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1.5 Conteúdo da tese . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 19

2 Equações de transporte 21
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Resumo

O estudo da combustão turbulenta gasosa numa câmara com duas alimentações

separadas de oxidante e combust́ıvel é efectuado neste trabalho com recurso a métodos

numéricos.

A descrição do escoamento recorre a equações diferenciais de transporte baseadas

na dinâmica de fluidos, em que os fluxos difusivos são expressos em termos dos gradientes

das grandezas que originam esses fluxos. As equações de transporte são representadas em

coordenadas de espaço curviĺıneas não ortogonais e utilizam as componentes cartesianas

da velocidade. As taxas de criação e destruição de espécies qúımicas são determinadas por

meio de expressões com forma análoga à de Arrhenius.

Os modelos utilizados na descrição dos fenómenos incluem um mecanismo de

reacção qúımica detalhada, o modelo de turbulência k − ε clássico e a sua versão RNG e

um modelo de radiação de meio opticamente fino. Os fluxos nas paredes são determinados

com base nas denominadas funções de parede, que permitem ultrapassar a não validade

do modelo de turbulência k− ε para valores baixos do número de Reynolds. A interacção

da turbulência com as reacções qúımicas é modelada calculando a composição qúımica

média por aplicação de funções densidade de probabilidade presumidas, assumindo que a

composição qúımica instantânea da chama turbulenta é descrita pelo modelo de flamelets

laminares. As caracteŕısticas das flamelets são calculadas por equações diferenciais aproxi-

madas da combustão laminar, em que a variável independente indica a composição qúımica

e um outro parâmetro presente nas equações, a taxa de dissipação escalar, tem em conta

o efeito da turbulência na deformação da frente da chama.

A determinação das grandezas que descrevem o escoamento com combustão é

efectuada com recurso a métodos numéricos. As equações de transporte são transfor-
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madas em equações algébricas por intermédio da discretização das equações de transporte

pelo método dos volumes finitos. A forma das equações de transporte utilizadas permite

a discretização em malhas ajustadas a geometrias complexas. O sistema de equações

algébricas é resolvido iterativamente pelo método de Gauss-Seidel. O cálculo da pressão é

feito utilizando o método SIMPLE. O cálculo dos fluxos convectivos é feito utilizando os

esquemas h́ıbrido e MUSCL.

Estes modelos e métodos são inicialmente aplicados ao cálculo de escoamentos

sem reacção qúımica com caracteŕısticas diversas em termos de regime de escoamento,

geometria e condições de fronteira. Os resultados destes cálculos são considerados satis-

fatórios, permitindo a validação dos métodos usados.

A câmara de combustão estudada, tendo geometria próxima da ciĺındrica, foi

modelada em duas dimensões com simetria ciĺındrica. As simulações efectuadas basearam-

-se na combinação 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 modelações diversas.
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Caṕıtulo 1

Introdução

A combustão ocorre em diversas circunstâncias de forma não controlada, por

exemplo em incêndios florestais e urbanos, e de forma controlada em equipamentos cons-

trúıdos para fornecimento de energia e trabalho.

O domı́nio do fogo e as tecnologias associadas ao seu controlo vêm sendo desen-

volvidos desde os peŕıodos em que a sua ignição e preservação constitúıam o objectivo

principal até à actualidade, em que as aplicações industriais e outras utilizam conheci-

mentos de diversas áreas cient́ıficas dedicados ao estudo da combustão.

1.1 O estudo da combustão

O conjunto de fenómenos estritamente associados à ocorrência de reacções qúımi-

cas exotérmicas entre substâncias diferentes é designado genericamente por combustão. A

esta definição corresponde uma grande variedade de situações, que podem ser classificadas

em termos de parâmetros diversos. Classificações usuais consideram o estado de agregação

dos reagentes – sólidos, ĺıquidos e gasosos –, o regime de evolução no tempo, o grau de

confinamento, a pressão a que ocorrem as reacções, a compressibilidade dos fluidos em

combustão, o regime laminar ou turbulento do escoamento da mistura reactiva, o grau de

mistura dos reagentes nas alimentações, as caracteŕısticas de emissão radiativa, a influência

do campo grav́ıtico, entre outras. O interesse destas classificações reside no facto de que a

combustão não é estudada de forma única para todos os casos. As abordagens assumem

formas diferenciadas em função das caracteŕısticas dos fenómenos da combustão e também
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das interferências entre estes fenómenos.

A determinação das caracteŕısticas dum escoamento com combustão pode ser

feita por via experimental. Actualmente, as técnicas experimentais estão suficientemente

desenvolvidas para se poderem, salvo dificuldades de geometria, determinar com uma certa

precisão a velocidade, temperatura e composição qúımica no interior duma chama, mesmo

sem recorrer a métodos intrusivos. Algumas das caracteŕısticas que interessa conhecer são,

por exemplo o campo da temperatura, a extensão da chama, a potência térmica libertada

e a composição qúımica dos produtos da reacção, particularmente as concentrações de

poluentes na zona de escape.

No processo de desenvolvimento de uma unidade de combustão eficiente é geral-

mente necessário efectuar um certo número de alterações na geometria e condições de

funcionamento. O processo de desenvolvimento com recurso intensivo a métodos experi-

mentais pode assim tornar-se dispendioso e demorado. Também na previsão e no estudo

das caracteŕısticas de incêndios, os métodos experimentais são muitas vezes impraticáveis.

Em alternativa à experimentação, a utilização dos prinćıpios f́ısicos de con-

servação, aliados a dados experimentais gerais do comportamento qúımico e radiativo,

pode servir de base à construção de modelos matemáticos que permitam descrever os es-

coamentos reactivos. A descrição teórica da combustão requer a capacidade de prever a

evolução dos fenómenos e por isso normalmente se baseia em leis f́ısicas e qúımicas com-

provadas. Os prinćıpios de conservação da massa, do momento linear e da energia são

fundamentais para a descrição da evolução de sistemas f́ısicos. Os prinćıpios f́ısicos referi-

dos assumem a forma de equações diferenciais cuja solução permite em prinćıpio prever a

forma do escoamento.

Nos escoamentos com combustão, as espécies qúımicas reagem entre si com

apreciável produção de energia térmica, variação da temperatura e emissão de radiação.

A variação de temperatura produz alterações nas propriedades do fluido (massa volúmica,

calor espećıfico, coeficientes de difusão, e de emissão e absorção de radiação), tendo efeitos

sobre a velocidade, pressão e transporte de calor. Os valores locais das variáveis do escoa-

mento têm por sua vez influência nos fluxos das espécies qúımicas e nas taxas de reacção.

Todos estes fenómenos devem ser incorporados nas equações diferenciais que descrevem o

transporte de diversas grandezas. As equações deverão ser resolvidas de forma a descrever

e prever os fenómenos que ocorrem nos escoamentos com combustão. Em geral interessa
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determinar os campos de velocidade, pressão, concentrações qúımicas e temperatura.

Estes sistemas de equações não são no entanto resolúveis analiticamente. As

únicas abordagens a estas equações que conduzem a resultados realistas consistem na

aplicação de métodos que transformam as equações diferenciais em equações algébricas,

permitindo o uso de computadores para o cálculo das variáveis dependentes.

Ainda assim, o sistema de equações algébricas que se obtém a partir das equações

diferenciais de conservação não pode geralmente ser usado, com os computadores actuais,

na simulação numérica directa de escoamentos reactivos turbulentos. As escalas de espaço

e de tempo em que os fenómenos de transporte e reactivos ocorrem variam desde a escala

integral do sistema em estudo até às escalas de Kolmogorov, inferiores àquelas em várias

ordens de grandeza, pelo que a quantidade de informação a ser processada em tempo útil

ultrapassa a capacidade de qualquer computador actual.

Esta limitação é geralmente ultrapassada desenvolvendo, a partir das equações

diferenciais de transporte das variáveis instantâneas, outras equações diferenciais em igual

número, em que as variáveis dependentes são valores médios das variáveis instantâneas.

Nestas equações surgem novos termos que incluem variáveis cuja determinação exacta

é imposśıvel. O fecho do sistema de equações é efectuado com recurso a aproximações

designadas por modelos de turbulência. Estes são modelos semi-emṕıricos que permitem

calcular de forma aproximada os termos desconhecidos. Estes modelos reflectem o efeito

de fenómenos ocorrendo nas escalas menores sobre o transporte de grandezas nas escalas

de cálculo que são de interesse nas aplicações.

Outros modelos necessários para viabilizar a simulação numérica da combustão

gasosa em regime turbulento são modelos de reacções qúımicas, radiação e de interacção

entre estes fenómenos e a turbulência. O modelo qúımico limita o número de reacções

qúımicas importantes e estabelece as expressões das taxas de reacção, enquanto o modelo

de radiação consiste em formas simplificadas de cálculo das trocas de energia radiativa. Os

modelos de interacção permitem ultrapassar dificuldades no cálculo das trocas de energia

radiativa e das taxas de reacção em misturas em escoamento turbulento.

A forma geralmente usada para obter as equações algébricas de transporte tem

por base a discretização dos domı́nios das variáveis independentes, de tempo e de espaço,

das equações diferenciais. A solução daquelas equações pode ser obtida por intermédio de

diversos métodos numéricos que frequentemente são espećıficos da área da dinâmica de
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fluidos.

Devido à quantidade dos cálculos envolvidos, o computador como meio de cálculo

é indispensável. Em conjunto com as motivações económicas, militares e ambientais, a

evolução dos computadores permitiu o grande desenvolvimento do estudo da combustão

que se verificou nas últimas décadas.

1.2 O problema em estudo

Os fenómenos que ocorrem num escoamento turbulento com reacções qúımicas

e transporte radiativo no interior de uma câmara de combustão são descritos por mode-

los f́ısicos e qúımicos. Estes modelos têm capacidade suficiente para servirem de base a

um modelo matemático constitúıdo por um conjunto de equações algébricas solúveis. A

solução numérica deste conjunto de equações permite determinar os campos das variáveis

que descrevem os fenómenos. Estes resultados numéricos podem ser comparados com os

dados de observações experimentais. O problema em estudo consiste na simulação do es-

coamento reactivo numa câmara de combustão fisicamente existente. A confrontação dos

resultados numéricos com dados experimentais permite analisar a capacidade descritiva e

preditiva do conjunto de modelos e métodos utilizados.

A câmara de combustão (descrita com maior detalhe no caṕıtulo 6) é constitúıda

essencialmente por um corpo prismático octogonal com dimensões aproximadas de 2m

de altura e 1m de largura, com um queimador introduzindo ar e gás natural não pré-

-misturados, sendo o ar introduzido com movimento de rotação (swirl). O escoamento

ocorre em regime turbulento estacionário a pressões próximas da atmosférica em toda a

câmara. A potência térmica libertada na combustão é de aproximadamente 300kW .

Os modelos utilizados para a simulação da combustão turbulenta não pré-misturada

permitem obter, entre outros, os campos dos valores médios das seguintes variáveis: com-

ponentes da velocidade, pressão, temperatura e fracções mássicas das espécies qúımicas

consideradas nas reacções.

Os modelos utilizados serão testados em simulações de vários escoamentos sem

reacção qúımica laminares e turbulentos, gerados por gradientes de pressão e por tensões

viscosas, com e sem swirl, exibindo ou não vórtices secundários e descolamento, em geome-

trias de contornos planos e curviĺıneos. A existência de dados experimentais e numéricos



1.3 Objectivos 11

detalhados para os escoamentos laminares e turbulentos não reactivos permite avaliar a ca-

pacidade de simulação dos modelos e métodos numéricos usados nos códigos de simulação

numérica para escoamentos não reactivos. Para a combustão na câmara referida, existem

publicados dados experimentais detalhados ([ Kaufman et al., 1994]), assim como resulta-

dos de simulações numéricas, o que permite avaliar a precisão dos resultados numéricos e

analisar a adequação dos modelos usados na simulação.

1.3 Objectivos

No presente trabalho serão apresentados modelos e métodos usados na simulação

numérica da combustão, que serão aplicados em simulações de escoamentos não reactivos

e reactivos. Os objectivos consistem em analisar a capacidade de simulação de métodos

relativamente simples e pouco exigentes em termos computacionais, aplicados a situações

complexas em termos de escoamento e reacção qúımica, nomeadamente a existência de

geometrias complexas com turbulência, swirl, vórtices secundários e separação do escoa-

mento, reacções qúımicas em fluidos com taxas de deformação variáveis e emissão de

radiação.

As simulações efectuadas utilizam modelos que adoptam nalguns casos simpli-

ficações significativas em relação à realidade. O modelo de turbulência utilizado descreve

os transportes turbulentos por uma aproximação difusiva isotrópica. O escoamento tur-

bulento reactivo é considerado constitúıdo por um conjunto de pequenas estruturas lami-

nares, tornando posśıvel descrever as estruturas qúımicas instantâneas do escoamento por

intermédio de reacções qúımicas detalhadas com cálculos efectuados independentemente

do escoamento real. O modelo de radiação aplicado considera apenas os transportes de

energia radiativa entre o fluido e as paredes. O método numérico é utilizado num domı́nio

bidimensional descrevendo um sistema cuja simetria geométrica, em termos estritos, não

poderia descrever-se num único domı́nio de cálculo bidimensional.

Os resultados obtidos que serão apresentados, comparados com os dados experi-

mentais e com resultados numéricos de modelos mais complexos, indicam no entanto que

as simplificações utilizadas não afectam de forma senśıvel a qualidade dos resultados. Os

modelos mais detalhados dispońıveis actualmente para o cálculo de escoamentos reactivos

com números de Reynolds elevados não conduzem geralmente a melhorias drásticas na
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previsão destes fenómenos.

1.4 Revisão bibliográfica

A simulação da combustão turbulenta baseia-se em desenvolvimentos cient́ıficos

fundamentais e aplicados nas áreas da termodinâmica, cinética qúımica, radiação, dinâmica

de fluidos e cálculo numérico. Nesta secção são referidos de forma sumária alguns de-

senvolvimentos históricos assim como desenvolvimentos relacionados com os modelos e

métodos utilizados nesta tese. São ainda referidos estudos aplicados a câmaras de com-

bustão relacionados com o presente estudo.

Actualmente são muito variados os métodos usados na simulação da combustão

turbulenta. Entre o surgimento de certos modelos ou métodos e a sua aplicação habitual

em estudos numéricos pode decorrer um tempo considerável. Os autores de simulações

numéricas adoptam frequentemente modelos de turbulência, reacção qúımica, interacção

entre combustão e turbulência, radiação, assim como métodos numéricos, que podem

ter sido desenvolvidos com bastante tempo de intervalo, por exemplo separados por três

décadas. Tal pode dever-se, entre outras causas a: disponibilidade de meios de cálculo rela-

cionada com o grau de exigência em termos de velocidade ou memória dos vários modelos

ou métodos; facilidade de desenvolvimento dos códigos numéricos; ńıvel de conhecimento

de fenómenos e modelações envolvidos; grau de exigência em relação à qualidade dos

resultados. As revisões bibliográficas orientadas para as aplicações e apresentadas com

critérios cronológicos dispersar-se-ão por diversas áreas cient́ıficas. Qualquer apresentação

orientada para as aplicações e com coerência interna terá omissões, ou será exaustiva,

incluindo muitos aspectos pouco relevantes para a apreciação dos desenvolvimentos ou

pouco interessantes para as aplicações.

A orientação escolhida é mista, incluindo desenvolvimentos históricos relevantes,

desenvolvimentos de modelos e métodos em várias áreas com aplicação frequente, e algu-

mas aplicações, quer as que se referem directamente ao objecto em estudo neste trabalho,

quer as que incorporam alguns avanços em relação aos estudos seus contemporâneos. No

entanto, esta apresentação bibliográfica não terá desenvolvimento suficiente para constituir

uma śıntese da história dos desenvolvimentos metodológicos fundamentais e aplicados des-

tinados à simulação de câmaras de combustão. É antes sumária e constitúıda por algumas
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referências importantes nos desenvolvimentos que possibilitam as simulações actuais.

A análise da dinâmica de fluidos evoluiu tardiamente em relação aos estudos

da dinâmica de sólidos. A afirmação de [ Newton, 1687] sobre a proporcionalidade entre

diferenças de velocidade e força viscosa serviu de base à lei da viscosidade de Newton.

O prinćıpio de conservação do momento linear aplicado a fluidos, admitindo a

hipótese de que as tensões são funções lineares da taxa de deformação, conduziu às equações

de Navier-Stokes ([ Navier, 1827], [ Poisson, 1831], [ Saint Venant, 1843] e [ Stokes, 1845]).

Numa análise dos escoamentos turbulentos, [ Reynolds, 1895] deduziu equações

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 turbulência sem resolução de equações de transporte adicionais dedicadas ao

transporte turbulento.

A análise de escoamentos turbulentos baseia-se na resolução das equações de

conservação 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 parâmetro geométrico emṕırico.

[ Prandtl, 1945] acrescenta uma equação de transporte da energia cinética turbulenta k e

exprime a viscosidade turbulenta em termos de k e de um parâmetro geométrico emṕırico,

o que constitui o primeiro modelo de turbulência de uma equação.

[ Kolmogorov, 1942] apresenta o primeiro modelo de turbulência de duas equações

independente de parâmetros geométricos emṕıricos. Além das equações de conservação da

massa e momento linear, o modelo inclui duas equações adicionais, nomeadamente de

transporte de k e de uma frequência ω, relacionada com a taxa de dissipação de k.

[ Harlow e Nakayama, 1967], [ Hanjalic, 1970] e [ Jones e Launder, 1972] apre-

sentaram um sistema de duas equações para a energia cinética turbulenta e para a sua taxa

de dissipação, a partir das quais pode determinar-se uma viscosidade efectiva em escoa-

mentos turbulentos. Este método para simulação de escoamentos turbulentos denomina-se

modelo k − ε de turbulência. Na mesma época, [ Spalding, 1971a] propõe um modelo de

turbulência de duas equações de transporte de k e de W (grandeza relacionada com a

variância da vorticidade), a partir das quais obtém a viscosidade turbulenta.
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[ Hanjalic e Launder, 1972] calculam as tensões de Reynolds por intermédio da

resolução das suas equações de transporte. As correlações triplas que surgem com este

modelo de turbulência são calculadas por expressões emṕıricas.

Uma das complexidades inerentes ao estudo da combustão consiste no acopla-

mento entre os fenómenos do escoamento e das reacções qúımicas. Numa das primeiras

abordagens anaĺıticas ao estudo da combustão, [ Mallard e LeChatelier, 1883] determi-

naram uma expressão para a velocidade duma chama laminar pré-misturada em termos

da taxa de reacção e da difusividade térmica.

As reacções qúımicas em escoamentos efectuam-se a taxas dependentes do trans-

porte de espécies qúımicas e da cinética das reacções. Nas expressões da taxa de reacção

qúımica, [ Arrhenius, 1889] incluiu um termo dependente da energia de activação. Nu-

merosas tabelas de taxas de reacção determinadas experimental e teoricamente têm sido

desenvolvidas com formas matemáticas baseadas na expressão de Arrhenius. Por exem-

plo o cálculo da oxidação do metano pode fazer-se com recurso ao mecanismo cinético de

[ Miller et al., 1984].

[ Burke e Schumann, 1928] analisaram uma chama laminar não pré-misturada

fazendo uso de equações diferenciais de transporte de massa, velocidade e energia, obtendo

soluções para as fracções mássicas na forma de séries de funções.

A simulação de escoamentos reactivos evoluiu desde os desenvolvimentos anaĺıticos

simplificados da cinética qúımica e dos escoamentos, como por exemplo nos trabalhos de

[ Zeldovich, 1940], até aos primeiros desenvolvimentos com utilização de cálculo numérico

computacional a partir das décadas de 60 e 70, em que a aplicação de modelos qúımicos,

radiativos e de escoamento mais completos passou a ser posśıvel.

Nos escoamentos turbulentos de fluidos não homogéneos, o cálculo das taxas

médias de mistura requer o conhecimento estat́ıstico das concentrações nas zonas de mis-

tura. A evidência de baixas taxas de reacção em zonas em que as concentrações médias

não o fariam prever, sugeriram a [ Hawthorne et al., 1949] a descrição das variações da

composição instantânea por intermédio de uma gaussiana como função densidade de prob-

abilidade das concentrações. A utilização nas equações de transporte e mistura de espécies

qúımicas sem a introdução de termos correspondentes às flutuações das concentrações con-

duziram, até ao ińıcio da década de 70, a previsões irrealistas da composição qúımica.

As abordagens numéricas da combustão turbulenta requerem o desenvolvimento



1.4 Revisão bibliográfica 15

de modelos de reacção qúımica em regime turbulento. O cálculo numérico da taxa média

de reacção qúımica em escoamento turbulento foi efectuado por [ Pun e Spalding, 1967].

Consideraram uma reacção qúımica instantânea de passo único na combustão sem pré-

mistura. A taxa de reacção é condicionada pela taxa de mistura que depende de coefi-

cientes de difusão turbulentos.

[ Spalding, 1971a] introduziu uma função densidade de probabilidade composta

por duas funções δ de Dirac, o que permitiu o cálculo da intermitência. Para o cálculo da

composição qúımica são resolvidas equações de transporte da média duma concentração e

da sua variância. A comparação dos valores experimentais e calculados da concentração

e sua flutuação, assim como da intermitência, indicam que as escolhas apropriadas das

funções densidade de probabilidade são determinantes na descrição da mistura de espécies

qúımicas em escoamentos turbulentos.

De acordo com dados experimentais, [ Lockwood e Naguib, 1975] propuseram

para a função densidade de probabilidade da fracção de mistura Z uma gaussiana truncada

em Z = 0 e Z = 1, valores em que a densidade de probabilidade toma a forma de funções

δ de Dirac. A reacção qúımica foi considerada de passo único sem trocas radiativas. Os

valores de Z e da sua variância são calculados por equações de transporte idênticas às de

[ Spalding, 1971a]. Considera-se que a entalpia é estritamente conservada e se relaciona

linearmente com Z.

O modelo EDM (”Eddy Dissipation Model”) para determinação da taxa de

reacção média na combustão turbulenta foi introduzido por [ Magnussen e Hjertager, 1976].

[ Williams, 1975] apresenta o conceito de que a chama turbulenta pode, em certas

condições, considerar-se constitúıda por um conjunto de flamelets laminares deformadas.

A partir das equações de transporte da energia e das fracções mássicas, em chamas lami-

nares deformadas, [ Peters, 1984] deduziu equações diferenciais para variáveis escalares

em termos da fracção de mistura e da taxa de dissipação escalar. Os valores médios das

fracções mássicas podem ser calculados a partir dos seus valores instantâneos nas flamelets

e das funções densidade de probabilidade da fracção de mistura e da taxa de dissipação

escalar.

Substituindo os esquemas de reacção de passo único, [ Seshadri e Peters, 1988]

usaram mecanismos qúımicos reduzidos em que a determinação das concentrações pres-

supõe o equiĺıbrio qúımico ou o equiĺıbrio parcial.
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Na análise dos escoamentos, reactivos ou não reactivos, os métodos numéricos

para solução de equações diferenciais tornaram-se indispensáveis. Existem referências

do ińıcio da utilização de métodos de diferenças finitas na China por volta do ano 790.

[ Euler, 1755] estabeleceu as bases modernas do cálculo das diferenças finitas. A solução de

problemas de dinâmica de fluidos era obtida, na primeira metade do século XX, por meio

de métodos anaĺıticos aproximados, nomeadamente métodos de perturbação, métodos in-

tegrais e de análise dimensional. Embora os métodos de diferenças finitas fossem conheci-

dos, a sua aplicação era feita por cálculo manual, resolvendo as equações diferenciais de

transporte discretizadas por meio de diferenças centrais. O método upwind, fisicamente

justificado e numericamente estável, de discretização dos fluxos convectivos é devido a

[ Courant et al., 1952].

A simulação numérica de escoamentos bidimensionais foi realizada na década de

60 por [ Fromm e Harlow, 1963] resolvendo as equações da vorticidade e função corrente

discretizadas por diferenças finitas. Simulações numéricas de escoamentos tridimensionais

foram efectuadas por [ Zuber, 1972]. [ Patankar e Spalding, 1972] apresentam o método

SIMPLE para o cálculo de pressão e velocidade em escoamentos tridimensionais.

Os estudos de câmaras de combustão podem actualmente ser efectuados recor-

rendo ao cálculo numérico para resolver equações de transporte tridimensionais das vari-

áveis médias. Nos estudos aplicados a câmaras de combustão são utilizados métodos

que possibilitam o cálculo do campo de pressão, modelos de turbulência, mecanismos

de reacção qúımica globais, reduzidos ou detalhados, modelos de interacção das reacções

qúımicas com a turbulência, modelos de transporte radiativo, incluindo interacção da ra-

diação com a turbulência.

Até à década de 70, os modelos utilizados eram muito simplificados em relação aos

actuais, normalmente abordando os fenómenos no interior de uma câmara de combustão

de forma global. No método das zonas de [ Hottel e Cohen, 1958], o domı́nio é dividido em

subdomı́nios com propriedades uniformes, em cada uma das quais é efectuado um balanço

energético. O sistema de equações algébricas resultantes pode ser resolvido por métodos

iterativos. O balanço térmico é geralmente preciso, havendo no entanto grandes erros no

cálculo das temperaturas das zonas.

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

escoamento em fornalhas tridimensionais. A viscosidade turbulenta é calculada por uma
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expressão algébrica emṕırica e a reacção qúımica é modelada por uma reacção global

infinitamente rápida.

[ Abou-Ellail et al., 1977] efectuaram a simulação de uma câmara de combustão

ciĺındrica com escoamento gasoso turbulento, usando o modelo de turbulência k − ε. A

reacção qúımica é suposta global e instantânea. As grandezas escalares dependem line-

armente da fracção de mistura, sendo os seus valores médios calculados com utilização

de uma função densidade de probabilidade presumida cujos parâmetros são determinados

pelos valores de Z̃ e Z̃”2 calculados por equações de transporte. As previsões dos campos

de temperatura, velocidade e fracção mássica de CO2 apresentam formas semelhantes às

obtidas experimentalmente.

[ Hutchinson et al., 1977] simularam fornalhas bidimensionais com swirl, intro-

duziram um modelo para as correlações das flutuações da densidade e usaram como função

densidade de probabilidade uma gaussiana truncada. Um modelo de fluxos foi usado para o

transporte radiativo, tendo a formação de NO térmico sido calculada usando o mecanismo

de Zeldovich.

[ Gosman et al., 1980] simularam uma fornalha industrial de produção de vidro.

[ Carvalho et al., 1988] efectuaram a simulação tridimensional de uma fornalha de fusão

de vidro com interacção entre os escoamentos gasoso e ĺıquido. O cálculo da formação de

NO foi efectuado introduzindo as reacções qúımicas inversas no mecanismo de Zeldovich.

A combustão de sólidos pulverizados como o carvão introduz fenómenos rela-

cionados com o escoamento com duas fases e a gasificação de sólidos. Entre outros estudos,

a modelação da combustão de carvão é feita por exemplo em [ Smoot e Smith, 1985].

A utilização de malhas curviĺıneas não ortogonais permite tratar geometrias com-

plexas de um modo mais rigoroso. Usando este tipo de malhas, [ Wittig et al., 1988]

efectuaram a simulação do escoamento na câmara de combustão duma turbina a gás.

O modelo k − ε de turbulência é habitualmente considerado pouco preciso no

cálculo de escoamentos com swirl. O modelo de turbulência das tensões de Reynolds foi

utilizado por [ Lin e Leschziner, 1989] no cálculo da combustão turbulenta com swirl, com

previsões de boa qualidade em simulações bidimensionais e mais fracas nas tridimensionais.

Em unidades de combustão em que as escalas geométricas a descrever sejam muito

diferentes, a decomposição do domı́nio de cálculo em zonas com malhas com refinamentos

diferentes, como efectuado por [ Coelho e Carvalho, 1993], pode tornar viável a simulação
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da combustão em sistemas de grandes dimensões com um grau de precisão elevado.

A combustão em câmaras de turbinas a gás tem sido investigada activamente nas

últimas décadas utilizando diversos modelos. Na simulação da combustão numa turbina a

gás, [ Menon et al., 2000] utilizou mecanismos detalhados de reacção qúımica e o modelo

de turbulência LES (”Large Eddy Simulations”, por exemplo [ Leonard, 1974]).

A câmara de combustão, com escoamento turbulento de gás natural e ar com

rotação, 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 concentrações são em número elevado e têm sido considerados de boa qualidade, sendo

utilizados como dados de referência para validação de simulações numéricas. Estes dados

experimentais serão usados para comparação com as simulações efectuadas neste trabalho.

Esta mesma câmara foi estudada numericamente em vários 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 qúımico composto por duas

equações, sendo as taxas de reacção dependentes da taxa de mistura, de acordo com o

modelo EDM ou calculadas por uma expressão do tipo da equação (2.8), conforme as es-

calas de tempo de mistura turbulenta e de reacção qúımica. O modelo de radiação usado

foi o das ordenadas discretas. As equações de transporte foram resolvidas em malhas não

ortogonais, bidimensionais e tridimensionais, usando o modelo de turbulência k − ε.

[ Pember et al., 1996] resolvem as equações de transporte não estacionárias das

componentes da velocidade, entalpia e fracções mássicas com um mecanismo reduzido de

reacção qúımica. Utilizam o modelo de turbulência k−ε, o modelo EDM para a interacção

entre combustão e turbulência e o modelo de radiação das ordenadas discretas. O cálculo

da pressão é efectuado por resolução da equação de conservação da massa, que é igualmente

utilizada para a correcção da velocidade.

[ Jessee et al., 1997] aplicaram basicamente os mesmos modelos usados em

[ Jessee e Fiveland, 1995], com utilização de mecanismos de reacção qúımica detalhados e

reduzidos.

[ Coelho, 1999] usa como modelos de reacção quer o equiĺıbrio qúımico quer EDM,

o modelo de turbulência k − ε e o método das ordenadas discretas. As equações de

transporte são resolvidas numa malha cartesiana bidimensional.
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1.5 Conteúdo da tese

A presente tese inclui essencialmente a apresentação das equações que descrevem

os escoamentos de fluidos, desenvolvimentos destinados à descrição de escoamentos tur-

bulentos com reacção qúımica e trocas radiativas, a apresentação de métodos numéricos

que permitem a simulação detalhada de escoamentos turbulentos, e a apresentação de re-

sultados de simulações de escoamentos laminares e turbulentos, reactivos e não reactivos,

comparando os resultados com dados publicados.

As equações de transporte instantâneas, que se baseiam em leis f́ısicas funda-

mentais e que servem de ponto de partida para a obtenção de um modelo matemático

resolúvel, são apresentadas no caṕıtulo 2. Na secção 2.6 são apresentadas as correspon-

dentes equações de transporte das variáveis médias, destinadas à aplicação em regime

turbulento, sem inclusão de qualquer modelo de turbulência, radiação ou reacção qúımica.

São também apresentadas relações que possibilitam o cálculo das propriedades do fluido.

A simulação da combustão turbulenta gasosa, efectuada por intermédio da solução

das equações algébricas de transporte de variáveis médias, requer o uso de modelos de tur-

bulência, de reacção qúımica, de radiação e de interacção entre a turbulência e as reacções

qúımicas. No caṕıtulo 3 são apresentados os modelos utilizados para o fecho do sistema

de equações de transporte. O modelo das flamelets, usado na representação da interacção

entre a turbulência e as reacções qúımicas, é introduzido neste mesmo caṕıtulo. A com-

posição qúımica média calculada com utilização do modelo das flamelets faz uso de funções

densidade de probabilidade, inclúıdas neste caṕıtulo. Os modelos de reacção qúımica e de

radiação são também descritos no caṕıtulo 3.

O conjunto de equações diferenciais que descrevem o comportamento f́ısico e

qúımico em termos de variáveis médias não pode ser resolvido por métodos anaĺıticos. No

caṕıtulo 4 é apresentada uma forma de transformar as equações diferenciais em equações

algébricas aproximadas num espaço dividido em volumes de controlo. Em cada volume de

controlo as equações diferenciais são integradas, conduzindo a equações algébricas apro-

ximadas. O método usado para a solução do conjunto de equações algébricas é igualmente

apresentado neste caṕıtulo. O conjunto de equações algébricas e o método para a sua

solução constituem o modelo matemático da combustão turbulenta na câmara em estudo.

A resolução das equações do modelo matemático determina os valores de um conjunto de
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variáveis cujos valores não eram à partida (pelo menos em parte) conhecidos. Os campos

das concentrações das espécies qúımicas, da temperatura, pressão, componentes da veloci-

dade, que à partida apenas são conhecidas em certas fronteiras, podem ser determinadas

num conjunto de pontos escolhidos do espaço onde ocorre o escoamento do fluido com

combustão.

No caṕıtulo 5, o modelo matemático é testado efectuando simulações de escoa-

mentos laminares e turbulentos sem reacção qúımica, com caracteŕısticas diversas, e efec-

tuando comparações com soluções numéricas padrão e com resultados experimentais.

No caṕıtulo 6 apresentam-se alguns detalhes relacionados com a simulação numérica

duma câmara de combustão particular e são apresentados os resultados da simulação.

Estes resultados são comparados com outros experimentais e numéricos publicados.

No caṕıtulo 7, retiram-se conclusões sobre os resultados obtidos e são apresen-

tadas sugestões para trabalho futuro.



21

Caṕıtulo 2

Equações de transporte

Os parâmetros de interesse nas aplicações envolvendo combustão turbulenta gasosa,

como sejam dimensões da chama, temperaturas, fluxos térmicos e emissão de poluentes,

podem frequentemente ser determinados experimentalmente durante o processo de com-

bustão. No entanto, se for necessária a previsão destes parâmetros, será necessário co-

nhecer um grande número de variáveis, como sejam a velocidade, pressão, temperatura

e composição qúımica, num domı́nio espacial que pode incluir toda a chama e sua vizi-

nhança.

Para possibilitar o cálculo destas grandezas recorre-se geralmente ao balanço da

acumulação, transporte e criação dessas grandezas (ou outras relacionadas) no escoamento,

de que resultam equações diferenciais. Algumas propriedades do fluido, como a massa

volúmica, a condutividade térmica e o calor espećıfico, podem ser calculadas por equações

algébricas a partir da temperatura, pressão e fracções mássicas das espécies qúımicas,

obtidas estas por solução das equações de transporte.

Para uma variável escalar genérica φ, o balanço da variação local, transportes

convectivo e difusivo e geração conduz à equação

∂ρφ

∂t
+

∂ρuiφ

∂yi
=

∂jφ,i

∂yi
+ sφ , (2.1)

em que se usou a convenção da soma dos ı́ndices repetidos. ui é a componente cartesiana

da velocidade do fluido na direcção yi, ρ é a massa volúmica da mistura,
−→
jφ o vector do

fluxo difusivo de φ e sφ é a taxa de geração/destruição de ρφ. O termo fonte apresenta

formas diversas conforme a variável concreta em causa e os modelos f́ısicos ou qúımicos
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adoptados.

2.1 Equação de transporte da fracção mássica

A fracção mássica Yk de uma espécie qúımica k é a razão entre a massa dessa

espécie qúımica e a massa da mistura no elemento de volume considerado. No balanço

da fracção mássica de uma espécie qúımica num determinado elemento de volume estão

envolvidos termos de acumulação, transporte por difusão, transporte por convecção e um

termo de geração ou aniquilação por reacção qúımica. Resulta uma equação diferencial

da forma (v. p. ex. [ Kuo, 1986]):

∂ρYk

∂t
+

∂ρuiYk

∂yi
+

∂ρVk,iYk

∂yi
=

.
ρ

g
k , (2.2)

em que
.
ρ

g
k é a taxa de geração de ρk(≡ ρYk) por reacção qúımica e Vk,i é a componente

segundo yi da velocidade de difusão da espécie k em relação à mistura. Esta velocidade

é definida como a diferença entre a velocidade média da espécie k e a velocidade média

do fluido. As velocidades médias referidas são médias das velocidades das part́ıculas

ponderadas pelas massas das part́ıculas.

Numa reacção qúımica, o desaparecimento de certas espécies qúımicas corres-

ponde exactamente ao aparecimento de outras espécies com igual massa total, pelo que

∑

k

.
ρ

g
k = 0 . (2.3)

As velocidades de difusão
−→
V k dependem de forças mássicas (do campo grav́ıtico,

por exemplo) e dos gradientes de pressão, temperatura e concentrações. No estudo do

transporte de espécies qúımicas aplicado ao caso presente, podem desprezar-se alguns dos

fenómenos que produzem difusões diferenciais entre diferentes espécies, como sejam os

efeitos das forças mássicas, da difusão térmica e dos gradientes de pressão.

As velocidades de difusão
−→
V k não são facilmente determináveis. O fluxo difusivo

de massa de uma espécie k pode geralmente ser considerado como proporcional ao gradiente

da fracção mássica (lei de Fick):

ρYkVk,i = −ρDk
∂Yk

∂yi
, (2.4)
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em que Dk é o coeficiente de difusão da espécie k na mistura fluida.

Daqui resulta a equação de transporte da fracção mássica

∂ρYk

∂t
+

∂ρuiYk

∂yi
− ∂

∂yi

(
ρDk

∂Yk

∂yi

)
=

.
ρ

g
k . (2.5)

A massa volúmica ρ pode ser calculada pela equação dos gases perfeitos de uma

mistura gasosa,

ρ =
p

RT
.

1∑
k

Yk/Mk
(2.6)

em que R é a constante dos gases perfeitos, p a pressão, T a temperatura absoluta e Mk

a massa molar da espécie k.

2.1.1 Cinética qúımica

Nos escoamentos reactivos, o termo
.
ρ

g
k depende das taxas a que decorrem as

reacções qúımicas em cada posição da mistura gasosa. Consideremos um conjunto de K

espécies qúımicas reagindo entre si em N reacções qúımicas do tipo
K∑

k=1

νknEk À
K∑

k=1

ν́knEk , (2.7)

em que, na n − ésima reacção, as espécies Ek reagem nas proporções indicadas pelos

coeficientes estequiométricos νkn, dando origem às espécies Ek nas proporções indicadas

pelos coeficientes ν́kn, ocorrendo também as reacções inversas.

A taxa de produção da espécie k, devida à n− ésima reacção qúımica, pode ser

determinada a partir das concentrações molares das K espécies qúımicas através de

.
Ck = (ν́kn − νkn) .kdn .

K∏

l=1

(Cl)
νln + (νkn − ν́kn) .kin .

K∏

l=1

(Cl)
ν́ln . (2.8)

kdn e kin são constantes das taxas de reacção directa e inversa na n-ésima reacção. A

concentração molar Cl pode ser convertida na fracção mássica por intermédio de

Yl = Ml
Cl

ρ
. (2.9)

As constantes kdn e kin exprimem-se em geral numa forma generalizada da expressão de

[ Arrhenius, 1889]:

kn = Bn.Tαnexp

(
−Ea,n

RT

)
, (2.10)

em que Bn, αn e Ea,n são constantes caracteŕısticas de cada reacção.
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2.2 Equação de conservação da massa

O resultado da soma para todas as espécies qúımicas dos termos
−→
VkYk da terceira

parcela da equação (2.2) é igual a zero. A forma da equação (2.2), em conjunto com a

equação (2.3), garante então que a soma para todas as espécies qúımicas conduz à equação:

∂ρ

∂t
+

∂ρui

∂yi
= 0 . (2.11)

Esta equação pode também ser obtida directamente a partir do prinćıpio de

conservação da massa.

2.3 Equação de conservação da fracção de mistura

Num escoamento em que não ocorram reacções nucleares, a massa de qualquer

elemento qúımico é estritamente conservada, o que implica que, na equação de trans-

porte da fracção mássica do elemento, o termo fonte é nulo. Qualquer combinação linear

destas equações de transporte resulta também numa equação sem termo fonte. A variável

dependente duma equação deste tipo designa-se escalar conservado.

No caso particular de um escoamento com uma alimentação de combust́ıvel e

outra de oxidante, sendo φ uma grandeza estritamente conservada, podemos proceder

a uma transformação linear de φ normalizada pela diferença dos seus valores entre as

admissões da mistura combust́ıvel e da mistura oxidante:

Z =
φ− φ0

φ1 − φ0
, (2.12)

em que os ı́ndices 0 e 1 se referem respectivamente às admissões de oxidante e combust́ıvel.

A nova variável Z assim definida designa-se por fracção de mistura.

A sua utilidade resulta de, em muitos casos, ser posśıvel de forma simples de-

terminar os valores de outras variáveis a partir do valor da fracção de mistura. A sua

equação de transporte é

∂ρZ

∂t
+

∂ρuiZ

∂yi
− ∂

∂yi

(
ρD

∂Z

∂yi

)
= 0 . (2.13)

Para que uma variável estritamente conservada φ possa obter-se da solução da

equação (2.13) por intermédio da equação (2.12), é necessário que as condições impostas a
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φ nas fronteiras se possam transformar, por intermédio da equação (2.12), nas condições

de fronteira de Z utilizadas para a resolução da equação (2.13). Por exemplo, em paredes

sólidas, a condição de impermeabilidade para as fracções mássicas produzirá, se transfor-

mada em Z, a mesma condição que a adiabaticidade para a entalpia, caso h seja uma

variável estritamente conservada. Ou seja, neste caso, tanto ∂Yk
∂n = 0 como ∂h

∂n = 0 impli-

cam ∂Z
∂n = 0, em que n é a variável de espaço perpendicular à parede.

2.4 Equação de conservação do momento linear

A conservação do momento linear conduz a uma equação

∂ρui

∂t
+

∂ρujui

∂yj
= Fi − ∂p

∂yi
+

∂τji

∂yj
, (2.14)

Fi é a componente da força volúmica na direcção yi, p é a pressão e τji é o tensor das

tensões. A soma ∂τji/∂yj representa a componente i da força viscosa por unidade de

volume. Admitindo um fluido newtoniano, isto é, relações lineares entre as tensões e as

taxas de deformação, este tensor depende das componentes da velocidade de acordo com

a expressão ([ Schlichting, 1979])

τji = µ

(
∂ui

∂yj
+

∂uj

∂yi
− 2

3
δij

∂uk

∂yk

)
, (2.15)

em que µ é a viscosidade dinâmica.

A equação de conservação do momento linear na direcção yi toma assim a forma

de uma equação de transporte da componente da velocidade ui. Caso ρ e µ não variem

significativamente, esta equação pode tomar formas aproximadas mais simples, como

∂ρui

∂t
+

∂ρujui

∂yj
= Fi − ∂p

∂yi
+

∂

∂yj

(
µ

∂ui

∂yj

)
. (2.16)

2.5 Equação de conservação da energia

A conservação da energia pode tomar a forma genérica da equação (2.1). Em

vez de usarmos como variável dependente a energia, é por vezes mais conveniente usar a

entalpia espećıfica,

h = e +
p

ρ
, (2.17)
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que por sua vez se exprime em termos das entalpias espećıficas das espécies na forma

h =
∑

k

hkYk. (2.18)

A entalpia da espécie k, hk, está relacionada com a entalpia de formação ∆h0
f,k à tempe-

ratura T 0 e com o acréscimo de energia senśıvel entre esta temperatura e T :

hk = ∆h0
f,k +

T∫

T 0

cp,kdT , (2.19)

em que cp,k é o calor espećıfico a pressão constante da espécie k. Usando a entalpia

espećıfica como variável dependente, resulta uma equação de transporte da forma

∂ρh

∂t
+

∂ρuih

∂yi
=

∂jh,i

∂yi
+ sh . (2.20)

A entalpia espećıfica será 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 à difusão de espécies, surge um

termo dependente dos gradientes da composição qúımica. Este termo é desprezável quando

se puder considerar Lek = Sck/Pr = 1. Pr é o número de Prandtl e Sck o número de

Schmidt da espécie k:

Pr =
ν

α
; Sck =

ν

Dk
, (2.21)

em que ν é a viscosidade cinemática e α a difusividade térmica.

Para o escoamento de uma mistura de espécies qúımicas a baixa velocidade,

podemos desprezar os fluxos de energia cinética, as derivadas da pressão e a dissipação

viscosa. Nestas condições, a equação de transporte da entalpia pode tomar a forma

([ Libby e Williams, 1994])

∂ρh

∂t
+

∂ρuih

∂yi
=

∂

∂yi

[
µ

Pr

∂h

∂yi
+ µ

∑

k

(
1

Sck
− 1

Pr

)
hk

∂Yk

∂yi

]
+ srad . (2.22)

Como termo fonte retemos apenas o termo da potência radiativa volúmica, srad.
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2.6 As equações de escoamentos reactivos em regime tur-

bulento

As equações de transporte de meios cont́ınuos apresentadas neste caṕıtulo cons-

tituem uma descrição completa dum escoamento reactivo, desde que se especifiquem as

condições iniciais e de fronteira, assim como os valores de parâmetros que não foram

inclúıdos no conjunto de variáveis dependentes do sistema de equações. Alguns destes

parâmetros são as taxas de criação de massa de espécies qúımicas, a massa volúmica,

coeficientes de difusão, propriedades como entalpias de formação e valores de termos fonte.

Esta descrição completa não é no entanto pasśıvel de resolução anaĺıtica, na quase

totalidade de escoamentos reactivos com interesse prático. Este facto motiva o desenvolvi-

mento de métodos de transformação do sistema de equações diferenciais de transporte em

equações algébricas resolúveis por métodos numéricos.

A simulação de escoamentos reactivos turbulentos pela resolução das equações

algébricas deduzidas das equações de transporte instantâneas não é posśıvel na prática

por limitações computacionais, excepto em casos muito simples. Os meios computacionais

actuais e do futuro previśıvel não resolvem em tempo útil os sistemas de equações que

apresentam escalas de tempo e espaço tão d́ıspares como os fenómenos reactivos e de

escoamento que descrevem.

As equações de transporte instantâneas das secções anteriores podem no entanto

ser transformadas em equações de transporte das variáveis médias, cuja solução é viável.

Uma das formas de obter equações das variáveis médias consiste na decomposição das

variáveis dependentes em duas parcelas: um termo médio da variável e um desvio em

relação à média.

As decomposições habitualmente utilizadas para a variável genérica φ são a de-

composição de Reynolds,

φ = φ + φ
′

(2.23)

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

φ = φ̃ + φ” , (2.24)
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em que os valores médios se definem por

φ = lim
∆t→∞

∫ t0+∆t
t0

φdt

∆t
(2.25)

e

φ̃ = lim
∆t→∞

∫ t0+∆t
t0

ρφdt

ρ∆t
. (2.26)

Destas definições decorre que

φ′ = 0 e ρφ” = ρφ̃” = 0 . (2.27)

Quando as variáveis dependentes são determinadas experimentalmente, os seus

valores médios dependem geralmente dos métodos experimentais utilizados

([ Jones e Whitelaw, 1982]). Para muitas das variáveis, os valores experimentais são mais

próximos da média de Favre do que da de Reynolds, não sendo no entanto uma regra geral.

O valor médio da pressão corresponde, para grande parte dos métodos experimentais, a

valores próximos da média de Reynolds. Os valores da temperatura estão mais próximos

da média de Reynolds ou de Favre, conforme se utilizem métodos ópticos ou termopares,

dependendo neste caso ainda das dimensões dos termopares. As fracções mássicas experi-

mentais correspondem em geral a valores intermédios entre os dois tipos de média.

Nos escoamentos turbulentos com combustão, em que existem grandes variações

de composição qúımica e temperatura, as flutuações da massa volúmica em relação à média

podem ser de grandeza comparável à dos próprios valores da massa volúmica. As grandezas

cujas médias dependem fortemente da massa volúmica devem, em correspondência com a

realidade experimental, constar nas equações de transporte como médias de Favre.

Além disso, as equações médias deduzidas a partir das equações instantâneas

apresentam um menor número de termos quando se usa a média de Favre do que usando

a média convencional. As equações médias são geralmente de mais fácil interpretação e

modelação quando se usa a média de Favre ([ Warnatz et al., 1996]).

Por estes motivos, grande número de estudos e cálculos numéricos usam a média

de Favre para análise e solução das equações médias dos modelos de turbulência, sendo

igualmente adoptada no presente trabalho.

Efectuando uma decomposição de Favre, a aplicação da média à equação de
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transporte da variável genérica φ, equação (2.1), resulta numa equação do tipo

∂ρφ̃

∂t
+

∂ρũiφ̃

∂yi
=

∂

∂yi

(
jφ,i − ρu”

i φ”
)

+ sφ . (2.28)

A aplicação da operação de média aos termos decompostos da equação (2.5)

resulta na seguinte equação de transporte da fracção mássica média da espécie k:

∂ρỸk

∂t
+

∂ρũiỸk

∂yi
=

∂

∂yi

(
ρDk

∂Yk

∂yi
− ρu”

i Y
”
k

)
+

.
ρ

g
k . (2.29)

O termo ρu”
i Y

”
k deverá ser determinado por uma equação do seu transporte ou

por aproximações algébricas, dependendo do modelo de turbulência usado.

Mantendo uma decomposição de Reynolds para a massa volúmica, a equação de

conservação da massa em regime turbulento, usando a decomposição de Favre para as

velocidades é:
∂ρ

∂t
+

∂ρũi

∂yi
= 0 . (2.30)

A equação da fracção de mistura, com aproximações do tipo das efectuadas para

as fracções mássicas, resulta na equação de transporte da fracção de mistura média:

∂ρZ̃

∂t
+

∂ρũiZ̃

∂yi
=

∂

∂yi

(
ρDZ

∂Z

∂yi
− ρu”

i Z”
)

. (2.31)

Tomando como base a equação (2.14), efectuando a decomposição de Favre das

velocidades e aplicando a média temporal aos termos da equação, obtém-se a seguinte

equação de transporte da velocidade média ũi:

∂ρũi

∂t
+

∂ρũj ũi

∂yj
= Fi − ∂p

∂yi
+

∂

∂yj

(
τji − ρu”

ju
”
i

)
. (2.32)

Na modelação das difusões de massa e energia que utilizaremos, os números de

Prandtl e Schmidt são iguais. A aplicação da média aos termos da equação (2.22) conduz

nestas condições à equação de transporte da entalpia média

∂ρh̃

∂t
+

∂ρũih̃

∂yi
=

∂

∂yi

(
µ

Pr

∂h̃

∂yi
− ρu”

i h”

)
+ srad . (2.33)

As correlações entre os desvios às médias devem ser calculadas por equações

de transporte próprias com posterior modelação algébrica ou por intermédio duma mod-

elação algébrica directa. Consegue-se assim fechar o sistema de equações do escoamento
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turbulento, o que significa obter um sistema de equações em que haja igual número de

variáveis dependentes desconhecidas e de equações. O fecho deste sistema de equações

será abordado no caṕıtulo 3.
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Caṕıtulo 3

Modelos f́ısicos de turbulência,

combustão e radiação

O fecho do sistema de equações de transporte instantâneas apresentadas no

caṕıtulo anterior envolve apenas a determinação adicional de parâmetros cujas expressões

algébricas são geralmente conhecidas. Ao contrário, as equações 2.28-2.33 de transporte

das variáveis médias incluem correlações como ρu”
i φ”, para as quais não existem normal-

mente expressões que permitam determiná-las a partir de quantidades conhecidas. Estes

termos podem ser determinados por expressões algébricas emṕıricas e/ou pela solução de

equações de transporte em que constem como variáveis dependentes. Neste caso, o fe-

cho destas equações estará dependente de novas correlações de valor desconhecido. Este

processo tornar-se-ia recorrente. É necessária em certa altura do processo a escolha de

valores, expressões algébricas ou equações de transporte modeladas, para a determinação

das correlações resultantes da obtenção de valores médios de grandezas decompostas. A

forma escolhida para obter o fecho do sistema de equações define o que se designa por

modelo de turbulência.

Nas equações de transporte das fracções mássicas e da energia médias em regime

turbulento com combustão, o termo fonte apresenta fortes desvios em relação à linearidade

com a temperatura e as fracções mássicas. Este facto conduz a dificuldades no seu cálculo,

pelo que se torna necessário o recurso a modelos de combustão que permitem determinar

os valores desses termos fonte em regime turbulento na presença de combustão. O modelo
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de flamelets adoptado permite, sob certas condições, a determinação dos valores médios

das fracções mássicas sem ter de resolver directamente as equações (2.29).

O campo de temperaturas é determinado a partir da solução da equação de

transporte da entalpia média. As trocas radiativas presentes no termo fonte da equação

de transporte da entalpia, embora tendo em geral expressões conhecidas, conduzem a

cálculos demorados pelo facto de terem variação com T 4 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 radiação simplificados para cálculo do termo fonte

na equação da entalpia.

3.1 Modelo de turbulência

Por considerações de analogia entre o transporte de momento linear nos regimes

laminar e turbulento, [ Boussinesq, 1877] apresentou a hipótese da proporcionalidade entre

a tensão de Reynolds −ρúv́ e o gradiente da velocidade média

−ρúv́ = µt
∂u

∂y
, (3.1)

em que o parâmetro µt se designa actualmente por coeficiente de viscosidade turbulenta.

Na sua hipótese da comprimento de mistura, [ Prandtl, 1925] propôs para o coeficiente de

proporcionalidade a expressão

µt = ρl2
∣∣∣∣
∂u

∂y

∣∣∣∣ , (3.2)

em que o parâmetro emṕırico l depende do escoamento em consideração.

Por não ser necessária a solução de nova equação de transporte, este modelo é

classificado como sendo de zero equações.

O modelo de uma equação de Prandtl ([ Prandtl, 1945]) resolve uma equação de

transporte da energia cinética turbulenta e modela a viscosidade turbulenta por intermédio

de

µt = ρCµl
√

k , (3.3)

em que Cµ e l são parâmetros emṕıricos e k é a energia cinética turbulenta (por unidade

de massa).

Alguns dos modelos mais utilizados actualmente são modelos de duas equações,

como o modelo k − ε apresentado na próxima subsecção.
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O modelo das tensões de Reynolds de [ Hanjalic e Launder, 1972], resolve as

equações de transporte das tensões ρũ”
i u

”
j , e não necessita em prinćıpio de calcular a

viscosidade turbulenta. As equações de transporte das tensões de Reynolds têm por sua

vez de ser fechadas por intermédio da determinação dos valores das correlações triplas.

A difusão turbulenta do momento linear calculada por este modelo não é isotrópica, ao

contrário do que sucede no modelo k − ε clássico. O modelo das tensões de Reynolds

vem sendo cada vez mais utilizado e parece constituir uma boa opção no futuro próximo

entre precisão e economia. No entanto, como referem [ Hwang e Jaw, 1998] num artigo de

revisão e comparação de modelos de turbulência, os resultados obtidos não são em certos

casos significativamente superiores aos obtidos com modelos k − ε.

No modelo algébrico das tensões de Reynolds ([ Rodi, 1972]), os termos diferenci-

ais das equações de transporte de ρũ”
i u

”
j são modelados por expressões algébricas, tornando

esta versão algébrica muito mais económica do que a original versão diferencial.

O cálculo do escoamento resolvendo as equações de transporte das variáveis ins-

tantâneas em escalas espaciais e temporais desde as escalas integrais até às escalas de

Kolmogorov é designado por simulação numérica directa. Actualmente só pode ser efe-

ctuado em casos muito simples devido à necessidade de utilização de malhas muito densas.

Na medida em que neste método não se calculam de forma semi-emṕırica quaisquer termos

de correlação, a simulação numérica directa não é um modelo de turbulência considerado

como método de fecho semi-emṕırico do sistema de equações de transporte.

Em alternativa à simulação numérica directa, o modelo designado por LES

(”Large Eddy Simulations”, por exemplo [ Leonard, 1974]) simula directamente as escalas

maiores e usa modelos de turbulência para as menores escalas espaciais.

Referências a outros modelos de turbulência podem ser encontradas em

[ Piquet, 1999].

3.1.1 Modelo de turbulência k − ε

Uma hipótese análoga à que Boussinesq utilizou originalmente (equação 3.1) para

os fluxos turbulentos do momento linear permite exprimir os fluxos turbulentos propor-

cionalmente ao gradiente da variável genérica φ̃:

−ρu”
i φ” =

µt

Prφ

∂φ̃

∂yi
. (3.4)
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No caso particular das tensões de Reynolds, a hipótese de Boussinesq pode ser expressa

por:

−ρu”
i u

”
j = 2µtS̃ij − δij

2
3

(
µt

∂ũk

∂yk
+ ρk

)
= µt

(
∂ũi

∂yj
+

∂ũj

∂yi
− 2

3
δij

∂ũk

∂yk

)
− δij

2
3
ρk (3.5)

em que

Sij =
1
2

(
∂ui

∂yj
+

∂uj

∂yi

)
. (3.6)

A equação (2.28) passa assim a depender de grandezas para as quais são resolvidas

equações de transporte e da quantidade desconhecida µt, viscosidade dinâmica turbulenta,

que deverá ser determinada por qualquer outro método.

Utilizando análise dimensional, e baseando-se em expressões de µt dependentes

de parâmetros geométricos emṕıricos, [ Hanjalic, 1970] propôs a expressão

µt = Cµρk2/ε , (3.7)

em que Cµ é uma constante do modelo que pode ser determinada experimentalmente e ε

é a taxa de dissipação de k:

k =
1
2
ũ”

i u
”
i ; ε = 2νS̃”

ijS
”
ij (3.8)

em que

S”
ij =

1
2

(
∂u”

i

∂yj
+

∂u”
j

∂yi

)
. (3.9)

As variáveis k e ε são determinadas com base em equações de transporte.

Com base nas equações (instantânea e média) de transporte do momento linear, é

posśıvel obter uma equação para o transporte da energia cinética turbulenta ([ Hanjalic, 1970];

[ Jones e Whitelaw, 1982]). Desprezando os termos contendo o gradiente de pressão, re-

sulta ([ Kuo, 1986])

∂ρk

∂t
+

∂ρũik

∂yi
=

∂

∂yi

[(
µ +

µt

Prk

)
∂k

∂yi

]
− ρũ”

i u
”
j

∂ũi

∂yj
− ρε . (3.10)

A segunda parcela do segundo membro, termo de geração de energia cinética

turbulenta, pode igualmente ser modelada com base na hipótese de Boussinesq.

A equação de transporte de ε contém um conjunto de termos de dif́ıcil modelação

([ Lockwood e Naguib, 1975]). As equações de transporte de ε que se costumam utilizar
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são então obtidas com base na dedução exacta da equação de ε, eliminando alguns termos

de ordem de grandeza inferior e mantendo outros, eventualmente modificados para melhor

concordância com dados experimentais:

∂ρε

∂t
+

∂ρũiε

∂yi
=

∂

∂yi

[(
µ +

µt

Prε

)
∂ε

∂yi

]
− C1

ε

k
ρũ”

i u
”
j

∂ũi

∂yj
− C2ρ

ε2

k
. (3.11)

Os valores atribúıdos aos parâmetros Cµ, Prk, Prε, C1, C2, variam conforme os

autores e os casos em estudo, sendo no entanto habitualmente pequena a dispersão de

valores atribúıdos.

Neste modelo k − ε de turbulência, os valores de k e ε são calculados pelas

respectivas equações de transporte, permitindo o cálculo da viscosidade turbulenta µt por

intermédio da equação (3.7). Nas equações médias de transporte, o transporte turbulento

é modelado de forma análoga à da equação (3.4), de acordo com a hipótese de Boussinesq.

Este é um modelo de turbulência de duas equações e servirá como base às simu-

lações dos escoamentos apresentadas. A sua aplicação a escoamentos em que o número de

Reynolds é baixo conduz normalmente a resultados pouco realistas, devendo nesse caso

ser substitúıdo por modelos modificados para baixos números de Reynolds (por exemplo

[ Durbin, 1995]).

O método do grupo de renormalização pode ser aplicado à turbulência

([ Yakhot e Orszag, 1986], [ Smith e Reynolds, 1992]). A dedução das equações de trans-

porte da energia cinética turbulenta e da sua taxa de dissipação usando o método do grupo

de renormalização implica novos valores para as constantes presentes nas equações (ver

tabela 3.1). No modelo k − ε de turbulência esta alteração é incorporada num novo valor

da constante Cµ.

No modelo de turbulência k− ε com utilização dos resultados do grupo de renor-

malização (k − ε − RNG), a equação de k mantém-se e na equação de ε é inclúıda

uma parcela habitualmente desprezada no modelo k − ε clássico. Mantendo a média

de Reynolds, utilizada habitualmente nas deduções baseadas no RNG, este termo tem a

seguinte forma:

R = 2νSij
∂ul

∂yi

∂ul

∂yj
(3.12)

Modelando a segunda parcela do segundo membro da equação (3.11) pela hipótese
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de Boussinesq obtém-se a seguinte equação de transporte de ε:

∂ρε

∂t
+

∂ρũiε

∂yi
=

∂

∂yi

[(
µ +

µt

Prε

)
∂ε

∂yi

]
−C1

ε

k
µtS

2−C2ρ
ε2

k
−ρCµ

ε2

k

η3 (1− η/η0)
1 + βη3

. (3.13)

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

que habitualmente se despreza no modelo clássico de turbulência k-ε, e onde constam os

seguintes parâmetros:

η =
k

(
2S̃ijS̃ij

)1/2

ε
; β = 0.012 ; η0 = 4.38

Conforme se utilize a versão clássica ou a versão RNG do modelo de turbulência

k − ε, aos parâmetros utilizados são atribúıdos os valores apresentados na tabela 3.1.

modelos�parâmetros C1 C2 Cµ Prk Prε

k − ε 1.44 1.92 0.09 1 1.3
k − ε−RNG 1.42 1.68 0.0837 0.719 0.719

Tabela 3.1 Valores dos parâmetros usados nos modelos de turbulência k − ε e

k − ε−RNG.

3.2 Modelo de combustão

As reacções qúımicas da combustão, genericamente representadas pela equação

(2.7), produzem alterações na composição qúımica em cada ponto, a taxas dadas pela

equação (2.8). A evolução da composição qúımica poderia em prinćıpio ser determinada

resolvendo as equações de transporte (2.29) com a modelação do fluxo turbulento por in-

termédio por exemplo duma equação do tipo da (3.4). No entanto, os cálculos numéricos

decorrentes dessas equações só em casos muito simples podem, com os meios computa-

cionais actuais, ser concretizados e dar resultados fiáveis.

Para a combustão dum hidrocarboneto leve como o metano, as reacções qúımicas

envolvem geralmente várias dezenas de espécies qúımicas relevantes reagindo entre si em

dezenas ou centenas de reacções qúımicas elementares. Um número mais elevado de

espécies qúımicas implica um maior tempo de cálculo na solução do conjunto de equações

(2.29). Por outro lado, os termos fonte das equações (2.5),
.
ρ

g
k, não são lineares nas fracções

mássicas, e são altamente não lineares na sua dependência da temperatura, como se verifica
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pela expressão de Arrhenius das constantes das taxas de reacção, equação (2.10). Daqui

resultam escalas de tempo das taxas de reacção com ordens de grandeza muito diversas.

Existem métodos de solução numérica de equações diferenciais que permitem resolver as

equações de transporte para escoamentos laminares. Nos escoamentos turbulentos, as flu-

tuações da temperatura são importantes, inviabilizando o cálculo das médias dos termos

de Arrhenius.

Os modelos de combustão são compostos por dois submodelos, um para o meca-

nismo de reacção qúımica e outro para o cálculo da composição qúımica no escoamento

turbulento. O mecanismo de reacção é constitúıdo pelo conjunto de reacções qúımicas

consideradas relevantes, que podem ser reacções qúımicas elementares, reacções qúımicas

reduzidas ou ainda uma única reacção global, acompanhadas, cada uma das reacções,

por expressões que permitam o cálculo da cinética qúımica. Um modelo para determinar

os valores médios das fracções mássicas no escoamento turbulento deverá determinar os

valores médios das taxas de reacção para inclusão nas equações (2.29), ou então determinar

composições qúımicas instantâneas e, a partir destas, determinar os seus valores médios.

No modelo utilizado neste trabalho, as fracções mássicas instantâneas serão de-

terminadas em função dum pequeno número de escalares que são funções do escoamento

e da composição qúımica. Os valores médios das fracções mássicas são determinados a

partir dos seus valores instantâneos, supondo conhecido o comportamento estat́ıstico das

variáveis escalares independentes no escoamento turbulento.

3.2.1 Mecanismo de reacção qúımica

A descrição das reacções qúımicas com o máximo ńıvel de detalhe que interessa

à análise da combustão é feita por intermédio de reacções qúımicas elementares. O seu

número depende da importância relativa das diversas reacções nas taxas de produção ou

aniquilação das espécies qúımicas que se considerem mais importantes. Geralmente estão

envolvidas dezenas de espécies qúımicas que intervêm num número de reacções elementares

que pode ascender a centenas ou milhares. A solução de números tão elevados de equações

de transporte (2.29) é um processo demorado.

O número de equações a resolver pode no entanto ser drasticamente reduzido

fazendo uso de mecanismos reduzidos de reacção qúımica. Os mecanismos reduzidos,
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determinados com base em mecanismos detalhados e em observações experimentais, são

compostos por um pequeno número de reacções qúımicas que podem ou não ser reacções

elementares. Pode ainda reduzir-se o número de equações qúımicas a uma única reacção

global em que constam apenas os reagentes e produtos de reacção preponderantes.

Sendo posśıvel determinar as taxas médias de criação de espécies presentes nas

equações qúımicas,
.
ρ

g
k, este procedimento torna viável a solução numérica de um pequeno

número de equações do tipo (2.29).

Os métodos de redução de mecanismos qúımicos baseiam-se em geral em apro-

ximações de estado estacionário ou de equiĺıbrio parcial. Quando uma espécie qúımica é

muito reactiva, a sua taxa de criação é aproximadamente igual à sua taxa de destruição,

podendo considerar-se que a espécie em causa se encontra em regime estacionário. A

aproximação de equiĺıbrio parcial é utilizada quando uma reacção particular tem ele-

vadas taxas de reacção directa e inversa, de modo que os reagentes e produtos atingem

as concentrações que atingiriam no caso de haver equiĺıbrio qúımico. A apresentação e

utilização destes métodos podem ser encontradas por exemplo em [ Peters e Kee, 1987],

[ Smooke, 1991], [ Chen, 1997].

A descrição mais sintética do conjunto de reacções qúımicas que ocorrem no

escoamento de fluidos consiste na sua redução a uma única reacção global envolvendo

apenas as principais espécies qúımicas, em número de poucas unidades. A determinação

da taxa de reacção global pode ser feita por expressões emṕıricas que relacionam a taxa de

reacção com as concentrações dos reagentes e a temperatura. A adequação deste modelo de

reacção às reacções que ocorrem na combustão é muitas vezes insatisfatório, quer porque

não permite calcular directamente as concentrações das espécies qúımicas ausentes da

equação qúımica global, quer porque as variações de temperatura existentes entre vários

pontos da chama torna às vezes dif́ıcil o cálculo das taxas de reacção com base na utilização

dessas expressões emṕıricas, cuja gama de validade em termos de temperaturas e pressões

é reduzida.

Devido a estas limitações, é prefeŕıvel a utilização quer de modelos reduzidos de

equações qúımicas quer de modelos detalhados, com um número de espécies e de equações

arbitrário.

O modelo de combustão utilizado nesta tese permite o uso de mecanismos qúımicos

detalhados, tendo sido adoptado um mecanismo C1 (só se consideram compostos de car-
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bono com um máximo de um átomo deste elemento por molécula). Estas espécies qúımicas

reagem entre si em 58 reacções qúımicas elementares (tabela 3.2) tal como apresentado

em [ Bilger et al., 1990].

n reacção elementar Bn αn Ea,n eficiência do 3o corpo

1 CH4+MÀCH3+H+M 6.3× 1014 0 104000 5/0/0/0/0/0/0
2 CH4+O2 ÀCH3+HO2 7.9× 1013 0 56000
3 CH4+HÀCH3+H2 2.2× 104 3 8750
4 CH4+OÀCH3+OH 1.6× 106 2.36 7400
5 CH4+OHÀCH3+H2O 1.6× 106 2.1 2460
6 CH3+OÀCH2O+H 6.8× 1013 0 0
7 CH3+OHÀCH2O+H2 1× 1012 0 0
8 CH3+OHÀCH2+H2O 1.5× 1013 0 5000
9 CH3+HÀCH2+H2 9× 1013 0 15100
10 CH2+HÀCH+H2 1.4× 1019 -2 0
11 CH2+OHÀCH2O+H 2.5× 1013 0 0
12 CH2+OHÀCH+H2O 4.5× 1013 0 3000
13 CH+O2 ÀHCO+O 3.3× 1013 0 0
14 CH+OÀCO+H 5.7× 1013 0 0
15 CH+OHÀHCO+H 3.× 1013 0 0
16 CH+CO2 ÀHCO+CO 3.4× 1012 0 690
17 CH2+CO2 ÀCH2O+CO 1.1× 1011 0 1000
18 CH2+OÀCO+2H 3× 1013 0 0
19 CH2+OÀCO+H2 5× 1013 0 0
20 CH2+O2 ÀCO2+2H 1.6× 1012 0 1000
21 CH2+O2 ÀCH2O+O 5× 1013 0 9000
22 CH2+O2 ÀCO2+H2 6.9× 1011 0 500
23 CH2+O2 ÀCO+H2O 1.9× 1010 0 -1000
24 CH2+O2 ÀCO+OH+H 8.6× 1010 0 -500
Tabela 3.2: Reacções elementares relevantes na combustão do metano e valor dos

coeficientes na expressão (2.10). Bn em
(
mole.cm−3

)1−m
s−1 e Ea,n em cal/mole em que

m é a molecularidade da reacção. As eficiências do terceiro corpo referem-se por ordem

às moléculas H2O / H2 / CH4 / CO2 / CO / O2 / N2 (continua).
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n reacção elementar Bn αn Ea,n eficiência do 3o corpo

25 CH2+O2 ÀHCO+OH 4.3× 1010 0 -500
26 CH2O+OHÀHCO+H2O 3.43× 109 1.18 -447
27 CH2O+HÀHCO+H2 2.19× 108 1.77 3000
28 CH2O+MÀHCO+H+M 3.31× 1016 0 81000 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0.4
29 CH2O+OÀHCO+OH 1.81× 1013 0 3082
30 HCO+OHÀCO+H2O 5× 1012 0 0
31 HCO+MÀH+CO+M 1.6× 1014 0 14700 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0.4
32 HCO+HÀCO+H2 4× 1013 0 0
33 HCO+OÀCO2+H 1× 1013 0 0
34 HCO+O2 ÀHO2+CO 3.3× 1013 -0.4 0
35 CO+O+MÀCO2+M 3.2× 1013 0 -4200 6.5/0/3/1.5/0.75/0.4/0.4
36 CO+OHÀCO2+H 1.51× 107 1.3 -758
37 CO+O2 ÀCO2+O 1.6× 1013 0 41000
38 HO2+COÀCO2+OH 5.8× 1013 0 22934
39 H2+O2 À2OH 1.7× 1013 0 47780
40 H2+O2 À2OH 1.17× 109 1.3 3626
41 H+O2 ÀOH+O 5.13× 1016 -0.816 16507
42 O+H2 ÀOH+H 1.8× 1010 1 8826
43 H+O2+MÀHO2+M 3.61× 1017 -0.72 0 18.6/2.86/0/4.2/2.11/0/1.26
44 OH+HO2 ÀH2O+O2 7.5× 1012 0 0
45 H+HO2 À2OH 1.4× 1014 0 1073
46 O+HO2 ÀO2+OH 3.2× 1013 0 0
47 2OHÀO+H2O 6× 108 1.3 0
48 2H+MÀH2+M 1× 1018 -1 0 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0
49 2H+H2 À2H2 9.2× 1016 -0.6 0
50 2H+H2OÀH2+H2O 6× 1019 -1.25 0
51 H+H+CO2 ÀH2+CO2 5.49× 1020 -2 0
52 H+OH+MÀH2O+M 1.6× 1022 -2 0 5./0/0/0/0/0/0
53 H+O+MÀOH+M 6.2× 1016 -0.6 0 5./0/0/0/0/0/0
54 H+HO2 ÀH2+O2 1.25× 1013 0 0
55 HO2+HO2 ÀH2O2+O2 2× 1012 0 0
56 H2O2+MÀ2OH+M 1.3× 1017 0 45500 6.5/0/6.5/1.5/0.75/0.4/0.4
57 H2O2+HÀHO2+H2 1.6× 1012 0 3800
58 H2O2+OHÀH2O+HO2 1× 1013 0 1800

Tabela 3.2 (continuação)

A ”eficiência do terceiro corpo” M é o valor pelo qual a concentração de M deve

ser multiplicada na equação (2.8) da taxa de reacção.
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O mecanismo qúımico representado na tabela 3.2 envolve 17 espécies qúımicas,

CH4, O2, CO2, H2O, N2, H2, CO, H, OH, O,

CH3, CH2O, CH2, CH, HCO, HO2, H2O2 .

Os óxidos de azoto são poluentes importantes e as suas concentrações poderiam

em prinćıpio ser calculadas pelos mesmos métodos usados para o cálculo de outras espécies.

A modelação detalhada da formação e destruição dos óxidos de azoto envolve centenas de

reacções elementares. As suas taxas de formação são muito menores que as taxas de

formação de outras espécies relevantes, variando muito com a temperatura. A inclusão

destes compostos no cálculo simultâneo do escoamento turbulento e da combustão só pode

ser feita utilizando modelos reduzidos ou globais de reacção qúımica. A sua presença não

altera significativamente as reacções qúımicas da combustão do metano. Por este motivo,

o cálculo das concentrações dos óxidos de azoto é normalmente efectuado a posteriori,

podendo neste caso utilizar modelos detalhados de reacção qúımica ([ Bowman, 1992]).

A fuligem é um poluente constitúıdo por part́ıculas contendo essencialmente car-

bono, em conjunto com um elevado número de espécies qúımicas em baixas concentrações.

A cinética qúımica associada à sua formação, assim como a agregação das part́ıculas,

são insuficientemente conhecidas. Ao contrário do que sucede com os óxidos de azoto,

a fuligem pode nalguns casos ter uma interacção apreciável com a combustão, especial-

mente devido à radiação emitida. Modelos para a formação e oxidação da fuligem podem

ser encontrados em [ Lindstedt, 1994].

A determinação das concentrações destes poluentes não será inclúıda neste tra-

balho.

3.2.2 Cálculo da composição qúımica

A determinação do campo de composições qúımicas requer geralmente a solução

das equações (2.29) para todas as espécies qúımicas. O cálculo dos valores médios do

termo de produção qúımica nesta equação apresenta problemas relacionados com a sua

não linearidade em relação à temperatura e concentrações. O cálculo destes valores médios

pode geralmente efectuar-se com base em vários modelos de interacção da combustão com

a turbulência. Em certos modelos de combustão a determinação das fracções mássicas
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médias não se baseia no cálculo das médias dos termos de produção qúımica. As fracções

mássicas médias podem ser determinadas como a média das fracções mássicas em regime

laminar, na condição de o escoamento reactivo poder ser considerado em determinado

instante composto por um conjunto de estruturas laminares.

Nos casos em que todas as reacções qúımicas relevantes são rápidas em relação

às taxas de mistura, é posśıvel aplicar um modelo em que, numa reacção qúımica global,

o combust́ıvel e o oxidante reagem instantâneamente à medida que se processa a mistura.

No modelo EBU (”Eddy Break-Up”) de [ Spalding, 1971b], a taxa média de consumo de

combust́ıvel é expressa em termos da variância da fracção mássica de combust́ıvel e é

calculada pela expressão
.
ρ

g
C = −ρCC

M

√
Y ”2

C .
ε

k
(3.14)

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

Um modelo em que a taxa de variação da concentração de combust́ıvel 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 reacção, além de depender da escala

de tempo turbulenta k/ε, é limitada pelas fracções mássicas do combust́ıvel, oxidante e

produtos da reacção.

Estes modelos foram desenvolvidos para reacções qúımicas globais instantâneas.

Podem ser adaptados a reacções qúımicas detalhadas não instantâneas, tal como no modelo

apresentado por [ Magnussen, 1981].

Na combustão turbulenta com apenas duas alimentações de reagentes, com va-

lores elevados do número de Damkohler (escalas de tempo das reacções qúımicas sufi-

cientemente inferiores às de transporte) e em que se considerem iguais os coeficientes de

difusão de todas as espécies, é posśıvel determinar os valores médios das fracções mássicas

sem ter de calcular os valores médios do termo fonte qúımico. Um modelo com estas

caracteŕısticas é descrito na subsecção 3.2.3.

O uso de mecanismos detalhados de reacção é viável na medida em que se possa

efectuar o cálculo da composição qúımica de forma independente do cálculo do escoamento.

As fracções mássicas, calculadas independentemente do escoamento, serão inseridas no

cálculo do escoamento por intermédio da fracção de mistura e da taxa de dissipação escalar.

Composição qúımica e escoamento estarão acopladas por um pequeno número de parâme-
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tros, em vez de estarem acoplados por um número de variáveis igual ao número de espécies

qúımicas além de propriedades f́ısicas da mistura.

Os cálculos do escoamento e das reacções qúımicas podem ser separados substi-

tuindo a descrição espacial da composição qúımica por uma descrição em termos de uma

variável estritamente conservada e calculando esta como função do espaço em conjunto

com o cálculo do escoamento. O modelo das flamelets usa este tipo de descrição.

3.2.3 Modelo das flamelets laminares

As medidas experimentais das composições qúımicas e temperatura em chamas

laminares revelaram que estas grandezas se podem exprimir duma forma quase universal

como função da fracção de mistura. Para as chamas laminares em que as condições de

fronteira sejam independentes do campo de velocidades e os números de Lewis, definidos

como

Lek =
α

Dk
(3.15)

sejam unitários para todas as espécies, os campos de escalares podem ser descritos de

forma universal em função da fracção de mistura, independentemente da configuração do

escoamento ([ Libby e Williams, 1994]). A estrutura calculada duma chama laminar é

afectada pelos valores atribúıdos aos coeficientes de difusão das espécies, que têm também

influência na determinação das taxas cŕıticas de deformação que produzem extinção da

chama ( [ Williams, 2001]). A aproximação de Lek unitários será no entanto utilizada pela

simplificação que introduz no modelo das flamelets.

Nos casos em que as reacções qúımicas se processam em escalas de tempo de

ordem inferior às das escalas de tempo de transporte (Da >> 1), o escoamento turbulento

pode ser encarado como constitúıdo por um conjunto de pequenas estruturas laminares,

com a composição qúımica dependendo dos valores locais da fracção de mistura. Nes-

tas pequenas estruturas laminares processam-se reacções qúımicas, que são mais intensas

na proximidade das superf́ıcies estequiométricas. Estas estruturas em que as reacções

qúımicas se processam mais rapidamente que os transportes difusivos e convectivos são

designadas por flamelets laminares.

A dependência das variáveis escalares como função universal do escalar conser-

vado, φk(Z), só é realista quando se trata de escoamentos reactivos laminares em que as
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escalas de tempo das reacções qúımicas são muito menores que as escalas de tempo de

mistura. Para um determinado valor da fracção de mistura verifica-se que a composição

qúımica e temperatura não são únicas. Estas variações estão relacionadas com a renovação

da composição qúımica por meio de transporte quando o número de Damkohler não é su-

ficientemente elevado. A renovação por meio de transporte sendo lenta, a composição

qúımica está próxima do equiĺıbrio. Quando as reacções qúımicas não têm tempo sufi-

ciente para atingir o equiĺıbrio, a composição qúımica e a temperatura não coincidem com

as calculadas no pressuposto de equiĺıbrio qúımico, como mostram os dados experimentais

da figura 3.1 em relação à temperatura. A composição qúımica fora do equiĺıbrio requer a

solução do sistema de equações (2.29) ou de outras equações que incorporem a interacção

entre a composição qúımica e o transporte de espécies.

Figura 3.1: Valores simultâneos de temperatura e fracção de mistura numa chama de
difusão turbulenta ar+CH4 em zonas diferentes da chama ( [ Dibble et al., 1987]).

Nas condições em que as escalas de tempo das reacções qúımicas são inferiores

às escalas de tempo dos transportes difusivo e convectivo (regime de flamelet) e em que

Lek = 1, as equações de transporte das fracções mássicas e da entalpia conduzem a

equações aproximadas em que as variáveis dependentes se exprimem como funções de uma
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única variável independente, a fracção de mistura, e dum parâmetro, a taxa de dissipação

da fracção de mistura χ, relacionada com os gradientes das concentrações.

[ Lentini, 1994] identifica o regime de flamelet pela condição de que a escala de

tempo das reacções qúımicas seja menor que a escala de tempo de Kolmogorov. Esta

condição corresponde à desigualdade

Z2
est. (1− Zest)

2

χq
<

(ν

ε

) 1
2 (3.16)

sendo Zest o valor da fracção de mistura estequiométrica e χq o valor cŕıtico da taxa de

dissipação escalar para a extinção da chama.

Nestas condições, das equações de transporte de escalares podem deduzir-se

equações diferenciais aproximadas, nas quais a única variável independente é a fracção

de mistura.

Considerando Lek = 1, a equação de transporte da entalpia (2.22), com utilização

das equações (2.5), (2.18) e (2.19), pode ser transformada numa equação em que a variável

dependente é a temperatura ([ Peters, 1984]),

L (T ) = −
∑

k

hk

cp

.
ρ

g
k +

∑

k

cpk

cp
ρD

∂Yk

∂yα

∂T

∂yα
+

λ

c2
p

∂cp

∂yα

∂T

∂yα
+

srad

cp
, (3.17)

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

L ≡ ρ
∂

∂t
+ ρvα

∂

∂yα
− ∂

∂yα

(
ρD

∂

∂yα

)
(3.18)

Neste regime é posśıvel transformar as equações (2.5) e (3.17) em equações cuja variável

independente seja a fracção de mistura. Pelo facto de as reacções neste regime ocorrerem

preferencialmente em superf́ıcies próximas da composição estequiométrica, a difusão das

espécies que alimentam a combustão dá-se principalmente na direcção em que os gra-

dientes de concentração são mais elevados que é a direcção perpendicular à superf́ıcie

estequiométrica. [ Peters, 1984] utilizou novas variáveis independentes para substiuição

das variáveis de espaço yα, sendo as novas variáveis a fracção de mistura (perpendicular

à superf́ıcie estequiométrica) e duas outras coordenadas Z2 e Z3 paralelas à superf́ıcie

estequiométrica. A mudança de coordenadas nas equações de transporte é efectuada sub-

stituindo as derivadas em relação às antigas coordenadas de espaço e de tempo pelas

derivadas em relação às novas variáveis por intermédio da transformação

∂

∂t
=

∂

∂τ
+

∂Z

∂t

∂

∂Z
;

∂

∂y1
=

∂Z

∂y1

∂

∂Z
;

∂

∂yk
=

∂

∂Zk
+

∂Z

∂yk

∂

∂Z
(3.19)
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Com a utilização das novas coordenadas, as equações (2.5) e (3.17) tomam a

forma

ρ
∂T

∂t
=

1
2
ρχ.

(
∂2T

∂Z2
+

1
cP

∂cP

∂Z

∂T

∂Z
+

1
cP

∂T

∂Z
.
∑

k

cPk
∂Yk

∂Z

)

− 1
cP

∑

k

.
ρ

g
khk +

1
cP

(
∂p

∂t
+ qR

)
−R (T ) (3.20)

e

ρ
∂Yk

∂t
=

1
2
ρχ.

∂2Yk

∂Z2
+

.
ρ

g
k −R (Yk) , (3.21)

em que

χ = 2D

(
∂Z

∂yα

)2

(3.22)

é a taxa de dissipação escalar e R é uma função contendo derivadas em ordem a Z2 e Z3, que

se pode desprezar face aos termos que contêm derivadas em ordem a Z ([ Peters, 1983]).

Estando todos os termos convectivos inclúıdos no termo R, a descrição das variáveis es-

calares duma flamelet é feita em termos da fracção de mistura e da taxa de dissipação es-

calar, sendo independente (no âmbito das aproximaçãos usadas) das variáveis geralmente

usadas na descrição dos escoamentos, particularmente a velocidade. O termo 1
2χ tem

funções de coeficiente de difusão no espaço dos Z, influenciando o transporte de reagentes

até às zonas de reacção mais intensa, assim como o transporte de calor dissipado a partir

dessas zonas.

Numa flamelet laminar, os valores de temperatura e composição qúımica podem

ser calculados como função de Z para cada valor de χ por resolução das equações (3.20) e

(3.21). A validade destas soluções depende da possibilidade de desprezar o termo R, o que é

certamente o caso na proximidade da superf́ıcie estequiométrica, onde a derivada em ordem

a Z é de ordem superior às derivadas nas direcções paralelas à superf́ıcie estequiométrica.

3.2.4 A interacção da combustão com a turbulência

As taxas de aniquilação e formação de espécies qúımicas num determinado ponto

dependem, além da temperatura, das concentrações das espécies qúımicas áı existentes.

A intensidade da turbulência tem efeitos sobre as taxas de transporte dos reagentes até

às zonas de reacção mais intensa, afectando as concentrações. As taxas de reacção são
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assim influenciadas pela turbulência. O fenómeno inverso ocorre igualmente. Nos escoa-

mentos turbulentos com combustão, as reacções qúımicas causam variações da composição

qúımica e da temperatura, conduzindo a alterações da massa espećıfica e de propriedades

de transporte do fluido. A combustão provoca assim alterações no escoamento do fluido.

Nesta subsecção abordamos a interacção entre a turbulência e a combustão.

Num escoamento reactivo turbulento considerado instantâneamente constitúıdo

por um conjunto de flamelets, a tarefa de calcular a composição em cada ponto envolve o

cálculo dos valores de (Z, χ) com base nos quais se determina a composição. Os valores

médios de grandezas escalares φ podem ser determinados se se conhecerem as funções

instantâneas φ(Z, χ) assim como a função densidade de probabilidade P (Z, χ).

A função densidade de probabilidade tanto pode ser determinada resolvendo

uma equação de transporte de P , como assumindo formas funcionais pré-definidas que se

ajustem às observações experimentais. A utilização de diferentes formas funcionais geral-

mente usadas para a função densidade de probabilidade não tem influência significativa

nos valores médios calculados das grandezas escalares ([ Jones, 1979]), obtendo-se em geral

resultados em bom acordo com os dados experimentais.

Para o cálculo das concentrações médias num jacto turbulento não reactivo e não

pré-misturado, [ Spalding, 1971a] utilizou uma função densidade de probabilidade duma

fracção mássica, composta de duas funções delta de Dirac. Ao longo duma direcção ra-

dial, a variância das concentrações reproduz de muito perto os resultados experimentais,

quando ambos são normalizados pelo valor no eixo. [ Lockwood e Naguib, 1975] utilizaram

uma função densidade de probabilidade mais verośımil, descrita mais adiante nesta sub-

secção, para o cálculo das flutuações da fracção de mistura em escoamentos turbulentos.

No trabalho destes últimos autores, os resultados das simulações realizadas utilizando as

equações de transporte de Z̃ e Z̃”2 são próximos dos experimentais, quer para as variáveis

médias e suas flutuações em escoamentos não reactivos, quer para as temperaturas médias

calculadas para escoamentos com combustão. As médias calculadas utilizaram perfis de

T (Z) determinados para escoamentos laminares.

A variância de Z é determinada pela equação de transporte
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∂ρZ̃”2

∂t
+

∂

∂yi

(
ρũiZ̃”2

)
=

∂

∂yi

(
µt

Pr
Z̃”2

∂Z̃”2

∂yi

)
+ 2

µt

Pr
Z̃”2

(
∂Z̃”2

∂yi

)2

− ρχ̃ (3.23)

Muitos modelos para simulação de escoamentos turbulentos reactivos exigem o

recurso a mecanismos reduzidos de reacção qúımica, devido à morosidade associada ao

cálculo de todas as taxas de formação de espécies qúımicas às diversas temperaturas a que

a combustão ocorre num escoamento, quando as reacções são descritas detalhadamente.

Este problema é evitado no modelo de flamelets. No regime em que este modelo se aplica,

as escalas de tempo das reacções qúımicas são suficientemente inferiores às escalas de

tempo do transporte laminar e turbulento de espécies. Assim é posśıvel gerar uma tabela

que descreve o estado termoqúımico da mistura, em termos das fracções mássicas das

espécies e da temperatura, em função dos valores instantâneos da composição qúımica e

da taxa de dissipação escalar. O conhecimento da composição está facilitado nos casos em

que se pode considerar Le = 1, casos em que, no regime de flamelet, toda a composição

qúımica é conhecida a partir de dois parâmetros locais, a fracção de mistura Z e a taxa

de dissipação escalar χ.

A solução das equações (3.20) e (3.21) para cada valor do parâmetro χ permite

determinar as variáveis T e Yk como funções do par (χ, Z). Nos casos em que as paredes

não são adiabáticas ou em que, na equação (3.20), o termo qR varia com yj , o cálculo

de T por intermédio das equações das flamelets perde generalidade por depender das

coordenadas de espaço. A temperatura pode então ser determinada a partir da entalpia

evitando a utilização da equação (3.20).

Considerando uma chama turbulenta como composta por um conjunto de flamelets,

o valor médio duma variável escalar φ em determinado ponto pode ser calculado a partir

dos seus valores instantâneos nas flamelets, desde que se conheça a função densidade de

probabilidade P (χ,Z) de existência do valor (χ,Z) nesse ponto:

φ̃ =
∫ ∞

0

∫ 1

0
φ (χ,Z) P̃ (χ,Z) dZdχ . (3.24)

Os dados experimentais sugerem que há uma pequena dependência estat́ıstica

entre χ e Z ([ Meyers e O’Brien, 1981]). Na maioria dos casos considera-se, no entanto, que

a aproximação da independência estat́ıstica reflecte com precisão a realidade experimental
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([ Bilger, 1980]), pelo que a f.d.p. conjunta se pode factorizar de acordo com:

P̃ (χ,Z) = P̃ (Z) .P̃ (χ) . (3.25)

Os valores médios da fracção mássica das espécies podem assim ser determinados a partir

da expressão

Ỹk =
∫ 1

0
P̃ (Z) dZ

∫ ∞

0
P̃ (χ) Yk (Z, χ) dχ . (3.26)

Para P̃ (Z) adoptamos a proposta de [ Lockwood e Naguib, 1975] que consiste

na escolha de uma distribuição de Gauss truncada em Z = 0 e Z = 1, valores para os

quais se usam deltas de Dirac multiplicados por constantes resultantes da integração da

distribuição de Gauss não truncada entre −∞ e 0 e entre 1 e +∞, respectivamente:

P̃ (Z) =
1

σ
√

2π
exp

[
−1

2

(
Z − µ

σ

)2
]

em 0 < Z < 1

=

0∫

−∞

1
σ
√

2π
exp

[
−1

2

(
Z − µ

σ

)2
]

dZ em Z = 0

=

∞∫

1

1
σ
√

2π
exp

[
−1

2

(
Z − µ

σ

)2
]

dZ em Z = 1 . (3.27)

Os parâmetros µ e σ que determinam a forma da gaussiana são determinados a partir

dos valores locais de Z̃ e Z̃ ′′2, como descrito em [ Liew et al., 1981]. Os valores de Z̃ e

Z̃ ′′2 no domı́nio de cálculo do escoamento são obtidos por resolução das suas equações de

transporte (2.31) e (3.23).

O cálculo da composição qúımica em regime turbulento não sofre alterações si-

gnificativas se se substituir a f.d.p. descrita por outras que assumam formas igualmente

realistas. É o que sucede com a função β apesar de, ao contrário da forma apresentada,

não permitir singularidades em Z = 0 e Z = 1 simultâneamente com um máximo relativo

em valores de Z intermédios.

P̃ (χ) apresenta uma distribuição log-normal ([ Kolmogorov, 1962]), podendo no

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

P̃ (χ) = δ (χ− χ̃) . (3.28)

O valor de χ̃ é determinado pela expressão ([ Jones e Whitelaw, 1982])

χ̃ = Cχ
ε

k
Z̃”2 (3.29)
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em que Cχ = 2.

Conhecendo a pressão, a massa volúmica instantânea na flamelet χ no ponto Z

pode ser determinada pela equação (2.6). O cálculo de ρ obtém-se a partir de

1
ρ

=
∫ 1

0
P̃ (Z) dZ

∫ ∞

0
P̃ (χ)

1
ρ (Z, χ)

dχ . (3.30)

Para o cálculo dos valores médios de uma variável φ com base nas equações (3.24)

e (3.25), efectua-se uma integração numérica que recorre aos seguintes passos:

1. Elaboração de uma tabela de valores instantâneos (Z, χ) −→ φ calculados

pelo modelo das flamelets.

2. Geração de uma tabela (Z̃, Z̃”2) −→ (µ, σ).

3. Em cada nó do domı́nio de cálculo, os valores determinados de Z̃ e Z̃”2 são

usados para determinar os parâmetros µ e σ por interpolação na tabela gerada em 2.

4. Determinação da forma concreta de P̃ (Z) por substituição dos valores de µ e

σ na equação (3.27).

5. Divisão dos domı́nios de Z e χ em intervalos ∆Zi e ∆χj e integração numérica

de φ por intermédio de expressões tais como:

φ̃ =
∑

i,j

φ(Zi, χj).P̃ (Zi) P̃ (χj) .ωiωj , (3.31)

em que ωi e ωj são os pesos de integração.

Nas chamas em que a variação de pressão é pequena, as trocas radiativas são

desprezáveis e as fronteiras se possam considerar adiabáticas, o valor médio da temperatura

pode ser calculado de forma análoga ao cálculo de Ỹk. No nosso caso as duas últimas

condições não se verificam. A entalpia média será calculada pela sua equação de transporte

(2.33). A temperatura é calculada a partir da entalpia usando o método iterativo de

Newton para determinar T (h̃) a partir de h̃(T ), obtida das equações (2.18) e (2.19).

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

h̃ =
∑

k

(
h̃kỸk + h̃”

kY
”
k

)
. (3.32)

No modelo das flamelets, as variações instantâneas de hk e Yk podem ser determinadas

a partir das variações instantâneas de Z e χ. Para pequenas variações instantâneas Z” e
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χ”, as variações h”
k e Y ”

k podem ser determinadas por diferenciação das funções hk (Z, χ)

e Yk (Z, χ), obtendo em primeira aproximação

h”
k =

∂hk

∂Z
Z” +

∂hk

∂χ
χ” e Y ”

k =
∂Yk

∂Z
Z” +

∂Yk

∂χ
χ” , (3.33)

de onde se obtém a expressão

h”
kY

”
k =

(
∂hk

∂Z
Z” +

∂hk

∂χ
χ”

)
.

(
∂Yk

∂Z
Z” +

∂Yk

∂χ
χ”

)
. (3.34)

A média dos termos contendo χ” pode ser efectuada da forma seguinte, aplicada a um dos

termos da equação (3.34), por exemplo f = ∂hk
∂Z Z”∂Yk

∂χ χ”:

f̃ =
∫ 1

0

∂hk

∂Z

(
Z − Z̃

)
P̃ (Z) dZ

∫ ∞

0
P̃ (χ)

∂Yk

∂χ
(χ− χ̃) dχ . (3.35)

A seguinte propriedade da função delta de Dirac,
∫ +∞

−∞
f (x) δ (x− a) dx = f (a) (3.36)

implica, pela equação (3.28), que o integral em χ da equação (3.35) é nulo. A função

densidade de probabilidade de χ sendo dada pela equação (3.28), todos os termos do

segundo membro da equação (3.34), com excepção do termo

∂hk

∂Z

∂Yk

∂Z
Z”2 , (3.37)

têm média nula. A média de Favre deste termo pode ser calculada numericamente, desde

que na tabela das flamelets se introduzam os valores de hk, se calculem as derivadas

presentes na equação e se expresse Z”2 na forma (Z − Z̃)2.

Para os valores de Z em que as derivadas ∂hk/∂Z e ∂Yk/∂Z sejam aproximada-

mente constantes e fazendo uso da equação (2.19), podemos efectuar uma estimativa da

correlação e obter

h̃ =
∑

k

h̃kỸk +
∑

k

cpk

(
∂T

∂Z
.
∂Yk

∂Z

)

Z=Z̃; χ=χ̃

.Z̃”2 . (3.38)

As derivadas nesta expressão podem ser calculadas a partir da tabela de flamelets, en-

quanto Z̃”2 é determinada por resolução da sua equação de transporte. Em regiões pró-

ximas de Z = Zest, em que as derivadas da temperatura e de algumas fracções mássicas

variam fortemente, poderá realizar-se o cálculo numérico da média de Favre.
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Neste trabalho, usamos a aproximação

h̃ =
∑

h̃kỸk. (3.39)

Os valores de h̃k são determinados a partir da temperatura com base em ajustamentos poli-

nomiais a dados experimentais cujos coeficientes se encontram tabelados

([ Gordon e McBride, 1971]):

h̃k = R.

(
ak1T + ak2

T 2

2
+ ak3

T 3

3
+ ak4

T 4

4
+ ak5

T 5

5
+ ak6

)
, (3.40)

em que o ı́ndice k se refere às diversas espécies qúımicas da mistura gasosa. T (h̃) é obtida

pelo método iterativo de Newton:

T = lim
n→∞Tn+1 = Tn +

h̃− h̃n(
∂h̃
∂T

)
Tn

. (3.41)

3.3 Modelo de radiação

Na combustão, a emissão de radiação tem origem quer nas transições electrónicas

que ocorrem nas reacções qúımicas, quer nas transições electrónicas, vibracionais e rota-

cionais nas moléculas devidas a colisões intermoleculares, dependendo neste caso essen-

cialmente da temperatura do fluido. A emissão radiativa de origem térmica está presente

em toda a mistura e é geralmente mais intensa do que a emissão de origem reactiva, que

ocorre essencialmente na zona de chama.

A determinação do campo da radiação térmica envolve o conhecimento dos co-

eficientes espectrais de emissão, absorção e de dispersão angular. O balanço destas con-

tribuições resulta numa equação diferencial-integral que descreve a propagação da radiação

num meio semi-transparente. Nas paredes o balanço radiativo requer o conhecimento an-

gular e espectral da emissão, reflexão e absorção.

Não sendo o meio opaco, as trocas radiativas não podem simplesmente ser des-

critas pelo modelo difusivo habitual, em que os fluxos são proporcionais a gradientes. De

facto, as trocas radiativas efectuam-se simultâneamente quer entre elementos de volume

adjacentes quer distantes do gás e entre este e as paredes.

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

radiação e as trocas do feixe com o seu exterior. Estas trocas podem ter lugar por dispersão
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em part́ıculas, contribuindo para a diminuição de intensidade do feixe ou para o seu

aumento por dispersão de outros feixes que passem a integrar o feixe considerado. O feixe

diminui de intensidade também por absorção por parte das part́ıculas e gás que atravessa.

E aumenta de intensidade por via das emissões de radiação das part́ıculas e gás na direcção

do feixe. As trocas radiativas com as paredes dependem das suas propriedades de emissão,

reflexão e absorção.

Todos estes fenómenos dependem da temperatura do meio, da sua composição

e estrutura da superf́ıcie (no caso das paredes). Em relação aos balanços radiativos nas

paredes, introduzem-se normalmente simplificações quanto à direccionalidade da emissão,

reflexão e absorção de radiação. Geralmente utilizam-se simplificações relativas às pro-

priedades espectrais dos gases. O cálculo dos efeitos das propriedades espectrais dos gases

nos balanços de energia é efectuado por exemplo em [ Coelho et al., 2002].

O balanço de energia dum feixe de radiação pode ser expresso por (ver por

exemplo [ Modest, 1993]):

dI

ds
= − (ka + kd) I + ka

Eg

π
+

kd

4π

4π∫

0

P
(−→

Ω ,
−→
Ώ

)
I

(−→
Ώ

)
d
−→
Ώ , (3.42)

em que I é a intensidade da radiação que se propaga na direcção
−→
Ω, s é a distância na

direcção
−→
Ω, Eg ≡ σT 4

g é o poder emissivo do corpo negro à temperatura Tg, ka e kd são

os coeficientes de absorção e dispersão do meio, e P
(−→

Ω ,
−→
Ω′

)
é a probabilidade de que

a radiação incidente num ângulo sólido dΏ centrado na direcção
−→
Ώ seja dispersada no

ângulo sólido dΩ em torno da direcção
−→
Ω; σ (= 5.67051× 10−8 W m−2 K−4) é a constante

de Stefan-Boltzmann.

A integração numérica directa da equação de transporte da radiação requer a

discretização dos ângulos sólidos em todo o domı́nio 4π para cada volume de controlo da

discretização do espaço da câmara de combustão. Em prinćıpio, o cálculo em todas as

direcções discretizadas e em todo o volume discretizado seria efectuado em cada iteração

da simulação numérica do escoamento com combustão. Este procedimento implicaria um

tempo de cálculo excessivo. Por este motivo, a equação (3.42) é resolvida com recurso a

modelos simplificados para a obtenção do termo fonte radiativo na equação de transporte

da entalpia. Vários desses modelos são descritos em [ Modest, 1993].

No modelo de zonas de [ Hottel e Cohen, 1958], as paredes e o volume de gás são
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divididos em zonas com propriedades uniformes no interior de cada zona. As trocas de

energia entre cada par de zonas são calculadas, conduzindo a um sistema de equações que

permite determinar os fluxos de calor na fronteira e as fontes e poços 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 radiação é expandida por uma série de

Taylor truncada, sendo esta expressão substitúıda na equação de transporte da radiação.

O modelo da transferência discreta ([ Lockwood e Shah, 1981]) considera feixes

de radiação em direcções escolhidas entre pares de paredes e efectua de forma anaĺıtica

o balanço 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 emissão térmica da

parede. O termo fonte a introduzir na equação da energia é obtido com base no balanço

energético dos feixes em cada volume de controlo.

No método das ordenadas discretas ([ Chandrasekhar, 1950], [ Fiveland, 1982]), o

domı́nio dos ângulos sólidos é dividido em ângulos sólidos discretos nas várias direcções. A

equação (3.42) é resolvida numericamente para cada um dos ângulos sólidos discretizados.

O método de Monte Carlo (ver por exemplo [ Modest, 1993]) aplicado ao trans-

porte de energia radiativa simula a emissão, absorção e dispersão de energia através de

uma sequência de acontecimentos individuais. A emissão de um feixe radiativo ocorre com

valores iniciais da posição, direcção e comprimento de onda escolhidos aleatoriamente. O

destino desse feixe é determinado por escolha aleatória entre as possibilidades de conti-

nuação de percurso rectiĺıneo, de dispersão, reflexão em superf́ıcie sólida ou absorção. As

escolhas destes acontecimentos são calculadas por geradores de números aleatórios propor-

cionalmente às intensidades radiativas da dispersão, absorção e reflexão do feixe em causa

e as energias envolvidas contabilizadas. Desta forma, os fluxos e as fontes ou poços de

radiação são calculados a partir das médias encontradas para um número estatisticamente

significativo de simulações elementares.

As variações de temperatura e composição na combustão turbulenta tem efeitos

não lineares nos fluxos radiativos. A determinação da interacção da turbulência com a

radiação é feita por exemplo em [ Song e Viskanta, 1987] e [ Coelho et al., 2002].

No modelo de radiação adoptado, a espessura óptica do meio é considerada su-

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

Outra simplificação 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 próximo do

elemento de volume em consideração. Este procedimento, introduzindo simplificações

substanciais, poderá dar origem a um certo erro no termo fonte da equação da entalpia,

dado que a temperatura em quase toda a superf́ıcie das paredes apresenta valores entre

os 1100K e os 1300K, enquanto os valores da temperatura da mistura gasosa depois da

reacção se situa em valores até aos 2000K.

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

calculada pela expressão ([ Submodels, 1998])

.
Qrad = 4σ.

∑

k

(pk.aPk) .
(
T 4 − T 4

p

)
(3.43)

em que σ é a constante de Stefan-Boltzmann, pk é a pressão parcial da espécie k, aPk

é o coeficiente de absorção médio de Planck da espécie k, e T e Tp são as temperaturas

absolutas do gás e da parede. Os termos aPk são calculados com base em expressões apre-

sentados na mesma referência. Para o cálculo da emissão radiativa do gás, consideraram-se

as espécies qúımicas mais significativas, H2O, CO2, CO e CH4. Para as duas primeiras

espécies, aP é representado sob a forma

aP =
5∑

n=0

cn.

(
1000
T

)n

(3.44)

em que os coeficientes cn têm os valores indicados na tabela 3.2:

H2O CO2

c0 −0.23093 +18.741
c1 −1.12390 −121.310
c2 +9.41530 +273.500
c3 −2.99880 −194050
c4 +0.51382 +56.310
c5 −1.8684× 10−5 −5.8169

Tabela 3.2: Valores dos coeficientes cn da equação (3.44).
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Para o metano a expressão de aP é a seguinte:

aP = 6.6334− 0.0035686× T + 1.6682× 10−8 × T 2 + 2.5611× 10−10 × T 3

− 2.6558× 10−14 × T 4 (3.45)

e, para o CO, a expressão de aP é a seguinte:

aP = c0 + T. {c1 + T. [c2 + T. (c3 + T.c4)]} , (3.46)

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

T ≤ 750K T > 750K

c0 +4.7869 +10.09
c1 −0.06953 −0.01183
c2 +2.95775× 10−4 +4.7753× 10−6

c3 −4.25732× 10−7 −5.87209× 10−10

c4 −1.86840× 10−10 −2.5334× 10−14

Tabela 3.3: Valores dos coeficientes cn da equação (3.46).
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Caṕıtulo 4

Modelo matemático

Os modelos f́ısicos e qúımicos da combustão turbulenta apresentados nos caṕıtulos

anteriores são descritos por intermédio de um sistema de equações diferenciais. Os parâmetros

que constam nessas equações podem ser constantes ou podem ser calculados directa ou

indirectamente por intermédio de relações algébricas, permitindo o fecho do sistema de

equações.

O sistema de equações diferenciais e algébricas que descreve o escoamento reactivo

não tem solução anaĺıtica, pelo que a determinação dos campos das variáveis dependentes

é feita com recurso a métodos numéricos. O método de cálculo usado neste trabalho

baseia-se no método dos volumes finitos. O domı́nio de cálculo é dividido em volumes de

controlo que preenchem completamente esse domı́nio. Integrando as equações diferenciais

no volume de controlo, estas são transformadas em equações algébricas aproximadas. O

sistema de equações algébricas pode ser resolvido em ordem às variáveis dependentes,

obtendo-se os campos destas variáveis em função do espaço e do tempo discretizados.

A discretização pode ser efectuada usando um sistema de coordenadas carte-

sianas. A geometria das fronteiras pode no entanto ser pouco regular, criando dificuldades

na discretização do espaço e no tratamento numérico das condições de fronteira. Nos ca-

sos em que as fronteiras não têm geometrias simples, não é fácil 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 são seccionados,

métodos usando malhas não estruturadas e malhas em coordenadas curviĺıneas não or-

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

A simulação do escoamento reactivo é efectuada com base na resolução de equações

de transporte que permitem a determinação dos valores médios da pressão, componentes

da velocidade, fracções mássicas e temperatura. O modelo matemático inclui um con-

junto de equações discretizadas que resulta das equações (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 necessário conhecer o campo de pressões e de não existir entre

as equações apresentadas nenhuma equação de transporte da pressão, torna-se necessário

um método para cálculo da pressão a partir da equação da continuidade. No método a

utilizar para o cálculo da pressão, 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 h̃ por solução da equação (2.33), resolve-se a equação h̃(T )

(3.39) para obter T (h̃).

Os valores médios das fracções mássicas Yk não são obtidos pela solução das suas

equações de transporte discretizadas. Os valores instantâneos de Yk são determinados

fazendo uso do modelo das flamelets. A equação (3.21) é discretizada e os valores de Yk

calculados como funções dos valores instantâneos e discretos de Z e χ. Usando a f.d.p.

destas variáveis, os valores médios das fracções mássicas podem ser obtidos por integração

numérica, conforme descrito no caṕıtulo anterior.

No método dos volumes finitos, as equações de transporte algébricas, resultantes

da discretização das equações de transporte diferenciais, relacionam os valores das variáveis

dependentes em volumes de controlo que são vizinhos próximos. A solução de sistemas

de equações deste tipo é efectuada por métodos iterativos, indicados nos casos em que as

equações não são lineares e o número de equações é elevado.

4.1 As equações de transporte em coordenadas curviĺıneas

não ortogonais

Nas equações de transporte em coordenadas curviĺıneas não ortogonais podem

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

em [ Demirdzic, 1982]. No entanto, para o cálculo numérico de escoamentos, esta opção
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requer geralmente curvaturas moderadas nas coordenadas espaciais, o que nem sempre

é adequado à geometria do escoamento. Outra alternativa consiste na utilização, em

conjunto com as coordenadas curviĺıneas, das componentes cartesianas da velocidade (v.

p. ex. [ Hirt et al., 1974]). Nesta opção não estão presentes nas equações os termos de

curvatura das coordenadas, pelo que a sua utilização não é tão senśıvel às propriedades

da malha. É este tipo de representação para as componentes dos vectores e tensores que

será usada neste trabalho, adoptando a nomenclatura apresentada em [ Peric, 1985].

Designaremos as coordenadas cartesianas por yi e as coordenadas curviĺıneas por

xi.

A transformação das derivadas cartesianas em derivadas em ordem às coorde-

nadas curviĺıneas é obtida por
∂

∂yi
=

∂xj

∂yi

∂

∂xj
. (4.1)

A equação de conservação da massa (2.30) transforma-se em

J
∂ρ

∂t
+

∂Uj

∂xj
= 0 , (4.2)

em que

Uj = ρũiβji , (4.3)

e

βji = J
∂xj

∂yi
. (4.4)

em que J é o jacobiano da transformação de coordenadas yi = yi (xj).

O volume diferencial dV expresso em termos das coordenadas curviĺıneas tem a

expressão ([ Peric, 1985])

dV = Jdx1dx2dx3 . (4.5)

A utilização da transformação de variáveis independentes na equação de trans-

porte do valor médio de uma variável escalar φ, equação (2.28), utilizando componentes

cartesianas da velocidade, conduz à equação

J
∂ρφ̃

∂t
+

∂

∂xj

(
Ujφ̃− Γφ

J

∂φ̃

∂xk
Bjk

)
= J.sφ , (4.6)

em que

Bij = βjkβik , (4.7)
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Γφ = µ
Prφ

é o coeficiente de difusão de φ̃ e sφ o termo fonte.

A equação de conservação do momento linear toma a forma

J
∂ρũi

∂t
+

∂

∂xj

[
Uj ũi − µ

J

(
∂ũi

∂xk
Bjk +

∂ũm

∂xk
βkiβjm − 2

3
δim

∂ũn

∂xk
βknβjm

)

−2
3
δimρkβjm + pβji

]
= J.sui . (4.8)

4.2 Discretização das equações de transporte

Os métodos numéricos usados para resolver os problemas de escoamento de flui-

dos são variados e transformam as equações diferenciais em equações algébricas aproxi-

madas. Nos métodos espectrais (ver [ Gottlieb e Orszag, 1977]), os operadores diferenci-

ais mantêm-se inalterados, enquanto as variáveis dependentes são decompostas em séries

truncadas de funções ortogonais.

No método dos elementos finitos, o domı́nio de cálculo é dividido em elementos,

em cada um dos quais a variável dependente é representada por uma função, geralmente

um polinómio. A aplicação desta forma aproximada na equação de transporte conduz

a um reśıduo cuja minimização permite a correcção dos coeficientes. No método dos

elementos finitos, cada variável dependente é substitúıda por um conjunto de funções

simples cada uma delas válida em cada volume do domı́nio discretizado. A substituição

destas funções nas equações de transporte gera erros de conservação. A correcção destes

erros permite recalcular os coeficientes das funções propostas e aproximar-se da solução

exacta do problema (ver por exemplo [ Zienkiewicz e Taylor, 1991]).

No método das diferenças finitas, o domı́nio é representado por um conjunto de

nós em que a variável dependente é expressa por uma série de Taylor. A série é truncada

e inserida na equação de transporte. Substituindo as derivadas por diferenças finitas,

obtém-se uma equação algébrica de trnsporte aproximada. Estas séries são truncadas

para permitir o cálculo aproximado dum número finito de coeficientes.

O método de discretização escolhido é o método dos volumes finitos. Neste

método, o domı́nio é dividido em volumes de controlo nos quais as equações de trans-

porte são integradas. As derivadas que subsistem após a integração são substitúıdas por

diferenças finitas, resultando em equações algébricas em todos os nós representativos dos

volumes de controlo do domı́nio de cálculo. Os valores dos fluxos da variável dependente



4.2 Discretização das equações de transporte 61

nas interfaces entre volumes de controlo são expressos de forma a terem um valor único,

conferindo um carácter conservativo às equações algébricas de transporte. Dado o número

de nós envolvido (e portanto o número de equações) e pelo facto de estas não serem li-

neares, a forma mais económica de resolver o sistema de equações de transporte consiste

na utilização de métodos de solução iterativos.

As malhas que dividem o domı́nio de cálculo em volumes de controlo podem ser

de vários tipos. As malhas rectiĺıneas ortogonais são as de mais simples utilização, apre-

sentando problemas nas fronteiras irregulares. Estes problemas podem ser ultrapassados

pela utilização de condições de fronteira em que os volumes de controlo são constitúıdos

por fracções de sólido e de fluido. Em fronteiras complexas, é vantajosa a aplicação de

malhas de alta densidade local. Nestes casos, com o uso de malhas rectiĺıneas, estas densi-

dades elevadas só podem ser atingidas recorrendo a novas malhas refinadas nessas regiões.

As malhas curviĺıneas não ortogonais possuem a flexibilidade suficiente para se ajustarem

a fronteiras complexas, embora as equações de transporte tomem formas mais complexas.

As malhas não 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 discretização das equações de

transporte.

4.2.1 Discretização das variáveis independentes

Nas equações de transporte a serem discretizadas, as variáveis de espaço uti-

lizadas são curviĺıneas não ortogonais. Mantêm-se no entanto as componentes cartesianas

das velocidades. A discretização é efectuada pelo método dos volumes finitos e baseia-se

nos métodos apresentados em ([ Peric, 1985]).

Os termos das equações diferenciais são integrados em cada volume de controlo

em que se divide o domı́nio de cálculo. O valor das variáveis dependentes é considerado

uniforme no interior de cada volume de controlo. Os fluxos das variáveis dependentes

nas faces dos volumes de controlo são calculados através de valores interpolados dessas

variáveis. A atribuição de valores únicos aos fluxos em cada face torna posśıvel uma análise

conservativa das grandezas f́ısicas que figuram como variáveis dependentes nas equações.

Nos sistemas com geometria ciĺındrica, os volumes de controlo da malha têm
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igualmente esta simetria, como representado na figura 4.1. Na discretização, o valor de

δθ terá um valor unitário. A distância δxi entre nós sucessivos na direcção xi da malha

curviĺınea pode, sem perda de generalidade, ser considerada unitária ([ Peric, 1985]).

Figura 4.1: Volume de controlo com simetria ciĺındrica.

Para a discretização das equações de transporte, os termos das equações (4.2),

(4.6) e (4.8) são integrados num volume de controlo genérico δVP que engloba o nó P da

malha (figura 4.2).

Nas equações de transporte apresentadas, existem derivadas em ordem ao tempo

que representam a não estacionaridade dos fenómenos, termos representando os fluxos

convectivos e difusivos e termos fonte. Para se efectuar a discretização, todos estes termos

são integrados no volume de controlo δV . Estes integrais são substitúıdos por expressões

algébricas aproximadas em que as variáveis cont́ınuas são substitúıdas por variáveis 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 superf́ıcie sobre as

fronteiras do volume de controlo, resultando em fluxos da variável dependente sobre as

faces do volume de controlo. Nestas integrações, consideram-se uniformes os valores das
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Figura 4.2: Projecção em Y1 − Y2 do volume de controlo P e seus vizinhos próximos
segundo os eixos X1 e X2. As faces entre volumes de controlo são representadas por letras
minúsculas.

variáveis dependentes sobre as faces. O termo fonte é discretizado directamente efectuando

a integração volúmica. Nestas integrações, considera-se uniforme o valor do termo fonte

no volume de controlo e igual ao seu valor no ponto representativo P .

(i, j) Ci bij

(1, 1) 1
δx2δx3

(δy2)
2 (δy3)

3 − (δy2)
3 (δy3)

2

(1, 2) ” (δy1)
3 (δy3)

2 − (δy1)
2 (δy3)

3

(1, 3) ” (δy1)
2 (δy2)

3 − (δy1)
3 (δy2)

2

(2, 1) 1
δx1δx3

(δy3)
1 (δy2)

3 − (δy3)
3 (δy2)

1

(2, 2) ” (δy1)
1 (δy3)

3 − (δy1)
3 (δy3)

1

(2, 3) ” (δy1)
3 (δy2)

1 − (δy1)
1 (δy2)

3

(3, 1) 1
δx1δx2

(δy2)
1 (δy3)

2 − (δy2)
2 (δy3)

1

(3, 2) ” (δy1)
2 (δy3)

1 − (δy1)
1 (δy3)

2

(3, 3) ” (δy1)
1 (δy2)

2 − (δy1)
2 (δy2)

1

Tabela 4.1 Expressões de Ci e bij para discretização dos coeficientes βij .

Os coeficientes βij de transformação entre coordenadas são discretizados do

seguinte modo ([ Peric, 1985]):

βij ' Cibij , (sem adição de termos com ı́ndices repetidos) (4.9)

em que as expressões de Ci e bij são dadas na tabela 4.1. (δyi)j é a variação da coordenada

cartesiana yi associada à variação da coordenada curviĺınea xj .
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Os coeficientes Bij são discretizados por

Bij ' CiCj .bikbjk , (adição de termos com ı́ndice k repetido). (4.10)

4.2.2 Discretização dos fluxos convectivos

Recorrendo ao teorema de Gauss, a integração volúmica dos termos convectivos

da equação (4.2) conduz a integrais de superf́ıcie do tipo
∫

Ai

UidAi ' ρũjbij ≡ Fi (4.11)

que representa o fluxo de massa através da superf́ıcie Ai transversal à coordenada xi.

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

Ae

(U1dA)e ' F1e = (U1δx2δx3)e = ρe (ũ1b11 + ũ2b12 + ũ3b13)e (4.12)

Ui é o caudal mássico que atravessa a face i do volume de controlo por unidade de superf́ıcie

dessa face.

A discretização dos termos convectivos da equação de transporte de φ̃ conduz a

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

IC
e =

∫

Ae

U1φ̃dA ' F1eφ̃e (4.13)

4.2.3 Discretização dos fluxos difusivos

Os termos da forma ∂
∂xj

(
−Γφ

J
∂φ̃
∂xk

Bjk

)
são 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

ID
e ' −

(
Γφ

δV

)

e

D11e

(
φ̃E − φ̃P

)
−

(
Γφ

δV

)

e

[
D12

(
φ̃n − φ̃s

)
+ D13

(
φ̃c − φ̃b

)]
e

(4.14)

em que Dij = bikbjk. Os ı́ndices minúsculos referem-se a posições sobre as faces. Os

termos do tipo (φ̃n)e (valor de φ̃ no ponto n da face e) serão calculados por intermédio de

interpolações dos valores de φ dos nós principais da malha.

Na discretização, as derivadas que persistem após integração com uso do teorema

de Gauss são aproximadas por diferenças finitas. Os fluxos difusivos na direcção xi que
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dependem de diferenças entre valores da variável dependente nessa mesma direcção, tal

como o primeiro termo na equação (4.14), são designados por termos difusivos ”normais”.

Os fluxos difusivos na direcção xi que dependem de diferenças entre valores da variável

dependente noutras direcções, tal como os dois últimos termos na equação (4.14), referem-

-se como termos difusivos ”cruzados”.

Para qualquer das componentes da velocidade ui, os termos difusivos que incluem

os factores Bjk são integrados e discretizados de forma análoga à apresentada para a

variável φ.

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

primeiro membro os termos

1
J

∂

∂xj

[
−µ

J

(
∂ũm

∂xk
βkiβjm − 2

3
δim

∂ũn

∂xk
βknβjm

)
− 2

3
δimρkβjm

]
, (4.15)

que podem ser reescritos na forma

1
J

∂

∂xj

[
−µ

J

(
ωmi − 2

3
δimωnn

)
− 2

3
δimρk

]
.βjm (4.16)

em que ωmi = ∂ũm
∂xk

βki.

O termo ωmi relaciona-se com o fluxo difusivo em malhas não 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 integração destes termos em δV usando o teorema de Gauss, seguida

de discretização, resulta em fluxos nas faces que, para a componente ui da velocidade numa

face transversal à coordenada curviĺınea xj , toma a forma:

±
{

µ

δV
.

[
bki (δũm)k − 2

3
δimbkn (δũn)k

]
bjm − 2

3δV
δimρkbjm

}
. (4.17)

O sinal + aplica-se na face do volume de controlo de menor valor da coordenada curviĺınea

xi (faces w, s, b). Para a equação da componente da velocidade ũ1, este fluxo difusivo na

face s teria a expressão:

+
{( µ

δV

)
.

[
bk1 (δũm)k b2m − 2

3
bkn (δũn)k b21

]
− 2

3δV
ρkb21

}

s

. (4.18)
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4.2.4 Discretização dos termos fonte e dos termos dependentes do tempo

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

δVP

Jsφdx1dx2dx3 ' (sφ)P .δVP (4.19)

Se o termo fonte depender de forma não linear da variável dependente da equação

de transporte, (sφ)P é linearizado em relação a esta variável, contribuindo para evitar a

divergência no cálculo iterativo ([ Patankar, 1980]).

No termo fonte da equação de transporte de k, sk = G− ρε, o termo de geração

de turbulência, G = −ρũ′′i u
′′
j

∂ũi
∂xj

é modelado pela hipótese de Boussinesq. Integrando este

termo em δVP e discretizando conduz à seguinte expressão ([ Peric, 1985]):

GP .δVP =
( µt

δV

)
P

.

{
2

[
(δũ1)

1 b11 + (δũ1)
2 b21 + (δũ1)

3 b31

]2
+

2
[
(δũ2)

1 b12 + (δũ2)
2 b22 + (δũ2)

3 b32

]2
+

2
[
(δũ3)

1 b13 + (δũ3)
2 b23 + (δũ3)

3 b33

]2
+

[
(δũ1)

1 b12 + (δũ1)
2 b22 + (δũ1)

3 b32 + (δũ2)
1 b11 + (δũ2)

2 b21 + (δũ2)
3 b31

]2
+

[
(δũ1)

1 b13 + (δũ1)
2 b23 + (δũ1)

3 b33 + (δũ3)
1 b11 + (δũ3)

2 b21 + (δũ3)
3 b31

]2
+

[
(δũ2)

1 b13 + (δũ2)
2 b23 + (δũ2)

3 b33 + (δũ3)
1 b12 + (δũ3)

2 b22 + (δũ3)
3 b32

]2
}

P

(4.20)

Os termos com parêntesis curvos da forma (δφ)j designam incrementos da grandeza

φ segundo a direcção xj . Os expoentes afectando parêntesis rectos representam potências.

Os termos de pressão que constam na equação do momento linear não são inte-

grados com uso do teorema de Gauss, mas directamente como termos fonte. Considerando

a equação de transporte da componente da velocidade cartesiana ũ1,

−
∫

δV

(
∂

∂xj
pβj1

)
dx1dx2dx3 ' − (pe − pw) b11P − (pn − ps) b21P − (pc − pb) b31P (4.21)

Os termos bj1 são calculados no nó P e não nas faces como sucederia com a

aplicação do teorema de Gauss.

Os termos não estacionários são integrados da mesma forma que os termos fonte,

sendo a derivada em ordem ao tempo aproximada por um quociente de diferenças finitas.
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4.2.5 Discretização da equação de conservação da massa

Integrando os termos da equação de conservação da massa e efectuando a dis-

cretização, obtém-se uma equação discretizada que relaciona os fluxos de massa nas faces

do volume de controlo:

δρ

δt
δVP + F1e − F1w + F2n − F2s + F3c − F3b = 0 . (4.22)

Os ı́ndices w, e, s, n, b, c, referem-se às faces do volume de controlo.

4.2.6 Discretização das equações de transporte das variáveis escalares

A equação duma variável escalar (4.6) expandida tem a forma

J
∂ρφ̃

∂t
+

∂

∂x1

[
U1φ̃−

(
∂φ̃

∂x1
B11 +

∂φ̃

∂x2
B12 +

∂φ̃

∂x3
B13

)]
+

∂

∂x2

[
U2φ̃−

(
∂φ̃

∂x1
B21 +

∂φ̃

∂x2
B22 +

∂φ̃

∂x3
B23

)]
+

∂

∂x3

[
U3φ̃−

(
∂φ̃

∂x1
B31 +

∂φ̃

∂x2
B32 +

∂φ̃

∂x3
B33

)]
= J.sφ . (4.23)

A integração no volume δVP é feita de acordo com as regras apresentadas nas

subsecções anteriores. Desta integração resulta uma equação da forma
(

∂ρφ̃

∂t

)

P

δVP +
(
IC + ID

)
e
− (

IC + ID
)
w

+
(
IC + ID

)
n
− (

IC + ID
)
s
+

(
IC + ID

)
c
− (

IC + ID
)
b
= (sφ)P .δVP (4.24)

em que IC e ID são fluxos convectivos e difusivos de φ̃ sobre as faces.

4.2.7 Discretização das equações 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 variável φ são discretizados de forma

análoga à das expressões (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 parâme-

tros ωij e a energia cinética turbulenta, são inclúıdos no termo fonte.
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4.2.8 Cálculo das variáveis dependentes nas faces

Os fluxos convectivos são expressos em termos dos valores das variáveis depen-

dentes nas faces, pelo que se torna necessária uma forma de determinar estes valores em

função dos seus valores nos nós da malha. O método geralmente usado consiste na re-

alização duma interpolação linear, que pode ser feita com recurso aos factores λ. Por

exemplo para a face e,

φe = φE .λe + φP . (1− λe) (4.25)

em que λe é definido da forma seguinte:

λe =
deP

dEP
, (4.26)

em que deP representa a distância entre a face e e o nó P e dEP a distância entre os nós

E e P .

Numa outra forma de interpolação que decorre da solução da equação de difusão

estacionária sem termo fonte num sistema com simetria ciĺındrica, o factor λe tem a

expressão

λe =
ln re − ln rP

ln rE − ln rP
, (4.27)

sendo r a coordenada radial. Esta expressão não pode ser usada sem alteração para valores

de r nulos.

Os valores de λ calculados com o perfil logaŕıtmico aproximam-se, com o aumento

de r, dos calculados com o perfil linear.

4.2.9 Condições de fronteira

As equações de transporte discretizadas tal como a equação (4.24) são resolvidas

em todos os volumes de controlo interiores do domı́nio de cálculo. Nas fronteiras, os fluxos

das variáveis dependentes são expressos de forma diferente da forma apresentada para um

volume de controlo interior.

Em fronteiras em que o escoamento entra no domı́nio de cálculo e os valores

da velocidade e das variáveis escalares são conhecidos, são colocados nós na superf́ıcie 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 são calculados por intermédio
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dos valores das variáveis nos nós da superf́ıcie de entrada. Nos casos em que os valores

das variáveis dependentes não são conhecidos nas entradas, eles terão de ser estimados por

intermédio de extrapolações ou por expressões emṕıricas. Os valores de k e ε podem ser

estimados por

k = IU2
0 , ε =

k3/2

L
, (4.28)

em que I (intensidade da turbulência) e L são parâmetros ajustáveis e U0 é a velocidade

de entrada.

Nas fronteiras de sáıda do escoamento, os fluxos nas faces de sáıda são calculados

segundo os procedimentos estabelecidos para os volumes de controlo interiores. Caso seja

necessário estimar valores de variáveis sobre a superf́ıcie de sáıda, poderá proceder-se a

extrapolação dos valores interiores.

Nas fronteiras constitúıdas por paredes impermeáveis, os fluxos convectivos são

nulos e os fluxos difusivos dependem de gradientes normais à parede.

A pressão nas paredes pode determinar-se por extrapolação dos seus valores nos

nós interiores.

No âmbito do método de cálculo e correcção de pressão e velocidade SIMPLE, a

correcção da pressão p′ é nula na fronteira sólida se o valor da pressão for especificado.

O modelo de turbulência k − ε na sua forma clássica só é válido para números

de Reynolds elevados. Junto às paredes o número de Reynolds turbulento local

Ret =
ρk2

µε
(4.29)

é baixo e os efeitos viscosos são importantes, pelo que se torna necessário abandonar

os cálculos baseados no modelo k − ε clássico. Em sua substituição usam-se perfis das

variáveis, chamados funções de parede, que não são calculados pelas equações de trans-

porte.

Supondo que, num escoamento estacionário junto à parede, o gradiente de pressão

não varia com a distância à parede, e admitindo que o comprimento de mistura é propor-

cional à distância à parede, [ Prandtl, 1925] determinou o seguinte perfil da velocidade:

u+ =
1
κ

ln
(
Ey+

)
, (4.30)

em que κ = 0.42 é a constante de Von Karman e E = 9.8 é uma constante emṕırica, u+ e
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y+ são definidos por

u+ =
ũ

(τf/ρ)1/2
e y+ =

(τf/ρ)1/2

ν
y (4.31)

em que

τf = (µ + µt)
dũpar

dn
(4.32)

é a tensão na parede, sendo ũpar a projecção da velocidade paralelamente à parede e n a

coordenada de espaço normal à parede.

Na zona próxima da parede em que o escoamento é laminar, o perfil da velocidade

é u+ = y+. Igualando as duas expressões de u+, encontramos o valor de y+ = 11.2, que

pode assim considerar-se como zona de transição entre os regimes laminar e turbulento

nas proximidades de uma parede.

Em regime estacionário, sendo desprezáveis os termos de transporte da energia

cinética turbulenta, as taxas de produção e dissipação são iguais (equação 3.10). Nestas

condições, as funções de parede para k e ε são ( [ Ferziger e Peric, 2002]):

k = ρC
− 1

2
µ τf ; ε =

τ2
f

κρµy+
. (4.33)

Detalhes sobre a aplicação dos diversos tipos de condições de fronteira são apre-

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

4.3 Método de solução

Nas equações (4.13) e (4.14), os valores de φ nas faces são expressos em termos

dos valores de φ nos nós principais por meio de interpolações. Por substituição na equação

(4.24), obtemos uma equação algébrica dependente dos valores de φ no nó P e nos nós

vizinhos que pode ser explicitada em φP , assumindo a forma:

aP φP = aW φW + aEφE + aSφS + aNφN + aBφB + aCφC + b , (4.34)

em que os coeficientes aW , aE , aS , aN , aB e aC dependem de parâmetros geométricos da

malha, propriedades do fluido e componentes da velocidade. No regime estacionário em que

estaremos interessados, b é o integral volúmico do termo fonte sφ no volume de controlo.

Nos casos em que o termo fonte é função de φ, convém linearizá-lo (ver [ Patankar, 1980]):

b = Sφ = SC + SP φP . (4.35)
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Rearranjando esta equação de forma a que o coeficiente b inclua apenas o termo SC , o

coeficiente aP tem a seguinte expressão:

aP = aW + aE + aS + aN + aB + aC − SP . (4.36)

Nos problemas envolvendo escoamento de fluidos, as equações discretizadas não

são lineares, sendo geralmente mais simples e rápido utilizar métodos de cálculo iterativos.

4.3.1 Cálculo do termo convectivo

No cálculo do fluxo convectivo intervêm os valores da variável dependente nas

faces do volume de controlo. Estes valores têm de ser expressos em termos dos valores nos

nós principais. Geralmente os perfis das variáveis dependentes não são lineares, pelo que

os valores que assumem nas faces não são interpolações lineares dos seus valores nos nós

principais. Dependem em particular da grandeza relativa dos fluxos difusivo e convectivo

na face f ,

ID
f = ±ΓfAf

φP − φF

xP − xF
; IC

f = (ρuA)f φf = Ffφf , (4.37)

em que o ı́ndice f designa a face do volume de controlo entre os nós P e F . Os sinais + e

− aplicam-se nos casos em que xP − xF é positivo ou negativo, repectivamente.

O esquema de diferenças centrais, em que φf é calculado por interpolação linear

dos dois nós vizinhos mais próximos, apresenta em certos casos problemas que conduzem a

instabilidade nos cálculos. Uma solução encontrada que permite a estabilidade do cálculo

(condicionada ao valor de u) é o esquema upwind de [ Courant et al., 1952], em que à

variável φf é atribúıdo o valor φ do nó a montante.

No caso simplificado dum escoamento unidimensional estacionário sem termo

fonte, sendo uniformes as propriedades do fluido, o perfil da variável φ entre dois nós da

malha, por exemplo P e E é dado por

φ = C + B. exp
[
ρu

Γφ
(y − yP )

]
(4.38)

em que C e B são constantes que dependem de φP e φE .

O perfil será linear apenas quando

Pe ≡ ρu

(Γφ/δy)
= 0 . (4.39)
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em que Pe é o número de Peclet do escoamento. O valor de φ nas faces do volume de

controlo deve assim ser calculado por um esquema de interpolação apropriado que assegure

que o fluxo convectivo tenha valores próximos dos exactos. O fluxo difusivo não requer

nestas condições qualquer tratamento especial, sendo determinado por uma aproximação

linear de ∂φ/∂y, com eventual interpolação não linear do coeficiente difusivo Γφ.

Entre os vários esquemas de interpolação posśıveis ([ Patankar, 1980]), o esquema

h́ıbrido tem uma forma simples e assegura um perfil próximo do exacto unidimensional

com um baixo custo em termos de tempo de cálculo. Este esquema de discretização, que

é uma composição dos esquemas de diferenças centrais e upwind, conduz aos seguintes

coeficientes da equação (4.34):

aW = DwM (|Pew|) + max (Fw, 0)

aE = DeM (|Pee|) + max (Fe, 0)

aS = DsM (|Pes|) + max (Fs, 0)

aN = DnM (|Pen|) + max (Fn, 0)

aB = DbM (|Peb|) + max (Fb, 0)

aC = DcM (|Pec|) + max (Fc, 0) (4.40)

em que

M (|Pe|) = max [0, (1− |Pe| /2)] ; Pe =
F

D
; D =

Γφ.A

δy
(4.41)

e os fluxos de massa F são calculados pela equação (4.11).

O esquema h́ıbrido resulta num perfil das variáveis dependentes próximo dos

perfis exactos, dentro dos pressupostos admitidos. Em escoamentos multidimensionais,

com propriedades não uniformes (como sucede particularmente na combustão), os perfis

das variáveis impĺıcitos neste esquema poderão conduzir a erros significativos.

Nos locais em que o vector velocidade é obĺıquo em relação às superf́ıcies de

coordenadas constantes da malha, o esquema h́ıbrido produz difusão numérica, isto é,

introduz um excesso de transporte perpendicular às isolinhas da velocidade, mesmo nos

casos em que o coeficiente de difusão é nulo.

Vários esquemas de ordem superior (por exemplo, ver referências em

[ Darwish e Moukalled, 1994]) têm uma maior precisão, mas frequentemente introduzem

oscilações nos casos em que são elevados os gradientes das propriedades e o número
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de Peclet. Vários métodos desenvolvidos para evitar este problema são referidos em

[ Darwish e Moukalled, 1994].

[ Leonard, 1988] generalizou o tratamento de métodos de ordem elevada por in-

termédio da introdução de variáveis normalizadas. Na determinação do valor de φ na face

f , são considerados dois nós a montante da face e um a jusante. As variáveis dependentes

e independentes normalizadas são definidas pelas equações

φ̂ =
φ− φ+

φ− − φ+
; x̂ =

x− x+

x− − x+
. (4.42)

O ı́ndice + refere-se ao nó mais a montante no escoamento e o ı́ndice − ao nó a jusante,

enquanto o ı́ndice C se refere ao nó intermédio. Usando coordenadas curviĺıneas, as

variáveis x+, xC e x− podem ser consideradas como as distâncias ao nó localizado em x+.

Um dos esquemas que pode ser expresso em termos de variáveis normalizadas

é o esquema MUSCL (de ”Monotone Upstream-centered Schemes for Consevation Law”,

[ Van Leer, 1977]). Neste esquema, os valores das variáveis normalizadas nas faces são

calculados a partir das expressões:

φ̂f = 2x̂f−x̂C

x̂C
φ̂C se 0 < φ̂C < x̂C

2

φ̂f = x̂f − x̂C + φ̂C se x̂C
2 < φ̂C < 1 + x̂C − x̂f

φ̂f = 1 se 1 + x̂C − x̂f < φ̂C < 1

φ̂f = φ̂C nos casos restantes

(4.43)

Para aplicação deste esquema em programas numéricos que usam originalmente

outros esquemas de interpolação (como por exemplo o h́ıbrido), usa-se o procedimento

de correcção diferida ([ Rubin e Khosla, 1982]). Neste procedimento, o fluxo convectivo

calculado com um esquema de ordem baixa é substitúıdo pelo fluxo calculado por um

esquema de alta resolução.

Na equação (4.24) utilizando um esquema B de baixa resolução, os termos con-

vectivos têm a expressão FfφB
f . Num esquema A de alta resolução, estes termos têm a

expressão FfφA
f . Mantendo o primeiro membro inalterado, introduz-se a correcção diferida

como termo fonte adicional constitúıda por um somatório de termos da forma Ff (φB
f −φA

f ).

Num caso unidimensional estacionário, a equação (4.24) assume a forma

(
IC + ID

)
e
− (

IC + ID
)
w

= S. (4.44)
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Substituindo os fluxos convectivos pelas suas expressões obtidas da equação (4.37), e in-

troduzindo as correcções F (φB − φA) dos fluxos convectivos, obtém-se

(
IC + ID

)
e
− (

IC + ID
)
w

= S + Fe(φB
e − φA

e )− Fw(φB
w − φA

w). (4.45)

Esta equação pode tomar uma forma análoga à da equação (4.34), em que a correcção dos

fluxos convectivos é calculada de forma expĺıcita.

4.3.2 Método SIMPLE de solução das equações discretizadas

As equações de conservação do momento linear discretizadas permitem o cálculo

das componentes da velocidade, supondo conhecidos os termos fonte, incluindo o gra-

diente de pressão. O termo de pressão discretizado pela equação (4.21) inclui valores

localizados exclusivamente nas faces do volume de controlo. Estes valores, se calculados

por interpolação dos seus valores nos nós da malha conduzem a uma equação de uiP que

não depende do valor de p no nó P , mas apenas nos nós vizinhos. O cálculo de ui num

nó de ı́ndice par depende apenas dos valores da pressão nos ı́ndices ı́mpares. Um campo

de pressões em que se adicionasse uma constante aos valores de p com ı́ndice par (por

exemplo) resultaria em valores das componentes da velocidade inalteradas. Ou seja, é

posśıvel que a evolução de um cálculo iterativo conduza a um campo de pressões irrealista

e a campos de velocidade realistas. Este facto pode ter consequências nas condições de

fronteira assim como nas propriedades dependentes da pressão. Um método para evitar

este problema foi proposto por [ Harlow e Welch, 1965] e consiste na adopção de malhas

para as componentes da velocidade desfasadas em relação à malha das variáveis escalares.

Os gradientes da pressão passam a ser calculados a partir de valores da pressão em nós

adjacentes ao nó da componente da velocidade. Nos casos em que a discretização é efec-

tuada numa malha única, como no caso presente, o problema pode ser resolvido evitando

interpolações lineares para o cálculo da pressão nas faces dos volumes de controlo, como

se descreve nesta secção ([ Rhie, 1981], [ Peric, 1985]).

O cálculo da pressão 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]).

Não existe no sistema de equações do escoamento considerado uma equação em

que a pressão conste de uma forma expĺıcita, com a excepção das equações utilizadas para
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o cálculo das componentes da velocidade. No entanto, a equação de conservação da massa

surge como uma equação dependendo exclusivamente das componentes da velocidade.

Esta equação condiciona por isso os valores dos termos que nas equações do momento

linear não dependem da velocidade, como é o caso do gradiente da pressão.

A substituição de expressões das componentes da velocidade (obtidas por in-

termédio das equações do momento linear discretizadas) na equação de conservação da

massa conduz a uma equação que inclui a variável pressão nas faces do volume de con-

trolo. Existe por intermédio desta equação um acoplamento entre as componentes da

velocidade nos nós da malha e os valores da pressão definidos nas faces.

A equação de transporte discretizada da componente ui da velocidade tem uma

forma análoga à da equação (4.34) em que se substitui φ por ui e, no termo fonte, se inclui

o termo (4.17) e explicita o termo de pressão discretizado de acordo com a equação (4.21).

A equação discretizada de ui pode então assumir uma forma análoga à da equação (4.34).

Separando o termo de pressão do termo fonte, uiP pode ser calculada por intermédio da

expressão:

uiP = HP (uim) + (Qji)P (δp)j
P + C

′
iP (4.46)

em que

HP (uim) =

∑
m

amuim

aP
e Qji = − bji

aP
(4.47)

e C ′
iP é o termo fonte da equação de transporte de ui excluindo o termo de pressão.

A equação (4.22) depende dos valores das componentes ui nas faces do volume

de controlo, que podem ser calculadas fazendo uma média linear dos valores de ui entre

nós adjacentes. Por exemplo para a face e,

uie = He (uim) + (Q1i)e (pE − pP ) + (Q2i)e (pne − pse) + (Q3i)e (pce − pbe) + C ′
ie (4.48)

em que as grandezas com ı́ndice e são determinadas pelas médias nos nós P e E e termos

como pne são determinados pela média de p nos quatro nós mais próximos do vértice ne.

Pelo facto de p e C ′
i não serem em geral funções lineares de ui faz com que esta média não

seja uma média linear em ui.

A substituição das expressões (4.48) das componentes da velocidade nas faces na

equação (4.22) conduz a uma equação de conservação da massa expressa em termos da
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pressão. Esta equação tem a mesma forma que a equação genérica (4.34) com p como

variável dependente.

No método de solução SIMPLE (”Semi-Implicit Method for Pressure-Linked

Equations” de [ Patankar e Spalding, 1972]), as variáveis ui e p são decompostas nos seus

valores estimados, identificados com uma asterisco, e em parcelas de correcção, identifi-

cadas com uma plica:

ui = u∗i + u′i

p = p∗ + p′ (4.49)

Subtraindo da equação (4.46) a sua homóloga para a velocidade e pressão esti-

madas, obtém-se uma expressão para a correcção das componentes da velocidade u′i :

u′iP =
(
Qjiδp

′
j

)
P

(4.50)

em que, de acordo com o algoritmo SIMPLE, se desprezou o termo HP (uim)−HP (u∗im) =

HP (u′im).

Na face f , a correcção da componente i da velocidade tem a expressão

u′if =
(
Qjiδp

′
j

)
f

(4.51)

Decompondo os fluxos de massa de forma análoga à efectuada para ui, obtemos

uma equação de conservação da massa discretizada, onde surgem explicitamente os valores

da correcção da pressão p′ nos nós P e seus vizinhos:

aP p′P = aW p′W + aEp′E + aSp′S + aNp′N + aBp′B + aCp′C + CP . (4.52)

Optando por introduzir todas as diferenças ”cruzadas” de p′ no termo fonte, os coeficientes

da equação (4.52) têm as expressões:

aW = ρW (b11Q11 + b12Q12 + b13Q13)w

aE = ρE (b11Q11 + b12Q12 + b13Q13)e

aS = ρS (b21Q21 + b22Q22 + b23Q23)s

aN = ρN (b21Q21 + b22Q22 + b23Q23)n

aB = ρB (b31Q31 + b32Q32 + b33Q33)b

aC = ρC (b31Q31 + b32Q32 + b33Q33)c (4.53)
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A resolução das equações (4.52) e (4.50) permite obter u′i e p′, que são usados

para corrigir iterativamente os campos de velocidade e pressão.

4.3.3 Relaxação

A solução iterativa de sistemas de equações de transporte da forma (4.34) pode

conduzir a divergência. A divergência pode geralmente ser evitada recorrendo ao amorte-

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

φP = f (X) , (4.54)

em que X representa o conjunto de variáveis e parâmetros inclúıdos no cálculo de φP . Uma

forma de obter a relaxação do cálculo consiste em reavaliar o valor de φP por intermédio

de

φP = (1− rel) .φ0
P + rel.f (X) (4.55)

em que φ0
P é o valor de φP na iteração anterior e rel(∈ ]0, 1]) é um parâmetro de relaxação

a escolher de forma a evitar divergência tentando manter uma aproximação rápida da

convergência.

No caso das equações (4.49), a correcção à velocidade não sofre relaxação

([ Patankar, 1980]), enquanto a correcção da pressão é relaxada pela expressão

p = p∗ + relp.p
′ . (4.56)

4.3.4 Critério de convergência

Entre vários critérios de convergência do processo iterativo, encontram-se os

critérios que se baseiam na medida da precisão com que as equações de transporte são

satisfeitas. A equação (4.24) ou a sua equivalente (4.34) reflectem o facto de que a acu-

mulação de uma grandeza num volume de controlo é o resultado dos fluxos nas faces e da

criação ou destruição dessa grandeza no mesmo volume. Num cálculo exacto, o reśıduo

R = −aP φP + (aW φW + aEφE + aSφS + aNφN + aBφB + aCφC) + b (4.57)

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

consiste em avaliar a soma dos módulos dos reśıduos em todos os N volumes de controlo
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no domı́nio de cálculo, normalizado por um fluxo I representativo da grandeza em questão

Qφ =
∑N

n=1 |Rn|
|I| (4.58)

e declarar a satisfação em relação à convergência do cálculo quando Qφ for inferior a um

certo valor Qφ max, para cada variável φ.

4.3.5 Método de cálculo iterativo

O cálculo do transporte de uma grandeza baseia-se na solução de um sistema de

equações acopladas do tipo da equação (4.34).

O método mais simples de solução iterativa deste sistema de equações é o método

de Gauss-Seidel que percorre sequencialmente todos os nós da malha do domı́nio e efectua

o cálculo com os valores dispońıveis das variáveis, parte já calculada na iteração actual

e parte na iteração anterior. É este o método adoptado neste trabalho. No método ADI

(”Alternating-Direction Implicit”, [ Peaceman e Rachford, 1955]), aplicável a sistemas de

equações não estacionárias, o sistema de equações de transporte de uma variável é de-

composto numa sucessão de problemas unidimensionais. Um algoritmo que resolve numa

única iteração um sistema de equações lineares unidimensionais é o TDMA (”Tri-Diagonal

Matrix Algorithm”, [ Thomas, 1949]) que pode ser útil quando conjugado com alguns

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

4.3.6 Método de solução

A simulação de uma câmara de combustão envolve, de acordo com os modelos

f́ısicos e qúımicos utilizados e dos métodos numéricos escolhidos, um conjunto de operações

que pode ser resumido da forma seguinte:

Cálculos preliminares:

1. Elaboração de uma malha ajustada à geometria da câmara de combustão.

2. Cálculo dos valores instantâneos das fracções mássicas em função da fracção

de mistura e da taxa de dissipação escalar.

3. Definição de valores iniciais das variáveis e de parâmetros fixos do cálculo.

Cálculos iterativos:

1. Resolução das equações de transporte das variáveis médias:
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a. Componentes cartesianas da velocidade..

b. Correcção da pressão.

c. Energia cinética turbulenta.

d. Taxa de dissipação da energia cinética turbulenta.

e. Fracção de mistura.

f. Variância da fracção de mistura.

g. Entalpia.

2. Correcções da pressão e velocidade.

3. Fracções mássicas médias a partir da fracção de mistura e da sua variância,

taxa de dissipação escalar e fracções mássicas instantâneas.

4. Temperatura a partir daa entalpia e fracções mássicas.

5. Propriedades da mistura tais como: massa volúmica, viscosidades laminar e

turbulenta, calor espećıfico, potência radiativa.

Cálculos finais:

1. Determinação de parâmetros e variáveis não utilizados na simulação, destina-

dos à apresentação de resultados tais como: fracções molares, vorticidade, função corrente.
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Caṕıtulo 5

Simulação de escoamentos sem

reacção qúımica

Neste caṕıtulo, os modelos e métodos apresentados nos caṕıtulos anteriores são

utilizados na simulação de vários escoamentos sem reacção qúımica. Os escoamentos es-

colhidos, para os quais existem dados experimentais ou numéricos publicados, apresentam

caracteŕısticas diversas, de forma a que os modelos introduzidos nos códigos possam ser

testados em condições variadas. Os códigos são testados em diversas situações: com dife-

rentes valores do número de Reynolds em regime laminar e turbulento; em escoamentos

forçados por pressão e por tensões viscosas; em domı́nios com paredes planas com diver-

sos ângulos entre as paredes, assim como com paredes curviĺıneas; em escoamentos com

recirculação; em domı́nios de geometria ciĺındrica com rotação do fluido em torno do eixo

de simetria (swirl).

O balanço das variáveis do escoamento é feito por intermédio de equações difer-

enciais expressas em coordenadas curviĺıneas, utilizando componentes cartesianas da ve-

locidade (ver caṕıtulo 2 e secção 4.1). As equações de transporte diferenciais são dis-

cretizadas por integração nos volumes de controlo que em conjunto constituem o domı́nio

de cálculo (método dos volumes finitos, secção 4.2). Em cada volume de controlo, as di-

versas variáveis dependentes são representadas num único nó, evitando a necessidade de

malhas desviadas. As coordenadas usadas na construção das malhas podem ser ortogonais

ou não ortogonais, rectiĺıneas ou curviĺıneas. Os fluxos convectivos são introduzidos nas
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equações discretizadas usando o esquema h́ıbrido de discretização ou o esquema MUSCL

com correcção diferida ao esquema upwind (subsecção 4.3.1). O cálculo da pressão é efec-

tuado com utilização do algoritmo SIMPLE (subsecção 4.3.2). O modelo de turbulência

k − ε é usado nas suas versões clássica e RNG (secção 3.1).

Em todos os casos as simulações efectuadas utilizam domı́nios de cálculo bidi-

mensionais.

5.1 Escoamento laminar numa geometria complexa

5.1.1 O caso em estudo

Com o objectivo de testar diferentes algoritmos de solução de equações diferen-

ciais às derivadas parciais, a International Association for Hydraulic Reaserch promoveu

promoveu o seu 5oencontro em Roma, 1982. Os grupos de investigação participantes apre-

sentaram os resultados de simulações de escoamentos laminares numa geometria complexa.

Os resultados do encontro são 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 comparação.

Figura 5.1: Geometria do canal difusor para o escoamento descrito em
[ Napolitano e Orlandi, 1985].

Os escoamentos considerados, com números de Reynolds Re = 10 e Re = 100,
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ocorrem em canais bidimensionais com expansões graduais. No presente trabalho apenas

o escoamento com Re = 10 é simulado.

A parede inferior do canal está localizada sobre a superf́ıcie y2(y1) definida por

y2(y1) =
1
2

[tanh (2− 30y1/Re)− tanh (2)] . (5.1)

e está representada na figura 5.1 para o caso em que Re = 10. Para definição do número

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 têm as expressões

u (0, y2) = 3
(

y2 − y2
2

2

)

v (0, y2) = 0 . (5.2)

Na parede, os fluxos de massa são nulos assim como as componentes da velocidade. No

plano de simetria as condições de fronteira são de simetria e as condições de fronteira

na sáıda do canal são escolhidas livremente pelos participantes. A pressão na parede é

imposta com um valor p (y1 = Re/6) = 0.

Os resultados pretendidos são os valores da vorticidade e da pressão na parede

do canal.

A malha aplicada deve ter 21× 21 nós.

5.1.2 Modelo utilizado e comparação de resultados

Na equação de conservação do momento linear, podemos utilizar as variáveis

normalizadas

û =
u

U0

ŷi =
yi

L

p̂ =
p

ρU2
0

, (5.3)

em que U0 e L são valores de referência da velocidade e comprimento. Efectuando as

substituições, a equação do momento exprime-se em termos das variáveis adimensionais,

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

correspondentes ao número de Reynolds do escoamento. Em alternativa, e dado que a

velocidade média da entrada assim como a largura de referência são unitárias, podemos

estabelecer os valores dos parâmetros da equação do momento de modo a reproduzir o

valor de Re desejado. Para Re = 10, estabelecemos ρ = 1 e µ = 0.1. Foi este o método

adoptado em conjunto com equações dimensionais.

Figura 5.3: Linhas de corrente calculadas para o escoamento de
[ Napolitano e Orlandi, 1985] com Re = 10.
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O cálculo da pressão nas faces dos volumes de controlo na sáıda foi efectuado por

extrapolação linear dos valores da pressão nos nós a montante, o que conduz a resultados

praticamente coincidentes com os resultados obtidos utilizando gradiente nulo.

A malha utilizada tem uma forma análoga à representada na figura 5.2. Esta

apresenta um menor número de nós para facilitar a visualização. É uma malha curviĺınea

não ortogonal, em que se optou pela imposição de faces dos volumes de controlo perpen-

diculares às fronteiras.

Na discretização do termo convectivo foram usados o esquema h́ıbrido e o es-

quema MUSCL com correcção diferida.

As isolinhas da função corrente determinadas pelas simulações efectuadas apre-

sentam a forma representada na figura 5.3. O escoamento tem uma zona de separação entre

os valores de y1 = 0.6 e y1 = 1.8, aproximadamente. Como refere [ Napolitano e Orlandi, 1985],

um pequeno desvio nas posições de separação e de recolamento da linha de corrente pode

conduzir a erros relativos apreciáveis da vorticidade ω.

Figura 5.4: Distribuições de pressão na parede calculadas nas quinze simulações de
[ Napolitano e Orlandi, 1985], para Re = 10.

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

pressão e vorticidade sobre a parede. Pelas equações (4.1), (4.4), (4.5), (4.9) e os dados



5.1 Escoamento laminar numa geometria complexa 85

Figura 5.5: Distribuições da vorticidade ω na parede calculadas nas quinze simulações de
[ Napolitano e Orlandi, 1985], para Re = 10.

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

ω =
(

∂u2

∂y1
− ∂u1

∂y2

)

P

=
1

δVP
[(y1n − y1s) (u1e − u1w)− (y1e − y1w) (u1n − u1s)+

+ (y2n − y2s) (u2e − u2w)− (y2e − y2w) (u2n − u2s)] . (5.4)

Os resultados publicados em [ Napolitano e Orlandi, 1985] são 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

padrão são identificados com a sigla CJG.

Os resultados das simulações efectuadas neste trabalho são apresentados nas

figuras 5.6 e 5.7 em comparação com os dados que em [ Napolitano e Orlandi, 1985] foram

considerados resultados padrão.

Os resultados obtidos com os esquemas h́ıbrido e MUSCL são praticamente co-

incidentes com os resultados padrão com excepção da parede na proximidade da entrada.

Tal poderá dever-se a eventuais diferenças nas condições de fronteira utilizadas no presente

trabalho e nas simulações que conduziram aos resultados padrão. Na zona de entrada, em

que são elevados os gradientes da velocidade e da pressão, [ Napolitano e Orlandi, 1985]

referem as discrepâncias que advêm da utilização de diferentes condições de fronteira na
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Figura 5.6: Distribuições da pressão na parede, para Re = 10. Os resultados usando os
esquemas h́ıbrido e MUSCL são comparados com as soluções padrão.

entrada do canal, não indicando quais as condições utilizadas nos resultados padrão.

caso HIB MU P(cjg) a dg g gbv gf h

εp 3.68 3.40 0 10.67 8.11 2.63 11.15 10.72 2.24
εω 5.42 5.95 0 − 26.51 52.12 34.92 48.98 9.22

caso k ld mn psw qn r s wa2 wa1
εp 8.24 4.81 3.44 4.97 − 61.25 − 78.92 58.56
εω 41.21 10.75 6.70 6.30 2.63 30.14 1.74 111.92 55.04

Tabela 5.1 Valores de εp e εω para várias simulações. HIB, MU e P referem-se
respectivamente às simulações do presente trabalho com os esquemas h́ıbrido e
MUSCL, e às soluções padrão. As siglas restantes identificam os resultados das
simulações apresentadas em [ Napolitano e Orlandi, 1985].

Os parâmetros utilizados em [ Napolitano e Orlandi, 1985] para aferição da quali-

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

εω =
100
19

20∑

i=2

∣∣∣∣
ωi − ωi0

ωi0

∣∣∣∣ (5.5)

εp =
100
18

20∑

i=2

∣∣∣∣
pi − pi0

pi0

∣∣∣∣ (5.6)

em que ωi0 e pi0 são os resultados padrão para estes escoamentos. No cálculo de εp, o

valor nulo p (y1 = Re/6) foi exclúıdo do somatório. Para calcular os parâmetros εp e εω,
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Figura 5.7: Distribuições de vorticidade na parede, para Re = 10.

os valores de p e ω calculados foram sujeitos a interpolação linear para obter os valores

correspondentes às coordenadas y1 presentes nas tabelas de [ Napolitano e Orlandi, 1985].

Para o escoamento com Re = 10 com utilização do esquema h́ıbrido, os valores

para os erros são εp = 3.68 e εω = 5.42, enquanto com o esquema MUSCL são εp = 3.40

e εω = 5.95.

Este ńıvel de erros compara-se de forma positiva com os ńıveis apresentados na

tabela 5.1, pelo que o programa desenvolvido parece resolver com boa precisão a simulação

de escoamentos laminares mantidos por gradientes de pressão.

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-

presśıveis para teste de simulações em malhas não ortogonais e apresentaram soluções

padrão. [ Oosterlee et al., 1993] apresentam resultados de simulações dos mesmos escoa-

mentos e soluções padrão, pelo que podem servir para testar programas numéricos aplica-
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dos à simulação dos referidos escoamentos.

Figura 5.8: Geometria do domı́nio paralelogrâmico 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 unitário e um ângulo interno de 45o(figura

5.8). O escoamento é forçado pelo deslizamento da face superior com velocidade unitária.

O número de Reynolds, definido em termos do lado do paralelogramo e da velocidade

referida, tem valores Re = 100 e Re = 1000. As fronteiras são consideradas impermeáveis

e a velocidade cont́ınua inclusive junto às paredes, com a exclusão das intersecções da

parede móvel com as paredes adjacentes.

Nas simulações efectuadas por [ Oosterlee et al., 1993] são usadas velocidades

contravariantes e coordenadas gerais nas equações de transporte. O domı́nio original é

transformado num domı́nio rectangular e as equações são discretizadas pelo método dos

volumes finitos em malhas desviadas uniformes neste domı́nio. Os fluxos convectivos nas

faces são calculados pelo esquema h́ıbrido usando o método SCAL ([ Thompson e Ferziger, 1989])

para efectuar a transição suave entre diferenças centrais e upwind.

5.2.2 Modelo utilizado e comparação de resultados

A discretização das diversas variáveis dependentes é efectuada em malhas não

desviadas, usando o algoritmo SIMPLE de cálculo de pressão e os esquemas h́ıbrido e

MUSCL com correcção diferida para cálculo do fluxo convectivo. As malhas usadas (figura
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Figura 5.9: Malha com 32 × 32 nós para simulação do escoamento de
[ Oosterlee et al., 1993].

5.9) apresentam números de nós 32× 32, 64× 64, 128× 128 e 256× 256.

A função de corrente, com unidades m2/s, é definida por intermédio de

u1 =
∂Ψ
∂y2

; u2 = − ∂Ψ
∂y1

(5.7)

e calculada a partir do campo de velocidades do escoamento. Os valores mı́nimo e máximo

da função corrente, assim como as suas posições, são comparados com os homólogos de

[ Oosterlee et al., 1993] na tabela 5.2.

HIB, MU e Oos referem-se respectivamente aos resultados usando o esquema

h́ıbrido, MUSCL e os publicados em [ Oosterlee et al., 1993] usando uma malha de 256×
256 nós. ε é uma medida do erro definida por

ε =
∣∣∣∣
Ψ−ΨOos256

ΨOos256

∣∣∣∣ .100 , (5.8)

e corresponde ao erro relativo percentual dos valores extremos de Ψ entre as simulações

efectuadas no presente trabalho e a simulação de [ Oosterlee et al., 1993] com a malha

256 × 256. Os resultados da tabela 5.2 indicam que a utilização 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 h́ıbrido

no cálculo de Ψmax, localizado no primeiro vórtice secundário.

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

neste trabalho usando malha fina estão muito próximos dos resultados padrão.
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Re = 100 Re = 1000
malha− esquema Ψmin(y1, y2) Ψmax(y1, y2) Ψmin(y1, y2) Ψmax(y1, y2)
32× 32−HIB −0.0706 6.27× 10−5 −0.051 7.06× 10−3

(y1, y2) (1.114, 0.53) (0.35, 0.15) (1.23, 0.53) (0.67, 0.351)
ε 0.52 69.8 4.71 29.7

32× 32−MU −0.0704 6.16× 10−5 −0.0556 1.013× 10−2

(y1, y2) (1.12, 0.54) (0.34, 0.14) (1.28, 0.545) (0.76, 0.40)
ε 0.23 66.8 3.88 0.91

64× 64−HIB −0.0705 4.24× 10−5 −0.0535 8.91× 10−3

(y1, y2) (1.12, 0.54) (0.34, 0.14) (1.278, 0.56) (0.76, 0.405)
ε 0.37 14.8 0.043 11.25

64× 64−MU −0.0705 4.23× 10−5 −0.0543 9.985× 10−3

(y1, y2) (1.12, 0.54) (0.34, 0.145) (1.31, 0.57) (0.773, 0.40)
ε 0.37 14.5 1.45 0.54

128× 128−HIB −0.0704 3.81× 10−5 −0.0538 9.91× 10−3

(y1, y2) (1.12, 0.54) (0.338, 0.14) (1.312, 0.57) (0.778, 0.401)
ε 0.23 3.16 0.51 1.28

128× 128−MU −0.0704 3.81× 10−5 −0.0537 1.003× 10−2

(y1, y2) (1.12, 0.547) (0.338, 0.143) (1.32, 0.57) (0.778, 0.401)
ε 0.23 3.16 0.33 0.09

256× 256−HIB −0.0703 3.67× 10−5 −0.0536 1.0033× 10−2

(y1, y2) (1.112, 0.544) (0.338, 0.143) (1.313, 0.575) (0.775, 0.399)
ε 0.088 0.63 0.14 0.06

256× 256−MU −0.0703 3.704× 10−5 −0.05358 1.0045× 10−2

(y1, y2) (1.12, 0.547) (0.338, 0.143) (1.313, 0.575) (0.775, 0.399)
ε 0.088 0.29 0.11 0.06

256× 256−Oos. −0.070238 3.6932× 10−5 −0.053523 1.0039× 10−2

(y1, y2) (1.11, 0.5469) (0.339, 0.1409) (1.3128, 0.5745) (0.7775, 0.4005)

Tabela 5.2 Valores mı́nimos e máximos da função de corrente, suas posições e

erros relativos percentuais em simulações de escoamentos na cavidade paralelogrâmica.

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

5.11 estão em bom acordo com os resultados publicados em [ Oosterlee et al., 1993].

A figura 5.12a mostra a variação dos valores de u1 com x2 em x1 = x1max/2

(tracejado paralelo ao eixo x2 na figura 5.8) para o escoamento de Re = 100. Nas legendas

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

tivo h́ıbrido e MUSCL, respectivamente, enquanto os números são indicativos das malhas
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utilizadas nos cálculos. Os perfis são quase coincidentes, qualquer que seja a malha e os

esquemas utilizados.

Figura 5.10: Isolinhas da função de corrente no escoamento com Re = 100.

Figura 5.11: Isolinhas da função de corrente no escoamento com Re = 1000.

A figura 5.12b apresenta os perfis da componente cartesiana da velocidade u2

para x2 = x2max/2 (tracejado paralelo ao eixo x1 na figura.5.8) para o escoamento de

Re = 100. Os perfis são quase coincidentes, qualquer que seja a malha e os esquemas

utilizados, incluindo o esquema upwind que não foi representado.

Para Re = 1000, as curvas u1(x2) e u2(x1) usando malhas e esquemas convectivos

diferentes (figura 5.13) mostram a independência aproximada dos resultados nos casos
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Figura 5.12: Perfis calculados para Re = 100 das componentes da velocidade: a) u1 ao
longo da coordenada x2 em x1 = x1 max

2 ; b) u2 ao longo da coordenada x1 em x2 = x2 max
2 .

256HIB, 128MU e 256MU. Os casos 128HIB e 64MU apresentam precisão próxima dos

casos anteriores e os resultados estão muito próximos entre si. Com graus de precisão

equivalente entre si apresentam-se também os casos 64HIB e 32HIB. Para este problema,

a precisão obtida com o esquema MUSCL com determinada malha é aproximadamente

igual à precisão do esquema h́ıbrido com uma malha com densidade linear dupla.

Embora não 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 u2(x1) e da fronteira x2 = 1 no caso da curva u1(x2).

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) u1 ao
longo da coordenada x2 em x1 = x1 max

2 ; b) u2 ao longo da coordenada x1 em x2 = x2 max
2 .

quemas MUSCL e h́ıbrido e malhas refinadas mostram que os valores extremos e suas

localizações são praticamente coincidentes com os das soluções padrão 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× 64 nós.
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5.3 Jactos confinados axi-simétricos num difusor

5.3.1 O caso em estudo

O escoamento turbulento de água num difusor representado na figura 5.14 foi es-

tudado experimentalmente por [ Kian, 1981]. O fluido tem massa volúmica ρ = 998kg/m3

e viscosidade µ = 10−3kg/(ms). A entrada do fluido no difusor é feita axialmente

por intermédio de dois orif́ıcios concêntricos. No orif́ıcio circular central, de diâmetro

d = 0.016m, a velocidade é de 0.4ms−1, enquanto no tubo anelar de diâmetro interno d e

diâmetro externo D = 0.16m a velocidade é de 0.0233ms−1. A parede cónica estende-se

até à distância L = 0.64m da entrada e faz um ângulo de 2.5o em relação ao eixo. O

comprimento total do tubo é de 1.2m.

Figura 5.14: Configuração (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 equações de transporte com coordenadas não ortogonais e componentes carte-

sianas da velocidade. As equações de transporte algébricas são obtidas pelo método dos

volumes finitos em malhas não deslocadas de 68 × 50 e 102 × 88 nós. Os esquemas de

interpolação do termo convectivo usados são o h́ıbrido, QUICK e SOUCUP. O modelo de

turbulência é o k − ε.
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Em y1 = 0, as componentes u1 e u2 da velocidade apresentam os valores seguintes:

u2 = 0

u1 = u1J = 0.4ms−1 se y2 < rJ

u1 = u1A = 0.233ms−1 se y2 > rA

u1 = u1A + (u1J − u1A) .

[
1−

(
y2 − rJ

rA − rJ

)3/2
]2

se rJ < y2 < rA . (5.9)

rJ e rA são os extremos da camada de corte entre os jactos ciĺındrico e anelar e

se relacionam por intermédio de

δ = 2 (rA − rJ) /d . (5.10)

Figura 5.15: Malha do tipo usado na simulação do escoamento referido em
[ Zhu e Rodi, 1992], com as dimensões alteradas.

De acordo com os dados experimentais e as opções de [ Zhu e Rodi, 1992], δ = 1.

Na zona entre os jactos ciĺındrico e anelar consideram que o perfil da componente u1 da

velocidade é linear.

Para as variáveis k, ε e µt são adoptados por estes autores valores de entrada

semi-emṕıricos:

k =
νt

C
1/2
µ

∣∣∣∣
∂u1

∂y2

∣∣∣∣ ; ε = Cµk2/νt ; νt = C2 (rA − rJ)2
∣∣∣∣
∂u1

∂y2

∣∣∣∣

com C2 = 0.0042 + 0.004
u1A

u1J
se rJ < y2 < rA

ou k = 10−9m2s−2 ; ε = 10−9m2s−3 se y2 < rJ ou y2 > rA . (5.11)

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

enquanto os resultados com o esquema h́ıbrido mostram que seria necessário o uso de
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Figura 5.16: Isolinhas da função corrente obtidas por simulação do escoamento apresentado
em [ Kian, 1981]. As siglas KE e GRN referem-se aos modelos de turbulência k−ε clássico
e com o método do grupo de renormalização, repectivamente.

malhas mais densas para a obtenção de convergência com os resultados dos outros esque-

mas. Todas as escolhas conduzem a previsões da velocidade com perfis semelhantes aos

experimentais, o que não sucede em relação à energia cinética turbulenta, cujos resultados

numéricos se afastam significativamente dos experimentais.

5.3.2 Modelo utilizado e comparação de resultados

As equações de transporte resolvidas usam componentes cartesianas da veloci-

dade e são discretizadas numa malha única com coordenadas curviĺıneas não ortogonais.

As equações apresentam simetria ciĺındrica pelo que a malha é bidimensional. Os esque-

mas de representação dos fluxos convectivos nas faces dos volumes de controlo foram o

h́ıbrido e o MUSCL aplicado como correcção diferida do esquema upwind. A turbulência

é descrita pelos modelos k − ε e k − ε−RNG.
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Figura 5.17: Perfis radiais da componente axial da velocidade normalizada pelo seu valor
médio, u1m, para diversos valores de y1.

As simulações foram efectuadas em malhas de 68×50 e 102×82 nós. A figura 5.15

mostra uma malha análoga mas com um menor número de nós para facilitar a visualização.

As condições de fronteira adoptadas foram as referidas acima, com a escolha

rJ = d/2.

Os resultados obtidos com as malhas referidas de diferente densidade usando o

esquema h́ıbrido são bastante próximos entre si, e são praticamente coincidentes quando

se usa o esquema MUSCL. Os resultados analisados nesta subsecção foram obtidos com

uma malha de 102× 82 nós.

A função corrente adaptada a um escoamento tridimensional com simetria ciĺındrica

é definida por

u1 =
1

y2δθ

∂Ψ
∂y2

; u2 = − 1
y2δθ

∂Ψ
∂y1

, (5.12)

em que o ângulo δθ é definido nos planos perpendiculares ao eixo de simetria sendo-lhe

atribúıdo valor unitário. A função de corrente assim definida tem unidades de m3/s.

Usando o modelo k − ε, as linhas de corrente calculadas (figura 5.16) são muito

semelhantes às publicadas em [ Zhu e Rodi, 1992]. Com o modelo k−ε−RNG a posição 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 y1.

dimensões do vórtice secundário 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 dependência da velocidade calculada em relação

ao esquema de discretização. O modelo de turbulência k − ε clássico conduz a resultados

bastante próximos dos experimentais. A difusão de momento na direcção radial parece ser

menos intensa do que observado experimentalmente. Com a versão RNG há um maior

afastamento em relação aos valores experimentais. A difusão de momento é mais intensa,

resultando numa maior uniformização da velocidade, no mais rápido desaparecimento do

jacto central e na diminuição das dimensões e intensidade do vórtice secundário.

A previsão da energia cinética turbulenta apresenta perfis qualitativamente seme-

lhantes aos experimentais, mas com valores que se afastam bastante, especialmente com o

modelo k − ε − RNG (figura 5.18). A viscosidade turbulenta calculada com este modelo

apresenta valores superiores aos calculados com o k− ε clássico, o que justifica uma maior

uniformidade da velocidade média quando se usa k − ε−RNG.

A sensibilidade dos resultados de k ao esquema convectivo é maior do que a
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verificada com o cálculo da velocidade, e aumenta para jusante quando se usa o modelo

RNG. Com o aumento de y2 na zona de recirculação, os valores calculados apresesentam

diminuição mais abrupta do que a indicada pelos dados experimentais.

Algumas discrepâncias observadas poderão eventualmente ser atribúıdas a erros

experimentais ([ Zhu e Rodi, 1992]) ou a propostas de valores na fronteira de entrada

menos realistas.

5.4 Jactos coaxiais turbulentos com rotação em tubo com

expansão súbita

5.4.1 O caso em estudo

O escoamento turbulento com rotação no interior de um tubo ciĺındrico com

expansão súbita é produzido por acção de dois jactos concêntricos (figura 5.19). Este

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

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

Dois jactos de água coaxiais entram num tubo ciĺındrico de 1.22m de compri-

mento e 122mm de diâmetro. O tubo de entrada de água interior tem 25mm de diâmetro

e o tubo de entrada exterior tem diâmetro interno de 31mm e diâmetro 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 última entrada, o fluido é introduzido com um movimento de rotação

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

S =

R2∫
R1

r2ρu1u3dr

R
R2∫
R1

rρu2
1dr

, (5.13)

em que r é a distância variável ao eixo de rotação, R é um valor de r caracteŕıstico,

geralmente a média entre R1 e R2, que são os limites de r.

O escoamento descrito dá origem a duas zonas de recirculação toroidais, uma

central a uma distância aproximada de 1/4 do diâmetro do tubo a partir da zona de

expansão (plano y1 = 0) e outra na zona de intersecção entre o plano de expansão e a

parede ciĺındrica.

As condições de entrada são determinadas de forma aproximada com base nos

dados experimentais conhecidos em y1 = 5.1mm. Os diversos autores utilizam diferentes

condições de entrada obtidas com base nos mesmos resultados experimentais.

Resultados numéricos são apresentados, entre outros, por [ Durst e Wennerberg, 1991],

[ Grunert et al., 1996], [ Lin, 1998] e uma śıntese de resultados por [ Jakirlic et al., 2001].

[ Durst e Wennerberg, 1991] resolveram as equações de transporte em coorde-

nadas ciĺındricas discretizadas pelo método dos volumes finitos em malhas deslocadas com

diversos esquemas de representação do fluxo convectivo, o modelo k − ε de turbulência e

a pressão 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

recirculação central é prevista com dimensões totais muito próximas das experimentais.

Os perfis calculados da velocidade são semelhantes aos experimentais com excepção da

componente tangencial a jusante da zona de recirculação central. Os perfis da intensidade

turbulenta apresentam acordo limitado em relação aos resultados experimentais.

[ Lin, 1998] usa os modelos de turbulência k−ε e k−ε−v2−f ([ Durbin, 1995]).

A discretização das equações do momento linear e de escalares é feita pelo método dos

volumes finitos em malhas deslocadas. Usa o algoritmo SIMPLE para cálculo da pressão

e correcção da velocidade. Os fluxos convectivos são calculados pelo esquema QUICK

([ Leonard, 1979]). A fronteira de entrada no domı́nio de cálculo foi colocada antes do

plano de expansão. O perfil de swirl na entrada foi forçado por intermédio de uma força

introduzida na equação do momento tangencial. A comparação dos resultados experimen-
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tais e calculados por vários métodos mostrou que, para a velocidade e para as variáveis

escalares estritamente conservadas, os resultados usando LES (obtidos por outros autores)

são mais próximos dos experimentais do que usando k− ε. Entre as versões k− ε clássica

e v2 − f não se verificam diferenças significativas nos resultados.

[ Grunert et al., 1996] resolve as equações de transporte das tensões de Reynolds

em coordenadas curviĺıneas não ortogonais usando uma malha única. A discretização

dos termos convectivos foi efectuada pelos esquemas upwind e MUSCL. Com uma malha

de 150 × 100 nós, a diferença entre os resultados numéricos para a velocidade não é

significativa e, comparados com os experimentais, parecem ter o mesmo ńıvel de precisão

que os apresentados por [ Lin, 1998] com o modelo k − ε.

Os resultados comparados por [ Jakirlic et al., 2001] indicam globalmente um

melhor desempenho dos modelos k − ε do que dos modelos das tensões de Reynolds. No

caso do modelo k − ε, o cálculo com utilização do grupo de renormalização não melhora

os resultados. Estes aspectos são justificados por [ Jakirlic et al., 2001] como devidos à

sobreposição de dois fenómenos, separação do escoamento e swirl, que individualmente são

incorrectamente determinados pelo modelo k − ε clássico, mas cujos erros se compensam

mutuamente.

Figura 5.20: Valores de u1, u2 e u3 em y1 = 0 ([ Jakirlic et al., 2001]).
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5.4.2 Modelo utilizado e comparação de resultados

Figura 5.21: Malha utilizada no escoamento com rotação. Para facilidade de visualização
é representada com 39× 38 nós.

Nas simulações efectuadas os valores adoptados para a velocidade de entrada são

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 × 76 e 154 × 150 nós foram constrúıdas de forma

análoga à representada na figura 5.21.

As simulações foram efectuadas num domı́nio em que o eixo y1 tem o valor

máximo de 0.4m. As condições de fronteira adoptadas nesta superf́ıcie consideram os

valores das componentes da velocidade no nó de fronteira iguais aos valores no nó anterior,

enquanto para a pressão se optou por uma extrapolação linear. Estes procedimentos

são justificados pela observação dos resultados de [ Durst e Wennerberg, 1991] e pelos

resultados numéricos obtidos que sugerem não ser necessária a extensão dos cálculos até

à fronteira experimental em y1 = 1.22m.

As linhas de corrente calculadas com o esquema MUSCL e o modelo k − ε são

apresentadas na figura 5.22. A extensão e localização do vórtice livre central são previstas

com boa precisão. A extensão da recirculação confinada é prevista com um défice de aprox-

imadamente 20% que se associa à curvatura do jacto anelar nessa região. A recirculação

central experimental ([ Durst e Wennerberg, 1991]) apresenta uma reentrância que não é

reproduzida pelas simulações com as condições de velocidade na entrada adoptadas. É
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Figura 5.22: Isolinhas da função corrente calculadas com o esquema MUSCL e o modelo
k − ε para o escoamento apresentado em [ Roback e Johnson, 1983].

posśıvel reproduzi-la de forma aproximada em simulações com alteração ligeira da ve-

locidade do jacto central na entrada, particularmente com uso do modelo k − ε − RNG.

Este facto introduz alguma incerteza quanto à exactidão das condições na entrada, sobre

as quais não existe unanimidade, e quanto às caracteŕısticas dos métodos utilizados nas

simulações.

Os resultados numéricos são confrontados com os experimentais nas figuras 5.23-

-5.26.

A componente axial u1 da velocidade (figura 5.23) é calculada com razoável

precisão nos planos y1 representados, com excepção dos planos y1 = 25.4mm e y1 =

50.8mm com uso do modelo de turbulência k − ε − RNG. O jacto central calculado

com este modelo é nessa zona mais intenso que o experimental, enquanto o jacto anelar

calculado em y1 = 50.8mm é mais estreito e intenso que o experimental. O modelo k − ε

clássico reproduz melhor os resultados experimentais da componente axial da velocidade.

O cálculo da componente radial u2 da velocidade (figura 5.24) produz resultados

próximos dos experimentais, excepto com o modelo k−ε−RNG usando o esquema MUSCL

em y1 = 50.8mm, correspondendo a um jacto anelar menos espesso nessa zona.

Os valores da componente tangencial da velocidade u3 calculados pelos diversos

métodos apresentam grande proximidade entre si.

Entre a secção de entrada de fluido na conduta e o ińıcio da recirculação cen-

tral, a componente tangencial u3 da velocidade (figura 5.25) calculada por qualquer dos

métodos apresenta resultados bastante próximos dos experimentais. O mı́nimo relativo

de u3 em (y1, y2) = (5.1mm, 30mm) indica que a tensão na direcção y3 calculada nas

paredes sobre o vórtice confinado é demasiado intensa, conduzindo a que o valor de u3
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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 u3 vão-se progressivamente reduzindo

em relação aos experimentais, o que não parece poder atribuir-se às tensões na parede do

cilindro por ser precisamente nessa zona que u3 apresenta os valores mais elevados. Este

aparente défice de momento angular (note-se que os perfis u1(y2) numéricos e experimen-

tais são muito próximos para y1 ≥ 101.6mm) é igualmente observado nos cálculos de

[ Durst e Wennerberg, 1991] e [ Jakirlic et al., 2001] usando modelos k − ε. Nos cálculos

que utilizam LES ou tensões de Reynolds este défice não está presente. Nos cálculos de

[ Lin, 1998] utilizando k − ε não surge esta discrepância, mas os valores de entrada da

componente u3 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 y1 até ao do ińıcio da recirculação central, a discordância

entre valores numéricos e experimentais é significativa, apresentando no entanto o modelo

k − ε clássico perfis qualitativamente semelhantes aos experimentais. Para valores de y1

maiores que o de máxima espessura da zona de recirculação central todos os métodos

apresentam um acordo razoável com os dados experimentais, com a excepção do máximo

de k(y1) que ocorre na proximidade da parede do cilindro no plano em que a espessura da

zona de recirculação é máxima.

Os resultados da simulação que efectuámos reproduzem com proximidade bas-

tante os resultados numéricos e experimentais publicados.

O perfil linear das variáveis dependentes na coordenada radial, equação (4.26),

foi confrontado com o perfil logaŕıtmico da equação (4.27), tendo-se constatado que, para

este problema, as soluções são praticamente coincidentes.

O melhor comportamento global do modelo k − ε clássico contraria a suposta

superioridade relativa do modelo k − ε − RNG. Segundo [ Jakirlic et al., 2001] a supe-

rioridade do modelo k − ε clássico, que se manifesta também em relação aos resultados

do modelo das tensões de Reynolds, pode dever-se a um efeito de compensação de erros.

A sobreposição de dois fenómenos que o modelo k − ε clássico calcula incorrectamente,

a separação do escoamento e o swirl, seria responsável pela qualidade aparente dos re-

sultados. Sem mais análise esta suposição não pode ser confirmada pois, nas simulações

apresentadas na secção anterior com ausência de swirl e existindo separação, o modelo

k− ε clássico parece ter igualmente um comportamento superior ao modelo k− ε−RNG.
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Figura 5.23: Perfis radiais experimentais e numéricos da componente axial da velocidade
em várias posições y1.
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Figura 5.24: Perfis radiais experimentais e numéricos da componente radial da velocidade
em várias posições y1.
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Figura 5.25: Perfis radiais experimentais e numéricos da componente tangencial da veloci-
dade em várias posições y1.
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Figura 5.26: Perfis radiais experimentais e numéricos da energia turbulenta em várias
posições y1.
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Caṕıtulo 6

Simulação de uma câmara de

combustão

Na concepção de uma câmara de combustão são geralmente objectivos a atingir

a obtenção de elevada eficiência térmica com dimensões e emissão de poluentes limitados e

uma distribuição de temperatura pré-determinada. A capacidade de desenvolver sistemas

eficientes em termos térmicos, sonoros, ambientais e económicos está condicionada pela

complexidade e interacção dos vários fenómenos envolvidos na combustão. As escolhas

quanto à geometria da câmara e do queimador, a utilização de swirl, o aquecimento das

alimentações, a recirculação dos gases queimados e o regime de funcionamento condicionam

a realização dos objectivos propostos. O número de montagens alternativas com verificação

experimental dos seus desempenhos é limitado por motivos económicos. A simulação

numérica dos escoamentos com combustão é geralmente muito mais flex́ıvel e económica

do que o desenvolvimento de protótipos e experimentação. Os métodos mais fiáveis usados

na simulação numérica (simulação numérica directa, métodos de Monte Carlo, LES ) não

são actualmente utilizáveis de forma extensiva na concepção ou sequer para a simulação

isolada de um sistema de queima em regime turbulento com número de Reynolds elevado.

Os métodos baseados nas equações de transporte médias requerem a modelação semi-

-emṕırica de diversas quantidades desconhecidas.

A utilização de um conjunto de modelos nos métodos de simulação numérica

requer, para verificar o desempenho desses modelos, a existência de um conjunto de dados
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experimentais fiáveis e em quantidade suficiente com os quais se possam comparar os

resultados das simulações baseadas nos modelos referidos. Neste caṕıtulo serão usados os

métodos descritos em caṕıtulos anteriores para a simulação numérica de uma câmara de

combustão de que são conhecidos suficientes dados experimentais fiáveis.

A geometria da câmara de combustão simulada neste trabalho e as condições de

operação são descritas na secção 6.1. Os métodos usados na simulação são inclúıdos na

subsecção 6.2.1. A composição qúımica calculada das flamelets utilizadas para cálculo da

composição média é apresentada na subsecção 6.2.2. A análise de resultados é efectuada

na secção 6.2.3.

6.1 Descrição da geometria e regime de operação

A câmara considerada é representada na figura 6.1, estando o eixo posicionado

verticalmente.

Os dados experimentais de [ Kaufman et al., 1994] são apresentados com re-

ferência à coordenada x que se relaciona com a coordenada y1 da simulação numérica

por intermédio de x ≡ y1 + 0.195m.

As possibilidades de recirculação externa de produtos da combustão e de ali-

mentação de combust́ıvel aquecido não são utilizadas. O combust́ıvel (gás natural) é

introduzido na câmara por intermédio de 24 orif́ıcios de 1.8mm de diâmetro com uma

velocidade radial média de 157.77m/s. O ar é introduzido com movimento de rotação

com componentes axial e tangencial da velocidade dadas pelas expressões

u1 (r) =
6∑

n=0

cnrn

u3 (r) =
6∑

n=0

dnrn , (6.1)

com os parâmetros cn e dn especificados em [ Kaufman et al., 1994].

Os valores da temperatura nas fronteiras são indicados na tabela 6.1.
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Figura 6.1: a) Geometria da câmara BERL; P.M.- planos das medições; b) secção BB da
aĺınea anterior; c) queimador. Distâncias em mm.

Fronteira T/K

D 312
E 1173
F 1173
G 1273
H 1100
I eq. (6.2)
J 1305
L 1370
M 308
N 1386

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

T (y1) =
6∑

n=0

mn.yn
1 (6.2)

com os parâmetros mn especificados em [ Kaufman et al., 1994].

A composição qúımica do gás natural é indicada em [ Kaufman et al., 1994], que

sugerem uma composição simplificada (tabela 6.2) que conduz a resultados térmicos e de

composição qúımica dos produtos semelhantes e será adoptada na simulação.

espécie fracção mássica

CH4 0.97
N2 0.022

CO2 0.008
Tabela 6.2 composição qúımica da mistura combust́ıvel.

O oxidante é ar à temperatura de 312K considerado composto por YO2 = 0.2315

e YN2 = 0.7685.

6.2 A simulação do escoamento com combustão

6.2.1 Métodos usados na simulação

Os modelos e métodos apresentados nos caṕıtulos 3 e 4 foram utilizados nas sim-

ulações. São resolvidas as equações de transporte das médias das seguintes grandezas:

componentes cartesianas da velocidade, fracção de mistura, variância da fracção de mis-

tura, entalpia, energia cinética turbulenta e sua taxa de dissipação. É resolvida uma

equação para cálculo da correcção da pressão baseada na equação de conservação da massa.

Para obviar ao acréscimo de tempo de cálculo associado à utilização de um modelo de-

talhado de radiação, o modelo de radiação de meio opticamente fino foi utilizado para o

cálculo do transporte da energia radiativa. A temperatura foi calculada a partir dos valores

da entalpia média por inversão de uma equação algébrica h̃(T ). O modelo de turbulência

k − ε foi utilizado na sua versão clássica e na versão RNG (grupo de renormalização). O

cálculo da composição qúımica média utiliza o modelo das flamelets laminares deformadas.

Os valores médios Ỹk das fracções mássicas das espécies qúımicas são calculados por meio

de funções densidade de probabilidade presumidas dos parâmetros Z e χ. Os valores destes
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parâmetros determinam os valores instantâneos de Yk no modelo das flamelets. O cálculo

das flamelets com as condições de fronteira respeitantes a este problema é feito uma única

vez independentemente da solução das equações de transporte. Para todos os casos em

que χ̃ > χq(' 39.67s−1), o cálculo dos valores médios das fracções mássicas foi efectuado

recorrendo aos valores instantâneos da flamelet extinta calculada com o valor χ = 40s−1.

Figura 6.2: Malha análoga às usadas na simulação da câmara do BERL mas com uma
menor densidade de nós.

Figura 6.3: Detalhe de uma malha com 155× 60 nós utilizada nas simulações.

A discretização das equações de transporte foi efectuada pelo método dos volumes

finitos em malhas não ortogonais ajustadas às fronteiras. O cálculo dos fluxos convectivos

é feito usando os esquemas h́ıbrido e MUSCL.
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A secção do corpo principal da câmara é octogonal, pelo que em rigor se deveria

usar a correspondente geometria tridimensional para a discretização do domı́nio espacial.

Como sugerido por [ Kaufman et al., 1994], uma geometria com simetria ciĺındrica é uma

aproximação razoável e permite a utilização de malhas bidimensionais, como a usada nesta

simulação. Nos cálculos bidimensionais como os efectuados, os 24 orif́ıcios de entrada do

combust́ıvel são modelados como uma fenda de 0.339mm de largura, cuja área equivale à

do conjunto de orif́ıcios.

As malhas utilizadas têm 155 × 60 e 300 × 120 nós e uma geometria análoga à

da figura 6.2, que mostra a variação da densidade da malha e das formas dos volumes

de controlo. Para clareza de visualização, a malha é representada nesta figura com um

número de nós inferior ao efectivamente utilizado. O detalhe da malha de 155 × 60 na

zona do queimador é representado na figura 6.3.

6.2.2 Composição das flamelets laminares

As propriedades das flamelets laminares utilizadas no modelo de interacção da

turbulência com as reacções qúımicas são calculadas como solução das equações (3.20) e

(3.21).

O domı́nio Z (≡ [0, 1]) foi discretizado numa malha de 100 nós equidistantes e

as equações referidas discretizadas por métodos análogos aos descritos no caṕıtulo 4.

Figura 6.4: a) Perfis de temperatura em função de Z para os valores de χ = 0.01; 6;
39.66s−1; b) Temperaturas máximas em função de χ.
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A taxa de dissipação escalar foi considerada constante em cada cálculo. Ao

parâmetro χ foram atribúıdos 43 valores diferentes entre χ = 0.01 s−1 e χ = 40 s−1 (ver por

exemplo figura 6.4b em que os valores de χ são representados de forma discreta). Este valor

de χ é superior ao valor de extinção χq. Para cada valor de χ foram determinados os perfis

da temperatura e fracções mássicas das espécies qúımicas intervenientes no mecanismo

qúımico considerado (tabela 3.2).

As fracções mássicas e temperatura em Z = 0 e Z = 1 são especificados como as

condições de fronteira nas alimentações de oxidante e combust́ıvel do queimador, respec-

tivamente.

Para χ > χq, os perfis calculados das variáveis dependentes são lineares em função

de Z e independentes de χ por se tratar de uma mistura não reactiva entre o combust́ıvel

e o oxidante.

Figura 6.5: Perfis das fracções mássicas em função de Z para valores de χ = 0.01; 6; 39.66
s−1. a) CH4; b) O2 .

Na figura 6.4 são representados os perfis calculados da temperatura e fracções

mássicas como função de Z para diversos valores de χ e da temperatura máxima de cada

flamelet em função de χ. Observa-se a diminuição dos valores da temperatura das flamelets

com o aumento dos valores da taxa de dissipação escalar, até à extinção da flamelet para

valores muito próximos de χ = 39.67 s−1, em que a temperatura se torna uma função

linear de Z. Os valores máximos de T encontram-se em valores de Z levemente superiores

a Zest cujo valor, para a reacção entre metano e ar, é Zest ' 0.055. Com a variação de χ,
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a posição dos máximos sofre pequenas variações, aproximando-se de Zest quando χ → 0.

Figura 6.6: Perfis das fracções mássicas em função de Z para valores de χ = 0.01; 6; 39.66
s−1. a) CO2; b) H2O .

A figura 6.5 mostra que as fracções mássicas de metano são praticamente nulas

para valores da fracção de mistura Z < 0.075 e revelam sensibilidade quase nula aos

valores da taxa de dissipação do escalar conservado. Para valores baixos de χ e Z > Zest

os valores da concentração de O2 são praticamente nulos. Para valores de χ próximos da

extinção, a presença de metano não inibe completamente a existência de oxigénio.

Figura 6.7: Perfis das fracções mássicas em função de Z para valores de χ = 0.01; 6; 39.66
s−1. a) CO; b) H2 .
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Os perfis da fracção mássica de CO2 (figura 6.6) indicam a existência de máximos

para valores de Z muito próximos de Z = Zest, particularmente para os valores de χ

próximos da condição de equiĺıbrio qúımico, caso em que o máximo em Z = Zest se destaca

significativamente. A variação dos valores de χ tem um efeito relativamente pequeno sobre

os perfis de YH2O(Z), ao contrário do que sucede no caso do dióxido de carbono.

Figura 6.8: Perfis das fracções mássicas em função de Z para valores de χ = 0.01; 6; 39.66
s−1. a) OH; b) H; c) O.

A figura 6.7 mostra que os máximos da concentração de CO se encontram do

lado rico da flamelet em valores de Z ' 0.08 e, ao contrário do que sucede com o dióxido

de carbono, aumentam com χ. Para valores de χ próximos do equiĺıbrio qúımico, a

concentração de CO é muito baixa na região pobre da flamelet (Z < Zest), estando

a fracção mássica do elemento carbono associada quase exclusivamente ao dióxido de

carbono. As fracções mássicas de H2 são uma ordem de grandeza abaixo das de CO
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e apresentam perfis análogos aos desta espécie. Só para valores de χ muito baixos as

concentrações de H2 se aproximam de zero.

As fracções mássicas dos radicais OH, H e O apresentam valores máximos em

valores de Z próximos de Zest (ver figura 6.8). Próximo da condições de equiĺıbrio qúımico,

as fracções mássicas de H e O tomam valores muito baixos.

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

[ Chan et al., 1998].

6.2.3 Resultados e discussão

[ Kaufman et al., 1994] apresentam resultados experimentais das seguintes vari-

áveis: componentes axial e tangencial da velocidade, temperatura e fracções molares.

Nesta subsecção, estes resultados são comparados com valores obtidos em simulações

numéricas baseadas nos modelos apresentados nos caṕıtulos 3 e 4.

Em primeiro lugar serão apresentados os campos de algumas variáveis, essencial-

mente na forma de isolinhas, em todo o domı́nio ou em sub-domı́nios de cálculo. Estes re-

sultados numéricos serão usados para análise do comportamento do sistema em combustão

turbulenta, e também para análise da influência dos modelos usados sobre os resultados

obtidos.

Seguidamente, será feita a comparação entre resultados experimentais e numéricos

e analisadas as causas de algumas discrepâncias.

Os campos da velocidade, temperatura e composição qúımica estão fortemente

correlacionados por intermédio dos fenómenos de transporte, efeitos térmicos das reacções

qúımicas e propriedades f́ısicas do gás, pelo que não é fácil separá-los na análise de resul-

tados. Na modelação que serviu de base às simulações numéricas, são calculadas algumas

grandezas para as quais não existem dados experimentais dispońıveis. Além da pressão,

é o caso da fracção de mistura, variância da fracção de mistura e taxa de dissipação es-

calar. Os valores numéricos destas grandezas são também utilizados na interpretação dos

resultados, o mesmo sucedendo com as variáveis das flamelets laminares, apresentadas na

subsecção anterior.

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

de perfis radiais de diversas grandezas em 5 planos perpendiculares ao eixo de simetria, lo-
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calizados em x = 27, x = 109, x = 191, x = 343, x = 432mm, em que x = y1−0.195m (ver

figura 6.10). Para as componentes da velocidade, o plano x = 191mm é substitúıdo pelo

plano x = 177mm. Os resultados numéricos obtidos com vários submodelos no presente

trabalho são comparados com os experimentais nos mesmos planos.

Os esquemas convectivos h́ıbrido e MUSCL são designados pelas siglas HIB e

MU, respectivamente. Os modelos de turbulência k − ε na versão clássica e com utização

da teoria do grupo de renormalização são designados respectivamente por KE e RNG.

Os resultados obtidos numa malha de 155 × 60 nós são designados por 155, enquanto os

restantes foram obtidos usando malhas de 300× 120 nós.

Tal como os resultados experimentais apresentados em [ Kaufman et al., 1994],

os resultados da composição qúımica são apresentados em gráficos das fracções molares

das espécies qúımicas em base seca (com exclusão do conteúdo em H2O):

Xk =
Yk

Mk.
∑
i

Yi
Mi

, (6.3)

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

mistura com excepção de H2O.

Figura 6.9: Linhas de corrente do escoamento sem reacção qúımica.

Foi inicialmente efectuada a simulação dum escoamento isotérmico de ar à 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 subsecção 5.4.2, a existência de uma

zona de recirculação toroidal na intersecção entre a parede ciĺındrica e o plano de entrada,

assim como uma grande recirculação junto ao eixo. À sáıda do queimador existe uma zona

de recirculação de pequenas dimensões. As linhas de corrente da figura 6.9 são calculadas
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pela equação (6.4). Tratando-se de um escoamento incompresśıvel, as linhas de corrente

não se distinguem na forma em relação às obtidas com base na equação (5.12).

Figura 6.10: Linhas da função corrente, baseadas na equação (5.12), do escoamento com
combustão.

A figura 6.10 representa a função corrente do escoamento com combustão. Em

relação ao caso não reactivo, verificam-se alterações em propriedades do fluido com efeito

sobre o escoamento. A viscosidade laminar e a massa volúmica são agora variáveis, apre-

sentando a massa volúmica variações na proporção de 1 para 6 em percursos muito curtos

da ordem de 10cm na direcção do escoamento, sendo os gradientes na direcção transversal

ainda mais elevados. A alteração destas propriedades tem efeitos no campo da pressão e

das tensões viscosas, podendo alterar o padrão do escoamento como sucede neste caso.

Figura 6.11: Linhas da função corrente ponderada pela massa.

As linhas de corrente representadas na figura 6.11 são determinadas por equações

análogas às equações (5.12), mas em que as componentes ui da velocidade são substitúıdas

por ρui:

ρu1 =
1

y2δθ

∂Ψm

∂y2
; ρu2 = − 1

y2δθ

∂Ψm

∂y1
. (6.4)
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A função corrente assim definida, designada por Ψm, tem unidades kg/s e permite mostrar

as linhas de transporte de massa. A função de corrente definida pela equação (5.12) não é

conservativa da massa, como pode verificar-se por análise da equação (2.11) de conservação

da massa ou por intermédio da figura 6.10, que mostra a existência de isolinhas de fronteira

não paralelas a paredes impermeáveis.

Figura 6.12: Detalhe do escoamento na sáıda do queimador.

As figuras 6.11 e 6.12 mostram o padrão geral calculado do escoamento reactivo

na câmara de combustão. O escoamento pode ser considerado dividido em zonas convec-

tivas com caracteŕısticas próprias que possibilitam a sua identificação e descrição simples.

Assim, identifica-se a existência de um jacto de ar com swirl, no interior do queimador a

montante da alimentação de combust́ıvel. Na proximidade desta alimentação, o ar e o com-

bust́ıvel difundem-se, passando o jacto a incluir zonas com concentrações de combust́ıvel

que variam de zero a montante da alimentação de combust́ıvel até valores elevados na

vizinhança desta alimentação. A jusante da sáıda do queimador, o jacto mantém a forma

anelar imposta pela geometria do queimador e os valores da velocidade mantêm-se muito

elevados, distinguindo-se das zonas vizinhas. Devido à dispersão do jacto, o perfil radial

de velocidades torna-se progressivamente mais uniforme para jusante (perde-se portanto

a caracteŕıstica de jacto), saindo finalmente o fluido pela conduta de exaustão. Junto ao

eixo na zona de sáıda do queimador existe uma zona de recirculação interna (ZRI) com

dimensão axial de aproximadamente 20cm e 13cm de diâmetro máximo. Exteriormente
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ao jacto proveniente do queimador e à zona de convecção que se escoará pela conduta de

exaustão, existe uma zona de recirculação externa (ZRE) que ocupa o volume restante da

câmara de combustão.

Figura 6.13: Isobáricas (Pa) na zona de sáıda do queimador em escoamentos: a) com
reacção qúımica ; b) sem reacção qúımica.

A figura 6.13 mostra as isobáricas na zona de sáıda do queimador. À expansão

do jacto correspondem, nos casos reactivo e isotérmico, componentes axiais positivas do

gradiente de pressão.

A deflexão centŕıfuga do jacto, observada imediatamente após a sáıda da con-

duta das alimentações, é devida ao movimento de rotação do fluido. A rápida expansão

provocada pela combustão na zona em que x < 0 conduz ao aumento da pressão na proxi-

midade das paredes, contribuindo para a diminuição do gradiente axial da pressão na zona
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de expansão térmica. Nesta zona o gradiente de pressão junto à parede cónica é elevado,

particularmente na zona centrada em (y1, y2) ' (0.188, 0.0695), assinalada com ∗ 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 centŕıpeto sofre, por parte do fluido do jacto, uma força 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 pressão é positiva o que, na ausência de outras forças

e swirl, provocaria uma aceleração centŕıpeta do jacto. Tal ocorre efectivamente no caso

reactivo, em que o gradiente centŕıpeto nesta zona é bastante superior ao verificado no

caso isotérmico. O gradiente centŕıpeto da pressão mantém-se elevado superando o efeito

centŕıfugo da rotação do fluido, contribuindo para a deflexão centŕıpeta do jacto com a

correspondente curvatura em direcção ao eixo. A incidência radial do fluido da ZRE sobre

o jacto axial contribui para manter o gradiente centŕıpeto de pressão sobre o jacto numa

zona mais extensa que no caso isotérmico.

No caso isotérmico, o gradiente centŕıpeto da pressão, não é suficientemente

elevado para provocar a deflexão centŕıpeta do jacto com swirl. A recirculação, que no

caso isotérmico estava limitada pela parede de fundo da câmara em x = 0 (ver figura 6.1) e

a parede ciĺındrica, estende-se agora a toda a dimensão axial desta, sendo limitada também

pela parede cónica da câmara. Os dados experimentais da velocidade dispońıveis, embora

escassos para valores de y2 > 0.2m, são compat́ıveis com os resultados numéricos que

prevêm a existência da ZRE ocupando quase toda a câmara, com velocidades relativamente

baixas quando comparadas com as do jacto de entrada.

Com o aumento da dimensão da ZRE no caso reactivo em relação ao isotérmico, a

recirculação existente no escoamento isotérmico junto ao eixo e não limitada directamente

por paredes não está presente no escoamento reactivo.

Mantém-se a zona de recirculação interna (ZRI) na proximidade do queimador,

com caracteŕısticas análogas à existente no caso isotérmico. O jacto anelar proveniente

do queimador transfere, por difusão turbulenta, momento linear para o fluido localizado

entre o eixo e o mesmo jacto. O gradiente axial de pressão adverso, que está associado

com a diminuição de velocidade na zona de expansão do jacto a jusante do queimador,

provoca a desaceleração do fluido o que, na zona de baixa velocidade junto ao eixo, conduz
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à inversão do sentido da velocidade, provocando a existência de uma pequena ZRI situada

na extremidade plana do queimador.

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, ũ1, em função da coordenada radial em vários planos x são apresentados na figura

6.14.

Em x = 27mm (ou y1 = 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 posição do jacto proveniente do queimador é reproduzida com boa precisão,

mas o pico da velocidade prevista é superior ao experimental. Tanto as previsões numéricas

como os dados experimentais indicam velocidades muito baixas na ZRE.

Figura 6.15: Perfis radiais experimentais e calculados da componente tangencial da ve-
locidade em diferentes valores da coordenada axial.

A comparação dos resultados nos vários planos x revela que as previsões apresen-

tam uma menor taxa de dispersão 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 caracteŕısticas dos resultados numéricos poderão
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dever-se às caracteŕısticas insuficientemente difusivas associadas ao modelo k − ε de tur-

bulência. As previsões do modelo MU-RNG com malha refinada são as que estão mais

próximas dos resultados experimentais. O acordo é relativamente bom, exceptuando-se

os resultados em x = 177mm, em que o máximo da velocidade do jacto se encontra em

posições radiais diferentes nos dados experimentais e nas várias previsões numéricas.

Em x = 343mm, os dados experimentais indicam a existência de uma zona perto

do eixo em que os valores médios da componente axial da velocidade apresentam um

mı́nimo local com a variação de y2. Este mı́nimo relativo não é previsto pelos cálculos

efectuados e poderia corresponder a um desvio do eixo de rotação do fluido em relação

ao eixo de simetria da câmara. Um mı́nimo análogo embora menos acentuado ocorre em

x = 177mm.

Os perfis calculados da componente tangencial da velocidade média ũ3, represen-

tados na figura 6.15, mostram uma subavaliação de ũ3 na ZRI, não reproduzindo o pico

que os dados experimentais exibem em y2 ' 3cm, que é no entanto previsto, embora de

forma insuficiente, pela versão clássica do modelo k − ε usando o esquema h́ıbrido.

A existência de valores experimentais de ũ3 negativos, como mostra a figura

6.15, poderá estar relacionada com um eventual posicionamento do eixo do escoamento

em posições não coincidentes com o eixo de simetria da câmara. Estando esta posi-

cionada verticalmente ([ Kaufman et al., 1994]), não são de esperar assimetrias angulares

devidas à impulsão. A existência de assimetrias nos resultados experimentais é evi-

dente nos dados apresentados por [ Kaufman et al., 1997] e, no caso não reactivo, por

[ Fiveland et al., 1996].

Excluindo a existência de valores experimentais negativos de ũ3, nos planos de

medida mais a jusante, o acordo qualitativo com os dados experimentais é razoável, mas há

discrepâncias significativas do ponto de vista quantitativo. Este facto não é surpreendente,

tendo em vista as deficiências reconhecidas do modelo k − ε na previsão de escoamentos

com rotação. A versão RNG deste modelo não conduz, para o problema em estudo, a

melhorias significativas.

A comparação dos resultados das componentes da velocidade obtidos com di-

versos modelos e malhas revela que a dispersão entre esses modelos é pequena quando

comparada com o desvio dos resultados numéricos em relação aos dados experimentais. O

mesmo se verifica ocorrer com a generalidade dos estudos consultados, o que sugere uma
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insuficiência em alguns dos modelos utilizados, apesar de que as tendências qualitativas

das variáveis calculadas sejam geralmente análogas às tendências dos dados experimen-

tais. Num dos modelos utilizados, usando equações estacionárias, [ Pember et al., 1996]

apresentam resultados em que se verifica a existência de um bom acordo das componentes

da velocidade com os resultados experimentais na ZRI.

Figura 6.16: Isolinhas da fracção de mistura média na proximidade do queimador.

A composição qúımica e a temperatura da mistura gasosa são fortemente depen-

dentes do valor médio da fracção de mistura, Z̃. A figura 6.16 mostra as isolinhas de Z̃. A

figura 6.17 representa os perfis radiais calculados da fracção de mistura média em diversos

valores da coordenada axial.

Na ZRI e na zona interior do jacto, a fracção de mistura média Z̃ é elevada, en-

quanto na parte exterior do jacto na proximidade do queimador os valores de Z̃ são baixos,

reflectindo o transporte convectivo do fluido proveniente essencialmente da alimentação

do oxidante. Na proximidade do queimador no interior do jacto, os valores de Z̃ variam

rapidamente desde os valores elevados correspondentes a uma mistura rica proveniente da

alimentação de combust́ıvel, até valores baixos existentes em valores superiores da coorde-

nada radial y2, transportando uma fracção significativa de ar proveniente da alimentação

respectiva. Nas zonas afastadas das alimentações, os gradientes de Z̃ são baixos devido

ao transporte difusivo turbulento entretanto ocorrido. Na conduta de exaustão e na zona

de retorno da ZRE, o fluido apresenta valores de Z̃ aproximadamente iguais a 0.048, valor
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correspondente à mistura completa dos caudais de entrada de oxidante e de combust́ıvel.

Figura 6.17: Perfis radiais calculados da fracção de mistura média em diferentes valores
da coordenada axial.

O esquema HIB-KE com uma malha de 300× 120 nós revela menores fluxos de

difusão turbulenta do que MU-RNG, estando o modelo MU-KE numa situação intermédia.

O efeito do refinamento da malha, que pode ser avaliado comparando os resultados do

modelo MU-RNG com 300× 120 nós e com 155× 60 nós, é relativamente pequeno, apesar

de a difusão turbulenta ser ligeiramente superior para a malha de 155× 60 nós.

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 HIB−
k − ε.

Figura 6.19: Isotérmicas (K) na zona de sáıda do queimador.

KE. As linhas de Z̃”2 e χ̃ constantes são representadas nas figuras 6.20 e 6.21.

A superf́ıcie de máxima temperatura encontra-se próxima da superf́ıcie de este-

quiometria, do lado rico da chama.

A variância da fracção de mistura só apresenta valores elevados junto das ali-

mentações. Nas zonas em que Z̃”2 é elevado, os valores calculados de Ỹk podem afastar-se

significativamente dos valores de Yk(Z̃) determinados pelo modelo das flamelets, caso os

valores instantâneos de Yk variem rapidamente com Z, como sucede próximo de Zest.

Fora destas zonas, os valores de Ỹk podem ser estimados directamente a partir dos dados

Yk(Z, χ) das flamelets com (Z, χ) ' (Z̃, χ̃).

Na proximidade do queimador, os valores de χ̃ são elevados (> χq) pelo que a

ignição da chama se verifica apenas a distâncias curtas a jusante. Nas zonas em que χ̃ > χq,
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Figura 6.20: Isolinhas da variância da fracção de mistura na proximidade do queimador.

os valores médios das fracções mássicas são calculados a partir das flamelets instantâneas

extintas (nomeadamente as flamelets em que χ = 40s−1), efectuando as médias de Yk

ponderadas por P̃ (Z). Na prática (tal como para as flamelets em combustão) não se

efectua a média no espaço dos χ por se considerar que a função densidade de probabilidade

de χ é um delta de Dirac centrado em χ̃.

Os resultados experimentais da temperatura, figura 6.22, mostram existir, no

plano x = 27mm, uma pequena variação da temperatura para os valores de y2 correspon-

dentes à ZRI e à parte do jacto proveniente do queimador com menores valores de y2, onde

a fracção mássica de combust́ıvel é elevada. Com o aumento de y2, num pequeno inter-

valo de y2 os valores da temperatura descem abruptamente de 2000K para 600K. Esta

última temperatura corresponde à zona em que o jacto sáıdo do queimador apresenta uma

composição pobre, facto que os cálculos reproduzem com bastante fidelidade.

O gradiente da temperatura na parede é maior nos dados experimentais que nos

correspondentes numéricos. Este facto está relacionado com as caracteŕısticas do modelo

radiativo. De facto, o modelo utilizado ignora a absorção de energia radiativa no meio, o

que implica uma maior perda de energia por radiação. Daqui resulta que a temperatuta

do meio na ZRE é mais baixa do que a medida, pelo que a diferença 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 dissipação escalar (s−1).

fracção de mistura anteriormente analisado. Os resultados numéricos relativos ao plano

x = 27mm na zona de recirculação interna apresentam um perfil de Z̃ variando entre

valores inferiores a 0.15 até valores que se aproximam de 0.2 localizados em y2 ' 5cm. Para

estes valores excessivamente ricos, as temperaturas instantâneas calculadas pelo modelo de

flamelets estão entre 1500K (HIB-KE) e 1700K (MU-RNG) (figuras 6.4, 6.16, 6.21). Para

valores de y2 ' 7cm, os valores da fracção de mistura aproximam-se de Z̃est, conduzindo

ao pico de 2000K compat́ıvel com os valores de Z̃”2 e de χ̃ calculados nessa zona. Para

valores de y2 ' 8cm, a composição é pobre com valores de Z̃ inferiores a 0.02, sendo a

temperatura média calculada por intermédio das flamelets muito baixa.

Para valores de y2 & 10cm, a composição qúımica e a temperatura são deter-

minadas pelos valores de Z̃ ' 0.048, acompanhados de valores muito baixos de Z̃”2 e de

χ̃. As temperaturas previstas pelas flamelets seriam inferiores mas próximas de 2100K.

As equações das flamelets foram no entanto deduzidas para situações sem fonte térmica

radiativa e com condução térmica apenas no interior do fluido. O cálculo da temperatura

a partir de h̃ incluindo radiação e condução nas fronteiras conduz a temperaturas muito

mais baixas. Para x = 27mm e y2 < 0.1m, o cálculo T (h̃) indica valores próximos dos

estimados a partir das flamelets instantâneas, dado o peso importante da entalpia senśıvel

resultante das reacções qúımicas em relação ao transporte de entalpia e fontes radiativas,

o que não acontece no resto da câmara onde as reacções qúımicas não são tão intensas.
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Nas regiões em que o transporte de entalpia para as paredes (incluindo o transporte ra-

diativo) é importante em relação à entalpia senśıvel das reacções qúımicas, a estimativa

da temperatura directamente a partir das flamelets conduz a resultados pouco realistas.

Em x = 27mm, na região 6cm < y2 < 8cm, a composição qúımica média do

jacto proveniente das alimentações varia abruptamente, com valores de Z̃ variando entre

valores superiores a 0.15 e valores próximos de 0.02. Correspondentemente, a temperatura

apresenta, em y2 ' 8cm, um mı́nimo relativo acentuado. Nesta zona, a fracção molar de O2

calculada reproduz com bastante precisão o pico experimental (figura 6.23), confirmando

a precisão com que a posição da zona pobre do jacto tinha sido calculada.

Por sua vez, os dados experimentais da concentração de CO2 (figura 6.24) indicam

valores de XCO2 elevados na ZRI e na parte do jacto em que Z̃ é elevado, o mesmo

sucedendo com XCO (figura 6.25), sendo praticamente nula a concentração de oxigénio

nesta zona. Numa estreita faixa anelar centrada em y2 ' 8cm, em que a fracção molar de

O2 é elevada e T apresenta um mı́nimo pronunciado, as fracções molares de CO e CO2

são baixas.

Na ZRE, os resultados numéricos indicam a existência de uma oxidação incom-

pleta com um défice relativamente pequeno nas fracções de CO2 em relação aos valores ex-

perimentais, acompanhado de um excesso de CO. Este comportamento poderia relacionar-

-se com temperaturas baixas comparativamentes às experimentais. No modelo utilizado,

no cálculo das fracções molares Xk intervêm os perfis instantâneos calculados pelo modelo

das flamelets, dependentes de Z e χ e, no cálculo das médias, funções dependentes exclu-

sivamente de Z̃, Z̃”2 e χ̃. As discrepâncias devem portanto ser interpretadas com base no

modelo utilizado.

Na ZRE os valores de χ calculados são tipicamente inferiores a 10−4s−1. No

entanto, as tabelas de flamelets utilizadas incluem como valor mı́nimo da taxa de dis-

sipação escalar o valor χ = 0.01s−1. No cálculo de Ỹk(χ̃ < 0.01, Z̃, Z̃”2), os valores

tabelados de Yk(χ < 0.01, Z, Z”2) utilizados em interpolações foram substitúıdos por

Yk(χ = 0.01, Z, Z”2). Cálculos posteriores das flamelets com χ = 10−4s−1, resolvendo

as equações (3.20) e (3.21), indicam valores das fracções mássicas de monóxido de car-

bono YCO(χ = 10−4, Z = 0.048) = 1.60 × 10−3, enquanto o valor correspondente com

χ = 0.01s−1 é YCO(χ = 0.01, Z = 0.048) = 2.62× 10−3. Os valores da fracção mássica de

CO2 não foram significativamente alterados em termos relativos. Conclui-se então que a
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utilização de flamelets com valores de χ < 0.01 ou a utilização de extrapolações no cálculo

de Yk(χ,Z, Z”2) a partir dos valores tabelados conduziria a fracções molares de CO mais

próximas dos valores experimentais na ZRE (ver figura 6.7).

Em x = 109mm, os resultados experimentais mostram que a zona de recirculação

interna tem uma temperatura uniforme, o que sucede também com os resultados das

simulações. No entanto, os dados experimentais correspondentes ao jacto proveniente

do queimador apresentam neste plano um grau de mistura e de reacção qúımica mais

completos do que os calculados. Nestes observa-se um mı́nimo da temperatura em y2 '
10cm, decorrente da existência de baixos valores de Z̃ nessa zona, que está associada à

manutenção de gradientes de Z̃ elevados, decorrentes de difusão turbulenta subestimada.

A fracção de mistura média calculada no plano x = 109mm apresenta um perfil

qualitativamente análogo ao calculado em x = 27mm, com diminuição das amplitudes,

mantendo o mı́nimo relativo em y2 ' 8cm. A temperatura calculada com os vários

modelos mantém a existência de mı́nimos e máximos relativos, atenuados, com a excepção

dos cálculos com o modelo k − ε − RNG que prevêem uma temperatura quase uniforme

na zona de recirculação junto ao eixo, em acordo razoável 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 fracção molar

de oxigénio prevista mantém-se demasiadamente elevada, correspondendo ao transporte da

composição pobre pelo jacto proveniente da alimentação de oxidante com o correspondente

mı́nimo local da temperatura, não observado experimentalmente.

Em x = 109mm, a posição radial do pico da fracção molar de oxigénio calculada

com o modelo HIB-KE praticamente não se altera em relação a x = 27mm, havendo

uma pequena diminuição do valor máximo e um pequeno aumento da sua largura, em

consequência da difusão, que no entanto é inferior à indicada pelos dados experimentais. A

utilização da versão k−ε−RNG do modelo de turbulência resulta numa maior aproximação

destes resultados numéricos aos experimentais. Os valores numéricos de CO2 neste plano

têm um perfil que se assemelha aos experimentais, no entanto indicando reacção mais

incompleta na ZRI, com valores elevados de CO, onde experimentalmente se verifica a

reacção ser quase completa. Na ZRE, tal como sucedia para o plano x = 27mm, os

valores de CO2 são baixos relativamente aos experimentais, enquanto os valores de CO

experimentais são praticamente nulos, o que não sucede com os calculados, embora estes
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assumam valores relativamente pequenos.

No plano x = 191mm não há diferenças significativas relativamente ao que foi

observado para x = 109mm.

Nos planos de medição em x = 343mm e x = 432mm, os dados experimentais

revelam uma diminuição progressiva da temperatura no eixo de simetria com o aumento

da coordenada axial, verificando-se uma tendência para a homogeneização da temper-

atura, t́ıpica da dispersão de um jacto reactivo. Os resultados das simulações mostram

tendências semelhantes, particularmente com o uso da versão RNG do modelo de tur-

bulência k − ε. Os cálculos com a versão clássica do modelo k − ε mantêm a previsão da

existência de uma superf́ıcie em que a temperatura apresenta mı́nimos relativos (embora

pouco pronunciados), em contradição com os dados experimentais.

Em x = 432mm, os cálculos numéricos mostram uma taxa de mistura pouco

intensa, contrariando os resultados experimentais que apresentam uma concentração de O2

uniforme ao longo do plano. Os resultados numéricos continuam, mesmo a essa distância, a

resultar em concentrações reduzidas de oxigénio em y2 = 0, mostrando não existir difusão

suficiente em direcção ao eixo de simetria.

Os perfis da fracção molar de CO2 (figura 6.24) calculados são qualitativamente

semelhantes aos perfis experimentais, embora os seus valores estejam sistematicamente

previstos por defeito. Os perfis da fracção molar de CO (figura 6.25), por seu turno são

previstos em excesso com perfis análogos aos experimentais. Esta oxidação incompleta,

prevista inclusivamente no retorno da ZRE, deverá corresponder à utilização, nos cálculos

das fracções mássicas médias, de um valor mı́nimo de χ = 0.01s−1.

Os perfis calculados da fracção molar seca de H2 são qualitativamente seme-

lhantes aos de CO, inclusive não sendo muito diferentes em termos quantitativos. O

mesmo sucede com os dados experimentais das mesmas fracções molares. A diferença mais

viśıvel entre os perfis experimentais das fracções do hidrogénio molecular e do monóxido

de carbono consiste no consumo mais rápido do hidrogénio com o afastamento em relação

ao queimador, tendência que, de forma menos ńıtida, se observa também nos resultados

numéricos.
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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 6.23: Perfis radiais experimentais e calculados da fracção molar seca em diferentes
valores da coordenada axial.
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Figura 6.24: Perfis radiais experimentais e calculados da fracção molar seca de CO2 em
diferentes valores da coordenada axial.
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Figura 6.25: Perfis radiais experimentais e calculados da fracção molar seca de CO em
diferentes valores da coordenada axial.
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Figura 6.26: Perfis radiais experimentais e calculados da fracção molar seca de H2 em
diferentes valores da coordenada axial.
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Caṕıtulo 7

Conclusões

7.1 Trabalho realizado

A simulação numérica duma câmara de combustão alimentada por reagentes

sem pré-mistura foi efectuada com base em modelos de escoamento turbulento, reacção

qúımica, radiação e interacção entre a composição qúımica e a turbulência, e em métodos

numéricos de resolução dos modelos escolhidos.

As bases f́ısicas que fundamentaram os modelos (apresentadas no caṕıtulo 2) con-

sistiram nas equações de transporte da massa, das fracções mássicas das espécies qúımicas,

momento linear e energia, esta na forma de equação de transporte da entalpia. As taxas

de criação e destruição de espécies qúımicas são expressas por meio de expressões bem

estabelecidas.

A aplicação dos fundamentos referidos a escoamentos turbulentos com combustão

requer a limitação de objectivos no que se refere aos detalhes com que é posśıvel o co-

nhecimento dos fenómenos envolvidos. Nomeadamente, apenas é acesśıvel o cálculo dos

valores médios das variáveis dependentes nas equações de transporte e algumas outras

variáveis expressas em função das primeiras. Nas equações de transporte das variáveis

médias surgem novos termos que não dependem directamente das variáveis anteriormente

definidas.

O cálculo destes novos termos é efectuado por intermédio da introdução de mode-

los que os expressam como funções algébricas de variáveis já definidas. Alternativamente,

estes modelos poderão envolver equações de transporte para a determinação dos valores dos
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termos desconhecidos surgidos na dedução das equações das variáveis médias. O modelo

de turbulência k − ε com estas caracteŕısticas é apresentado no caṕıtulo 3.

As reacções qúımicas da combustão são descritas por intermédio de um meca-

nismo detalhado, para o qual são conhecidas as taxas de reacção das 58 reacções ele-

mentares que constituem o mecanismo. Estas taxas são expressas como funções da tem-

peratura e concentrações dos reagentes.

O transporte de energia radiativa é calculado com base num modelo que considera

o meio opticamente fino, pelo que só são importantes as trocas entre as fronteiras e o gás,

desprezando-se as trocas no interior deste. A potência energética radiativa é introduzida

na equação da entalpia como termo fonte.

A possibilidade de calcular as médias das fracções mássicas das espécies presentes

no escoamento é limitada. A dependência fortemente não linear das taxas de reacção com

a temperatura impede a resolução das equações de transporte das fracções mássicas médias

em regime turbulento.

A hipótese de que a chama turbulenta pode, em determinadas condições, conside-

rar-se constitúıda por pequenas estruturas laminares (flamelets) permite ultrapassar o

problema do cálculo dos valores médios das taxas de formação das espécies qúımicas. A

composição qúımica das flamelets pode ser determinada aproximadamente por intermédio

de equações de transporte de uma única variável independente, a fracção de mistura, e de

um parâmetro, a taxa de dissipação escalar. Este cálculo é efectuado de acordo com as

condições de fronteira da câmara de combustão em estudo.

O conhecimento, em todo o domı́nio do escoamento, dos valores instantâneos

dos parâmetros que definem as flamelets, permitiria o conhecimento instantâneo do es-

tado qúımico de todo o sistema em combustão. Não sendo este conhecimento posśıvel, o

conhecimento da probabilidade de existência de valores dos parâmetros Z e χ dentro de

pequenos intervalos ∆Z e ∆χ, em cada ponto do domı́nio, permite o cálculo dos valores

médios de Yk, já que Yk instantâneo depende exclusivamente dos valores de (Z,χ).

As variáveis Z e χ são consideradas estatisticamente independentes e supõe-se

que as funções densidade de probabilidade de Z e de χ são uma distribuição de Gauss

truncada e uma função delta de Dirac, respectivamente. Os parâmetros que definem a

função densidade de probabilidade de Z são determinados por intermédio da solução das

equações de transporte da fracção de mistura e da sua variância. Estas são resolvidas em
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conjunto com as equações que descrevem o escoamento.

As fracções mássicas médias das espécies qúımicas em cada ponto do domı́nio

foram calculadas por integração dos valores instantâneos obtidos através da tabela das

flamelets, ponderados pelas funções densidade de probabilidade referidas.

O cálculo do escoamento foi efectuado pela solução das equações de transporte

das componentes cartesianas da velocidade média e por uma equação para cálculo da

correcção da pressão. De forma semelhante, a entalpia média foi calculada por resolução

de uma equação de transporte, sendo depois utilizada no cálculo da temperatura.

As equações de transporte das variáveis médias foram resolvidas pelo médodo dos

volumes finitos. Dada a irregularidade geométrica das fronteiras da câmara de combustão

e queimador, as equações de transporte foram discretizadas em malhas curviĺıneas não

ortogonais. A forma de efectuar a discretização, os esquemas de cálculo de fluxos e de

adaptação das equações nas fronteiras, foram apresentados no caṕıtulo 4. O cálculo da

pressão baseou-se na solução de uma equação obtida a partir das equações de transporte

da velocidade e de conservação da massa. O método (SIMPLE ) calcula uma variável

de perturbação da pressão que é iterativamente usada para correcção da pressão. O

método corrige também as componentes da velocidade, calculando termos que conduzem

à conservação da massa no escoamento.

Parte dos modelos descritos no texto e os métodos numéricos apresentados foram

testados em escoamentos não reactivos com caracteŕısticas diversas. A comparação de re-

sultados com outros publicados permitiu concluir que os métodos são de grande precisão

no cálculo de escoamentos laminares, independentemente das caracteŕısticas dos escoa-

mentos testados, que incluem escoamentos forçados por pressão e por atrito viscoso, com

recirculação e sem recirculação, com diversos valores do número de Reynolds. Para ma-

lhas com igual número de nós, o esquema MUSCL apresenta uma precisão superior ao

esquema h́ıbrido, excepto com malhas muito refinadas, caso em que ambos convergem

para os resultados numericamente correctos. Os resultados das simulações de escoamentos

turbulentos indicam limitações no modelo de turbulência e provavelmente nas condições

de fronteira usadas em escoamentos turbulentos. Para os escoamentos turbulentos sem

reacção qúımica aqui analisados, a versão RNG do modelo k − ε de turbulência conduziu

a piores resultados do que a versão clássica, independentemente da existência de swirl.

As condições de fronteira publicadas não são no entanto inteiramente fiáveis, como ad-
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mitido por [ Zhu e Rodi, 1992] no estudo dum escoamento sem swirl. Consideram que

as condições de fronteira são, em conjunto com o modelo de turbulência e o método de

discretização, as fontes mais importantes de erro. A discrepância nas condições de fron-

teira utilizadas nos estudos publicados sobre o escoamento experimental com swirl de

[ Roback e Johnson, 1983] mostra a dificuldade na adopção de condições de fronteira in-

teiramente cred́ıveis. Por estes motivos e pela posśıvel sensibilidade dos resultados às

condições de fronteira adoptadas, não é inteiramente seguro concluir-se pelo melhor de-

sempenho de qualquer das duas versões do modelo de turbulência.

A simulação numérica de uma câmara de combustão foi efectuada com utilização

dos modelos e métodos já testados em escoamentos não reactivos, aos quais se acrescen-

tam um modelo de radiação e um modelo de interacção das reacções qúımicas com a tur-

bulência. A comparação dos resultados numéricos com os dados experimentais revela um

acordo razoável. O cálculo do escoamento indica que o modelo k−ε nas versões utilizadas

promove o transporte turbulento do momento linear de forma deficitária, especialmente

na sua versão clássica. Estas mesmas caracteŕısticas referidas em relação ao transporte de

momento linear mantêm-se no que respeita ao transporte de grandezas escalares.

A aplicação do modelo das flamelets no cálculo da composição qúımica média

conduz a resultados razoáveis, sendo no entanto dif́ıcil discernir a influência individual dos

diferentes modelos f́ısicos nas discrepâncias observadas entre as previsões e os resultados

experimentais. Nas zonas próximas do eixo de simetria e do queimador, as diferenças

entre resultados numéricos e experimentais poderão ser essencialmente atribúıdas às car-

acteŕısticas insuficientemente difusivas do modelo de turbulência. Na zona da recirculação

exterior, os resultados indicam um défice na concentração de CO2 acompanhado de excesso

de CO. Tal poderá dever-se à não inclusão, no cálculo dos valores médios das fracções

mássicas, de valores da taxa de dissipação escalar que parecem revelar-se necessários,

concretamente os baixos valores de χ̃ existentes na zona de recirculação externa.

7.2 Propostas de trabalho futuro

O modelo das flamelets, cujas equações desprezam termos que são comparativa-

mente pequenos na proximidade das superf́ıcies estequiométricas, parece poder produzir

bons resultados no cálculo da composição qúımica mesmo em zonas em que não está à
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partida assegurada a menor ordem dos termos referidos. Existe portanto a necessidade

de avaliar, anaĺıtica ou numericamente, os erros cometidos com a aplicação deste modelo

em zonas afastadas das superf́ıcies estequiométricas, calculando os valores dos termos des-

prezados nas equações das flamelets e comparando-os com os pertencentes às equações

utilizadas.

A determinação da temperatura a partir da entalpia usando a relação que intro-

duz o termo de correlação entre as derivadas em ordem a Z das entalpias e das fracções

mássicas é realizável por meio da introdução destas grandezas numa tabela contendo os

valores instantâneos (Z, χ) −→ (Yk,
∂hk
∂Z

∂Yk
∂Z Z”2) calculados pelo modelo das flamelets e

efectuando a determinação das médias da forma já utilizada. Em alternativa, caso os ter-

mos ∂hk
∂Z e ∂Yk

∂Z se possam considerar constantes para efeito do cálculo dos valores médios,

pode usar-se uma expressão aproximada, mais directamente calculável, para a correlação

contendo as derivadas.

As insuficiências do modelo de turbulência k − ε sugerem a necessidade de al-

teração dos parâmetros emṕıricos ou, preferencialmente, a utilização de modelos mais

precisos. Na impossibilidade prática da simulação da câmara de combustão estudada

usando LES em conjunto com mecanismos de reacção qúımica detalhados, uma opção

posśıvel consiste na utilização do modelo das tensões de Reynolds para cálculo dos fluxos

turbulentos de momento linear.

A utilização do modelo de radiação de meio opticamente fino conduz a erros

no cálculo da temperatura que só podem ser corrigidos com a adopção de outro modelo.

Um dos modelos que se podem aplicar, garantindo um cálculo mais preciso dos fluxos

radiativos, é o modelo das ordenadas discretas. A utilização de modelos de interacção entre

radiação e turbulência é igualmente necessária pelo facto de contribuir significativamente

para o transporte radiativo.

Para análise mais completa do funcionamento da câmara de combustão estudada

é necessária a introdução de modelos de formação de fuligem e óxidos de azoto.
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Nomenclatura

Variáveis e parâmetros

A área
aB coeficiente de equação de transporte discretizada
aC coeficiente de equação de transporte discretizada
aE coeficiente de equação de transporte discretizada
aki parâmetro em polinómio para cálculo de h̃k

am coeficientes em algoritme SIMPLE
aN coeficiente de equação de transporte discretizada
aP coeficiente de equação de transporte discretizada
aPk coeficiente de absorção médio de Planck da espécie k
aS coeficiente de equação de transporte discretizada
aW coeficiente de equação de transporte discretizada
akj coeficientes em polinómio de cálculo da entalpia da espécie k
b termo em equação de transporte discretizada
B parâmetro em perfil ”exacto” de variável
Bn constante na equação de Arrhenius
Bij coeficiente de transformação de coordenadas
bij coeficiente de transformação de coordenadas discretizadas
C parâmetro em perfil ”exacto” de variável
C parâmetro emṕırico em cálculo de viscosidade
C1 mecanismo de reacção incluindo compostos de carbono com um

máximo de um átomo deste elemento por molécula
C1 constante de modelo de turbulência
C2 constante de modelo de turbulência
Ci coeficiente de transformação de coordenadas discretizadas
CC parâmetro emṕırico em modelo de interacção de turbulência com

reacção qúımica
C ′

i termo fonte em equação de transporte transformada
Ck concentração molar da espécie k
Cµ parâmetro emṕırico de modelo de turbulência
cn coeficientes de cálculo da emissão radiativa de uma espécie qúımica
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cn coeficientes em polinómio para cálculo de componente da velocidade
cp,k calor espećıfico a pressão constante da espécie k
Cχ parâmetro em expressão da média de χ
d distância
dn coeficientes em polinómio para cálculo de componente da velocidade
D coeficiente de difusão
D coeficiente de termo difusivo discretizado
Dk coeficiente de difusão da espécie k em relação à mistura gasosa
Dij coeficiente de transformação de coordenadas discretizadas
Da número de Damkholer
E parâmetro de lei de turbulência na parede
Eg poder emissivo do corpo negro
Ek espécie qúımica k
Ea,n energia de activação da reacção n
e energia espećıfica
Fi componente i da força volúmica
Fi fluxo de massa discretizado em coordenadas curviĺıneas
G taxa de geração de energia cinética turbulenta
h entalpia
HP coeficiente em método SIMPLE
I intensidade de turbulência
I intensidade da radiação
If fluxo de variável dependente discretizada
J jacobiano de transformação de coordenadas
jφ,i fluxo da variável φ na direcção yi

k energia cinética turbulenta
ka, kd coeficientes de absorção e dispersão radiativa
kdn constante da taxa de reacçãodirecta da n-ésima reacção qúımica
kin constante da taxa de reacção inversa da n-ésima reacção qúımica
l parâmetro emṕırico de distância
L parâmetro emṕırico de distância
Le número de Lewis
Mk massa molar da espécie k
n coordenada perpendicular a parede
p pressão
p′ correcção da pressão
pk pressão parcial da espécie k
P função densidade de probabilidade
Pe número de Peclet
Pr número de Prandtl
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Q soma de reśıduos normalizados
Q energia térmica
Qji coeficiente em método SIMPLE
qR termo fonte radiativo
r distância a eixo de simetria
R constante dos gases perfeitos
R termo da equação de transporte de ε no modelo k − ε−GRN
R termo de ordem menor em equação das flamelets
R reśıduo
R distância a eixo de simetria
Re número de Reynolds
Ret número de Reynolds turbulento
rel coeficiente de relaxação
S tensor das deformações
S termo fonte discretizado
S número de swirl
Sij elemento do tensor S
sφ termo fonte da grandeza φ nas equações de transporte
S termo fonte integrado
SP coeficiente de termo fonte linearizado
SC coeficiente de termo fonte linearizado
Sc número de Schmidt
t tempo
T temperatura
Ui fluxo de massa discretizado
U0 velocidade de referência
ui componente cartesiana da velocidade
u′i correcção de ui

u+ velocidade adimensional em função de parede
upar componente de velocidade paralela a parede
V volume
Vk,i componente i da velocidade de difusão da espécie qúımica k em relação

à mistura gasosa
w componente angular da velocidade
W grandeza de modelo de turbulência
X conjunto de variáveis e parâmetros inclúıdos no cálculo de variável

dependente discretizada
Xk fracção molar seca da espécie qúımica k
x coordenada em câmara de combustão
xi coordenadas curviĺıneas
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yi coordenadas cartesianas
y+ distância adimensional
Yk fracção mássica da espécie qúımica k
Z fracção de mistura
Zk coordenada paralela à superf́ıcie estequiométrica
α difusividade térmica
αn constante na equação de Arrhenius
β parâmetro da equação de transporte de ε no modelo k − ε−GRN
βij coeficiente de transformação de coordenadas
δ quociente entre distâncias
ε taxa de dissipação de k
ε erro relativo percentual médio
∆h0

f,k entalpia de formação da espécie k

φ variável dependente genérica em equação de transporte
φ
′

variação em relação à média na decomposição de Reynolds
φ” variação em relação à média na decomposição de Favre
Γ coeficiente de difusão
η parâmetro da equação de transporte de ε no modelo k − ε−RNG
η0 parâmetro da equação de transporte de ε no modelo k − ε−RNG
κ constante de Von Karman
λ condutividade térmica
λ coeficiente de interpolação
µ coeficiente laminar de viscosidade dinâmica
µ parâmetro em função densidade de probabilidade
µt coeficiente turbulento de viscosidade dinâmica
ν coeficiente laminar de viscosidade cinemática
νkn, ν́kn coeficientes estequiométricos da espécie k na equação qúımica n
χ taxa de dissipação escalar
ρ massa volúmica
.
ρ

g
k taxa de geração qúımica da massa volúmica da espécie k

σ parâmetro em função densidade de probabilidade
σ constante de Stefan-Boltzmann
θ ângulo
τ tempo
τ escala de tempo
τ tensão
τji elemento do tensor das tensões
Ψ função corrente
Ψm função corrente de massa
ω vorticidade
ω frequência
ωij coeficiente de transformação de derivadas de velocidade discretizada−→
Ω direcção espacial
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Índices
A ambiente
B nó de malha
b face de malha
C nó de malha
C convecção
c face de malha
D difusão
E nó de malha
e face de malha
est valor estequiométrico
f face de malha
F nó de malha
g gás
k energia cinética turbulenta
J jacto
N nó de malha
m nó vizinho
max máximo
min mı́nimo
n face de malha
P nó de malha
p face de malha
q valor de extinção
R radiação
rad radiação
S nó de malha
s face de malha
t turbulento
W nó de malha
w face de malha
Z fracção de mistura
+ montante
− jusante
∗ valor estimado
0 inicial
0 de referência
α ı́ndice mudo
ε taxa de dissipação da energia cinética turbulenta
µ viscosidade
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Siglas
ADI Alternating-Direction Implicit
BERL Burner Engeneering Research Laboratory
EBU Eddy Break-Up
EDC Eddy Dissipation Concept
EDM Eddy Dissipation Model
EXP Experimental
f.d.p. função densidade de probabilidade
HIB esquema Hı́brido
KE modelo de turbulência k − ε clássico
LES Large Eddy Simulations
MU esquema MUSCL
MUSCL Monotone Upstream-centered Schemes for Consevation Law
Oos Oosterlee
QUICK Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinetics
RNG Renormalization Group
RNG versão de modelo de turbulência k − ε com aplicação da

teoria do grupo de renormalização
SCAL Simmetric Coupled Alternating Lines
SIMPLE Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations
SOUCUP Second Order Upwind Central differencing first order Upwind
TDMA Tri-Diagonal Matrix Algorithm
ZRE Zona de Recirculação Externa
ZRI Zona de Recirculação Interna

Operadores matemáticos
f função
L operador de equação de transporte
max operador de máximo
M operador do esquema h́ıbrido
δ função de Dirac
δij operador de kronecker
˜ média de Favre
— média de Reynolds
̂ normalização de variável
∈ pertence a intervalo
] limite de intervalo fechado à direita ou aberto à esquerda
[ limite de intervalo fechado à esquerda ou aberto à direita
. derivada em ordem ao tempo
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