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RESUMO
SIMULACAO NUMERICA DA COMBUSTAO TURBULENTA DE GAS NATURAL EM
CAMARA CILINDRICA

O presente trabalho apresenta uma modelagem detalhada de processos de combustao
turbulentos para um jato concéntrico de combustivel e ar. A modelagem é fundamentada
nas equacoes de conservacao de massa, de quantidade de movimento, de energia e de espécies
quimicas. A turbuléncia é resolvida pela utilizacao do modelo k-e padrao. Dois modelos de
reacoes quimicas sao apresentados. O modelo SCRS — Simple Chemically-Reacting Systems,
que assume taxas instantaneas de reacoes quimicas. Também é abordado o modelo E-A —
FEddy Breakup - Arrhenius, que assume taxas finitas de reagoes quimicas. A radiacao térmica,
fenomeno de grande importancia devido as altas temperaturas alcancadas em processos de
combustao, é modelada através do Método das Zonas. O modelo da soma ponderada de
gases cinzas — WSGGM, é usado para determinar o espectro de emissao e absorcao dos gases
no processo. Para a solucao destas equacgoes diferenciais, juntamente com os modelos de
turbuléncia, de reacoes quimicas e radiacao térmica, faz-se o uso do Método dos Volumes
Finitos.

Para validar a modelagem apresentada resolve-se o processo de combustao em uma
camara cilindrica. A camara de combustao usada é a mesma abordada no First Work-
shop on Aerodynamics of Steady State Combustion Chambers and Furnaces, organizado pela
ERCORTAC - FEuropean Research Community On Flow Turbulence And Combustion, em
outubro de 1994, que apresenta dados experimentais de temperatura e concentracao das
espécies quimicas para varias posicoes de interesse no interior da camara. Utiliza-se o gas
natural como combustivel e o ar atmosférico como oxidante. O processo de combustao sem
pré-mistura é resolvido para a condicao de excesso de combustivel de 5 % para ambos os
modelos, onde o gas natural ¢ injetado por um duto circular central, e o ar atmosférico por
um orificio anular externo a esse duto, no mesmo plano. Uma reagao quimica nao estagiada
é assumida para o modelo SCRS. Para o modelo E-A duas situacoes sao resolvidas: com-
bustao nao estagiada, com uma etapa global de reagao quimica; e reacao quimica estagiada,

com duas etapas globais. Os resultados obtidos com o modelo SCRS para a distribuicao de



temperaturas, em termos de tendéncias gerais, sao razoaveis. Ja as concentragoes de espécies
quimicas nao apresentam dados satisfatorios para este modelo. Para o modelo E-A os re-
sultados apresentam boa concordancia com os dados experimentais, principalmente para a
situagao em que o processo de combustao ¢ assumido em duas etapas globais.

E analisado em detalhe o papel desempenhado pela transferéncia de calor por ra-
diagao, com meio participante. Para melhor verificar as trocas de calor, assume-se uma
camara de combustao cilindrica com paredes d’agua. A inje¢ao do combustivel e do oxidante
é feita através de um queimador central, semelhante ao usado para validar a modelagem,
porém com dois orificios concéntricos para injecao de combustivel. Nesta situagao o efeito do
turbilhonamento (swril), assumido como 20 % da velocidade axial de entrada, sobre a injecao
de ar é computado através da condicao contorno da equagao de conservacao da quantidade
de movimento angular. Nesta fase apenas o modelo E-A, com duas etapas globais de reacoes
quimicas, é considerado, ja que o mesmo apresenta os melhores resultados. O processo de
combustao é simulado com e sem a presenca da radiagao térmica. Verifica-se que a presenca
da radiacao térmica homogeneiza a temperatura dos gases no interior da camara. Com isso
verifica-se também alteragoes nas taxas de reagoes quimicas, modificando a magnitude das
fragoes das espécies quimicas. Quando a radiacao térmica é considerada efeitos de extingao
local da chama sao verificados nas regioes de temperaturas mais altas, diminuindo o consumo
de oxigeénio e aumentando a producao de mondxido de carbono, caracterizando assim uma
combustao incompleta. Em algumas situacoes tem-se uma variacao de temperatura de até
500 K, a montante da chama. A radiacao térmica também aumenta a taxa de transferéncia
de calor dos gases quentes para as paredes da camara, e desta para o seu exterior.

Com os resultados obtidos a partir desta modelagem ¢ possivel determinar o perfil
da zona de combustao, a distribuicao de concentragoes de espécies quimicas, o campo de
velocidades e as taxas de transferéncia de calor para as paredes da camara de combustao,
total, por convecgao superficial e por radiagao. Estes resultados sao de extrema importancia

para prever a performance de camaras de combustao, assim como auxiliar na sua otimizacao.
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ABSTRACT
NUMERICAL SIMULATION OF TURBULENT COMBUSTION OF NATURAL GAS IN
CYLINDRICAL CHAMBER

This work presents a detailed model of turbulent combustion processes for a con-
centric jet of fuel and air. The model is based on the mass, momentum, energy and chemical
species conservation equations. The turbulent is solved by the k-e¢ standard model. Two
chemical reaction models are considered. The SCRS (Simple Chemically-Reacting Systems)
model, which assumes instantaneous rates of chemical reactions. The E-A (Eddy Breakup-
Arrhenius) model, which considers finite rates of chemical reactions. The thermal radiation,
a mechanism that plays an important role due to the high temperatures that are achieved
in combustion processes, is modeled by means of the Zonal Method. The Weighted-Sum-of-
Gray-Gases-Model is employed to describe the wavelength dependence of the gas radiative
properties. The Control Volumes method is selected to solve the differential governing equa-
tions, together with the turbulence models, chemical reactions and thermal radiation.

For the proposed model validation, the combustion process in a cylindrical chamber
is solved. The combustion chamber is the same one considered in the First Workshop on
Aerodynamics of Steady State Combustion Chambers and Furnaces, as organized by ER-
CORTAC - European Research Community on Flow Turbulence and Combustion, held in
October 1994, which presents the experimental data for temperature and concentrations of
the chemical species at various positions in the interior of the chamber. Natural gas and
atmospheric air are employed as the fuel and the oxidant. The combustion process without
pre-mixture is solved for the condition of 5 % fuel excess for both models, in which the nat-
ural gas is injected through a centered circular tube, while air is injected by an annular duct
that is external to the fuel tube, both in the same plane. A non-staged chemical reaction is
assumed for the SCRS model. For the E-A model, two situations are resolved: non-staged
combustion, with a single global step chemical reaction; and staged combustion, involving
two global steps. The results obtained from the SCRS model for the temperature distribu-
tion, in general trends, are reasonable. As for the concentrations of the chemical species,

the SCRS model does not present good results. For the E-A model, the results presents a
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better match to the experimental data, especially for the situation in which the combustion
process is assumed in two steps.

The role of the thermal radiation from the participating medium in the heat transfer
is analyzed in detail. For a better verification of the heat transfers, it is assumed a cylindrical
combustion chamber having water walls. The injection of fuel and oxidant is carried out by
a centered burner, which is similar to the one used for the model verification, but having
two concentric orifices for the fuel injection. In this situation, the swirl effect (set as 20
% of the inlet axial velocity) on the air injection is computed by the boundary condition
of the angular momentum conservation equation. In this step, only the E-A model, with
two global chemical reaction steps, is considered, since it presents the better results. The
combustion process is simulated with and without the presence of the thermal radiation. It
is verified that the thermal reaction homogenizes the temperature of the gases in the interior
of the chamber. As a consequence, it is also verified changes in the chemical reactions rate,
altering the magnitude of the chemical species fractions. When the thermal radiation is
considered, local extinction of the flame are verified in the regions of highest temperatures,
reducing the consumption of oxygen and increasing the production of carbon monoxide,
which characterizes an incomplete combustion reaction. In some situation, a variation of
500 K in the temperature is observed for positions upwind the flame. The thermal radiation
also increases the rate of heat transfer from the hot gases to the chamber walls, and from
the chamber walls to the outside.

From the results obtained from this model, it is possible to determine the profile
of the combustion zone, the chemical species concentration distributions, the velocity pro-
file and the rates of heat transfer for the walls of combustion chamber, overall, for surface
convection and for radiation. These results are of extreme importance to predict the perfor-

mance and lead to the optimization of combustion chambers.
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Rugosidade relativa [pm/m]

Poder emissivo total hemisférico de corpo negro [W/m?]
Energia de ativagao na reagao k [J/kmol]

Poder emissivo total hemisférico de corpo negro do volume de gés v [W/m?
Poder emissivo espectral hemisférico de corpo negro [W/m?um)|
Poder emissivo espectral hemisférico de corpo negro da superficie k [W/m?um]
Termo de fonte da equagao de @ [kg/s*m?]

Termo de fonte médio da equacdo de ® [kg/s*m?]

Fragao méssica média da a-ésima espécie quimica [kg,/kg]
Fracao méssica média da mistura (variavel auxiliar) [kgy./kg]
Fator da equagao dos gases reais [—|

Fracao massica de carbono [kgc/kgeoms)

Fragao madssica do produto p [kg,/kg]

Fracao maéssica de enxofre [kgs/kgcomp)

Fragao méssica do componente « na mistura [kg,/kg]|

Fracao massica de acetileno [kgc, m, /K Geoms)

Fracao maéssica de etileno [kgco, i, /kgeoms)

Fracao maéssica de etano [kgc, i, /kGeoms)

Fragao maéssica de propano [kgc, s /kGeoms)

Fracao maéssica de butano [kgc,u,,/kgeoms)

Fracao massica de metano [kgcm, /kGcoms)

Fragao maéssica do combustivel na mistura [kgeoms/ k9]

Fracao maéssica de monéxido de carbono [kgco/kGeoms)

Fracao méssica de mistura (variavel auxiliar) [kgs,/kg]

Fracao maéssica de sulfato de hidrogénio [kgp,s/kgcomb)

XViil



fr,
finar
fincomb
[+

TN

fo,

fou

f prod

Fragao maéssica de hidrogénio [kgw, /kgeoms)

Composicao do ar na entrada [kga,/kg]

Composigao do combustivel na entrada [kgeoms/kg]

Fragao massica do reagente j que fornece o menor valor para R, j [kg;-/kg]
Fracao massica de nitrogénio [kgn,/kgcoms)

Fracao maéssica de oxigénio [kgo,/kGeoms)

Fragao méssica do oxigénio na mistura [kg./kg]

Fragao madssica dos produtos da combustao [kgpredutos/k9]

Coeficientes [—]

Coeficientes [—]

Coeficientes [—]

Coeficientes [—]

Fatores de corregao para zonas de gds [%]

Fatores de correcao zonas de superficie [%]

Varidvel auxiliar para a determinacdo das espécies quimicas [—]

Area de troca direta entre o volume de gés V, e a superficie k [m?]

Area de troca direta entre o volume de gés V.« e o volume de gés V, [m?]
Consumo ou produgao do componente o na mistura [kg/sm?|

Consumo de combustivel na mistura [kg/sm?]

Consumo de oxigénio na mistura [kg/sm?]

Area de fluxo direcionado entre o volume de gés V, e a superficie k [W/m?]
Area de fluxo direcionado entre os volumes de gis V.« e V, [W/m?]
Funcao de Gibbs [kJ]

Irradiagao total hemisférica que incide sobre a drea A [W/m?

Irradiacao total hemisférica que atinge a superficie k£ levando em conta todas

as outras N superficies [IW/m?]

Irradiacao total hemisférica proveniente de V, que atinge Ay [W/m?]
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I
Ixe
Ixj—k
W
Ixk
i)
ix(0)
ix(S)

Irradiagao total hemisférica que deixa A; e chega em Ay, [W/m?]

Entalpia total média da mistura [kJ/kg]

Entalpia [k.J/kg]

Entalpia total da mistura [k.J/kg]

Entalpia de formagao do combustivel [J/kg]

Entalpia de formagao do diéxido de carbono [J/kg]

Entalpia de formagao do monéxido de carbono [J/kg]

Entalpia de formagao do vapor d’dgua [J/kg]

Entalpia de formagao do nitrogénio [J/kg]

Entalpia de formacao do oxigénio [J/kg]

Entalpia de combustao [k.J/kg]

Agua [kmol kg

Hidrogénio [kmol/kg]

Entalpia de formacao da espécie «v [J/kg]

Entalpia de cada espécie o [kJ/kg]

Coeficiente de transferéncia de calor [IW/m?*K]|

Vetor unitério na dire¢ao axial [—|

Regides do espectro onde o coeficiente de absorgao é considerado constante [—]
Intensidade de radiagao total por unidade de angulo sélido dw [W/m?sr]
Intensidade de radiagao espectral hemisférica do corpo negro [W/m?um]
Intensidade de radiacdo espectral hemisférica [W/m?um]

Intensidade de radiagao espectral hemisférica do par de superficies j-k [W/m?um)|
Intensidade de radiagao espectral hemisférica da superficies j [W/m?um)|
Intensidade de radiagao espectral hemisférica da superficies &k [IW/m?um)]
Intensidade de radiacao espectral por unidade de angulo sélido dw [W/m?srum)|
Intensidade de radiacdo espectral na extremidade inicial da trajetéria [W/m?um]

Intensidade de radiagao espectral na extremidade final da trajetéria [W/m?um)|
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Eall

kbimolec

L

L

I/

Le
Le;

L
Meomb
MM
MM,
MM
MM,

MM co,

Fluxo difusivo da varidvel ¢ [—]

Vetor unitéario na diregao radial [—]

Fluxo radial médio da varidvel genérica [—|
Fluxo axial médio da varidvel genérica [—]
Fluxo total médio da varidvel genérica [—]
Vetor unitério no sentido angular [—|
Coeficiente total de extingao [m™!]
Coeficiente espectral de extingao [m™!]
Energia cinética turbulenta [m?/s?]

Espessura 6ptica espectral hemisférica em cada ponto da trajetéria entre dA; e

dAy [m™1]

Constante empirica [—]

Constante empirica [—]

Espessura 6ptica espectral ou opacidade espectral [m™!]
Coeficiente de taxa de reagao quimica bi-molecular [m?/skmol]
Comprimento da camara de combustao [m]

Varidvel de integragao [—]

Escala de comprimento [m]

Nimero de Lewis [Sc/Pr]

Nimero de Lewis turbulento [S¢;/Pry]

Interface entre os volumes P e L, ou ponto a direita do volume central P [—]
Descarga de combustivel [kgeomp/ ]

Massa molecular da mistura [kg/kmol]

Massa molecular da a-ésima espécie quimica da mistura [kg/kmol]
Massa molecular do produto p [kg/kmol]

Massa molecular do metano [kg/kmol|

Massa molecular do diéxido de carbono [kg/kmol]
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MM comp Massa molecular do combustivel [kg/kmol]

MMp,o  Massa molecular do vapor d’agua [kg/kmol]

Wj* Massa molecular do reagente j que fornece o menor valor para R, [kg/kmol]
MM y, Massa molecular do nitrogénio [kg/kmol|

MMy, Massa molecular do oxigénio [kg/kmol]

m Massa total da mistura [kg]

my, Massa reduzida [kg]

M Massa do componente « na mistura [kg]

mh, Massa real de ar [kga,/kgeoms)

mb, Massa tedrica de ar [kgar/kgcomp)

My Massa real de gés seco por massa de combustivel queimado [k¢gas/kGeomb)
mtgas Massa tedrica de gds seco por massa de combustivel queimado [kggas/kGeoms)
mo, Massa tedrica de oxigénio [kgo, /kgeoms)

5 Niimero de moléculas da espécie A [1/m?]

e Niimero de moléculas da espécie B [1/m?]

5 Ntimero de moléculas de uma determinada espécie quimica [1/m?]

n Componente normal externa a superficie [—]

n Nimero total de moles na mistura [kmol/kg]

n Indice de refracio do meio [—]

N, Nitrogénio [kmol/kg]

N Nimero de moles do componente « [kmol/kg]

na Nimero de moles do componente A [kmol/kg]

npg Nimero de moles do componente B [kmol/kg]

Nu Numero de Nusselt [hi,rL/k|

Nav Nimero de Avogadro [6,022 x 102 moleculas/kmol]

N Interface entre os volumes P e N, ou ponto acima do volume central P, ou

ainda, nimero de superficies de uma cavidade [—]
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Oy Oxigénio [kmol/kg]

Ocay Orificio por onde é injetado o ar [mm)]

Ocey Orificio externo por onde ¢ injetado o combustivel [mm)|

Ociy, Orificio interno por onde é injetado o combustivel [mm]

ox Oxigénio [—]

O Interface entre os volumes P e O, ou ponto a esquerda do volume central P [—]
Pr Nimero de Prandt] [—]

Pr, Ntmero de Prandtl turbulento [—]

P Ponto central sobre o volume de controle [—|

p Pressao [Pal]

p* Pressao modificada [Pal

Pe Pressao critica [Pal]

P, Produgao ou dissipacao de energia cinética turbulenta [kg/m s3]

Dr Pressao reduzida [—|

PCO, Pressao parcial do COy [atm)]

PH,O Pressao parcial do HyO [atm]

pr Pressao total [atm)]

PCI Poder calorifico inferior do combustivel [W/kg]

Pr Nuimero de Prandtl [c,/k]

Pry Nimero de Prandtl turbulento [—]

P Probabilidade [—]

Q Taxa de energia total hemisférica trocada pela superficie de drea A [W]
Qr Quantidade de calor irradiada [IV]

Qr Taxa de energia total hemisférica refletida pela superficie de area A [W]

Qv —v Taxa de energia espectral hemisférica emitida por V,« e absorvida por V, [W]
Qar Taxa de energia total hemisférica absorvida por V., [W]

Qaj—r Taxa de energia total hemisférica proveniente de dA; e absorvida por dV, [W]
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Qadv

Qa
Qo

QCO?’L’U

Qey
Qe
Qi
Qj—k
R,y

qR.k

Qrad

Fluxo de calor por adveccao das paredes da camara de combustao para seu

exterior [W/m?]
Taxa de energia total hemisférica absorvida pela superficie de drea A [W]

Taxa de energia total hemisférica emitida pelo corpo negro a temperatura da

superficie de drea A [W]

Fluxo de calor por convecgao entre os gases quentes e as paredes da camara de

combustao [W/m?]

Taxa de energia total hemisférica emitida por V., [W]

Taxa de energia total hemisférica emitida pela superficie de drea A [W]
Taxa de energia total hemisférica que incide na superficie de drea A [W]
Taxa de energia total hemisférica que deixa A; e chega em A [V]

Fluxo de energia radiante total hemisférica perdida por V., [W/m?]

Fluxo de energia radiante total hemisférica perdida pela superficie k [W/m?]
Fluxo de calor por radiagao entre os gases quentes e as paredes da camara de
combustao [W/m?]

Constante universal dos gases [8314,5 k.J/kmol K]

Taxa de reagao quimica do metano [kg/m?s]

Taxa de reagao quimica do diéxido de carbono [kg/m3s]

Taxa de reagao quimica do monéxido de carbono [kg/m3s]

Taxa de reagao quimica do vapor d’agua [kg/m3s]

Taxa de reagao quimica do oxigénio [kg/m3s]

Velocidade angular média [m/s]

Constante dos gases ideais [J/kgK]|

Raio [m]

Coordenada radial [m]

Constante dos gases ideais do componente a da mistura [k.J/kgK]|

Raio do volume de gés j, ou superficie j [m]
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Ry, Raio do volume de gés k, ou superficie k [m)]

Rk Taxa de formagao ou destruigao da espécie o em todas as reagoes k [kg/sm?]
R, Taxa de formagao ou destruigao da espécie « [kg/sm?]

Ryico Raio do bico injetor que abastece a camara combustao [cm)]

Riyocal Raio do bocal de saida da camara de combustao [cm]

TCOs Razao massica de diéxido de carbono [kgco,/kGeoms)

Reomp Taxa de destruicao de combustivel na reagao quimica de combustao [kg/sm3]
Riifu Raio do queimador que abastece a camara combustao [m)]

TH,0 Razao maéssica de vapor d’agua [kgm,o/kgecoms)

Roin Raio minimo [m)]

TN, Razao méssica de nitrogénio [kgn,/kgeoms)

Ros Taxa de destrui¢ao de oxigénio na reagao quimica de combustao [kg/sm?]
Rprod Taxa de formagao de gases produtos na reacao quimica de combustao [kg/sm?]
7SO, Razao maéssica de diéxido de enxofre [kgso,/kgcoms)

Re Raio da camara de combustao [cm]

Re Nuimero de Reynolds [pvd/u]

(5507); Area de troca direta entre a superficie j e o volume de gés V., [m?]

(5;5k); Area de troca direta entre a superficie j e a superficie k [m?]

So Termo fonte matemdtico da equacao de conservagao de rw [kg/m?*s?|

Sh Termo fonte matemédtico da equacao de conservagao de h [kW/m?]

Sv Termo fonte matematico da equagdo de conservacao de v [kg/m?*s?]

Se Termo fonte matematico da equagao de conservacao de f, [kg/sm?]

Sz Termo fonte matemético da equagao de conservagao de [y, [kg/sm?]

Su Termo fonte matemdtico da equagao de conservagao u [kg/m?s?|

S0~ Area de fluxo direcionado entre a superficie j e o volume de gas V., [W/m?]
S8k, Area de fluxo direcionado entre a superficie j e a superficie k [W/m?]

ge Termo fonte médio da equagao de conservagao de € [m?/s?]
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gn Termo fonte médio da equacdo de conservacao de h [kW/m?]

Sk Termo fonte médio da equagao de conservagao de k [m?/s?]

Go Termo fonte médio da equacdo de conservacio f, [kg/sm?]

g0 Termo fonte matemdtico médio da equagao de conservagao de 7w [kg/m?s?]
Gu Termo fonte matemdtico médio da equagao de conservagao de u [kg/m?s?|
Gv Termo fonte matemdtico médio da equagao de conservagao de v [kg/m?s?]
Srad Termo fonte médio da equacao de h devido & radiacio térmica [WW/m?]

Shea Termo fonte médio da equacdo de h devido as reacdes quimicas [W/m?]

S Entropia [kJ/kg]

S Enxofre [kmol/kg]

S Trajetoria percorrida pela radiagao [m]

s Relagao massica de oxigénio e combustivel [kgor/kgeoms]

S* Trajetoria percorrida pela radiagao [m]

Se Termo fonte da varidvel ¢ [—|

Sy—k Trajetoria percorrida pela radiagdo do volume 7 até a superficie k [m]
Syr—y Trajetoria percorrida pela radiagao entre os volumes de gas dV,- e dV, [m]
Sik trajetéria percorrida pela radiagdo da superficie j até a superficie k [m)]
Srad Termo fonte da equacao de conservagao de h devido a radiagao térmica [WW/m3]
Srea Termo fonte da equagao de conservagao de h devido as reagoes quimicas [WW/m?]
Sc Nimero de Schmidt [v/D)|

Sey Nimero de Schmidt turbulento [—]

sf Fator estéro ou steric factor [—]

SO, Diéxido de enxofre [kmol/kg|

SO3 Triéxido de enxofre [kmol/kg]

S Interface entre os volumes P e S, ou ponto abaixo do volume central P [—]
T Temperatura média [K]

T, Temperatura da parede de a¢o da camara de combustao [K]
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SR T B T R R B

3
3

)
3

)

Temperatura da mistura [K]

Temperatura [K]

Tempo [s]

Tempo inicial [s]

Temperatura critica [K]

Temperatura média dos gases de combustao [K]

Temperatura da superficie de drea A; [K]

Temperatura reduzida [—|

Temperatura média da superficie da camara de combustao [K]
Temperatura do volume de gés participante VJ [K]

Temperatura do volume de gés participante V., [K]

Temperatura da fonte emissora, T, [K]

Temperatura do ar na entrada [K]|

Temperatura do combustivel na entrada [K]

Temperatura da dgua que circunda a camara de combustao [K]
Temperatura de entrada do ar e do combustivel na camara de combustao [K]
Temperatura de referéncia para a espécie o [K]

Temperatura de referéncia [K]

Termo fonte da equacio de velocidade axial [kg/s*m?]

Velocidade média do escoamento nao perturbado, préximo a parede [m/s]
Velocidade média [m/s]

Velocidade axial média [m/s]

Velocidade axial na regido imediatamente anterior a saida da camara [m/s]
Velocidade na entrada da camara [m/s]

Velocidade axial na saida da camara [m/s]

Velocidade [m/s]

Velocidade escalar na dire¢ao axial [m/s]
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U’ Flutuacao da velocidade [m/s]

u* Velocidade de referéncia [m/s]

ut Velocidade caracteristica adimensional [—]

w Velocidade axial na interface [ [m/s]

U Velocidade axial na interface o [m/s]

Win.ar Velocidade do ar na entrada [m/s]

Win, comb Velocidade do combustivel na entrada [m/s]

% Volume [m?]

& Termo fonte da equagio de velocidade radial [kg/s*m?]

1% Vetor velocidade [m/s]

Va Volume molar parcial do componente A da mistura [m?3/kmol]

E Velocidade média da molécula A em funcao da temperatura [m/s]
@ Velocidade média da molécula B em funcao da temperatura [m/s]
oT Velocidade média em fungao da temperatura da a-ésima molécula [m/s]
% Velocidade média [m/s]

v Velocidade radial média [m/s]

Vv Velociade [m/s]

v Velocidade escalar na dire¢ao radial [m/s]

Vv’ Flutuagao da velocidade [m/s]

Up, Velocidade radial na interface n [m/s]

s Velocidade radial na interface s [m/s]

Veomp Volume total dos componentes [m?]

Vst Volume total da mistura [m?]

Vo Volume de gas participante v* [m?]

V, Volume de gas participante v [m?]

T Termo fonte da equagao de velocidade angular [kg/s*m?

w Velocidade escalar no sentido angular [m/s]
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x Coordenada axial [m]

x Comprimento caracteristico [m]

Y Direcao ou distancia normal a uma superficie plana [m)]

y" Dimensao caracteristica adimensional [—|

Yoo Fragao molar do componente a [%]

Y, Distancia do centro do volume até a parede [m]

Z 4 Propriedade molar parcial do componente A da mistura [—/kmol]
75 Propriedade molar parcial do componente B da mistura [—/kmol]
A Propriedade extensiva [—|

z Fator de compressibilidade [—]

Lo Propriedade extensiva do componente o da mistura [—|

Znist Propriedade extensiva total da mistura [—|

Zc Numero de colisoes experimentado por uma molécula de uma determinada

espécie quimica [1/s]
Zc" Nimero de colisdes experimentado por uma molécula de gas real [1/s]

Zcp Nimero de colisoes experimentado por uma molécula de gas real [1/sm?]

Letras Gregas

a Absortividade ou absortancia total hemisférica [—|

a Difusividade térmica dos gases [m?/s]

ay(S) Absortancia direcional total do gés [—]

Qs Absortividade da superficie da camara de combustao [—]
Q\k Absortividade espectral hemisférica da superficie k [—]
a Absortividade ou absortancia espectral hemisférica [—]
g Angulo de zénite [°]

O Expoente de temperatura na reacao k [—]

B, Angulo de zénite da suprficie j [°]

By Angulo de zénite da suprficie k [°]
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N Hemisféreo [rrad]

X Coordenada espacial (z, r e 6) [—]

Ar,, Distancia entre os pontos P e N [m)]

Arg Distancia entre os pontos P e S [m)]

Az, Distancia entre os pontos P e L [m]

Ax, Distancia entre os pontos P e o [m]

AN Intervalo espectral no qual o coeficiente de absorgao, a;, é constante [pum]
Al Distancia entre a parede e o primeiro volume de controle interno da camara [m]
Ar Raio do volume de controle [m]

Ary Distancia entre os pontos P e N [m)]

Arg Distancia entre os pontos P e S [m)]

AR, Espessura radial do volume de gés j [m)]

ARy, Espessura radial do volume de gés k [m]

Ax Largura do volume de controle [m)]

Axy, Distancia entre os pontos P e L [m]

Azxo Distancia entre os pontos P e O [m]

AX; Espessura axial do volume de gas j [m]

AX;, Espessura axial do volume de gés k [m]

AX, Distancia entre os volumes de gés, ou de superficie [m)]

AV, st Variagao de volume devido a mistura [m?]

€ Dissipagao da energia cinética turbulenta [m?/s%]

n Ntmero de onda ou wave number [cm™!]

N,k Coeficiente estequiométrico da espécie o na reagao k [—|

Mok Coeficiente estequiométrico da espécie o nos reagentes da reacao k [—|
n&k Coeficiente estequiométrico da espécie o nos produtos da reagao k [—]

N k Coeficiente estequiométrico do reagente j que fornece o menor valor para R, j

em cada reagao k [—]
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N,k Coeficiente estequiométrico do produto p na reacao k [—]

r Coeficiente de difusdo da varidvel ¢ [m?/s]

0% Angulo azimutal [°]

I Coeficientes difusivo na interface [ [—]

r, Coeficientes difusivo na interface n [—]

r, Coeficientes difusivo na interface o [—]

| Coeficientes difusivo na interface s [—]

I'r Coeficiente de difusividade térmica [m?/s]

Yok Expoente de concentragdo para cada espécie reagente « na reacao k [kmol/kg]
L. Coeficiente de difusao do componente o na mistura [m?/s]

I comp Coeficiente de difusao do combustivel na mistura [m?/s]

Lo Coeficiente de difusao do oxigénio na mistura [m?/s]

00 Infinito [—|

L Fator acéntrico da equagao de f [—]

K Condutividade térmica da mistura [W/mK]

Ka Condutividade térmica do componente o na mistura [W/mK]|
KFe Condutividade do material das paredes (Ago)[WW/mK]

A Constante de proporcionalidade [—|

A Comprimento de onda [um)]

A Excesso de ar [%]

1 Viscosidade absoluta [N s/m?]

[t Viscosidade turbulenta [N s/m?]

Vp Gradiente de pressao média [Pal]

Vp Gradiente de pressao [Pal

Var Taxa de energia total hemisférica perdida por unidade de volume [W/m?]
\Y Operador vetorial [—]

v Viscosidade cinemética [m?/s]
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w Angulo sélido [sr]

) Média da varidvel genérica [—]

' Média das flutuagoes da variavel genérica @' [—]

o Varidvel genérica [—|

o) Varidvel genérica [—|

o’ Flutuagao da variavel genérica [—]

oL Varidvel genérica no ponto L [—]

ON Varidvel genérica no ponto N [—]

%) Varidvel genérica no ponto O [—|

Op Varidvel genérica no ponto P [—|

bs Variavel genérica no ponto S [—]

T Nimero de pi [3,1415926]

11, Produtério [—]

\ Constante de ajuste ou varidvel de integracao [—]

p Massa especifica da mistura [kg/m?]

pu 7, Difusividade adicional de f, devido & turbuléncia [m?/s]

pu'h! Difusividade adicional de h devido & turbuléncia [m?/s]

pu'v’ Tensoes de Reynolds [Pal

pv' f1 Difusividade adicional de f, devido & turbuléncia [m?/s]
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

Reacoes de combustao estao presentes em muitos processos industriais de manufa-
tura de produtos e também na geracao de energia, seja ela elétrica, mecanica ou térmica.
Em muitos processos industriais tais como secagem de materiais ceramicos, moldagem de
polimeros, fundicao de metais, tratamentos térmicos de pecas metalicas, producao e molda-
gem de vidro, manufatura de alimentos, etc., existe a queima de algum tipo combustivel. Em
processos intermediarios como a geracao de vapor, a producao de energia elétrica, simples
ou combinada, a climatizacao de ambientes, dentre outros, a reacao quimica de oxidacao
de uma determinada substancia estd presente. Uma melhor modelacao deste fenomeno
influencia diretamente na eficiéncia produtiva.

No Brasil, onde a producao de eletricidade é basicamente hidrica, crises energéticas
tem surgido devido a sazonalidade climéatica ocorrida em determinadas épocas, e também
ao aumento do consumo de energia associado a falta de investimentos no sistema. Para
solucionar esta caréncia novas alternativas tiveram que ser apresentadas. Uma delas, a cons-
trucdo de um numero significativo de termelétricas a GN (gds natural), constitui-se num
importante desafio. Além disso, basicamente por necessidade, as industrias estao alme-
jando cada vez mais tornarem-se independentes energeticamente, causando um aumento na
utilizagao de equipamentos industriais alimentados por combustiveis organicos, ao invés de
eletricidade. Ainda, por questao de oportunidade e disponibilidade, a utilizacao de GN como
combustivel aparece na matriz energética nacional como grande concorrente dos ja mais di-
fundidos GLP (Gés Liqiiefeito de Petrdleo), 6leo Diesel, lenha e outras biomassas. Com
toda esta “revolucao energética” os processos de combustao passam a ganhar uma maior

importancia, pois de boa parte deles dependem os custos de producao.
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Um processo bastante importante no cenario industrial é a producgao de vapor através
da queima de um determinado combustivel. Do ponto de vista energético a eficiéncia deste
processo depende do entendimento da reacao de combustao ocorrida no interior da camara
do gerador de vapor. A Figura 1.1 mostra um gerador de vapor. As trocas térmicas entre
os produtos da combustao e as paredes internas do gerador de vapor necessitam de uma
analise bastante detalhada, para que se possa alcancar um melhor rendimento térmico. Em
determinadas situagoes uma grande perda de energia ocorre no processo, pelo fato do equipa-
mento estar operando em condigoes inadequadas. Este tipo de problema é bastante comum
quando se converte uma caldeira originalmente alimentada por um éleo combustivel para gas
natural, por exemplo. As trocas térmicas presentes na combustao de 6leo nao possuem as
mesmas caracteristicas daquelas que ocorrem na combustao de GN, ou de GLP. No caso da
queima de éleo a transferéncia de calor por radiagao possui um efeito mais significativo no
processo, enquanto que na queima de gases a troca de calor por conveccao é que se apresenta

de forma dominante [Hottel e Sarofim, 1967].

Queimador

Wentilador

Entrada de (3is L \\ !,

Cémara de Combustio

Figura 1.1 — Esbogo em corte de um gerador de vapor [Narciso, 1998].

Até mesmo na conversao de um equipamento abastecido com GLP para GN sao
necessarias uma série de modificagoes, e muitas vezes mesmo com as modificacoes sendo feitas
de forma adequada, o rendimento do equipamento acaba sendo prejudicado [Narciso, 1998].
Deste modo para evitar perdas na conversao de equipamentos como descrito acima, ou
ainda na construcao de novas mdquinas térmicas, é necessario que se tenha um melhor
entendimento sobre o processo de combustao, e consequentemente das trocas térmicas entre
os gases quentes e as paredes internas das caldeiras, fornos ou aquecedores.

Além do que foi dito acima outros problemas podem surgir se o processo de com-
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bustao se apresenta de forma incorreta. Um problema bastante sério que muitas vezes ocorre,
o chamado processo de combustao incompleta, pode emitir substancias toxicas tais como o
CO e 0s NOx (6xidos de nitrogénio), que além de prejudicar termicamente o processo acabam
por poluir o meio ambiente. A producao de NOx é parcialmente responsavel por danos am-
bientais incluindo fumaga (smog), enfermidade em organismos, corrosao de metais, reducao

do crescimento da vegetacao, dentre outros [Glassman, 1977].

1.1 Revisao da Literatura

Combustiveis fésseis sao a maior fonte de energia no mundo e possivelmente con-
tinuarao sendo por um longo tempo [Eaton et al., 1999]. Grandes esforcos estao sendo
feitos com relacao ao uso destes combustiveis de uma forma mais eficiente e ambientalmente
aceitavel. Durante o tltimo quarto de século uma parte significativa destes esforgos teve
como foco principal o desenvolvimento de modelos mateméaticos multidimensionais de varios
equipamentos, tais como aquecedores, reatores, geradores de vapor e queimadores. O obje-
tivo principal é que possam ser usados para projetar e analisar processos de combustao de
combustiveis fésseis ou renovaveis (biomassa). Estes modelos servem como ferramentas, que
reproduzem experimentos fisicos através de equivalentes experimentos numéricos [Eaton et
al., 1999].

O desenvolvimento de tecnologias de combustao de combustiveis fosseis no passado
foi largamente de natureza empirica, sendo baseada principalmente na experiéncia acumu-
lada em operacoes em caldeiras, e sobre dados obtidos a partir de testes simplificados. A
experiéncia e dados obtidos empiricamente possuem aplicabilidade limitada. Quando se
consideram algumas variagoes de parametros do processo, tais como estratégias de medicao
de queima ou a excessiva formacao de poluentes, estes ja se apresentam de forma mais
significativa. Dados de camaras de combustao de dimensoes maiores sao tipicamente limita-
dos as medigoes dos seus efluentes [Eaton et al., 1999]. Dados em escalas menores, enquanto
fornecem informagcoes mais precisas do fenomeno governante, sao freqiientemente de obtencao
onerosa. Deste modo as conclusoes para resultados desta natureza se tornam dificeis de serem
extrapoladas para sistemas de grande porte. Isso ocorre principalmente por causa da com-
plexidade da turbuléncia, e também dos processos reativos dos fluxos, pré-misturados ou

nao, da chama [Eaton et al., 1999]. As metodologias de modelamento de processos de com-
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bustao podem fazer a ligacao entre estes testes de sub-escala e a operacao de camaras em
grandes escalas de poténcia. Isto deve-se ao fato de proverem informacgoes sobre os processos
de combustao que os dados experimentais por si s6 nao podem prever.

Os modelamentos de processos de combustao podem assumir muitas formas, mas
poucos possuem a capacidade de representar de maneira detalhada os principais fenomenos
envolvidos (mecanica do escoamento, convecgao, turbuléncia, reagbes quimicas e radiagao
térmica). Algumas modelagens sdo melhores para um determinado caso, e para outras nao.
Existem modelagens que fazem um enfoque mais detalhado da cinética quimica envolvida no
processo de combustao mas ignoram, ou resolvem de forma muito simplificada a mecanica
do escoamento, a turbuléncia, a conveccao de calor e a radiacao térmica. Outras resolvem
bem o escoamento (turbuléncia e convecgao), com razodvel atengao a cinética quimica do
processo de combustao, e nao resolvem a transferéncia de calor por radiacao. Outros modelos
apresentam pouco detalhamento tanto para a mecanica do escoamento (incluindo turbuléncia
e convecgao) e cinética quimica, quanto para a radiacdo térmica presente no processo de
combustao.

Robinson [1985] apresenta a solu¢ao de um processo de combustao no interior de uma
fornalha retangular vertical de uma grande caldeira de uma planta de geracao de poténcia
elétrica. Sao descritos um conjunto de treze equagoes para representar o problema. Den-
tre elas estao as equagoes de conservacao de massa, de quantidade de movimento em trés
direcoes, de energia, de espécies quimicas, de energia cinética turbulenta e de sua dissipacao.
Estao incluidos também modelos de reagoes quimicas e de transferéncia de calor por radiacao.
O modelo de combustao utilizado esta fundamentado no conceito de reagao quimica em uma
unica etapa global entre combustivel e oxidante, que combinados formam um tinico produto.
Para calcular as reagoes quimicas ele utiliza o modelo E-A (Eddy Breakup - Arrhenius), que é
baseado na lei de Arrhenius conforme Glassman [1977], Kuo [1986], Fluent [1997], Eaton et al.
[1999], Turns [2000] e Berg [2003], ¢ nos modelos de dissipacao de vértices de Spalding, ou de
Magnussen [Spalding, 1971; Magnussen e Hjertager, 1977; Spalding, 1977; Fluent, 1997; Is-
nard e Gomes, 1998; Isnard e Gomes, 1999; Eaton et al., 1999; Berg, 2003], resolvendo a
equacao de conservagao de espécies quimicas apenas para oxigénio e combustivel. Deste
modo a obtencao das fragoes de diéxido de carbono e de vapor d’agua sao obtidas através

de relagoes aproximadas, assumindo que o processo de combustao ocorra localmente sob
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condicoes de estequiometria. A transferéncia de calor devido a radiagao é tratada através
do Método de Fluxo, sendo este aplicado nas trés dimensoes em estudo. Este método as-
sume que a equagcao exata de transferéncia de calor por radiacao seja reduzida a uma forma
unidimensional, representando uma aproximagao desta equacao. Esta forma aproximada é
aplicada a radiagao térmica que passa por um volume de controle nos dois sentidos, numa
mesma direcdo. As duas equacoOes resultantes, as quais sao equacoes diferenciais ordinarias
de primeira ordem, podem ser combinadas para formar uma unica equacao diferencial de
segunda ordem. O principal beneficio desta técnica é que a varidvel dependente na equacao
de fluxo é tratada principalmente para as localizacoes mais proximas, e nao para situacoes
envolvendo todos os outros pontos do dominio. Estas equagoes sao resolvidas em forma
acoplada através do método dos Volumes Finitos [Patankar, 1980; Versteeg e Malalasek-
era, 1995; Ferziger e Perig, 1997; Maliska, 2003], discretizando o dominio em trés dimensdes.
Os resultados obtidos com as simulacoes sao comparados com dados experimentais de duas
grandes fornalhas, obtendo boa concordancia.

Em um trabalho semelhante ao desenvolvido por Robinson [1985], Abbas e Lock-
wood [1986] apresentam a descrigao de um modelo matematico tridimensional completo para
camaras de combustao de caldeiras de duas grandes termelétricas: uma com queimadores
frontais nas paredes e outra com queimadores nos cantos da camara. As equagoes gover-
nantes do problema consistem das equacoes de conservacao de massa, de quantidade de
movimento acoplada ao modelo de turbuléncia k-e¢ [Launder e Spalding, 1972; Launder e
Sharma, 1974; Launder e Spalding, 1974], de energia e de espécies quimicas, juntamente
com modelos de transferéncia de calor por radiacao. A solucao destas equacoes é obtida
pelo método dos Volumes Finitos. Assumem que a reagdo quimica entre combustivel e oxi-
dante (oxigénio) ocorra instantaneamente, resolvendo apenas uma equagao de conservagao
para espécies quimicas. Deste modo combustivel e oxigénio nao coexistem em um mesmo
volume. Este modelo de combustao é conhecido como SCRS - Simple Chemically-Reacting
System [Spalding, 1979]. A transferéncia de calor por radia¢do é resolvida pelo DTRM —
Discrete Transfer Radiation Model [Lockwood e Shah, 1981; Carvalho et al., 1991; Carvalho
et al., 1993; Fluent, 1997], sendo o coeficiente de absor¢do do meio participante calculado
usando a formulagao Mized Grey and Clear Gas, de Hottel e Sarofim [1967]. Os resultados

obtidos com as simulacoes do campo de velocidades sao comparados com dados experimen-
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tais de escoamentos sem a presenca de combustao, obtendo boa concordancia. Os demais
resultados nao foram comparados com dados experimentais.

Correa e Shyy [1987] analisaram modelos fisicos e técnicas numéricas utilizadas
na queima turbulenta de gases pré-misturados em geometrias complexas. Bons resultados
foram obtidos com modelos de taxas finitas generalizadas de reagoes quimicas quando o
comportamento cinético da mistura, e das reagoes quimicas, predominava sobre os demais
aspectos presentes no processo de combustao.

Uma revisao dos fundamentos da transferéncia de calor por radiacao e também
algumas variacoes no modelamento de sistemas de combustao podem ser encontradas em
Viskanta e Megug [1987]. Nele estao apresentados alguns métodos de solucao das equagoes
de transferéncia de calor por radiacdo (RTE — Radiative Transfer Equation).

Gorner e Zinzer [1990] apresentaram uma revisao de modelagens matemadticas de
combustores industriais e camaras de combustao. Mostraram a simulacao de um processo
de combustao com multiplos queimadores, obtendo boa concordancia entre os resultados
numeéricos e os experimentais.

Carvalho et al. [1993] desenvolveram um trabalho relacionado a processos envol-
vendo transferéncia de calor por radiacao. Em seu trabalho estao sumarizadas as principais
caracteristicas da modelagem matematica para trocas térmicas em cavidades, principalmente
no que diz respeito ao processo de transferéncia de calor por radiacao.

Magel et al. [1995] apresentaram um estudo numérico utilizando o método dos Vo-
lumes Finitos para a predicao do processo de combustao em botlers, abastecidos com carvao
pulverizado. Eles utilizaram o modelo de combustao baseado no EDC — Eddy Dissipation
Concept [Magnussen, 1989; Arina, 2000; Berg, 2003] combinado com modelo de taxas finitas
de reagoes quimicas, também conhecido como EBU — Eddy-Breakup [Spalding, 1971; Mag-
nussen e Hjertager, 1977; Fluent, 1997; Berg, 2003] onde sao assumidas taxas de reagoes
quimicas instantaneas. Sao resolvidas equagcoes de conservacao da massa, da quantidade de
movimento, e das quantidades escalares (entalpia e fracoes méssicas das principais espécies
quimicas envolvidas). O modelo k-¢ é usado para simular a turbuléncia.

Em outro trabalho Magel et al. [1996a] investigaram numericamente o processo de
combustao de gas natural em uma camara de combustao cilindrica axissimétrica, com um

unico queimador situado sobre a linha de simetria da camara. Como resultado de suas
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investigacoes obtiveram perfis de temperatura, de concentracoes de oxigénio, de mondxido
de carbono e de diéxido de carbono para varias posi¢oes de interesse no interior da camara
de combustao. Seus resultados foram comparados com dados experimentais de Garréton e
Simonin [1994]. Dando seqiiéncia ao trabalho de Magel et al. [1996a], Magel et al. [1996b)]
fazem um estudo, também numérico, do processo de combustao turbulenta no interior de uma
camara de combustao cilindrica com a mesma geometria e poténcia do queimador utilizado
no trabalho anterior ([Magel et al., 1996a]). Neste trabalho é realizada uma simulacdo
detalhada das reagoes quimicas para um processo de combustao turbulenta sem pré-mistura.
A radiagao térmica foi considerada usando o método de Ordenadas Discretas, assumindo
coeficiente de absorcao do gas igual a 0,5 m~!. Dentre os resultados obtidos estao os perfis
de temperatura, de concentracoes de oxigenio, de monodxido e de dioxido de carbono para
varias posicoes de interesse no interior da camara de combustao, além de resultados da
taxa de formacao de NOx, obtidos com calculos de pds processamento. Os resultados deste
trabalho também foram comparados com os dados experimentais de Garréton e Simonin
[1994], obtendo boa concordancia.

Gran e Magnussen [1996] desenvolveram um estudo numérico sobre processos reativos
com chama difusiva estabilizada, verificando a capacidade de solucao de modelos de com-
bustao baseados em taxas finitas de reagdes quimicas e também com reacoes quimicas ins-
tantaneas. Trés modelos de combustao foram investigados e comparados, o EDC - Eddy
Dissipation Concept [Spalding, 1971; Magnussen e Hjertager, 1977], e os pré-PDF ( Presumed
Probability Density Function) 3~PDF e PDF-transport [Kuo, 1986; Fluent, 1997; Berg, 2003].
Concluiram que quando se assumem reagoes quimicas instantaneas, o método PDF—transport
fornece melhores resultados para a temperatura e para as fragoes massicas do que os modelos
EDC e -PDF. Quando taxas finitas de reagdes quimicas sao assumidas os resultados do
modelo EDC concordam muito bem com os dados experimentais.

Pember et al. [1996] desenvolveram um estudo numérico do processo de combustao
sem pré-mistura numa camara cilindrica vertical para baixos nimeros de Mach. Axissimetria
é assumida, e o gds natural (metano) e o ar sdo injetados por um queimador de 300 kW
situado sobre a linha de simetria da camara. Reacoes quimicas de combustao em duas etapas
foram consideradas. Sao resolvidas as equacoes de conservacao de massa, de quantidade de

movimento axial e radial, com um nimero de turbilhonemento (swril) igual a 0,56, além da
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equagoes de conservacao de energia e de espécies quimicas. A turbuléncia é resolvida com o
modelo k — € padrao. A lei de Arrhenius e o Fddy Breakup sao usados para determinar as
taxas de reacoes quimicas, sendo a taxa limite utilizada. A transferéncia de calor por radiacao
é resolvida através do método de Ordenadas Discretas. Os resultados obtidos tiveram boa
concordancia com os dados experimentais.

Gomes et al. [1997] investigaram a performance de um procedimento numérico
desenvolvido para simular processos de combustao a gas natural em fornalhas industriais
cilindricas. Este trabalho teve o propésito de comparar resultados obtidos numericamente
com resultados experimentais. Dois casos foram estudados, um correspondendo a 35% e
outro a 100% da fracdo volumétrica de oxigénio presente no oxidante. No modelamento
apresentado neste trabalho estao incluidas, além das equacoes de conservacao de massa, de
energia, de espécies quimicas e de quantidade de movimento, os modelos de turbuléncia k-e,
de reagoes quimicas E-A, e de transferéncia de calor por radiaggo DTRM. O Modelo de
Soma Ponderada de Gases Cinzas, WSGGM —Weigted Sum of Gray Gases Model [Smith et
al., 1982; Fluent, 1997; Siegel e Howell, 2002], é utilizado para o calculo do coeficiente de
absorcao de energia por radiacao devido ao meio participante. A integracao das equacoes
diferenciais do modelo foi realizada através do método dos Volumes Finitos, também no
FLUENT [Fluent, 1997]. Os resultados obtidos neste trabalho possuem boa concordancia
com os resultados experimentais de Garréton e Simonin [1994].

Ha e Zhu [1998] apresentam a solucao de processos de combustdo turbulentos em
queimadores industriais alimentados com combustiveis gasosos. Sao resolvidas as Equacoes
de Navier-Stokes para a determinagao do campo de velocidades em situagoes de jatos pul-
santes e movimento angular. O modelo k-e simula a turbuléncia presente no escoamento.
Para modelar o processo de combustao utilizaram o modelo hibrido do tipo Arrhenius e um
modelo modificado de dissipacao de vortices baseado no modelo EBU — Eddy-Breakup, para
taxas finitas de reagoes quimicas ocorrendo em trés etapas. Gas metano é utilizado como
combustivel, e mecanismos de Zeldovich [Zeldovich et al., 1947] e N,O séo usados para a
determinacao da quantidade de NO.

Isnard e Gomes [1998] realizaram estudos numéricos sobre a formagao de NOx em
processo de combustao de gas natural em camaras cilindricas. Este trabalho teve como prin-

cipal propésito investigar a performance de um modelo baseado na formulagao de Volumes
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Finitos, incluindo além das equagoes de conservacao da energia e das espécies quimicas, as
equagoes de Navier-Stokes e o modelo de turbuléncia k-e. Também é empregado o modelo
generalizado de taxas finitas de reagoes quimicas E-A, (Eddy Breakup - Arrhenius) para o
calculo das reagoes quimicas, e o modelo de transferéncia de calor por radiacaéo DTRM, na
previsao da formacao de NOx em processos industriais de combustao a gas natural. Neste
trabalho também foi feito uso do mecanismo de Zeldovich para a determinagao do processo
de oxidacao do nitrogénio. Os resultados deste trabalho apresentam boa concordancia com os
resultados presentes na literatura. Seguindo nesta mesma linha de pesquisa Isnard e Gomes
[1999] investigam a formacao de monéxido de carbono durante a combustao de gds natural
em uma camara cilindrica, novamente utilizando mecanismos de Zeldovich para a previsao
de NOx. Em Isnard e Gomes [2000] o principal objetivo foi o de quantificar a eficiéncia
do modelo empregado através de comparacoes com resultados obtidos experimentalmente.
O modelamento empregado neste trabalho é semelhante ao modelo empregado em Isnard e
Gomes [1998] e em Isnard e Gomes [1999]. As equagoes foram resolvidas através do método
dos Volumes Finitos, via FLUENT. Também investigaram as conseqiiéncias de se implemen-
tar de forma acoplada o mecanismo de Zeldovich para a formacao de NOx. Os resultados se
assemelham muito aos resultados obtidos experimentalmente.

Zimont et al. [1998] descreveram a teoria, a implementacao, e os resultados usando
o modelo computacional LEM — Linear FEddy Model, que simula a combustao turbulenta de
gases pré-misturados com elevados niimeros de Reynolds. Seus resultados também obtiveram
boa concordancia com dados experimentais, indicando que o modelo pode ser muito 1til para
ser usado na simulagao de geometrias complexas.

Eaton et al. [1999] apresentam uma revisao de modelos aproximados de processos de
combustao capazes de simular de forma bastante boa estes fenomenos. Os modelos apresen-
tados estao baseados fundamentalmente nas equagoes de conservacao de massa, de energia,
de espécies quimicas e de quantidade de movimento. Modelos de turbuléncia como o k-¢, e
modelos de transporte de energia radiativa, como o DTRM também sao apresentados. Nestes
modelamentos as taxas de reacoes quimicas sao calculadas pelo uso de sub-modelos baseados
nas leis de Arrhenius, modelos de dissipacao de vortices ( Eddy-Breakup), ou ainda com os dois
acoplados (modelo E-A) sendo utilizada a taxa limite de reagao. Modelos pré-PDF também

sao apresentados para a determinacao destas reacoes quimicas. Pode-se encontrar também
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alguns sub-modelos para combustao de combustiveis particulados (sélidos) e também com-
bustiveis liquidos. Nestes sub-modelos estao incluidas equagoes capazes de prever a emissao
de radiacao térmica por particulas em suspensao nos gases de exaustao, juntamente com os
demais sub-modelos que podem calcular a formacao e emissao de poluentes, tais como os
6xidos de nitrogénio. Sao apresentadas solugoes destes modelos para duas situacoes, uma
camara de combustao vertical retangular alimentada com gés natural, e outra com carvao
pulverizado fazendo o uso do método dos Volumes Finitos, e do cédigo computacional co-
mercial FLUENT. Sao feitas comparagoes e discussoes sobre as limitagoes das modelagens
apresentadas.

Nieckele et al. [1999a] apresentaram os resultados de uma simulagdo numérica de
processos de combustao de GN e oxigénio puro em um forno industrial de geometria retan-
gular para refusao de aluminio. Neste trabalho o modelo adotado para simular o escoamento
turbulento foi o k-e. Para o processo de combustao fizeram o uso do modelo E-A, utilizando
ainda para a transferéncia de calor por radiagdo o modelo DTRM.

Nieckele et al. [1999b] apresentam um estudo numérico tridimensional da oxi-com-
bustao num forno, também retangular, de refusao de aluminio, pelo método dos Volumes
Finitos, via FLUENT. Neste trabalho foi analisado o desempenho do forno, comparando
um modelo de combustao estagiada, onde o processo de combustao ocorre em duas etapas -
metano reage com oxigénio para formar mondxido de carbono e dgua, e entao o monoxido
de carbono reage com o oxigénio formando diéxido de carbono, com outro de combustao
nao estagiada, onde o processo de combustao ocorre em uma tunica etapa - metano reage
com oxigeénio formando diretamente diéxido de carbono e adgua. Verificou-se que o modelo
de combustao estagiada forneceu melhores resultados.

Librovich et al. [1999] apresentaram uma andlise numérica de processos de com-
bustao laminar de combustiveis gasosos, com e sem pré-mistura, em nuvens de gas numa
atmosfera nao confinada, levando em conta a dependéncia da massa especifica sobre a tem-
peratura e a composicao do gds, assim como a dependéncia da temperatura sobre o calor
especifico e as propriedades de transporte (difusividade méssica, térmica e de quantidade
de movimento). Seus cédlculos empregam octano como combustivel e as taxas de reagoes
quimicas foram descritas por um esquema de cinética quimica global, seguindo a lei de Ar-

rhenius. Consideraram a nuvem como sendo esférica, assumindo simetria angular, tornando
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o problema unidimensional. As equacgoes de conservagao de massa, de quantidade de movi-
mento, de energia e de espécies quimicas foram resolvidas juntamente com as equagoes de
taxas finitas de reacoes quimicas. Duas situacoes foram estudadas, uma considerando que
a ignicao estd ocorrendo no centro da nuvem, e outra que a ignicao ocorre na periferia.
Os resultados obtidos sao comparados com solugoes analiticas existentes, obtendo boa con-
cordancia principalmente para a segunda situacao, onde a ignicao foi imposta na periferia,
e o gas foi considerado sem pré-mistura.

Zhou et al. [1999] apresentaram um estudo numérico do processo de combustao lami-
nar bidimensional de um jato pré-misturado de metano e ar com um mecanismo de cinética
quimica detalhado. O transporte e as propriedades termofisicas para cada espécie quimica, e
também para a mistura de gases sao incluidos. Numero de Lewis (Le) diferente da unidade
foi adotado para a solugao do processo de combustao. O objetivo deste trabalho foi demostrar
a sensibilidade do modelo detalhado de cinética quimica sobre a temperatura da chama e a
concentracao das principais espécies quimicas. A temperatura da chama e a concentracao
das principais espécies quimicas tiveram boa concordancia com os dados experimentais. Ja
a concentracao dos radicais CO, OH e NO divergiram dos dados experimentais.

Nieckele et al. [2001] realizaram uma andlise numérica envolvendo processos de com-
bustao em uma camara cilindrica, novamente usando o FLUENT, para a qual dados expe-
rimentais foram avaliados. Neste trabalho é apresentado um estudo comparativo entre dife-
rentes modelos de combustao, comparando os resultados obtidos com dados experimentais
apresentados em Magel et al. [1996a]. Dentre os modelos de combustao utilizados pode-se
citar os de taxas finitas generalizadas, tais como o E-A, e os modelos pré-PDF. Foi mostrado
que o modelo de combustao que mais se aproxima dos dados experimentais foi o combi-
nado de Arrhenius e Magnussen, E-A, obtendo excelente concordancia com os resultados
experimentais. Na seqiiéncia deste trabalho Nieckele et al. [2002] desenvolveram um estudo
numérico sobre a mesma geometria do trabalho anterior, utilizando o modelo de taxas fini-
tas generalizadas para calculo das reagoes quimicas (equagoes de Arrhenius e Magnussen),
porém analisando duas situagoes para o processo de combustao. Na primeira situacao foi
utilizado uma unica reagao global para prever a queima do combustivel (metano). Na se-
gunda foi considerada a reagao quimica do metano em duas etapas. Os resultados obtidos

também foram comparados com dados experimentais de Magel et al. [1996a], obtendo boa
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concordancia, sendo que o caso com duas etapas apresentou os melhores resultados, muito
proximos dos valores experimentais.

Denis e Vervisch [2001] apresentam um estudo do processo de combustao turbulenta
através do método dos Volumes Finitos. Inicialmente relacionam um conjunto béasico de
equacoes de conservacao, dentre as quais estao as equagoes de Navier-Stokes, de energia e
de espécies quimicas. Utilizando-se das médias de Reynolds (RANS — Reynolds Averaged
Navier-Stokes [Launder e Spalding, 1972]), a turbuléncia foi resolvidas através do modelo k-e.
Também apresentam algumas ferramentas para a solucao de processos de combustao turbu-
lentos. Dentre elas estao modelos baseados nos conceitos de chamas pré-misturadas, chamas
sem pré-mistura ou difusivas e chamas parcialmente pré-misturadas, modelos estatisticos
com funcgoes pré definidas tais como a G-PDF, além do CMD — Conditional Moment Clo-
sures, dentre outros. Denis e Vervisch [2001] também apresentam uma metodologia grafica
obtida numericamente para a analise da combustao turbulenta.

Xue et al. [2001] apresentaram um estudo numérico de processos de combustao em
cavidades comparando trés diferentes modelos. Dentre os modelos estudados estao o VHS —
Volumetric Heat Source, o EBU e o pré-PDF. O modelo k-e simula a turbuléncia e o modelo
DTRM as trocas de calor por radiacao. Sao consideradas também as forcas de empuxo
devido a variacao de massa especifica com a temperatura. Os resultados obtidos com as
predicoes sao comparados com equivalentes dados experimentais disponiveis na literatura,
obtendo boa concordancia.

Miroslav et al. [2001] realizaram uma investigagdo numérica e experimental de um
processo de combustao turbulenta de metano e ar em um jato livre. Ar e combustivel, em
proporgoes estequiométricas, sao injetados por um orificio cilindrico central, e ar puro por
um duto anular externo a este orificio, de modo que coexistam mecanismos de pré-mistura e
de difusao. O modelo de turbuléncia adotado para a andlise do fluxo reativo foi baseado no
Second-Order Closure para o Reynolds Stress. Este modelo leva em consideracao o calculo
da equacoes das tensoes turbulentas e da taxa de dissipagao da energia cinética turbulenta.
Axissimetria também foi considerada. A equacao de conservagao de energia foi resolvida na
formulacao de entalpia para um escoamento de mistura, sendo a equacao de conservacao de
espécies quimicas resolvida apenas para o CHy, Oz, COy e HyO, que assume apenas uma

etapa global de reacao quimica. As taxas de oxidacao foram obtidas através da equacao de
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Arrhenius e do modelo Eddy-Breakup, sendo a taxa limite utilizada. Os resultados obtidos
com a simulacao numérica apresentaram boa concordancia com os dados experimentais.

Zhou et al. [2002] apresentaram um estudo numérico simulando a formagao de NOx
em processos turbulentos de combustao. Eles propoem uma terceira versao para o modelo
de reagoes quimicas USM — Unifield Second-Order Moment [Zhou et al., 2000], que leva em
consideracao na equacao de Arrhenius as flutuagoes da temperatura e das espécies quimicas.
Este modelamento é composto das equacoes de Navier-Stokes, modelo de turbuléncia k-
€, equacoes de conservacao de energia e de espécies quimicas, além das equagoes de taxas
finitas de reacbes quimicas baseadas nas leis de Arrhenius. Este modelamento também
assume que a reacao quimica entre quaisquer duas substancias ocorra em uma tnica etapa,
ou em uma unica reagao global com apenas duas espécies quimicas, por exemplo, oxigénio e
combustivel. Foi utilizado o método dos Volumes Finitos, e assumida a difusao de um jato
de metano e ar em um processo de combustao a fim de prever a formacao de NOx. Seus
resultados sao comparados com resultados experimentais e com resultados de outros modelos
de combustao, tais como o E-A (Eddy-Breakup - Arrhenius) e o modelo pré-PDF, obtendo
boa concordancia. Dando seqiiéncia, Zhou et al. [2003] apresentam a simula¢ao numérica do
processo de combustao turbulenta sem pré-mistura (difusiva) de um jato de metano envolvido
por ar. O modelo de reacoes quimicas em escoamentos turbulentos USM — Unifield Second-
Order Moment é utilizado para a determinacgao da formacao de NOx para diferentes niimeros
de swril (componente angular da velocidade). Comparacoes com dados experimentais e
também com dados obtidos com os modelo E-A e PDF simplificado sao apresentadas. Nesta
comparagao o USM apresenta melhores resultados que os demais modelos.

Veynante e Vervich [2002] desenvolveram uma pesquisa sobre processos de com-
bustao turbulenta. Uma revisao completa sobre modelagem de fluxos reativos em processos
de combustao, variando de regime laminar a regime turbulento, para fluxos com e sem
pré-mistura, e ainda parcialmente misturados, é apresentada. Ainda um estudo bastante
detalhado sobre a modelagem do escoamento, principalmente turbulento, mostrando sob a
forma de revisao as varias ferramentas disponiveis para a solucao deste tipo de problema,
tais como RANS, LES, e até um enfoque sobre DNS — Direct Numerical Simulation esta con-
densado neste trabalho. Conceitos importantes sobre combustao, priorizando fluxos reativos

turbulentos, também sao apresentados.
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Guo et al. [2003] apresentam um estudo sobre processos de combustao turbulenta
de uma mistura de metano e ar. E proposta uma variacao do modelo pré-PDF', denominada
Joint PDF. As taxas médias de reacoes quimicas sao obtidas com a integracao desta Joint
PDEF. Neste modelo as flutuacoes turbulentas das concentracoes dos reagentes e da tem-
peratura sao descritas usando uma fungao pré-PDF baseada numa distribuicao Gaussiana
tridimensional de primeira ordem nas concentragoes dos reagentes, e de segunda ordem na
temperatura. Uma comparacao entre os resultados deste modelo, juntamente com resulta-
dos obtidos com o modelo 5-PDF, modelo de E-A e o laminar Flamelet [Peters, 1984], sao
comparados entre si, e com dados experimentais para chamas pré-misturadas. Os resultados
obtidos com o Joint PDF e com o laminar Flamelet apresentam bons resultados, enquanto
que os demais modelos apresentam uma significativa diferenca.

Em Berg [2003] pode-se encontrar uma revisao completa sobre processos de com-
bustao turbulentos. E apresentada uma modelagem que considera, além das equacgoes de
conservacao da massa, da energia, das espécies quimicas e da quantidade de movimento
associado com o modelo de turbuléncia k-¢, os principais conceitos e modelos de reagoes
quimicas disponiveis na literatura.

Wang [2004] desenvolveu um estudo numérico de fluxos reativos turbulentos. Ques-
toes importantes que aparecem sobre modelagem detalhada de reagoes quimicas, oxidacao
e formagao de fuligem, além da modelagem da transferéncia de calor por radiacao da fase
gasosa em fluxos reativos turbulentos sao revisados e discutidos neste trabalho. Dois modelos
detalhados de combustao turbulenta sao desenvolvidos usando o estado-da-arte em modelos
de reacao quimica detalhada, formacao de fuligem, e calculos de radiacao térmica em chamas
turbulentas. Um dos modelos é baseado na descricao empirica do fluxo turbulento e o outro
em CFD. O modelo baseado na descricao empirica do fluxo turbulento é uma extensao
do modelo TSL — Two-Stage Lagrangian para processos de combustao de jatos turbulen-
tos. Esta extensao inclui a incorporagao de um modelo detalhado de formacao de fuligem
e o aperfeicoamento do modelo de radiacao térmica. A formacao de fuligem é determinada
através do modelo de Appel-Bockhorn-Frenklach acoplado ao Method of Moments, adaptado
ao TSL. O modelo original de radiacao com emissividade constante é melhorado resolvendo
a equacao de transferéncia radiante na configuracao de espaco do TSL, usando o método

harmonico esférico P1 e o método de ordenadas discretas S2. O modelo de CFD é baseado
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no codigo GMTEC, que é capaz de incorporar modelos detalhados de reacoes quimicas além
de formacao de fuligem e radiacao térmica. O detalhamento das reacoes quimicas foi feito
através das bibliotecas CHEMKIN. Para determinacao da formacao de fuligem foi usado
o Metodo dos Momentos acoplado ao modelo de formacao de fuligem de Frenklach. Sao
implementados dois modelos detalhados de radiacao térmica, o P1-Gray Model e o P1-FSK
Model. Ambos os modelos empregam o método harmonico esférico P1 para a solucao da
equagao de transferéncia de energia por radiacao, em malhas nao estruturadas tridimen-
sionais. Em adicao uma investigacao numérica do processo de combustao turbulenta sem
pré-mistura, usando propano e oxigénio enriquecido é desenvolvida, sendo que os dois mode-
los de combustao apresentados acima apresentaram bons resultados. A principal vantagem
do modelo TSL é a economia no tempo computacional, porém algumas deficiéncias apare-
cem na predicao da quantificacao da estrutura da chama devido ao tratamento simplistico
da hidrodinamica. O modelo em CFD teve como principal caracteristica a capacidade de
obter melhor detalhamento quantitativo nas predicoes, e ainda capturar o forte acoplamento
entre a formagao de fuligem, radiagao, estrutura da chama, e emissao de NOx na combustao
de propano e oxigénio enriquecido. As deficiéncias do modelo CFD incluem a simplicidade
do modelo de turbuléncia (k —¢€), e a aproximagao P1 usada para resolver a RTE — Radiative
Transfer Equation.

Evatt e Chen [2004] realizaram um estudo sobre a influéncia da mistura de hidrogénio
em processos de combustao com fluxos pré-misturados de metano e ar, usando DNS acoplado
com um mecanismo de reacao quimica reduzido. Duas situagoes foram comparadas com
relacao as caracteristicas da chama e emissao de poluentes, uma com metano puro e outra
enriquecida com hidrogénio. A chama enriquecida com hidrogénio foi menos estavel com
relacao a difusao térmica, e mais resistente a extincao, do que a chama de metano puro,
resultando em uma maior area de chama. Foi observado um nivel mais baixo de emissao
de CO por consumo unitario de combustivel para a chama enriquecida, consistente com
dados experimentais. Também foi percebido um aumento na emissao de NOx para a chama
enriquecida com hidrogénio, como resultado de temperaturas localmente mais altas e também
devido a altas concentragoes de radicais achadas nestas regioes.

Em um estudo numérico de processos de combustao, Fairweather e Woolley [2004]

utilizaram o modelo CMC - Conditional Moment Closure, de primeira ordem, para simular
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a reagao de oxidacao do metano para o caso de chamas turbulentas de fluxos sem pré-
mistura. As solugbes numéricas foram obtidas com o método dos Volumes Finitos. Foram
usados dois modelos de turbuléncia, o kK — € padrao e o Reynolds Stress. As reagoes quimicas
foram resolvidas com o uso das bibliotecas da CHEMKIN com dois esquemas de solucao da
cinética quimica; o GRI-Mech 2.11, envolvendo 279 reacoes e 49 espécies, e o GRI-Mech 3.0,
que resolve 325 reagoes e 53 espécies quimicas. Para provar a eficiéncia e acessibilidade destes
métodos foram feitas varias predigoes variando alguns parametros, tais como velocidades de
injecao e concentracao de combustivel. Comparagoes destas predi¢oes foram feitas com dados
experimentais disponiveis na literatura, obtendo bons resultados para todas as situagoes, a
excecao da predicao das fragoes de NOx, que nao apresentaram boa concordancia para
alguns casos. Com relagao a comparacao entre os modelos de turbuléncia utilizados, ambos
os modelos apresentaram-se bons, havendo pouca diferenca entre eles.

Yang e Blasiak [2004] realizaram um investigacao numérica sobre a influéncia da tem-
peratura do combustivel durante o processo de combustao, sem pré-mistura, de um jato de
propano pré-aquecido e ar. Uma modelagem baseada nas equagoes médias de Navier-Stokes,
juntamente com as equagoes médias de conservagao de energia e de espécies quimicas foi
empregada na simulacao do processo de combustao numa fornalha retangular. Dois modelos
de combustao foram empregados e comparados, o EBU e §-PDF. O modelo de turbuléncia
adotado foi o K — € RNG. Modelos de NO Thermal e NO Prompt foram empregados para a
determinacao da emissao de NO. Os resultados obtidos foram comparados com dados experi-
mentais obtendo uma melhor concordancia para o modelo EBU, principalmente com relacao

as magnitudes de temperaturas e formato da chama.

1.2 Objetivos

No intuito de desenvolver uma nova modelagem de calculo para processos de com-
bustao em camaras, um melhor entendimento dos fendmenos presentes neste processo deve
ser tentado. Em muitos casos nao é possivel desenvolver estudos experimentais para medir de
forma adequada os parametros e magnitudes dos processos de combustao. Nestes casos para
poder analisar o fendomeno de maneira consistente com a realidade se faz necessario, junta-
mente com técnicas numéricas adequadas, a aplicacao de modelos matematicos que possam

representar de forma mais realistica os fenomenos dominantes do processo de combustao.
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Muitas vezes estes modelos, como os citados anteriormente, nao sao capazes de prever de
forma suficientemente detalhada todos os fenomenos presentes. Alguns deles sdo capazes de
resolver de forma muito consistente as taxas de reacoes quimicas, mas nao resolvem bem o
escoamento dos gases. Outros resolvem bem o escoamento dos gases, mas nao sao capazes
de prever de forma correta as taxas de reagoes quimicas. Ou ainda, como ja visto, existem
modelos capazes de resolver de forma razoavel tanto o escoamento como as taxas de reacoes
quimicas, mas deixam de lado a transferéncia de calor por radiagao, que possui importancia
significativa no processo. Deste modo o desenvolvimento de modelagens mateméaticas mais
eficientes deve ser buscado ja que a solucao, em detalhes, dos principais fenomenos presentes
no processo de combustao ainda nao foi alcangada. Sendo assim os principais objetivos desta

tese sao:

1. Inicialmente, partindo de modelos consolidados na literatura, tais como os ja apre-
sentados anteriormente na Se¢ao 1.1, montar uma modelagem suficientemente ca-
paz de prever processos de combustao turbulenta de gas natural em uma camara
cilindrica axissimétrica. Esta modelagem estd fundamentada nas equacgoes da con-
servacao da massa, da quantidade de movimento, da energia e das espécies quimicas.
A equacao da conservacao de energia é resolvida juntamente com o modelo de trans-
feréncia de calor por radiagdo térmica, que utiliza o Método das Zonas [Hottel e
Sarofim, 1967; Siegel e Howell, 2002] para a determinacao das areas de fluxo dire-
cionado, e o modelo WSGGM —Weigted Sum of Gray Gases Model [Smith et al., 1982]
para determinacao do espectro de absorcao dos gases. A turbuléncia presente no es-
coamento ¢é resolvida pelo modelo k-¢ padrao. Para determinar as taxas de reagoes
quimicas dois modelos sao utilizados: o modelo SCRS —Simple Chemically-Reacting
System [Spalding, 1979], que assume reagao quimica instantanea, e o E-A —FEddy-
Breakup Arrhenius, que assume taxas finitas de reagoes quimicas [Spalding, 1971; Mag-

nussen e Hjertager, 1977; Kuo, 1986; Turns, 2000; Berg, 2003].

2. Resolver o problema para um caso semelhante ao estudado no First Work-Shop on
Aerodynamics and Steady State Combustion Chambers and Furnaces [Garréton e Si-
monin, 1994|, a fim de comparar os resultados obtidos com os dois modelos de com-

bustao implementados, verificando os perfis de temperaturas e a distribuicao de espécies
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quimicas no interior da camara para verificar a consisténcia da modelagem.

3. Por fim resolver um caso especifico, semelhante ao de uma camara de combustao
cilindrica de uma caldeira, com paredes d’agua, com o intuito de analisar a influéncia
das trocas de calor por radiacao no comportamento do processo de combustao de
gas natural. Sao verificados os perfis de temperatura, as distribuicoes de espécies
quimicas, a eficiéncia do processo de queima, além das trocas térmicas relacionadas a

transferéncia de calor para o exterior da camara pelas paredes e nos gases de saida.

A modelagem aqui desenvolvida possui a capacidade de prever com um maior rigor
de detalhes a mecanica do escoamento dos fluidos no interior da camara de combustao
(incluindo turbuléncia), o transporte de calor por conveccao, assim como o transporte de
calor por radiacao térmica. Entretanto modelos menos sofisticados, porém soliiveis de forma
acoplada aos demais, sao utilizados na solucao das reagoes quimicas presentes na combustao.
Com uma modelagem deste tipo é possivel dar um passo mais na busca de uma solugao mais

realistica de processos de combustao deste tipo.

1.3 Escopo da Tese

A seguir sao descritos os conteuidos de cada capitulo da presente tese.

O Capitulo 2 apresenta a formulacao completa da modelagem matematica de proces-
sos de combustao turbulenta de combustiveis gasosos, incluindo as equagoes de conservagao
de massa, de quantidade de movimento, de energia, de espécies quimicas, de energia cinética
turbulenta e de dissipacao da energia cinética turbulenta, juntamente com as consideracoes
e simplificacoes feitas. A geometria em analise é a de coordenadas cilindricas axissimétricas.
Dois modelos de combustao sao apresentados neste capitulo, o SCRS e o E-A.

Um estudo detalhado do processo de transferéncia de calor por radiacao, desen-
volvido a partir do Método das Zonas, e acoplado ao modelo WSGGM esta apresentado no
Capitulo 3.

No Capitulo 4 é apresentado um breve detalhamento do método dos Volumes Finitos.
Neste capitulo sao também descritos detalhes da implementacao das equacoes, assim como
dos termos fontes destas equagoes. Alguns detalhes da implementacao da rotina de radiacao

térmica também sao apresentados.
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O Capitulo 5 apresenta a modelagem fisica do problema de combustao de gas na-
tural numa camara de combustao cilindrica semelhante ao estudado no First Work-Shop on
Aerodynamics and Steady State Combustion Chambers and Furnaces [Garréton e Simonin,
1994]. Sao apresentadas as condigoes de contorno inerentes ao problema, assim como as
propriedades termofisicas e grandezas utilizadas. Sao também descritos alguns parametros
utilizados no método numérico empregado na solugao das equacoes de transporte. Também
¢ apresentado um estudo comparativo da presente modelagem com dados experimentais e
numeéricos disponiveis na literatura, no intuito de validar a modelagem e verificar qual dos
modelos de reagoes quimicas melhor representa o processo de combustao em estudo.

No Capitulo 6 é apresentada uma analise do efeito das trocas de calor por radiacao
térmica sobre o processo de combustao de gas natural, numa camara de combustao cilindrica
de uma caldeira. A descricao fisica e os resultados para o modelo de combustao E-A, com
duas etapas globais de reacao quimica, juntamente com as condigoes de contorno e alguns
detalhes da implementacao sao também apresentados neste capitulo.

Finalmente no Capitulo 7 sao apresentadas as conclusoes sobre a modelagem apre-

sentada e as propostas para continuacao deste trabalho.



CAPITULO 2

MODELAGEM MATEMATICA DA COMBUSTAO TURBULENTA DE
COMBUSTIVEIS GASOSOS EM CAMARAS CILINDRICAS

Modelos matematicos tém sido usados extensivamente nas tultimas duas décadas
para simular numericamente processos fisicos. Em decorréncia da maior disponibilidade de
computadores rapidos, problemas para os quais nao havia solugao, mesmo em geometrias e
casos simples, estao agora sendo resolvidos para modelos e geometrias muito mais préximas
da realidade.

As simulagoes numéricas fornecem nao apenas distribuicoes detalhadas das diferen-
tes variaveis, que em alguns casos sao muito dificeis, ou virtualmente impossiveis de serem
obtidas experimentalmente, mas também permitem a variacao independente de caracteris-
ticas especificas de transporte do sistema estudado. Estas varidveis sao limitadas experi-
mentalmente pela selecao de materiais, tamanho e detalhamento do aparato experimental,
variacao de temperatura e outras caracteristicas que sao dificeis de serem reproduzidas em
laboratorio. Novos processos de manufatura podem ser simulados numericamente com o
objetivo de fornecer dados sobre sua eficicia antes de consumir recursos significativos na
construcao de prototipos.

Varios modelos numéricos tém sido propostos para estudar processos de combustao
em camaras. A modelagem de processos de combustao é uma area de pesquisa em expansao
e a literatura tem mostrado um crescimento significativo. Os modelos de combustao mais
comumente usados podem ser encontrados de forma resumida em Eaton et al. [1999]. Eaton
et al. [1999] apresentaram a revisao do modelamento matemédtico para a conservagao da
massa, quantidade de movimento, de energia e de espécies quimicas, acoplado a modelos de

turbuléncia, modelos de transferéncia de calor por radiacao, e modelos de reacoes quimicas
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ocorrendo durante processos de combustao em camaras.

Neste capitulo as equagoes de conservagao de massa, de quantidade de movimento,
em trés direcoes, considerando o modelo de turbuléncia k-¢, e a conservacao de energia e de
espécies quimicas sao obtidas a partir dos principios fundamentais de conservagao aplicados
a um volume de controle infinitesimal. Os modelos de combustao a serem usados sao o
modelo simplificado de reagoes quimicas apresentado em Spalding [1979], o chamado SCRS
(Simple Chemically-Reacting System), e o modelo de taxas finitas de rea¢oes quimicas, E-A
(Eddy Breakup-Arrhenius) [Magnussen e Hjertager, 1977; Kuo, 1986; Fluent, 1997; Eaton et
al., 1999; Turns, 2000; Nieckele et al., 2001; Nieckele et al., 2002; Berg, 2003] de Arrhenius-
Magnussen. Para ambos os modelos a parcela referente a troca de calor por radiacao sera
computada através da implementacao do Método das Zonas [Hottel e Sarofim, 1967; Siegel
e Howell, 2002]. O célculo do coeficente de absor¢ao do meio participante serd determinado
pelo modelo da Soma Ponderada de Gases Cinzas — WSGGM ( Weigted Sum of Gray Gases
Model) [Smith et al., 1982]. Devido a importancia da modelagem de radiagao sua derivagao

serd apresentada separadamente no Capitulo 3.

2.1 Equacao de Conservacgao

Assume-se um pequeno volume de controle infinitesimal, conforme mostrado na
Figura 2.1.
A conservagao de uma variavel ¢ genérica no volume de controle considerado pode

ser escrita como

%/mw+/@mﬁﬁmz—/fmm+/WW (2.1)

1% A A \%

onde J é o fluxo difusivo da varidvel ¢, p é a massa especifica, }V é o volume, A é a drea, t é
o tempo, V é o vetor velocidade, 77 é a componente normal externa a superficie de controle
e S? é o termo fonte da varidvel ¢.

Aplicando o teorema da divergéncia de Gauss para as integrais de area, e a regra de

Leibnitz para o primeiro termo do lado esquerdo da igualdade,

%mw+/ﬁ(mﬂmE—/6JW+/WW (2.2)
% % %

1%
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kL

Figura 2.1 — Volume de controle infinitesimal.

Integrando sobre um volume de controle infinitesimal, o resultado é a equacao de
conservacao da variavel genérica ¢.
Deste modo, operando algebricamente os termos das integrais volumétricas da E-

quagao (2.2), tem-se
a — — — — ¢
200+ V- (mv) — V.J+S (2.3)

A escolha da varidvel ¢, do fluxo J e do termo S?, determinard que principio de
conservacao ela estara representando. A seguir, estes termos serdao escolhidos a fim de de-
terminar as equagoes de conservacao de massa, de quantidade de movimento, de energia, e

de espécies quimicas.
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2.2 Equagoes do Movimento

2.2.1 Conservacao de Massa

A fim de obter a equagao de conservagao de massa, substituem-se na Equacao (2.3)

os seguintes termos

¢ = 1
J =0 (2.4)
S? =0
obtendo,
o = [ -
ap+v.(pv)_o (2.5)

onde o vetor V é representado da seguinte forma:
V=iu+jv+k- -w (2.6)

Os termos u, v, e w sao as velocidades escalares na direcao axial x, radial r, e sentido angular
0, respectivamente, sendo Z, j, e k os vetores unitarios para estas respectivas coordenadas
(sistema de coordenadas cilindricas).

O sistema de coordenadas a ser empregado pode ser aplicado a qualquer momento,
bastando para isso, manipular o operador vetorial presente na Equacao (2.5) da maneira
desejada. Como no presente trabalho uma das principais geometrias de interesse é mapeada
por coordenadas cilindricas, o operador pode ser escrito da seguinte forma [Fox e McDonald,

1998

- -0 -0 -10

Logo, substituindo a Equagoes (2.6) e (2.7) na Equagao (2.5)

0 0 0 pv 10 B
57 T g Pu) + 5 (pv) + ==+ - g (pw) = 0 (2.8)

r
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onde o termo da derivada em r pode ser rescrito fazendo o uso da seguinte relacao:

% (pv) + — = —— (prv) (2.9)

Substituindo a Equacdo (2.9) na Equagao (2.8), e assumindo que exista simetria em

0, obtém-se

0 0 10
ap + e (pu) + o (prv) =0 (2.10)

ou ainda para o caso de escoamento permanente, pode-se rescrever a Equacao (2.10) da

seguinte forma:

0

B (pu) + %% (prv) =0 (2.11)

2.2.2 Conservagao de Quantidade de Movimento Linear

Ao se aplicar o principio de conservacao de quantidade de movimento linear, obtém-
se equagoes de conservacao em cada uma das trés direcoes do sistema de coordenadas. Para
a velocidade u, na dire¢do axial z, fazendo o uso da Equagcao (2.3), considerando que o fluido

seja newtoniano e o escoamento incompressivel, e assumindo

¢ = u

J = —uVu (2.12)
0 .

s¢ = —ZL 4B, + U™
ox

onde, u, p, U* e B, sao respectivamente a viscosidade absoluta, a pressao, o termo fonte e

as forcas de campo na direcao axial, resulta em

%pu—l—ﬁ- (puV) :pr—%-l—ﬁ- <M§u> + U (2.13)

Usando o mesmo desenvolvimento empregado na equacgao de conservacao de massa,

a equagao de quantidade de movimento na direcao x, assumindo que o escoamento seja
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permanente, pode ser escrita como

0 0 w 0 B op ou
u(ou) v o (ou) + 2 2 (ou) = p, — X ( ) Lo (WE)
9
00

ox
1 ou u
CIEEY e

Considerando a existéncia de simetria em 6

) ) op 0 [ ou\ 10 [ ou\ ..
Uz (pu) + o (pu) = pB, — 2 + . (u%> + - (/M’E) +U (2.15)
ou ainda,
0 0 op 0 ou 10 ou o
ugy P Toglow) = pBe =50+ 50 (“0_) o <’“"E) 5 (2.16)

onde assume-se
St=U"=0 (2.17)

Para a velocidade v, na diregao radial r, também partindo da Equacao (2.3), levando

em conta as mesmas consideragoes anteriores, e assumindo

¢ = v

J = —uVo (2.18)
0

S¢ = —8—p+pB + VY

onde B, e V" representam as forcas de campo e o termo fonte na direcao radial, resulta em

_ O +V- (,uﬁv) + VY (2.19)

atpv +V- </?U‘7> = pB, ar

0

Novamente executando desenvolvimento empregado na dedugao da Equagao (2.13)

na Equagdo (2.19), para escoamento em regime permanente, obtém-se

0 0 w O pw® dp 0 [ v O (o
g oo) b og (o) + 20 o0 = 2 = = 2 L (gt 2 ()

10 ov 2w -
—2% (H@) - 1"_2% +V (2.20)
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Assumindo que exista simetria em 6:
0 0 pw? op 0 [ Ov O (0 -
Uz (pv) + Vo (pv) — o= pB, — I + E (M%) + o (;E (rv) | +V (2.21)

Deve-se dar atengao especial ao termo do lado direito da Equagao (2.21) onde se

tem a derivada da velocidade v em relacao a r. Assim

0 (0 0 1 Ov 167“_2 @ ﬁ@_ﬂ
or (r or (m))> ~or |:7’T87“ + rvar} -~ or (“ar) + ror r? (2:22)
ou ainda,
0 v pov  pv 10 v v
o (’”‘E) e T e v (T’%) R (2:25)

Deste modo, substituindo o termo desenvolvido acima (Equagao (2.23)) na Equacao

(2.21), obtém-se
0 0 B dp 0 ( Ov 10 ov pw o pw?
Uz (pv) + Vo, (pv) = pB, o + g (Mﬁ_x> + - <Tu5> T Ve (2.24)
ou ainda,
0 0 B dp 0 ov 10 ov -
um- (pv) + o (pv) = pB, — I + 9 (u%) + o (TME> + S (2.25)
onde o termo

SV=-—" 4V (2.26)

Para a velocidade w, na coordenada angular 6, partido da Equagao (2.3), levando-se

em conta as mesmas consideragoes anteriores, e assumindo que

o = w
J = —uVw (2.27)
s = 1% g i

~ roe P

onde By e W™ representam as forcas de campo e o termo fonte no sentido angular 6, resulta
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em,

gtpw +V- (pwV) = pBy — 1% +V- (uﬁw) + W (2.28)

Usando mesmo desenvolvimento empregado na dedugao das Equagoes (2.13) e (2.19)

tem-se, assumindo escoamento em regime permanente,

0 0 w 0 pow _18p
us () + v (pw) + 2o (pw) + P = pBy -l S ( )
+

i 4 ”a( w) 19 ( ow
ar \ r or r2 00 M@é’
2u 0v

v 2.2
g T W (2.29)

Assumindo que exista simetria em 6:

0 0 pow 0 ow 0 (0 o
u%(pw)—l—va(pw)nL " ,oBg—I—8 ( 8I)+8r (7“8 (w))—I—W (2.30)

Da mesma forma que na equacgao de quantidade de movimento na direcao r, deve-se
dar atencao especial ao termo do lado direito da Equagao (2.30), onde se tem a derivada da

velocidade w em relagao a r. Desta forma

0 (0 0 (1 0w 1 0Or] 10 ow LW
or (7“87“( ))_87” [rraerrw@r}_r@r (M8r> r2 (2.31)

Substituindo o termo desenvolvido acima (Equacao (2.31)) na Equacao (2.30):

0 0 B 0 ow 10 ow pw o opow
ug- (pw) + v o (pw) = pBy + Er ( %) + - (T,MW) — T +W* (2.32)
onde os termos
_pwpow
= . (2.33)

representam as forcas de Coriolis, na unidade de volume de fluido.
A fim de tornar a equacdo de quantidade de movimento linear tangencial (Equagao
(2.32)), numa equagao de quantidade de movimento angular, deve-se transformar de w para

rw. Com isso o termo fonte da equacao serd reduzido, aumentado a taxa de convergéncia
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da solucao, sem no entanto modificar a solucao. Assumindo que ¢ = rw obtém-se

(2.34)

w= -
r

Substituindo a Equacéao (2.34) na Equagao (2.32):

9 (¢ o ( ¢ o ( 0 (¢ 10 d (¢
B (”?)”E (p?) = PBﬁa—x(“% (?))*25 (W& (‘))
- %(?)—@@)JFW“’ (2.35)
r r r T

desenvolvendo, e empregando novamente a Equagao (2.34), obtém-se

0 0 0 0 10 0
g ) v ) = roBy 5 (s ) ) + L5 (g )
o
r or

(rw) + W (2.36)
ou ainda, de forma semelhante as equacoes anteriores,
0 9, 0 0 10 0 >
ug—(prw) +vg-(prw) =rpBy + o (“a_:c (rw)) + o (Wg (rw)> +8%  (2.37)

onde

. 21 0 .
0 _ w
S = o (rw) + W (2.38)

A dedugao completa destas equagoes (Equagoes de Navier-Stokes) pode ser encon-

trada em vérias referencias [Schlichting, 1979; Fox e McDonald, 1998].

2.3 Modelo de Reagoes Quimicas Com Taxas Finitas Generalizadas de Arrhenius-

Magnussen

O modelo de combustao com taxas finitas de reagoes quimicas de Arrhenius e Mag-
nussen [Magnussen e Hjertager, 1977; Kuo, 1986; Fluent, 1997], composto das equagdes de

conservacgao de espécies quimicas e de energia, é apresentado na presente se¢ao.
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2.3.1 Conservagao de Espécies Quimicas - Modelo Arrhenius-Magnussen

A fim de modelar o processo de combustao, faz-se necessario acompanhar os com-
ponentes da mistura ao longo da camara de combustao determinando onde esta ocorrendo
a oxidagao do combustivel.

Para obter a equacao de conservacao de espécies quimicas, faz-se o uso da Equacgao

(2.3). Definindo os seguintes termos:

¢ = fa
J = —T.Vfa (2.39)
S? = R,

obtém-se a equacao para a conservacao de espécies quimicas
8 — — — —
Sofa+ V- (pfaV) _v. (rawa) + R, (2.40)
A concentracao, ou fragdo méssica do componente a da mistura, f,, pode ser definida

CcOo1mo

—1
A A (2.41)

m my~1 p

onde m, a massa do componente & na mistura, m a massa total da mistura, p, a massa
especifica do componente o na mistura, e p a massa especifica total da mistura.

Para coordenadas cilindricas axissimétricas e regime permanente, assumindo

'y =pD (2.42)
e
S* =R, (2.43)
obtém-se:
d 0 0 Of o 10 Ofa o
u% (pfa) + UE (pfa) = or (pD or ) —+ O (pDr or ) + 5 (244)

onde D é a difusividade massica da mistura. O termo R, é a taxa volumétrica de formagao
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ou destruicao de uma determinada espécie quimica «. Este termo é computado como o
somatoério de todas as taxas volumétricas de formacao ou destruicao em todas as reacoes k

onde a espécie v estd presente, R, ;. Deste modo

Ro =) Royx (2.45)
k

Esta taxa de formacao ou destruicao, R, %, pode ser obtida por uma expressao de
cinética quimica de Arrhenius, ou por expressoes que consideram que as taxas de reacoes
quimicas sejam controladas pela mistura turbulenta, tais como as equagoes de Magnussen
[Magnussen e Hjertager, 1977], ou ainda, de forma conjunta, pelas duas expressoes [Nieckele
et al., 2001; Eaton et al., 1999; Fluent, 1997]. Modelos deste tipo s@o capazes de resolver
uma grande faixa de aplicagoes, incluindo sistemas de reagoes quimicas em regime laminar
ou turbulento, e ainda sistemas de combustao com e sem pré-mistura.

No modelo de Arrhenius a taxa de formacao ou destruicao de cada espécie «, para
cada reacao k onde ela se apresenta, pode ser obtida a partir de conceitos de taxas finitas
de reagoes quimicas elementares, como reagoes bi-moleculares e teorias de colisao.

A maior parte das reacoes quimicas de interesse em processos de combustdao sao
bi-moleculares [Turns, 2000]; isto é, duas moléculas A e B colidem e reagem para formar

duas diferentes moléculas C' e D. Assumindo uma reacao quimica irreversivel do tipo
A+B—-C+D (2.46)

a taxa na qual a reacao procede é diretamente proporcional a concentracao das duas espécies
reagentes. Para a espécie A da reagao apresentada acima ( Equacao (2.46)), pode-se escrever

a seguinte equacao para a taxa de destruicao de A:
X/ a+ ([A] V) = _kbimolec [A] [B] (247)

onde kpimoree representa o coeficiente de taxa de reacao quimica bi-molecular, e possui uma
grande dependéncia com a variagao de temperatura.

A teoria de colisoes moleculares pode ser usada para a determinacao da forma da
Equacdo (2.47), e ainda sugerir a dependéncia da temperatura sobre o coeficiente de taxa

de reacao quimica bi-molecular. Para determinar a freqiiéncia de colisdes de um par de
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moléculas, pode-se considerar um caso bastante simples, o qual assume uma tinica molécula
de diametro o4, viajando com velocidade constante v, e colidindo com moléculas idénticas,
porém estaticas. A Figura 2.2 ilustra este caso. Se a distancia percorrida entre as colisoes,
isto €, o livre caminho médio, é grande, entao a ordem de grandeza de um volume cilindrico,
conforme mostrado na Figura 2.2, no qual colisoes sao possiveis, é igual & vro3At, em um
determinado intervalo de tempo At, onde mo3 representa a drea de segao transversal deste
cilindro. Se as moléculas que estao estaticas sao distribuidas randomicamente e possuem
um nimero de densidade n/V, que é o nimero de moléculas de uma determinada espécie
quimica por unidade de volume, o niimero de colisoes experimentado por esta molécula pode

Ser expresso como

Ze = <%) o (2.48)

Figura 2.2 — Ordem de grandeza do volume cilindrico onde é possivel
que ocorram colisoes para uma determinada molécula

em movimento [Turns, 2000].

Entretanto, em um géas real todas as moléculas estao em movimento. Assumindo a
velocidade média em func¢ao da temperatura, v”, como sugerido por Turns [2000], para as

moléculas,

oT = (EggBT)é (2.49)

TMe,
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onde op é a constante de Boltzman (1,381 x 1072J/K); a freqiiéncia de colisio para
moléculas idénticas, para uma distribuigao Maxwellina de velocidade [Turns, 2000], é de-
terminada da seguinte forma:

Ze = [2 <%) Tro? (2.50)

A Equagao (2.50) apenas é valida para moléculas idénticas. Como em processos
de combustao estao presentes moléculas de espécies quimicas diferentes (ex. combustivel e
oxidante, dentre outras), se faz necessério analisar, de forma semelhante, uma situa¢ao onde
se tenham moléculas de diametros diferentes. Supondo que as moléculas de combustivel e
oxidante tenham diametros 044 e 04 p, respectivamente o diametro total da molécula que
ocupa o volume onde ocorrem as colisoes é dado pela soma dos diametros das duas moléculas,

isto é, 044 + 0ap = 204.45. Deste modo a Equacao (2.50) se torna:

Ze = \/2 (%B) Viro? . (2.51)

e expressa a freqiiéncia de colisdo de uma tinica molécula da espécie A com todas as moléculas
de gas B. E representa a velocidade média em funcao da temperatura para a molécula A,
e ng o numero de moléculas da espécie B.

E de interesse determinar a freqiiéncia de colisoes associada a todas as moléculas A
e B. Deste modo o niimero total de colisoes por unidade de volume, e por unidade de tempo,
é obtido pela multiplicacao da freqiiéncia de colisoes de uma tunica molécula da espécie A
(Equacgao (2.51)) pelo nimero total de moléculas da espécie A em um determinado volume,

usando a velocidade média molecular apropriada. Sendo assim

zc —2  —2\3
o (%2) () () o5
Definindo a massa reduzida, m,,,

mams (2.53)

my = ————
ma+mp

onde my e mp sao as massas das espécies A e B, respectivamente, tem-se, substituindo

as Equagoes (2.49) e (2.53) na Equagao (2.52), o numero total de colisdes por unidade de
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volume, e por unidade de tempo, agora como funcao da temperatura,

e () () () =

onde v% representa a velocidade média em fungao da temperatura para a molécula B, na o
nimero de moléculas da espécie A.
Para melhor ilustrar a taxa de reacao quimica pode-se rescrever a Equagao (2.47)

da seguinte forma:

7 (1) = (22 pargy (259

onde Ny é o nimero de Avogadro e P representa a probabilidade de colisio entre as
moléculas. A probabilidade que uma colisao ocasione uma reagao pode ser expressa como o

produto de dois fatores: um fator energia, e[~Bx/RT]

, 0 qual representa a fracao de colisao que
ocorre devido a presenca de uma sobre energia acrescida ao nivel necessario para a reacao,
E}, ou energia de ativacao; e um fator geométrico ou stearic factor, sf, que leva em conta a

geometria de colisoes entre as espécies A e B. Empregando as seguintes relagoes:

na

B (A W (2.56)
e
= BN (2:57)
a Equacao (2.55) se torna
N LAY (WBT)Q el P/ (4] (B (2.58)
m

Comparando a Equagao (2.58) com a Equagao (2.47), pode ser visto que o coeficiente

de taxa de reagao bi-molecular, baseado na teoria de colisoes, é

1
8 T\ 2 _
Kpimolee(T) = SfNAVUS,AB ( WTZB ) 3[_Ek/RT} (2.59)

m

Infelizmente, através de teorias de colisao, nao se faz possivel determinar a energia

de ativacao e o fator geométrico (stearic factor) [Turns, 2000]. Porém se a variacao da
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temperatura de interesse nao é muito grande, o coeficiente de taxa de reacao quimica bi-

molecular pode ser expresso pela equagao empirica de Arrhenius,
kbimolec(T) = Ake[_Ek/ﬁT] (260)

onde Ay é um fator pré-exponencial ou fator de freqiiéncia em cada reacao k. Comparando
as Equagoes (2.59) e (2.60), nota-se que Ay, nao é constante, dependendo, baseado nas teorias
de colisdo, de T%/2. Segundo Turns [2000] e Eaton et al. [1999] é comum escrever o coeficiente
Kpimotee através da Equacao Modificada de Arrhenius, a qual leva em conta a dependéncia

deste fator pré-exponencial com a temperatura,
kbimolec(T) = AkTﬁke[_Ek/ﬁT] (261)

onde [ é o expoente de temperatura em cada reacao k, obtido empiricamente, juntamente
com a Energia de Ativacao Ej, e o coeficiente Aj.

Rescrevendo a Equagao (2.58) para obter a taxa liquida de produgao, ou destruigao
de uma determinada espécie quimica «, em todas as reacoes k em que esta se apresenta,
multiplicando pela massa molecular desta espécie, MM,, e levando em consideracio os

coeficiente estequiométricos para as a-ésimas espécies quimicas presentes nos produtos e nos

1

reagentes, 7,

/ : 7
& € Tk, Tespectivamente, obtém-se

Rag = (00, — nloy) MM, T% A,T1 O e~ Fr/RT) (2.62)

Qreagentes

onde II, é o produtério, C, é a concentracao molar para cada espécie reagente o, € Yo € 0
expoente de concentracao para cada espécie reagente o em cada reagao k.
Assumindo que as reacoes de combustao para as principais espécies de interesse

sejam irreversiveis pode-se rescrever a Equagao (2.62) da seguinte forma:

Ra,k = _noc,kMMaTﬂk AkH Cgayke(_Ek/ET) (263)

Qreagentes

onde 7, ¢ o coeficiente estequiométrico da espécie o na reagao k (valores positivos para
reagentes e valores negativos para produtos).
A média temporal da equagao de Arrhenius (Equacao (2.63) ou Equagao (2.62))

pode ser realizada pela substituicao do somatério de valores médios e flutuagoes para cada
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uma das variaveis de modo similar ao aplicado na obtencao das equagoes médias de Reynolds.
Deste modo decompondo estas variaveis instantaneas em suas componentes principais e suas
componentes de flutuacoes pode-se obter variacoes para a média temporal dessas equagoes,
juntamente com varios termos adicionais envolvendo valores de flutuagoes de T' e das con-
centragoes de espécies, C,. Porém a magnitude dos valores das flutuacoes e as correlacoes
associadas nao sao conhecidas [Eaton et al., 1999]. Deste modo a modelagem dos termos de
reacao quimica turbulenta em uma formulacao numérica de processos de combustao requer
o uso de algumas simplificagoes.

No emprego destas simplificagoes, para alcancar uma possivel solucao das equagoes
de reacoes quimicas, acopladas com escoamentos turbulentos, trés modelos aproximados tem
sido usados, os quais podem ser classificados de acordo com duas escalas de tempo carac-
teristico associadas com reagoes quimicas em escoamentos turbulentos: a escala de tempo
da reacao quimica, e a escala de tempo de mistura devido a turbuléncia. A escala de tempo
da reacao quimica é basicamente o tempo requerido para as espécies de interesse reagirem
completamente para uma condicao de equilibrio. A escala de tempo para a mistura devido
a turbuléncia é basicamente o tempo requerido para que as grandes escalas de turbuléncia
se dissipem e se reduzam a escalas menores onde interagoes moleculares passam a ser domi-
nantes.

Na primeira aproximacao, que € o caso limite dos processos de combustao, as espécies
reagentes sao assumidas pré-misturadas, ou a escala de tempo da turbuléncia é assumida
muito rapida comparada com a escala de tempo da reacao quimica. Neste caso a taxa
de mistura devido a turbuléncia pode ser ignorada, e as taxas finitas de reagdes quimicas
podem ser baseadas nas propriedades médias. Este caso limite nao é aplicavel para chamas
difusivas turbulentas ndo pré-misturadas de hidrocarbonetos [Eaton et al., 1999], e como
este ¢é justamente o caso a ser estudado neste trabalho nao podera ser considerada.

Nas outras duas aproximacgoes do modelamento, a escala de tempo de mistura devido
a turbuléncia é, ou da mesma ordem de grandeza, ou muito maior do que a escala de tempo
da reacao quimica para as principais espécies de interesse. Quando as escalas de tempo de
mistura devido a turbuléncia e as escalas de tempo das reagoes quimicas sao da mesma, or-
dem de grandeza, ambas podem ser consideradas como boas aproximacoes no modelamento.

Quando a escala de tempo de mistura devido a turbuléncia é assumida como sendo muito
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maior do que a escala de tempo das reagoes quimicas, a escala de tempo das reagoes quimicas
pode ser ignorada e o foco principal do modelamento pode ser baseado apenas sobre a escala
de tempo de mistura devido a turbuléncia. Deste modo um modelamento com esse tipo de
caracteristica deve ser utilizado.

Tentativas para simultaneamente considerar misturas turbulentas e taxas finitas de
reagoes quimicas (escalas de tempo de mistura devido a turbuléncia, e escalas de tempo de
reagoes quimicas com mesma ordem de grandeza), em formulagoes numéricas sao construidas
principalmente sobre variagoes dos métodos primeiramente apresentados por Magnussen e
Hjertager [1977], o qual emprega o chamado Eddy-Breakup sugerido por Spalding [1971].

No FEddy-Breakup, também chamado modelo de Magnussen, as taxas de reagoes
quimicas entre as espécies estao basicamente fundamentadas em teorias de dissipacao de
vértices onde a turbuléncia esta presente. A principal caracteristica do modelo de Magnussen
estd no fato de que, para processos de combustao difusivos, as espécies quimicas reagentes,
combustivel e oxidante (oxigénio), se apresentam em vértices separados. Como as reagoes
quimicas, na maior parte dos casos, a escessao de situacoes em que se tenha condigoes de
ignicao e de extingao, sao muito rapidas, assume-se que a taxa de combustao é determinada
pela taxa de mistura sobre uma escala molecular de vortices de combustivel e de oxigénio. Em
outras palavras, pela taxa de dissipacao de vortices. Como combustivel e oxigénio aparecem
em flutuagoes de quantidades intermitentes, existird uma relacao entre as flutuacoes e a
concentragao média das espécies [Magnussen e Hjertager, 1977]. Consequentemente a taxa de
dissipagao pode ser expressa através da concentracao média das espécies reagentes. De forma
adequada a taxa de combustao para o combustivel, ou taxa de destruicao de combustivel na
reacao quimica de combustao, pode ser escrita da seguinte forma:

Reomb = K1 feomb (%) (2.64)

onde K; ¢ uma constante empirica, prescrita como 4,0, e ¢ ¢ a escala de tempo para a
turbuléncia, obtida do modelo k-¢, sendo € a taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta,
e k a energia cinética turbulenta.

Porém em regioes da chama onde a concentracao de combustivel é alta e a concen-
tracao de oxigénio é baixa, o oxigénio seria a espécie reagente que mostra o maior sinal de

intermiténcia, ou seja, a espécie quimica mais homogénea [Magnussen e Hjertager, 1977].
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Assim a dissipacao de vértices de oxigénio serd, quando expressa da mesma forma que a

equacao acima, consequentemente a taxa limite de combustao. Deste modo

Rpr = K, (f:> (%) (2.65)

onde s é a quantidade estequiométrica de oxigénio requerida para queimar 1 kg de com-

bustivel.

Rescrevendo as Equagoes (2.64) e (2.65) de forma generalizada, levando em consi-
deracao os coeficientes estequiométricos, a massa especifica da mistura e a massa molecular
das espécies envolvidas de forma a representar k-reacoes quimicas de combustao, obtém-se
uma Unica equacao para representar as taxas finitas de reacoes quimicas para as espécies
reagentes,

- € P
Fap = =m0 MK () (%) (2.66)
j*7k J*

onde j* representa o reagente j que fornece o menor valor para R, .

Em chamas turbulentas com pré-mistura, combustivel e oxigénio se apresentam em
um mesmo vortice. Estes vortices seriam separados por vortices contendo produtos da
combustao. A taxa de combustao é, neste caso, determinada pela expansao local dos gases
de combustao, os quais podem ser determinados pelo mesmo mecanismo descrito acima
[Magnussen e Hjertager, 1977]. Porém uma equagao extra, responsavel pela dissipacao dos
gases quentes oriundos da combustao pode ser adicionada nas situagoes onde a concentragao

dos gases de combustao é baixa. No sentido de relatar esta terceira equagao, pode-se escrever,

Rprod = K1 K <(1 ij’ S)) (2) (2.67)

onde K, é uma constante empirica, prescrita como 0,5, e f, ¢ a concentragao méssica dos

gases produtos, resultantes do processo de combustao.
Rescrevendo a Equagao (2.67) de forma generalizada, andloga ao qua foi feito para

as Equagoes (2.64) e (2.65), obtém-se

N
Rop = g MV K Fop (£) | =

k> an,kMMp
p
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onde Wp ¢ a massa molecular dos produtos e 7, é coeficiente estequiométrico da espécie
quimica p dos produtos da combustao na reagao k.

As trés equagoes sugeridas acima, Equagoes (2.64), (2.65) e (2.67) ou Equagoes
(2.66) e (2.68), sao assumidas como sendo geralmente aplicdveis a processos de combustao
por difusao (caso do presente trabalho), processos de combustao com pré-mistura, e também
combustao de jatos e particulas. Deste modo as Equagoes (2.66) e (2.68) sao resolvidas,
sendo o menor valor obtido, ou seja, a taxa limite utilizada na solucao.

Finalmente, para o modelo combinado de Arrhenius-Magnussen, o valor final da
taxa de formacao ou destruicao das espécies quimicas, que deve ser empregado no calculo do
termo fonte das equacoes de conservacao de energia e de espécies quimicas, deve ser o menor
valor obtido no céalculo da equacao de Arrhenius e das equagoes de Magnussen. Segundo
Miroslav et al. [2001] as taxas de reagoes quimicas obtidas com a equagao de Arrhenius
sao muito maiores do que as taxas de reagoes em chamas reais. Como a turbuléncia é um
fenomeno que tende a decair, ou seja, os maiores vortices sao dissipados em vértices menores,
e assim por diante até atigir a escala de dissipacao molecular, praticamente todas as reacoes
quimicas do processo de combustao ocorrem apds a mistura entre as menores escalas de
dissipacao de vortices. Sendo assim a escala de tempo das reagoes quimicas se torna muito
maior que a escala de tempo mecanico do escoamento, de modo que a turbuléncia é que
vai controlar o processo de combustao. Segundo esta teoria a cinética de Arrhenius pode
controlar as taxas de reagoes quimicas apenas onde as temperaturas sao baixas.

O numero de equacoes de conservacao de espécies quimicas que deve ser resolvido
para este modelo de combustao é igual a o — 1 espécies quimicas, sendo o somatorio de R,

igual a 0.

2.3.2 Conservacgao de Energia - Modelo Arrhenius-Magnussen

No intuito de obter a equagao de conservacao de energia, fazendo novamente o uso

da Equagao (2.3), e assumindo os seguintes termos:

6 = h
AR v/ (2.69)

Cp
S¢ - Srea+Srad

~
I
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obtém-se

B L = (ke
Loh+5 (o) =% [ Z5n 2.
otV (p V) v (va )+S,w+smd (2.70)

onde h, ¢, e k representam a entalpia, o calor especifico e a condutividade térmica da mistura,

respectivamente. Deste modo definem-se

h=%" %ha =" fuha (2.71)

T
ho = / h + cpodT (2.72)

T’ref

Cp = Z faCp.a (2.73)

K= Zfama (2.74)

onde hY é a entalpia de formagao da espécie «, e T).; é a temperatura de referéncia.
O termo fonte S,., representa o somatorio dos termos fonte de entalpia devido as
reagoes quimicas, e segundo Fluent [1997], Nieckele et al. [2001] e Nieckele et al. [2002] pode

ser definido da seguinte forma

Tref

hO
Srea = o 4 / CpadT | Ry (2.75)

MM,

T’ref,a

onde R, é a taxa volumétrica de formacao ou destruicao da espécie o obtida com o modelo
de combustao. Nesta equagao sao considerados todos os reagentes e todos os produtos
considerados nas reagoes de combustao. O termo hl é a entalpia de formacao da espécie a,
T.cs ¢ a temperatura de referéncia, e T,.s, ¢ a temperatura de referéncia da espécie a.

O termo S,.q representa a transferéncia de calor por radiacao. Este termo é deter-
minado através da solucao do modelo de transferéncia de calor por radiacao pelo Método das

Zonas [Hottel e Sarofim, 1967; Siegel ¢ Howell, 2002], associado com o modelo de soma pon-
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derada de gases cinzas (WSGGM —Weighted Sum of Gray Gases Model [Fluent, 1997; Smith
et al., 1982]). Maiores detalhes sobre o modelamento do processo de radiagao, juntamente
com o modelo de soma ponderada de gases cinzas serd visto no Capitulo 3.

Novamente fazendo a consideragao de axissimetria e regime permanente, substi-
tuindo as Equagoes (2.6) e (2.7) na Equacao (2.70) obtém-se a equagao de conservagao de
energia em coordenadas cilindricas axissimétricas, agora para o modelo E-A. Sendo assim

0 o) 0 (kK Oh 10 (K Oh “h
Uz (ph) v (ph) = 5 <cp (‘31:) +o3, (cf@r) + S (2.76)

onde no presente modelo

SP = Sea + Srad (2.77)

2.4 Modelo de Reagoes Quimicas Simplificadas - SCRS

O modelo de combustao de reagbes quimicas simplificadas, SCRS [Spalding, 1979],
¢ composto das equagoes de conservacao de espécies quimicas e de energia, sendo estas
acopladas as equacoes de Navier-Stokes e ao modelo de turbuléncia k-e. Este modelo assume
reacao quimica instanténea, e considera que o tempo caracteristico da reagao quimica seja
governado pelo tempo caracteristico da mecanica do escoamento. As demais caracteristicas

deste modelo sao apresentadas a seguir.

2.4.1 Conservacao de Espécies Quimicas - Modelo SCRS

Da mesma forma que para o modelo de taxas finitas de reagoes quimicas, E-A, deve-
se acompanhar os componentes da mistura ao longo da camara de combustao. Para obter
a equacao de conservacao de espécies quimicas, novamente fazendo o uso da Equacao (2.3),

define-se os seguintes termos:

= Ja
= —T.Vf, (2.78)

o
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onde a concentracao, ou fragao massica do componente v da mistura, f,, ja foi definida pela
Equagao (2.41), sendo G* o consumo ou a produgao do componente « na mistura, I, o
coeficiente de difusao do componente o na mistura,

Substituindo estas definigdes na Equagao (2.3) resulta em
P . . . . .
a0 fat ¥V (p1V) =V - (V1) + €0 (2.79)

Segundo o modelo de combustao SCRS, em que a reagao quimica de combustao
envolve apenas dois reagentes, combustivel e oxidante (ver Figura 2.3), a reacdo quimica

simplificada pode ser definida como

fcomb + fox + fprod =1 (280)

onde fy04 € a fracao massica dos produtos da combustao.

Combustivel
CrzigEnio Produtos
Ar —’ Chmara de Combustio ) )
—P | Mirogtnio

—
f comb ( cn Hn )
fox ( 02 ) FProdutos

Cémara de Combustio )

f prod (Nz ) fpmd=1

Figura 2.3 — Representacao dos fluxos de espécies quimicas segundo

o modelo SCRS.

Deste modo se faz necessario resolver as seguintes equacoes diferenciais:

Combustivel

el 9 - (0o 7) = ¥ - (o foms) + G 281)

onde f.omp € a fracdo massica do combustivel na mistura, ['.,, é 0 coeficiente de difusao

méssica do combustivel na mistura, e G representa o consumo de combustivel na mistura.
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Oxigénio
%pfox +V- (pmeV> =V- (Foﬁfox) + GO (2.82)

onde f,, é a fracao massica de oxigénio na mistura, [',, € o coeficiente de difusao méssica do
oxigénio na mistura, e G° representa o consumo de oxigénio na mistura.

Com a consideragao de reacao quimica instantanea no processo de combustao,
sabendo que em escoamentos turbulentos a difusao de espécies quimicas devido a turbuléncia

é dominante sobre a difusdo molecular, adota-se com boa aproximacao [Spalding, 1979] que
Iy =Teomp =Tow = pD (2.83)

onde D ¢ a difusividade maéssica da mistura.
Segundo o modelo SCRS o combustivel e o oxidante reagem através de uma tnica
reacao quimica, sendo o resultado desta reagao assumido como produtos. Levando em con-

sideracao a relagao estequiométrica s, entre as massas de oxigénio e de combustivel, obtém-se
G = sGm? (2.84)

Dividindo a Equacao (2.82) por s, e subtraindo-a da (2.81) obtém-se uma unica

equacao para as espécies quimicas,

%p (fcomb - f;w) + 6 ‘ <P (fcomb - %) V) == ﬁ . (pDﬁ (fCOmb _ f:x))

+ Gemb — GT (2.85)

onde, conforme a Equagao (2.84), os termos de consumo de combustivel e de oxigénio sao

globalmente anulados. J& o termo

fcomb - (286)

o
S

segue sendo tratado localmente no dominio de calculo.

A fim de simplificar a Equagao (2.85), define-se, como uma varidvel auxiliar, a fragao
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maéssica de mistura fy,,

ffa: = fcomb - f;x (287)
e deste modo
B . N o .
S (0f1)+V - (pf1V ) = V- (pDV 1. (2.88)

Analisando o sinal de fy, é possivel identificar a regido rica em combustivel e a
regiao rica em oxigénio. Desta forma, quando ff, for maior que zero tem-se uma regiao
rica em combustivel, e quando fy, for menor que zero tem-se uma regiao rica em oxigénio.
No modelo SCRS é assumido que a reacao quimica ¢ instantanea e portanto o oxigénio e o

combustivel nao coexistem. O modelo ilustra este fato da seguinte forma:

fox =0
fra>0— (2.89)
fcomb = ffx
(§]
comb — 0
fro<c0— 4 o (2.90)
fox = _Sff:v

Da mesma forma que na deducao das equagoes de conservagao de massa, de energia,
e de quantidade de movimento, aplicando as Equagoes (2.6) e (2.7) na Equagao (2.88),
obtém-se a equacao da conservacao de espécies quimicas em coordenadas cilindricas. Deste

modo, em regime permanente, e considerando a axissimetria,

9 O 0 O\ 10 [ 0 e
U (pfa) tog (pfa) = E (PD%> T3 (PDTW) +5 (2.91)

onde, no presente modelo, a = fx, e deste modo
S =5/ = (2.92)

2.4.2 Conservacao de Energia - Modelo SCRS

Da mesma forma que no modelo E-A, no intuito de obter a equacao de conservagao

de energia para o modelo SCRS, fazendo o uso da Equagao (2.3), e assumindo os seguintes
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termos:
¢ = h
> K =
J = ——Vh (2.93)
Cp
S¢ — _G«combHcomb+Srad
obtém-se
0 = 7 = = ~ycomb rrcomb
Sph+ - <phv) =V (ZVh) = Gt 4 8, (2.94)
P

onde os termos h, ¢, e Kk representam, respectivamente, a entalpia, o calor especifico e a
condutividade térmica da mistura, j4 definidos anteriormente. Os termos H®™ e S, .4 sao
a entalpia de combustao e o termo fonte que leva em conta a transferéncia de calor por
radiacao.

Note que na Equagao (2.94) nao foi incluida a parcela referente ao transporte de
energia devido a difusao de cada espécie separadamente. Esta hipétese é muito boa, princi-
palmente considerando a importancia da advecgao [Spalding, 1979].

Verifica-se também na Equacdo (2.94) a existéncia do termo G™, referente ao
consumo de combustivel. Para que se possa resolver este termo, se faz necessario a solucao
da equacao de conservacao de espécies quimicas, também para o combustivel. Porém, como
visto na secao anterior, tem-se somente uma equagao, equacao da conservacao da fracao de
mistura, para a determinacao das espécies quimicas no processo de combustao. Desta forma,
comparando as Equagoes (2.81) e (2.94), verifica-se que, multiplicando a Equagao (2.81) pela
entalpia de combustao (H®™) e somando com a Equacio (2.94), pode-se anular este termo
obtendo uma nova equagao para a conservacao de energia. Sendo assim, para c, constante,

integrando a Equacao (2.72) com T,.; = 0, obtém-se

%p (CPT + Hcombfcomb> + 6 . (p (CpT + Hcombfcomb) ‘_/’)

- V. (ﬁﬁ (T + He™ fcomb))

Cp
+ Srad (295)
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podendo novamente simplificar a equacao fazendo
h=c,T + H™ fromp (2.96)

Com a consideragao de axissimetria e regime permanente, substituindo as Equagoes
(2.6), (2.7) e (2.96) na Equagao (2.95) obtém-se a equacdo da conservagao de energia em
coordenadas cilindricas axissimétricas. Deste modo

0 0 0 (K Oh 10 (k Oh “h
ug- (ph) —H}E (ph) = P ( —) + - (—T—) +S (2.97)

cp Oz cp Or

onde no presente modelo
SP =804 (2.98)

O termo S,.q, da mesma forma que no modelo E-A, é determinado através da
solugdo do modelo de transferéncia de calor por radiagdo pelo Método das Zonas [Hottel
e Sarofim, 1967], associado com o modelo de soma ponderada de gases cinzas (WSGGM
—Weighted Sum of Gray Gases Model). Maiores detalhes sobre o modelamento do processo
de radiacao, juntamente com o modelo de soma ponderada de gases cinzas também sera visto
no Capitulo 3.

Completando os modelos E-A e SCRS, pode-se determinar a massa especifica da

mistura através da equagao de estado de gas perfeito [Spalding, 1979; Fluent, 1997]:

onde a massa molecular M M varia de acordo com a concentracao da mistura, e é calculada

da seguinte forma.

1 Ja
MM ; MM, ( )
2.5 Turbuléncia: Equagoes de Transporte

Os primeiros modelos para a descricao da transferéncia de quantidade de movimento
e de energia (ou de outra propriedade), em escoamentos turbulentos, se baseiam essencial-

mente na identificacao de grandezas adimensionais para a caracterizagao do escoamento. Os
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modelos assim desenvolvidos relacionam, por exemplo, quantidades tais como nimero de
Nusselt (Nu) em fungdo de parametros tais como nimero de Reynolds (Re) e o nimero
de Prandtl (Pr). Embora tteis em algumas situagoes, essas correla¢oes sao via de regra
limitadas a geometria do problema, e as faixas de Re e de Pr para os quais foram ajustadas.

Com o surgimento dos computadores digitais, analises mais elaboradas tornaram-se
possiveis através da aplicacao de técnicas numéricas para a solugao das equacoes diferenciais
governantes do escoamento. FEmbora informacoes sobre as menores escalas do escoamento
turbulento sejam relevantes, em muitas situacoes é suficiente uma descricao do escoamento
médio. O conceito de Tensdo de Reynolds, introduzido por Reynolds [1895], usa esta idéia
e é o ponto de partida para a vasta maioria das simulagoes de escoamentos. De acordo
com esse método, qualquer propriedade do escoamento pode ser expressa através de uma
quantidade média e outra de flutuacao associada a turbuléncia. Desse modo para elimi-
nar a necessidade de resolver os detalhes do escoamento utiliza-se uma integracao ao longo
de um intervalo de tempo. Quando variacoes temporais do escoamento, nao associadas
a turbuléncia, ocorrem ao longo de escalas de tempo muito maiores do que as referentes
aos maiores vortices, uma média temporal das varidveis como definida por Reynolds [1895]

torna-se conveniente. Assume-se que a média temporal da velocidade seja

1 t0+t/2
U= —/ Udt (2.101)
t to—t/2

As propriedades resultantes desta média, para um escoamento turbulento em regime
permanente ou estacionario, variam muito menos espacialmente do que os valores instantaneos
da turbuléncia [Freire et al., 2002].

A velocidade média na Equagao (2.101) é definida como um valor limite alcangado
para valores de t indefinidamente longos. Na pratica, o valor médio pode ser estabelecido num
intervalo de tempo pequeno que, dependendo do escoamento, pode representar uns poucos
segundos ou mesmo alguns milésimos de segundo. Em regides do escoamento totalmente
turbulento a velocidade média pode ser avaliada de forma razoavel num intervalo de tempo
da ordem de 102 %, onde u e L' s@o as magnitudes das escalas de velocidade e comprimento,
respectivamente, dos maiores vértices. Desta forma a Equagao (2.101) pode, em principio,

ser usada para a defini¢ao de valores médios, mesmo em escoamentos nao estacionarios, desde
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que ao longo do tempo minimo ¢ necessario para a média.
A diferenca entre a velocidade instantanea e seu valor médio é definida como:

U=U-U (2.102)

onde U’ é a flutuacao da velocidade.
Por analogia ao que foi feito para a velocidade U, uma quantidade instantanea
qualquer ® pode ser escrita como a soma de um valor médio ® e um termo de flutuacio @'

Deste modo
d=0+ P (2.103)

Por tratar-se de uma flutuacao em torno da média, com valores positivos e negativos

respectivamente a ela,
® =0 (2.104)

Com isso pode-se agora obter novas relagoes necessarias na avaliacao da transferéncia
de massa, de quantidade de movimento, de energia e de espécies quimicas para o escoamento

médio. Assim, uma vez que operacoes temporais e espaciais sao comutativas, obtém-se

95 9D
0® _ 0% 2.1
5 = 5 (2.105)
e
0P 0D
oe 0% _ 2.1
5~ o (2.106)

onde x pode ser qualquer uma das coordenadas espaciais.

Aplicando as Equagbes (2.103), (2.104), (2.105) e (2.106) nas Equagoes (2.11),
(2.16), (2.25), (2.37), (2.91) e (2.97) obtém-se a representagdo do campo de velocidades
e propriedades médias de um escoamento turbulento. Esta representacao é composta pelas
seguintes equacoes:

Conservacao de Massa
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Aplicando o conceito de média na Equacao (2.11) obtém-se

0 10
—(pu) + —=(prv) =0 2.107
() + 2 (D) (2:107)
Conservacao de Quantidade de Movimento Linear

Observando as Equagoes (2.16), (2.25) e (2.37) nota-se, desconsiderando os termos
fontes, que estas equagoes sao idénticas. Estas podem ser representadas por uma tunica
equacao, que € a seguinte:

9
ox

0 - o ( 00 10 0P :
u— (p®) + v— (p®) = pBp — Vp+ — (u—) + (,ur—> + Fy (2.108)

or ox ox ror or

onde o termo fonte Fp pode ser substituido de maneira adequada para cada uma das trés
diregoes, como ja desenvolvido anteriormente (Equagoes (2.17), (2.26), e (2.38)), e ® repre-
senta as componentes de velocidade axial, radial e angular.

Considerou-se, além de escoamento incompressivel, que as variagoes da massa es-
pecifica e da viscosidade sao tao pequenas de forma que seus efeitos sobre a turbuléncia
possam ser desprezados.

Realizando a média da Equagao (2.108) resulta:

0 e 0 s o e e (ea) e O (L0 o
u% (p(I)) +UE (pCID) =pBy —Vp+V- (,uVCI)) + e (puv ) + o (Tpuv ) + Fp (2.109)

As Equagoes (2.109) e (2.107) sao conhecidas como Equagoes de Reynods. Nestas
equacoes o termo pu'v’ é denominado Tensor de Reynolds, o qual representa a transferéncia
de quantidade de movimento adicional causada pela turbuléncia.

Neste modelamento, devido a consideragao de axissimetria, nao esta sendo considera
a componente de flutuagao de velocidade para o sentido angular da conservagao de quanti-
dade de movimento. Sendo assim, as derivadas cruzadas oriundas das Tensoes de Reynolds
para esta componente sao desprezadas.

Conservacao de Energia
O transporte de energia pode ser descrito através da Equacao (2.97). Aplicando o

conceito de média a ela obtém-se

0, - _0 , - B — 10—
Uoe (ph) + Crw (ph) =V - (—Vh) + g (pu'h’) + ~ar (rpv'h’) + Sh (2.110)
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onde o termo ﬁ, além de representar eventuais fontes e sumidouros de energia, pode englobar
também qualquer termo que nao se encaixe na estrutura dos outros termos da equagao, como
por exemplo os termos referentes as trocas de calor por radiagao 5,4, € devido as reacoes
quimicas S,.q, do modelamento de taxas finitas de reagoes quimicas de Arrhenius-Magnussen.
As médias dos produtos de flutuacoes pu'h’ e pv'h’ sao interpretadas como difusivi-
dades adicionais de h devido a turbuléncia, e precisam ser determinadas.
Conservacao de Espécies Quimicas
De maneira analoga ao que foi feito para a equagao de conservagao de energia,

aplicando o conceito de média a Equagao (2.91), obtém-se

0, — 0, N D —— 10,
o (pfa) + 05 (pfa) = V- (pDVfa> o () + o (rev'To) + 57 (2111)

onde as médias dos produtos de flutuacoes pm e pm, sao interpretadas como a difusivi-
dade adicional de f, devido a turbuléncia, e precisam ser também determinadas. Na Secao
2.5.1 serao desenvolvidas expressoes para estes termos.

O termo $@ também pode englobar termos que nao se encaixem na estrutura da
equagao, como por exemplo as taxas de reagdes quimicas R, do modelo de Arrhenius-

Magnussen.

2.5.1 Conceito de Viscosidade Turbulenta

A hipétese de que as Tensdes de Reynolds pu/v' sao proporcionais a deformacao no
escoamento médio, agindo de forma analoga as tensoes viscosas, foi originalmente proposta
por Boussinesq [1877], através do conceito de viscosidade turbulenta. Considerando um
escoamento unidirecional ao longo de uma placa plana infinita, ele propds que, assim como
no caso de tensao viscosa, a contribuicao da turbuléncia na transferéncia de quantidade de

movimento poderia ser modelada por

S ou
—pu'v’ = py— (2.112)

Ay
onde u' e v’ sao as flutuacoes de velocidade associadas as componentes de velocidades ins-
tantaneas u e v, paralela e normal a superficie, respectivamente, e y é a direcao normal a

esta superficie. Em contraste com a viscosidade molecular, p; nao é uma propriedade fisica
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do fluido, mas sim do escoamento, uma medida local do nivel de turbuléncia, variando de
ponto a ponto e de escoamento para escoamento.

Ao longo dos tltimos anos a hipdtese de Boussinesq, numa forma generalizada pro-
posta por Kolmogorov [1942], tem sido um dos métodos mais empregados para a previsao de
escoamentos turbulentos [Freire et al., 2002]. Segundo Kolmogorov, o Tensor de Reynolds

pode ser avaliado através da seguinte relagao

— ou Ov 2
— /v = Ly (a_:’L + 8—;) — gk (2.113)

onde k é a energia cinética das flutuagoes de velocidade. Introduzindo a Equacao (2.113) na

Equagao (2.109) obtém-se, na dire¢ao axial,
_9, . _0, . = 0 ([_ " o
Cw (pu) + Uy (pu) = pBy— — (p + —k) +V. ((u + fr) Vu)
0 ou 10 ov =
+ I <Mt£> + " or (T}Lt%) + 5 (2.114)

e, na direcao radial,

I N I S N
Ug (pv) + Uy (pv) = pB,— g (p + §k> +V. ((,u + fut) Vv)
0 ou 10 o\ =
+ %(Mta)-i-;a (TUtE)‘i‘S (2.115)

Para a equacao de quantidade de movimento angular rw em quantidades médias

obtém-se

0 0 - = - =
Use (prw) + U (prw) = pBy + V - ((u + fie) Vm) + 5¢ (2.116)
sendo desprezadas as derivadas cruzadas, oriundas das Tensoes de Reynolds.

Modelos seguindo esta hipétese avaliam p; utilizando desde simples relacoes algébri-
cas até equacoes diferenciais, tal como o modelo k£ — € apresentado em Launder e Spalding
[1972], que serd mostrado posteriormente. A energia cinética k nao precisa ser obtida obri-

gatoriamente do modelo, ja que ela pode ser eliminada pela definicao de uma nova pressao

p* para o escoamento. Deste modo:

(2.117)

i)

I
3|
+

Wl N

5
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Segundo Launder e Spalding [1972] os termos das flutuagoes médias das propriedades

h e f¢, podem ser determinados da seguinte forma:

—pu'h = = — 2.118
P = (2.118)
—77 _ M oh
—pv'h! = —— 2.119
Py oy Or ( )
= P 0fa 2.120
e = o (2.120)
e
— o' fl = ﬂa_ﬁ 2121
IO’U fa o a[r ( : )
onde a energia cinética turbulenta das flutuacoes de velocidade é definida como
)
k=—~——~ (2.122)

2

Estas deducoes, incluindo as Tensoes de Reynolds, podem ser encontradas em varios
livros texto [Tennekes e Lumley, 1972; Hinze, 1975; Schlichting, 1979; Launder e Spalding,
1972]. Deste modo substituindo as Equagdes (2.118) e (2.119) na Equagao (2.110), e as
Equagoes (2.120) e (2.121) na Equagao (2.111), obtém-se

3 - 3 - = t —=— =
o (ph) +o (ph) =V - ((C—i + %) Vh) + Sh (2.123)
(§]
N R D+ V) 4 G 2.124
Ua_x (pfoz) +UE (pfoz) - : ((p + U_t) fa) + ( . )

2.5.2 Modelo k-¢

A viscosidade turbulenta pode ser obtida através de modelos de turbuléncia empiri-
cos, modelos de uma equagao de conservacao ou ainda por modelos de duas ou mais equacoes

de conservacao. Os modelos empiricos sao relativamente simples e empregam o conceito de
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viscosidade aparente [Schlichting, 1979; Fox e McDonald, 1998] juntamente com coeficientes
obtidos experimentalmente. O modelo de uma equacao utiliza constantes empiricas e uma
equacao de conservacao para determinar a energia cinética turbulenta.

Existem varios modelos a duas equacoes. Como exemplo podem ser citados os
modelos k - €, k - w e k - € [Sebben, 1997]. Nestes casos, a viscosidade turbulenta é obtida
relacionando-se estas duas varidveis com outras propriedades e constantes empiricas. As
propriedades utilizadas variam de género e numero, e sua utilizagao depende do modelo
empregado.

Provavelmente o modelo de turbuléncia mais conhecido e usado ainda atualmente
seja o modelo k - €, que utiliza duas equacoes de conservagao para determinar a viscosidade
turbulenta. Este modelo utiliza uma equacao de conservacao para energia cinética turbulenta
k, e outra para a sua dissipacao e [Launder e Spalding, 1972; Rodi, 1984; Visser e Cilliers,
1995; Xu et al., 1998]. Desta forma, executando a mesma manipulacao feita para as equagoes
anteriores, de conservacao de massa, de quantidade de movimento, de energia e de espécies

quimicas, obtém-se

_0 _0 S e\ &
Use (pk) + Crm (pk) =V ((u + 0k> Vk) + P, — pe (2.125)
e
_0 _0 e e\ = € €

onde o termo de producao ou dissipagao de energia cinética turbulenta pode ser definido

ou\? [ou ov\* v\ 7\ 2

A viscosidade turbulenta é

CO1mo:

k2
e = Cup (2.128)
Estas equagoes, mais as equagoes de conservagao de massa (Equacao (2.107)), quan-

tidade de movimento (Equagoes (2.114) e (2.115)), conservacao de energia (Equagao (2.123))

e conservagao de espécies quimicas (Equagao (2.124)) podem ser resolvidas numericamente
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desde que sejam utilizados valores adequados para as cinco constantes, C ., Ca., Cy, € oy
o presentes nas Equagdes (2.125) e (2.126). Os valores normalmente usados [Launder e
Sharma, 1974; Launder e Spalding, 1974; Cotton e Jackson, 1990; Davidson, 1990; Xia et

al., 1998] para estas constantes sao:

Ci. = 1,44
Cye = 1,92
c, = 0,09
o, = 1,0
oo = 1,3

Neste modelo sao usadas fungoes de parede para relacionar o contorno do dominio
computacional com o limite da sub-camada viscosa. Este modelo também ¢ indicado para

simular escoamentos com altos niimeros de Reynolds, caso a ser resolvido neste trabalho.

2.5.3 Funcgoes de Parede

Os vortices proximos as paredes sélidas possuem diminutas escalas de comprimento,
e assim freqiiéncias altas. Dessa forma a turbuléncia nessas regioes pode ser considerada
estatisticamente, independente dos vértices de baixa freqiiéncia (grandes escalas de compri-
mento) e do escoamento médio. Assim o escoamento junto a parede é assumido ser afetado
somente pela proximidade da parede e pela viscosidade do fluido. Tal regiao é denominada
Regido de Parede e pode ser subdividida em trés regioes [Freire et al., 2002].

Sub-camada limite viscosa: onde o transporte devido a difusao molecular é dominante;
Camada de amortecimento: onde o transporte molecular e turbulento sao da mesma
ordem de magnitude;

Regiao turbulenta: onde o transporte turbulento é dominante.

Uma outra caracteristica importante do escoamento turbulento junto as superficies
sélidas é a existéncia de uma regiao onde a tensao total 7 (soma das tensoes viscosas e das
Tensdes de Reynolds) é constante e igual a tensao de cizalhamento na parede 7, [Freire et
al., 2002].

Dadas estas caracteristicas, o perfil de velocidade U do escoamento pode ser deter-
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minado a partir das condi¢oes na parede, expressas pela tensao de cizalhamento na parede

Tw, Pela rugosidade e, da distancia y normal a superficie, e das propriedades fisicas do fluido,
ou seja,

U=U(Tw, ey, p, 1) (2.129)

Desta forma, por meio de analise dimensional,

Y_y (“ yu 6) (2.130)
u 14 v

; (2.131)

e a viscosidade cinematica como

(2.132)

Para uma superficie lisa e = 0, obtém-se
U *
Z_y (“ y) (2.133)
u* v

Na sub-camada limite viscosa (y — 0) a tensao total 7 é praticamente igual a tensao

viscosa e a tensao na parede 7,. Portanto

Sub-camada Limite Viscosa

“_aaly] P (2.134)
ou ainda,
ou _ 7,
— 2.135
o (2.135)

Esta relagao indica uma variacao linear de velocidade e, como U = 0 na parede,
obtém-se

U=y 2.136
. (2.136)
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ou em termos adimensionais

Uu u*
~ -2 (2.137)
u v
Definindo a velocidade caracteristica adimensional,
U
ut = — (2.138)
u
e também a dimensao caracteristica adimensional,
yt =Y (2.139)

pode-se escrever o perfil de velocidade para a sub-camada limite viscosa. Deste modo
ut =yt (2.140)

Dados experimentais mostram que esta relacao é valida para valores de y+ < 5.
Regiao Turbulenta

Na regiao turbulenta o transporte turbulento é dominante. Portanto espera-se que
nessa regiao a variacao da velocidade nao dependa da viscosidade, mas sim de ut e y™, ou

seja,

ou

Gy =) (2.141)

Aplicando também a andlise adimensional na Equagao (2.141), obtém-se

ou *
T (2.142)
dy Ay
onde A é a constante de proporcionalidade.
Integrando a Equagao (2.142) resulta:
+_ 1 +
ut =<l (y")+w (2.143)

onde ¥ é uma constante de ajuste.
A Equacao (2.143) é conhecida como perfil logaritmo de velocidade na parede, e é

um dos resultados mais conhecidos no estudo da turbuléncia, sendo vélida aproximadamente
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para o intervalo 30 < y* < 200. Na regiao 5 < y™ < 30 os efeitos viscosos e turbulentos sao
de mesma ordem de magnitude e um perfil de velocidade deve ser ajustado. Para valores
de y* > 200 a variacao de velocidade nao depende mais somente dos parametros ligados a
parede sélida mas também de efeitos dinamicos da camada limite como um todo [Freire et
al., 2002].

De acordo com resultados experimentais de Nikuradse [1933], pode-se associar a
constante de proporcionalidade A o valor de 0,4, e para a constante de ajuste ¥ o valor de
5,5. Por outro lado, num trabalho mais recente Coles e Hirst [1968] propoem A = 0,41 e
v =50.

Para avaliar u™ e y* se faz necessédrio conhecer 7,,. Deste modo, assume-se que perto

da parede a producao de turbuléncia é igual a sua dissipagao. Assim

ou

—pu’v’a—y = pe (2.144)
Como
— ou
o) — T — g 2.145
puv' =7 = g (2.145)
obtém-se:
Qu _ 1 (2.146)
oy ju
Substituindo na Equagao (2.144):
L= pe (2.147)
Mt

Utilizando-se da Equacdo (2.128), e assumindo a velocidade de fricgdo como sendo

T = \/z (2.148)

obtém-se, em termos de y*, levando em conta as Equagoes (2.131), (2.134) e (2.139),

1
L oG
L

(2.149)

Em um problema nao isotérmico, para a situacao em que se tem fluxo de calor por



o7

conveccao para o exterior do dominio de célculo, fungoes de parede também sao necessarias
para determinar o fluxo de calor por difusao das regioes proximas a parede para a mesma.
Sendo assim, segundo dados experimentais, tem-se para y* <11,5 a transferéncia de calor
a parede é governada por fenomenos moleculares, sendo funcao apenas das propriedades do
fluido em consideragao. Deste modo

Iy = (f%) (2.150)

Para y* >11,5, os efeitos da turbuléncia estao presentes, e a difusao de calor tem sua
intensidade aumentada. Sendo assim a seguinte fungao de parede deve ser usada [Patankar,

1980):

py*

Prt{2,5ln(9y+)+—{9(%%__]> (gﬁ)-%i)}}

2.6 Modelamento em Coordenadas Cilindricas Axissimétricas

Iy =

(2.151)

Como no presente trabalho a geometria em estudo se apresenta em coordenadas
cilindricas, considerando axissimetria e as médias de Reynolds, fazendo o uso das Equacoes
(2.7) e (2.6) pode-se rescrever as Equagoes (2.107), (2.114), (2.115), (2.116), (2.123), (2.124),
(2.125) e (2.126) em coordenadas cilindricas axissimétricas para os modelos SCRS e E-A.

Conservacao de Massa - Modelos SCRS e E-A:

g , g, . vp
E (pu) + o (pv) + — =0 (2.152)

-
Conservacao de Quantidade de Movimento Axial - u - Modelos SCRS e E-A:

0

or

. = Op~ 0 Ju
(w)—»ﬂﬁ—8$+550u+mhﬂ>

+ lé ( + )@ +2 @
r or TR I or ox Mt@x

10 Ju
22 () (2153)

afz( u) + v
8xp
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Reescrevendo a Equacao (2.153) na forma da Equacao (2.3):

w7 () = 2 () o
Yoz P TV W= g \MW T Y 5,

10 au =
+ ;5 <T (,U/_'_Nt) E) + S5 (2154)
onde
= Op 0 ou 10 o
St = pB, — o + o < 83:) + - - m (ruta ) (2.155)

Conservacao de Quantidade de Movimento Radial - » - Modelos SCRS e E-A:

I I RO R ov
T (0) 47 () = 98— 2k () )

+ 13 ( + )@ _|_2 @
r Or TAR T or oz 'utar

10 oo\  (p+p)v  pw
+ ;E (Tﬂtg) — 2 -+ , (2156)
Reescrevendo a Equagao (2.156) também na forma da Equagao (2.3):
o, _0,_ . 0 Jv
0 () T () = <(u+m) )
10 ov =
onde
5 Opt 0 Ju 10 v (W4 p)v  puw?
50 =B - or * ox (’“ar) T ror ( ut@'r’) B r? * r (2.158)

Conservacao de Quantidade de Movimento Angular rw - Modelos SCRS e E-A:

- (pr) 4 (prw) = o+ o (et 0 3 ()
b 22 (rt ) 5 m)
_ —2<“:“t)£( o) (2.159)

Reescrevendo a Equagao (2.159), da mesma forma que as equagdes anteriores, na forma da
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Equagao (2.3):

o, a9, 9 o
U (prw) + Lew (prw) = O ((M + pe) I (”U)>
10 0 —
— — (rap 0
+ o (7‘ (1 + 1) o (rw)) + S (2.160)
onde
S0 2utp) 0
0 — _
S9 = rpBy . o (rw) (2.161)

Conservacao de Energia - Modelo SCRS:

0 iy ol my = D ((F O 1O (E ) OB e
“ox (vh) +U87" (oh) = Ox <(cp * at) 893) * ror <r (cp * crt) 87") St (2.162)

onde o termo S é composto apenas por S,qq, j& que para este modelo é assumido que a reagao

quimica seja instantanea. O termo S,.q serd determinado pelo modelo de transferéncia de
calor por radiagao através do Método das Zonas acoplado ao modelo WSGGM (ver Capitulo
3).

Conservacao de Espécies Quimicas - Modelo SCRS:

_0 , —  _0 , — 9, Y\ Oz
U (pfr) + 75 (0f1e) = 52 ((pD+ &> %)

10 Mt am
+ e (7“ (pD+ Ut) 5 ) (2.163)

Conservacao de Energia - Modelo E-A:

oL (o) + 7 () = (<ﬁ+ﬂ) 3-)
0

or cp Oy x

10 h
0

ror ¢, o0¢) Or
+ Gk (2.164)

onde o termo Sh é composto pelos termos médios S,qq € Sreq, € sa0 determinados, respecti-
vamente, pelo modelo de transferéncia de calor por radiagao, Método das Zonas, acoplado
ao modelo WSGGM (ver Capitulo 3), e modelo de taxas finitas de rea¢oes quimicas globais

de Arrhenius-Magnussen (Equacao (2.75)).
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Conservacao de Espécies Quimicas - Modelo E-A:
_0 , = _0 , = . 0 Kt aﬁ
“or (0fe) + Yor (ofe) = Ox ((pD * > Ox )
10 Ht 8%
+ ;E (7’ <pD+ O'_t) W)
+ S« (2.165)

onde o termo S é obtido a partir do célculo médio de R, fazendo o uso dos modelos de
taxas finitas de reagoes quimicas de Arrhenius e de Magnussen (Equagoes (2.63), (2.66) e
(2.68)).

Conservacao de Energia Cinética Turbulenta:

tosein= (4 2) () + 220 (2) (%)
-

Py — pe (2.166)
Reescrevendo a Equagao (2.166) na forma da Equacao (2.3):
0 0 0 we\ [ Ok 10 we\ [ Ok =
Lok +7Z (k) = = B (25)) 422 B (2F k(2.1
“ox (o )+U8r (PF) Ox ((lH—Jk) (8%))+T8r (r (H+Jk) (87")) 5% (2.167)
onde
Sk = Py, — pe (2.168)

O termo de producao ou dissipacao de energia cinética turbulenta, Py, é determinado pela
Equacao (2.127)
Conservacao da Dissipacao de Energia Cinética Turbulenta:

e ((2) () + 20 (2 (2)

2

€ €
+ CrpPi—Coc (2.169)

Reescrevendo a Equacao (2.169) na forma da Equacao (2.3):

a% (pe) —|—U% (pe) = a% (([L—l— gﬁ) (%)) + %% (r (u+ %) (%)) + Ge (2.170)
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onde

62

k

S¢ = Cre=Py — Oy

p (2.171)

Novamente o termo P, é determinado pela Equacao (2.127).

2.7 Consideragoes Finais Sobre o Modelo

As equacoes obtidas no presente capitulo contam com as hipdteses simplificativas

repetidas a seguir:
1. Escoamento turbulento e incompressivel,
2. Modelo de turbuléncia k-¢ (RANS) para fluido incompressivel sem reagdo quimica;
3. Fluido Newtoniano;
4. Numero de Lewis laminar igual a unidade (Le = (S¢/Pr) = 1);
5. Numero de Lewis turbulento igual & unidade (Le = (S¢;/Pry) = (0¢/0) = 1);

6. No modelo SCRS a reacao quimica de combustao ocorre instantaneamente (combustivel

e oxigénio nao coexistem);

7. No modelo de combustao E-A de Arrhenius-Magnussen assume-se taxas finitas de

reacoes quimicas;
8. Propriedades termofisicas constantes para cada material ou substancia;

9. Derivadas cruzadas, oriundas das Tensoes de Reynolds sao desprezadas na equagao de

7w, ou seja, turbuléncia isotropica;
10. Termos de empuxo nas equacoes de quantidade de movimento sao desconsiderados;
11. Pressao constante e uniforme no interior da camara;

12. Para a taxa de reacao quimica do modelo E-A assume-se que as reagoes ocorrem a

taxas finitas na temperatura média. Isto é assumido pelo fato de que

Ry # Ro(T);
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13. No modelos E-A e SCRS o coeficiente de difusividade méssica é assumido como sendo

o coeficiente de difusividade da mistura;

14. Assume-se gas perfeito.



CAPITULO 3

MODELAGEM DA TRANSFERENCIA DE CALOR POR RADIACAO

Discutem-se, neste capitulo, os principios fisicos, os modelos de gases participantes
e os métodos de solucao empregados em problemas de radiagao. Em seguida desenvolve-se a
formulacao do método das zonas, associado ao modelo de soma ponderada de gases cinzas,
para calculo da transferéncia de energia radiante, incluindo as expressoes para determinacao

das areas de troca direta para zonas contidas no interior de cavidades cilindricas.

3.1 Radiagao em Superficies

A radiacao térmica caracteriza-se pela nao necessidade de um meio material para sua
propagacao [Siegel e Howell, 2002]. O transporte da energia radiante pode ser explicado tanto
pelas ondas eletromagnéticas quanto pelos fétons, embora, isoladamente, nenhuma dessas
teorias expliquem completamente o fenomeno. De acordo com a teoria eletromagnética, os
comprimentos de onda de radiagao térmica estao compreendidos entre 0,1 e 100 gm. Nesta
fracao do espectro de radiacao eletromagnética estd incluida uma pequena fragao da regiao
ultravioleta (0,1 até 0,4 um), além de todo o espectro visivel (0,4 até 0,7 pm) e infravermelho
(0,7 até 100 pm) [Incropera e DeWitt, 2002].

A radiacao térmica emitida por uma superficie distribui-se sobre uma faixa de com-
primentos de onda, A. A magnitude desta radiacao se apresenta de forma varidavel em funcao
do comprimento de onda, e desta forma, o termo espectral é usado para indicar esta de-
pendéncia. A radiacao emitida é formada por uma distribui¢ao continua e nao-uniforme de
componentes espectrais, ou seja, com um unico comprimento de onda. Além disso, tanto a
magnitude da radiacao em qualquer comprimento de onda, quanto a distribuicao espectral,

variam de acordo com a natureza e a temperatura da superficie que emite a radiacao.
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A natureza espectral da radiacao é uma das duas caracteristicas que complicam a sua
descricao. Muitas vezes, para que se possa pelo menos inicialmente resolver um determinado
problema, faz-se o uso da idealizacao de corpo negro, que é aquele capaz de absorver toda
a energia radiante incidente em todos os comprimentos de onda e todas as direcoes. Uma
outra idealizacao, mais realistica que a de corpo negro, é a de superficie cinza, que pode ser
definida como sendo uma superficie para a qual os valores da absortividade espectral, ay, e da
emissividade espectral ) sao independentes do comprimento de onda ao longo das regioes
espectrais da irradiacdo e da emissao. Pode-se definir absortividade e emissividade como
sendo razao entre a radiacao absorvida ou emitida pela superficie e a radiagao absorvida ou
emitida por um corpo negro na mesma temperatura.

A segunda caracteristica estd relacionada a sua direcionalidade, ou seja, uma su-
perficie pode emitir preferencialmente em certas diregoes, criando uma distribuicao dire-
cional da radiacao emitida ou refletida. Uma aproximagao muito comum é assumir que a

superficie seja difusa, ou melhor, a radiacao emitida ou refletida independe da direcao.

3.1.1 Intensidade de Radiacao

A radiacao emitida por uma superficie se propaga em todas as direcoes possiveis,
e freqiientemente se estd interessado na sua distribuicao direcional. Também a radiacao
que incide sobre uma superficie pode vir de diferentes direcoes, e a maneira pela qual a
superficie responde a essa radiacao depende da direcao. Tais efeitos direcionais podem ser
tratados pela introducao do conceito de intensidade de radiacgao, i. A Figura 3.1 apresenta
um elemento diferencial de 4rea dA, do qual sai a taxa de energia radiante d*>Q dentro do
intervalo diferencial de comprimento de onda d\, que contém A (espectral), no interior do

angulo solido dw, que é definido como

dA,  r’senfdfBdy

r2 r2

dw = = senfdBdry (3.1)

onde dA,, é a superficie diferencial projetada no espaco a partir de dA; 3 e v s@o os angulos
de zénite e azimutal respectivamente, em um sistema de coordenadas esféricas. Na sim-
bologia usada a seguir os superindices nos termos diferenciais representam a quantidade
de dependéncias da respectiva diferencial. Por exemplo, para a taxa de energia radiante

espectral direcional, d®Q, o indice 3 representa a dependéncia com relacao ao intervalo de
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comprimento de onda d\, ao angulo sélido dw e ao elemento infinitesimal de area dA. Esta

mesma notagao sera apresentada para o restante deste capitulo.

Figura 3.1 — Energia radiante abandonando o elemento de area dA.

A taxa de energia radiante espectral direcional, ou espectral por unidade de angulo

solido dw é obtida como
d*Qy = ixdA cos fdwd\ (3.2)

onde 7, é intensidade de radiagao espectral por unidade de angulo sélido dw.
Integrando d®Q, em todo o espectro, obtém-se a parcela da energia radiante total

direcional d?Q). Deste modo
Q- [ ¢, (33)
sendo
i— /A indA (3.4)

onde ¢ é intensidade de radiacao total por unidade de angulo sélido dw.
A taxa de energia total hemisférica que abandona o elemento de area dA, dQ, é
obtida pela integracao de d?Q em todos os angulos sélidos contidos no hemisfério N, como

indicado pela Figura 3.2. Sendo assim, fazendo o uso da Equacao (3.1),
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Figura 3.2 — Integragao para a intensidade de radiagao no hemisfério.

71'/2 2w
dQ = /dQQdﬂ = / /idAsenﬂcosﬁdﬂd’y (3.5)
n £=0~v=0
Para as superficies difusas, nas quais a intensidade total de radiagao nao depende

da direcao, d@ torna-se:
dQ = midA (3.6)

3.1.2 Corpo Negro

Na solugao de problemas que envolvem radiacao térmica, uma das mais importantes
idealizacoes utilizadas é a de superficie negra. Embora ela seja uma idealizacao das superficies
reais, a superficie negra, ou corpo negro serve como elemento de referéncia para avaliagao
do comportamento radiante de corpos reais.

O poder emissivo quantifica a radiacao que é emitida por unidade de area superficial
dA. Desse modo, o poder emissivo espectral hemisférico de corpo negro, e, ;, é dado por

- d*Qxp
AT T AdN

(3.7)

sendo d?Q,, a taxa de energia espectral hemisférica emitida por uma superficie negra de

area dA. Por meio da Mecanica Quantica, demonstra-se que ey ; depende da temperatura
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do corpo negro e do indice de refracao do meio com que faz contacto. O poder emissivo
total hemisférico de corpo negro, e;, ¢ obtido da integragao de ey, em todo o espectro, e
corresponde a toda energia radiante emitida pelo corpo negro, por unidade de drea e de
tempo. A partir de resultados tanto tedricos da Mecanica Quantica quanto experimentais,

é demonstrado que [Siegel e Howell, 2002; Incropera e DeWitt, 2002]
ey = noT* (3.8)

onde ¢ é a constante de Stefan-Boltzman, T a temperatura do corpo negro e n é o indice
de refragdo do meio, admitido independente da frequéncia de radiacao. A Equacao (3.8) é
conhecida como Lei de Stefan-Boltzman. Para n = 1, a taxa de energia emitida por dA é

dQy = / d*Qxp = / expdAd)\ = dA / expd\ = dAey, = dAoT* (3.9)
A A A

Outra propriedade importante do corpo negro é que sua intensidade de radiacao
nao depende da diregdo de emissdo, sendo um dos resultados das Leis de Kirchhoff [Siegel
e Howell, 2002]. Assim a superficie do corpo negro é difusa. Das Equagoes (3.6) e (3.7),

obtém-se que
Exbp = 71'2')\71, (310)

sendo iy, a intensidade de radiacao espectral hemisférica do corpo negro.

3.1.3 Superficies Reais

Em geral a radiacao das superficies encontradas na natureza possuem comporta-
mento espectral diferente da apresentada pelo corpo negro. Na determinacao da transferéncia
de energia radiante nessas superficies, é comum a utilizacao de coeficientes que relacionam
o comportamento radiante dessas superficies, emissao e absor¢ao, com o do corpo negro.

Numa superficie de area A, que recebe a taxa de energia espectral hemisférica d@) ;,
admitida uniformemente distribuida na area e perfeitamente difusa, a intensidade de radiacao

é constante em todas as diregoes. A absortividade espectral hemisférica, ay, é a razao entre
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a parcela da energia absorvida pela superficie, dQ) ; 4, € a incidente,

dQ/\,i,a

10, (3.11)

) =

Um outro conceito bastante importante, que esta relacionado com a energia que
inside sobre uma superfice, é a irradiacao. A irradiacao espectral hemisférica, dG,, é definida

CcOomo

dGy

_dQy,
= (3.12)

O restante da energia incidente, ou seja, a que nao é absorvida, é totalmente refletida,
uma vez que o fenomeno de refracao é insignificante em corpos solidos opacos. Desse modo

a taxa de energia refletida em um determinado comprimento de onda A, d@y;, ¢

dQxir = dQx; — dQxia = (1 — ax)dQy; = (1 — ay)AdG, (3.13)

Quando se leva em conta a radiacao em todos os comprimentos de onda, ou seja a
radiagao total que incide na superficie de area A, @);, define-se a absortividade total hemis-
férica, ar, como

o % o f)\ dQ)\,i,a

o= 0 fA 1Ors (3.14)

sendo (), a taxa total hemisférica de energia absorvida pela superficie de area A. A irradiacao
total hemisférica G' que incide sobre a drea A, é obtida com a integracao da Equagao (3.12) em
todo o espectro. Da mesma forma a taxa total hemisférica de energia refletida pela superficie
de drea finita A, (),, é também obtida com a integragao de d@»;, (Equacdo (3.13)) em todos
os comprimentos de onda .

A emissao de energia pela superficie de area A é também analisada pela comparagao
com a emissao de corpo negro. A emissividade espectral hemisférica ¢, é calculada como

_ dQ/\,e
dQxp

SN (315)

em que d@y . e dQx;, correspondem, respectivamente, as taxas de energias espectrais hemis-

féricas emitidas pela superficie de area A e pelo corpo negro a temperatura de A. De acordo
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com a Equacao (3.7),
dQ)\7e = 8/\6>\7bAd)\ (316)

A integracao de d@) . e d@,; em todos os comprimentos de onda fornece, respecti-
vamente, a taxa total hemisférica de energia emitida por A, Q., e a taxa total hemisférica
de energia que seria emitida pelo corpo negro a temperatura de A, (Jp. A emissiviade total

hemisférica, ¢, é calculada a partir da razao entre esses dois valores. Deste modo

Qe _ LA (3.17)

CQy [,dQxp

A radiosidade espectral hemisférica dB) é a taxa de energia espectral hemisférica,
por unidade de drea, que deixa a superficie de drea A, levando em conta tanto a emissao

quanto a reflexdo. Das Equagoes (3.13) e (3.16), obtém-se:

= 8>\6)\7bd/\ + (1 - OQ\)GA (318)

A radiosidade total hemisférica, B, é obtida pela integracao de dB) em todos os
comprimentos de onda .
A taxa de energia espectral hemisférica trocada pela superficie de area A, d@,, é

dada por
dQx = dQxe +dQxir — dQx; = A(dBy — dG)) (3.19)

sendo a taxa total hemisférica de energia trocada pela superficie de area A, d@), também
obtida da integragao de d@, (Equagao (3.19)) em todo o espectro.

Superficies nas quais a emissiviade e a absortividade espectrais hemisféricas nao
dependem do comprimento de onda sao chamadas superficies cinzas. Dessa forma, de acordo

com as Equagoes (3.17), (3.15), (3.14) e (3.11), obtém-se

_ % _ f,\ dQre f)\ Exdrp fA dQxp

=T Qv [,dQxp  [,dQrp = f5 dQxp -9 (3.20)

o= Qa _ S d@xia _ [ ondQy i . [, dQx
Qi [,dQri [, dQx; g

IR a, (3.21)
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Uma consequéncia das Leis de Kirchhoff é que €, e a sao iguais quando a radiagao
espectral hemisférica incidente, dQ»;, e a emissao espectral hemisférica, d@) ., sao perfeita-
mente difusas [Ozi§ik, 1985; Siegel e Howell, 2002; Incropera e DeWitt, 2002]. Nesse caso,

para superficies cinzas, resulta:
€= (3.22)

Geralmente «a, e €, variam significativamente com o comprimento de onda em su-
perficies reais. Entretanto essas superficies podem apresentar comportamento de corpo cinza,
ou seja, € = «, desde que «), e €y variem pouco dentro da faixa do espectro em que a emissao

e a irradiagao, respectivamente, sdo significativas [Incropera e DeWitt, 2002].

3.2 Radiagao em Meios Participantes

Os meios participantes absorvem, emitem e espalham energia radiante. Sao exem-
plos de meios participantes gases polares como o mondxido e o didéxido de carbono, o metano
e o vapor de agua. O ar e os gases monoatomicos, ou apolares sao transparentes a radiacao
térmica. Para os gases, a questao é mais complicada pelo fato de que, ao contrario da
radiacao a partir de um sélido ou de um liquido, que é distribuida continuamente em funcao
do comprimento de onda, a radiagao dos gases é emitida em intervalos de comprimento de
onda especificos, conhecidos por bandas [Siegel e Howell, 2002]. Além disso a radiagdo em
gases nao ¢ um fenomeno de superficie como assumido anteriormente no caso do elemento

de area A, mas um fendomeno volumétrico.

3.2.1 Mecanismos Fisicos de Absorcao e Emissao

As propriedades radiantes de sélidos opacos variam mais suavemente com o com-
primento de onda do que as dos gases. As Figuras 3.3 e 3.4 mostram essa tendéncia para a
emitancia espectral hemisférica do tungsténio e absortancia espectral hemisférica do didxido
de carbono.

As irregularidades decorrem dos varios tipos de transicao de energia que ocorrem nos
gases, compostos de moléculas, atomos, fons e elétrons livres, cada qual com niveis diferentes

de energia [Siegel e Howell, 2002]. Sob o ponto de vista atomico, o processo de radiacao
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pode ser entendido através do conceito de féton, a unidade bésica de radiacao. Emissao e
absorcao ocorrem quando fétons sao liberados e capturados, respectivamente, provocando
transicoes de energia. Além desses dois processos, é possivel que parte da energia do féton
seja transferida devido ao espalhamento inelastico, processo sem importancia em problemas

usuais de engenharia.

Hemispherical spectral emissivity €A, Ty)

i Temperature,
K
O 1600
O 2200
2 A 2800
1 1 SR IR, (SN I ! | |
2 3 4 .6 8 | 2 3

Wavelength A, pm

Figura 3.3 — Efeito do comprimento de onda na emitancia espectral

hemisférica do tungsténio [Siegel e Howell, 2002].

Trés tipos de transigao podem ocorrer : bound-bound, bound-free e free-free. No
primeiro caso, o féton é absorvido ou emitido por um atomo ou molécula e nao se verifica
recombinacao de ions e elétrons, mas salto quantico de energia de um estado de vibracao,
rotacao ou eletronico para outro. Uma vez que essas variagoes de energia ocorrem aos
saltos, os coeficientes de absorcao e emissao sao fungoes que variam abruptamente com
o comprimento de onda. A absorcao resultante da transicao bound-free ocorre quando o
atomo absorve energia suficiente para causar ionizacao, de modo que o ion e o elétron ficam
livres para assumir qualquer energia cinética. Do contrario, quando o elétron e o ion se
combinam, ocorre emissao free-bound. Nesses dois ultimos casos, nao ha saltos quanticos
de energia e os coeficientes de absorcao e emissao variam continuamente no espectro. Por

fim, a transicao free-free é observada quando um elétron interage eletricamente com um fon,
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Figura 3.4 — Efeito do comprimento de onda na absortancia espectral

direcional do diéxido de carbono [Siegel e Howell, 2002].

liberando ou capturando o féton. Também nesse caso, os coeficientes variam suavemente
com o comprimento de onda [Siegel e Howell, 2002].

A radiacao em problemas de engenharia geralmente envolve gases que participam
com transi¢oes nos estados de vibragao ou rotagao (bound-bound) e que, desse modo, tém
coeficientes de absorgdo que variam bruscamente com o comprimento de onda [Siegel e

Howell, 2002].

3.2.2 Coeficiente de Exticao K(\, T, p)

Na area diferencial dA da Figura 3.5, contida em gas participante, incide a taxa de
energia radiante espectral d®Q,, dentro do angulo sélido dw. A intensidade de radiacao iy é
a energia radiante incidente nessa area por unidade de tempo, angulo sélido e area projetada
na direcao normal a 7). Desse modo

d*Q»
= —— " —— 3.23
“ dA cos Bdwd\ ( )
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onde # é o angulo entre a normal da area e a direcao do angulo sélido. A intensidade
de radiacao mantém-se constante quando nao hé atenuagao ou emissdao no meio [Siegel e

Howell, 2002].

Figura 3.5 — Geometria para definicao de intensidade de radiacao em

meio participante.

A Figura 3.6-a mostra a intensidade de radiacao espectral 7, atravessando uma placa

de espessura dS de um meio que absorve radiacao térmica. Essa camada de gas é mantida

ir (0)
Y
i (S) T 7'
i ¢ . 4 @
A 4 e
. ) .
| % e
// // // // // // // // // // // //
. // // // // // // // // // // // //
i (S+dS) i
A 4
i (S)
v
(a)- Camada infinitesimal. (b)- Camada finita.

Figura 3.6 — Incidéncia de intensidade de radiacao.

em baixa temperatura para que sua emissao possa ser desprezada. Experimentos mostram
que nestas condicoes a redugao na intensidade é proporcional ao produto de i) por dS, sendo

a constante de proporcionalidade dada pelo coeficiente espectral de extincao K. Deste modo
diy = —Kyi,dS (3.24)

onde K, depende do comprimento de onda A, da temperatura, da pressao e da composi¢ao



74
do gas ou mistura de gases. Quando a intensidade de radiagao atravessa uma camada finita,

Figura 3.6-b, a Equagao (3.24) é integrada ao longo da trajetéria percorrida,

S
— [Ka(S*)ds"

ir(S) = iA(O)J 0

(3.25)

onde i (0) e ix(S) sdo as intensidades de radiagao espectrais nas extremidades inicial e final da
trajetéria, e S* é a trajetéria percorrida pela radiagdo. A Equagao (3.25), conhecida como
Lei de Bouguer [Siegel e Howell, 2002], mostra que a intensidade de radiagdo é atenuada
exponencialmente ao longo do caminho considerado.

O coeficiente de extin¢cao K, é composto pelos coeficientes de absorcao, ay, e de

espalhamento, o),

Ky =ay,+ o (326)

Em problemas de combustao de combustiveis gasosos onde a presenca de particula-
dos nos gases de combustao ¢ muito pequena, pode-se desprezar o). Portanto, neste trabalho,
nao é considerada a existéncia de espalhamento, de modo que K, = a). O coeficiente de
absorcao espectral depende da temperatura e pressao do gés e apresenta forte variagao com
o comprimento de onda, como visto na Figura 3.4.

A Lei de Bouguer pode ser escrita simplificadamente por meio da grandeza adimen-

sional k), chamada de espessura Optica espectral, ou opacidade espectral. Desse modo

S S
k)\(S) :/K)\ds* = /a)\dS* (327)
0 0
Assim a Equagao (3.25) fica:
ix(S) = i) (0)el =) (3.28)

A espessura éptica espectral k) depende da temperatura, da pressao e da composicao
do meio ao longo da trajetéria de integracao, sendo uma medida da capacidade do meio de
atenuar energia radiante no comprimento de onda X [Siegel e Howell, 2002; Ozisik, 1985].
Quanto maior esta espessura éptica, maior sera a atenuacao. Quando o coeficiente de ab-

sorcao espectral a, é constante ao longo da trajetoria de integracao, a espessura éptica



75

espectral se reduz a

3.2.3 Emissao de Energia Radiante em Meio Participante

Na solugao da equacao da energia no gas, ¢ necessario o balanco de energia radiante
em cada volume infinitesimal do meio. Esse balanco aparece na forma da divergéncia do
fluxo de energia radiante que atravessa as fronteiras desse volume, igual a ﬁqR. Fisicamente
esse termo corresponde a taxa de energia radiante perdida por unidade de volume, e pode
ser adicionada na forma de um termo fonte, tal como o S,.q na equacio de conservacao de
energia (Equagdes (2.162) e (2.164)), ja apresentadas no Capitulo 2.

Assumindo que o volume cilindrico infinitesimal do meio participante d)), apresen-
tado da Figura 3.7, esta emitindo energia por radiacao na diregao da superficie negra de area

dA, obtém-se:

Figura 3.7 — Volume cilindrico de um meio participante emitindo

energia por radiagao para uma superficie.

dA
POy = —diypdAypdwyd) = —dik,bdAv%Sﬁd)\ (3.30)

onde diy € a variacao da intensidade de radiacao emitida por dV na diregao de dA, dAy é o
elemento infinitesimal de area transversal do volume V), e dwy é a variacao do angulo sélido

entre V e dA. O produto de dS por dAy resulta em dV .
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De acordo com as Equagoes (3.24) e (3.29) pode-se reescrever a Equagao (3.30) da

seguite forma:
d*Qxe = ixpardSdAydwyd) = iy pardVdwyd\ (3.31)

A integracio de d*Q) . em todos os angulos sélidos dw resulta em

4m 4m
d3Q>\,e = / d4Q,\7edw = i,\vbakd)\dV / dw = 47ri,\7ba>\d)\dV (332)

w=0 w=0

De acordo com a Equacao (3.10)
d3Q)\,e = 46,\7ba,\d)\dV (333)

sendo ey, o poder emissivo espectral de corpo negro a temperatura de dV .

Embora o valor de d*@Q, . tenha sido obtido para essa condigao particular, a emissao
do elemento dV é independente do meio vizinho e a expressao acima tem validade geral
[Siegel e Howell, 2002]. Quando a intensidade de radiagao emitida pelo volume dV é igual
em todas as direcoes, a taxa de energia emitida dentro de um angulo sélido dw corresponde

a
4 3 dw .
d Q)\’e =d Q/\’e_47r = @Aﬂbaxd)\dde (334)

3.2.4 Equacgao de Transferéncia Radiante

Considera-se um volume cilindrico de meio participante de comprimento S conforme

o da Figura 3.8. Como ja discutido na Secao 3.2.2, assume-se desprezivel o espalhamento da

radiacao térmica. Em um dado volume de controle dV a intensidade espectral de radiacao
térmica é reduzida pela absor¢ao e incrementada pela emissao. Desse modo

diy

ds*

= —ay ()\, S*) iA ()\, S*) + ay ()\, S*> Z',\,b ()\, S*) (335)

onde o primeiro termo do lado direito da equacao representa a absor¢ao e o segundo a emissao
do meio participante.

Supondo um volume cilindrico de gas com temperatura, pressao e composi¢ao uni-
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Figura 3.8 — Emissao de energia radiante num volume de controle de

gas.

formes, conforme mostra a Figura 3.8, onde o coeficiente de absor¢ao espectral do gas, a,
e a intensidade de radiagao espectral de corpo negro, iy, sao constantes neste volume, a
Equacao (3.35) pode ser integrada de S* = 0 a S, iniciando de i,(0) em S* = 0, resultando

em

ix (N, S) = ixn (A, 0) e 4y 1 (A) [1 — em V5] (3.36)

A)S representa a transmitancia espectral, ou fracdo transmitida (75(S))

onde o termo e
da intensidade de radiagao espectral do inicio da trajetéria, iy(0). O termo 1 — e~ (NS
representa a fracao de i, (0) que foi absorvida ao longo do caminho, ou a absortancia espectral,
a)(S). Pela lei de Kirschhoff esta quantidade estd presente na emissao espectral ao longo

da trajetéria, como mostrado pelo tltimo termo do lado direito da Equagao (3.36). Deste

modo é possivel rescrever a Equagao (3.36) da seguinte forma
3\ (/\, S) = i)\(/\, 0)7')\()\, S) + Z',\J,(/\)oz,\(/\, S) (337)

onde ay(A,S) =1—7\(\,9).

Integrando (A, S) em todos os comprimento de onda obtém-se a absortancia total
ao longo de um determinado caminho S, para um dado volume de gas uniforme (temperatura,
pressao e composigao uniformes). Deste modo

oo o

[ ix(A,0)ax(A, S)dx [ ix(X,0) [1 — em 5] dA
ay(8) = =2 =20 (3.38)
[ ix (X, 0)dA [ ix (A, 0)dA

A=0 A=0
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De forma similar a emitancia total de um gas uniforme, ao longo de um determinado
caminho, é

f iA,b()\)OKA()\,S)d)\ (e f Z)\()\) [1—6_0’)‘()‘)5] d\
&(8) = = S — (3.39)
J e (A) dA
A=0

onde T é a temperatura do gas. A transmitancia total também é obtida da mesma forma

[e.9] oo

[ a0 0)ma(\, S)dA [ in(A,0) [eS] A
7,(S) = 2= =20 (3.40)
[ ix (X, 0)dA [ ix (A, 0)dA

Note que pela lei de Kirschhoff a,(S) = ,(5), e sendo assim a,(S) =1 — 7,(5).

3.2.5 Transferéncia de Energia Radiante no Interior de Cavidades

(a) Balango de Energia Radiante em Superficies Difusas

A Figura 3.9 apresenta uma cavidade limitada por N superficies e contendo um gas
participante em seu interior. Nesta analise cada uma das superficies é admitida isotérmica e
assume-se que as energias radiantes emitida e refletida por elas, bem como a incidente, sejam
difusas e uniformemente distribuidas em suas areas. O gas, porém, nao é necessariamente

isotérmico.

Figura 3.9 — Cavidade contendo um géas participante composta por

N superficies isotérmicas.

Conforme a Equagao (3.19), a taxa de energia radiante hemisférica espectral, d?Q, .,



79

que uma superficie genérica k perde é
PQxy = dAy(dByy, — dGy ) (3.41)

onde dB) j e dG ), sao, respectivamente, a radiosidade e a irradiacao espectrais hemisférica
na superficie k, sendo dAj sua area. A Equagao (3.18) fornece a relagao entre dBy ; e dGy .

Deste modo
CZB)\J€ = 8,\,]66,\,1,7166[)\ + (1 — ()é)\7k)dG)\7k (342)

A irradiacao dG j leva em consideracao tanto a iradiacao das superficies quanto o
efeito do gés participante. Na Figura 3.10 apresenta-se um par de superficies j-k, separadas
pelo gas. Na diregao de S, sai da area dA; a radiacao de intensidade i, ; que atravessa o
meio contido no angulo sélido dwy, e atinge dAy. A intensidade iy ;_x que chega em dA; é
obtida pela soma da energia transmitida e da emitida ao longo da tragetéria S. De acordo

com a Equacao (3.36) obtém-se

Figura 3.10 — Troca de energia radiante entre duas superficies com

meio participante entre elas.

kx
ixjor = ix;e " 4 / ixp(k5)e®r R0 dLx (3.43)
0
sendo ky a espessura Optica espectral hemisférica entre dA; e dA,. Na equacao acima a
primeira parcela contabiliza a energia radiante que sai de dA; e é transmitida pelo gés até

atingir dAy; a segunda fornece a energia radiante emitida pelo meio ao longo dessa trajetéria
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e que atinge dAy.

Como a radiagao que abandona cada superficie ¢ assumida difusa, tem-se que ) ; =
dB, j/(md)\), como pode ser deduzido da Equagao (3.6). O termo iy, (k) representa a inten-
sidade de radiacao de corpo negro a temperatura do ponto do gas correspondente a espessura
optica (k3) e é igual a ey ,(k¥)/m, conforme Equacao (3.10). A taxa de energia radiante es-
pectral hemisférica que chega em dAy, d*Qy; —k, provém da definigdo de intensidade de

radiagao espectral hemisférica, Equacao (3.6). Sendo assim
de)\’iJ—k = i,\,j_kdw COS 6dekd>\ (344)

De acordo com a Equagao (3.1), o angulo sélido dw é igual a dA;cos;/S*. Substi-

tuindo essas informagoes na Equagao (3.44) obtém-se

kx
B, ; * . .
FOr s — | PP 4 / CUGINENTEI Cosﬁfgwd&dflk (3.45)
T T

0

Integrando a Equagao (3.45) nas dreas dA; e dAy:

d*Qrij-r = / /de)\,i,j—k (3.46)

dA; dAy,

Da definigao de irradiacdo espectral hemisférica, Equagao (3.12),

Qi 1
Gy = =202 = [ P (3.47

dA;
dA; dAy,

A irradiacao espectral hemisférica total que chega em k deve levar em conta todas

as outras superficies. Sendo assim

N
dGyr = dGy;_y (3.48)

J=1

A irradiagao hemisférica total em k, G, é obtida pela integracao de dG ;, em todos

os comprimentos de onda A. Deste modo

Gy = /dG/\,k (3.49)
A
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Conhecida a distribuicao de temperatura do gas, a solugao do problema exige o
conhecimento da temperatura ou da taxa de energia radiante espectral em cada superficie.
Em geral, o campo de temperatura do géas é desconhecido e é necessario o balango de energia
radiante no gas. Assim, os problemas contém os outros modos de transferéncia de calor,
conducao e advecgao, e é necessario o balanco global de energia no géas e nas superficies
envolventes.

(b) Balanco de Energia Radiante no Gas
De modo andlogo ao utilizado na obtencao da equagao (3.34), pode-se demonstrar

que a energia absorvida por esse volume é

4 4am
d3Q)\,i,a = / a)\i)\d)\dde = a,\d)\dV / iAdw (350)
w=0 w=0

sendo 7y a intensidade de radiacao espectral incidente em dV dentro do angulo sélido dw.

A taxa de energia espectral hemisférica perdida por d) por unidade de volume, dgy,

dq/\ = dBQ/\,e - de)\,i,a (351)

ou, de acordo com as Equagdes (3.33) e (3.50),

4
qu = 46)\’ba>\d>\dv - aAd/\dV i,\dw (352)
w=0
A taxa hemisférica total de energia perdida, por unidade de volume, deve levar em

conta todos os comprimentos de onda. Desse modo

+o0

Var = / dgrd (3.53)

A=0
3.2.6 Analise da Formulacao de Calculo

Embora o procedimento descrito acima seja completo e consistente, sua aplicacao
em problemas reais é dificil. Em primeiro lugar, o campo de temperaturas no gés dificil-
mente é conhecido de forma explicita e a utilizagao da Equagao (3.53) é dificultada por duas

razoes: a intensidade média em cada ponto é desconhecida e a avaliacao da emissao depende
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das temperaturas, tornando o processo iterativo, e a outra razao é que as propriedades ra-
diantes do gas dependem de suas condigoes térmicas, que nao sao conhecidas. Além disso
o balanco total de energia requer a integracao das equacoes espectrais, que sao dificultadas
pelo comportamento descontinuo das propriedades espectrais.

Desse modo simplificacoes sao feitas tanto na descricao das propriedades dos gases
quanto na formulagao do processo. Sao comuns solucoes que admitem o gds como cinza,
ou seja, suas propriedades radiantes nao variam no espectro. Em outros problemas, sua
temperatura pode ser assumida constante, permitindo o uso de tabelas apropriadas a trans-
feréncia radiante em cavidades de diferentes geometrias. De qualquer forma, a formulagao

desenvolvida é valiosa, pois é fundamental para a escolha do método de solucao.

3.3 Modelos de Gases Participantes

A absorcao e a emissao de energia radiante estao associadas as transigoes entre os
niveis de energia dos dtomos e das moléculas constituintes do gas [Siegel e Howell, 2002].
Explica-se com isso o comportamento irregular de suas propriedades espectrais e o fato
da emissao e da absorgao serem significativas apenas em certas regioes do comprimento
de onda, principalmente em temperaturas abaixo de 1000 K. Esse comportamento introduz
dificuldades na integracao das equagoes espectrais em todos os comprimentos de onda para o
calculo da energia radiante a ser inserida na equagao global da energia. Seguem as abordagens

adotadas para a descricao do comportamento dos gases participantes.

3.3.1 Gas Cinza

Nesse modelo o coeficiente de extingao do gés (ou o coeficiente de absor¢ao, quando
nao ocorre espalhamento) é considerado independente do comprimento de onda. De acordo
com as caracteristicas das propriedades espectrais dos gases, é evidente que eles estao dis-
tantes desse modelo. Entretanto ha algumas situagoes em que os gases podem ser considera-
dos cinzas sobre trechos do espectro. Em outros casos, quando ha presenca de particulas de
fuligem ou outro material no meio para melhorar sua emissao e absor¢ao, o comportamento
da mistura pode aproximar-se daquele de gas cinza. Além disso gases cinzas sao conside-
rados por permitirem o entendimento de muitas das caracteristicas do processo de radiagao

térmica, sem as complicacoes que os efeitos espectrais podem trazer. Por isso esses gases sao
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de interesse pratico e tedrico, e recebem atencao constante da literatura ainda hoje.

3.3.2 Bandas de Absorcgao

Nesse caso o espectro de radiagao é discretizado em intervalos finitos de comprimento
de onda, denominados bandas. Fora de cada uma delas, o coeficiente de absorcao possui
valor nulo. O objetivo desse modelo consiste em determinar a emitancia e absortancia
totais de cada banda, de modo que a integracao das equacoes espectrais simplifica-se em um
somatoério dos efeitos de cada banda. Dependendo do modo como o coeficiente de absor¢ao
¢ aproximado nas bandas, algumas subdivisoes podem ser estabelecidas para esse modelo.
Duas das mais comuns sao: (a) boz-model, em que o coeficiente de absorgao é admitido cons-
tante em cada banda, e (b) modelo exponencial, por meio do qual o coeficiente de absorcao
possui comportamento exponencial em torno do centro da banda. De todos os modelos de

bandas de absor¢ao, o exponencial é o que conduz a melhores resultados.

3.3.3 Soma Ponderada de Gases Cinzas - WSGGM

Supondo-se um gas participante a temperatura constante e estabelecida uma tra-
jetéria S, sua emitancia direcional espectral €y é obtida pela Equacao (3.39), sendo depen-
dente da trajetoria S, da temperatura e da pressao do gas. Define-se emitancia direcional
total (em todos os comprimentos de onda), ¢,, como a razao da energia radiante emitida
pelo gas na direcao S pela energia que seria emitida pelo corpo negro a temperatura do gas.
Expressando-se essas energias direcionais em termos de intensidade de radiagao, de acordo

com a Equagao (3.39) obtém-se

- f)\ i)\,b()\)Oé)\()\, S)d)\ - f)\ [1 — 6(—a)\5)] 6)\7bd)\

gq(5 -
g( ) f>\ Z)\7b()\)d)\ f)\ 6/\7bd)\

(3.54)

sendo ey = ix,(A) /7, conforme a Equagao (3.10).
Embora o coeficiente de absor¢ao apresente comportamento descontinuo no espectro
de radiagao, Figura 3.4, é possivel dividir esse espectro em [ regides onde o coeficiente de

absorcao pode ser considerado constante. Assim a equagao acima poderia ser calculada por

i—0 f/\ 6)\7bd>\

£, (S) = i { [1— el-e:9)] M} (3.55)
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sendo A\; o intervalo no espectro no qual o coeficiente de absorcao é constante e igual a
a;. O primeiro termo do somatério corresponde a emitancia do gas cinza de coeficiente de
absorcao igual a a;, e o segundo, a fracao de energia radiante que o corpo negro emite na
faixa espectral A)\;, dependente apenas da temperatura do gas. Deste modo a emitancia do
gas real pode ser dada pela soma ponderada das emitancias dos gases cinzas “contidos” no
seu espectro de radiacao, sendo o fator de ponderacao funcao apenas da temperatura. De

modo simplificado, a emitancia do gas pode ser escrita como

£g(S) =D Coa(T) [1 — 9] (3.56)

em que C,;(T) sdo os termos de ponderagao, fungao apenas da temperatura; i = 0 cor-
responde a todas as faixas do espectro nas quais o coeficiente de absor¢ao é zero. Assim,

ag = 0 e, pela definicao dos fatores de ponderacao,

I

Ceo(T) =1-> Coi(T) (3.57)

O coeficiente de absorcao é dependente da temperatura, pressao e composicao do
gés, e a emitancia total depende, adicionalmente, da trajetoria S considerada.

O mesmo procedimento pode ser utilizado para a avaliacao da absortancia direcional
total do gas, o, (S), definida como a razao entre a energia absorvida pelo gas na trajetéria
S e a energia incidente. Assim, da Equagao (3.38),

— elm0 ]y (A, 0)dA
T ix(x, 0)dA

a,(S) = INE (3.58)

Novamente divide-se o dominio de integracao acima nas I regides em que ay pode

ser considerado constante, ou seja, nas I regioes “cinzas” do gas. Assim

! ix(A, 0)dA !
‘“S)‘Z{“‘e }f?kum} S CNCESTIETE PCED

sendo C,,(T,T.) os coeficientes de ponderagao, dependentes das temperaturas do gas, T,
e da fonte emissora, 7,. A dependéncia de C,; em relacao a 7' deve-se ao fato de que é
essa temperatura que determina as faixas A); do espectro, em que a; pode ser admitida

constante; em relagao a T, essa dependéncia vem da relagao entre os termos integrais da
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Equagao (3.59).

As Equagoes (3.56) e (3.59) foram obtidas apenas por meio de artificios algébricos e
sdo capazes de fornecer valores exatos para £,4(5) e «,(S5), desde que conhecido o comporta-
mento espectral do coeficiente de absorgao a; . Mas nesse ponto reside a maior dificuldade,
pois para cada temperatura e pressao esse comportamento varia muito, sendo necessario
o conhecimento do comportamento espectral de a;\ para cada condi¢cao. Uma alternativa
é empregar as Equagoes (3.56) e (3.59) como equagdes de interpolagao de valores experi-
mentais de £,4(5) e ay(5), sendo os coeficientes de absorcao a; considerados independentes
da temperatura, e C.;(T) e C,;(T,Te) funcoes apenas das temperaturas envolvidas, sendo
esse, em esséncia, o procedimento adotado no modelo da soma ponderada de gases cinzas
(WSGGM). Além disso as faixas do espectro em que a;, é constante sao independentes da
temperatura do gés, de modo que Co;(7T,T.) = C,;(T.). Quando a fonte emissora é um
corpo negro ocorre da defini¢do dos coeficientes de ponderacao C.; e C,;, que C.;(T) =
Coa(T).

Smith et al. [1982] representaram os coeficientes de ponderacao por meio de uma

funcao polinomial de ordem J — 1 da temperatura. Deste modo

J

Cei(T) = Z Ceij 17 (3.60)

J=1

em que c.;; sao os coeficientes da fungdo polinomial. Assim a Equacgo (3.56) torna-se

g(S) =) (Z ce,i,jTﬂ) [1 — el (3.61)

I
i=1

Smith et al. [1982] utilizaram o modelo de soma ponderada de gases cinzas para
determinar as absortancias e emitancias de gases resultantes de combustao. Geralmente a
temperatura desses gases situa-se entre 600 e 2400 K e a pressao total mantém-se pouco
acima de 1 atm, quando o insuflamento ¢ feito por ventiladores. O produto da combustao
estequiométrica de 6leos combustiveis contém a mistura de didéxido de carbono e vapor de
agua, ambos a pressao de 0,1 atm; no caso de combustao estequiométrica do metano as
pressoes parciais do diéxido de carbono e do vapor de agua sao, respectivamente, 0,1 e 0,2
atm [Smith et al., 1982]. O restante da mistura é nitrogénio, que é transparente a radiacao

térmica.
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Para essas condigbes de temperatura e pressao, utilizou-se a Equagao (3.61) como
equacao de interpolagao de valores experimentais da emitancia total dessas misturas. Testes
preliminares feitos por Smith et al. [1982] mostraram a equagao de interpolagao resultante de
I =3 e J =4 como adequada. Os coeficientes polinomiais c.; ; e os coeficientes de absorcao
a;, obtidos em Smith et al. [1982], sdo apresentados na Tabela 3.1, que também indica as
condigoes fisicas para as quais os resultados foram gerados. A emitancia total, avaliada

por meio da Equagao (3.61) através desses coeficientes, manteve-se em concordancia com os

dados disponiveis na literatura.

Tabela 3.1 — Coeficientes para calculo da emitancia total - Modelo de
Soma Ponderada de Gases Cinzas (WSGGM) [Smith et
al., 1982, Franga, F. H. R., 1995].

il ai [m™Y | cein X 100 | cein X 10 [K | Ceig X 107 [K 2] | Ceia x 10M [K3]
Mistura COy + H20: pco, = 0,1 atm, pg,o = 0,1 atm

1 | 0,08606 5,150 -2,303 0,9779 -1,494

2| 1,4110 0,7749 3,399 -2,297 3,770

3| 35,620 1,907 -1,824 0,5608 -0,5122
Mistura COy + H50: pco, = 0,1 atm, pg,o = 0,2 atm

1] 0,12603 6,508 -5,551 3,029 -5,353

2| 1,9548 -0,2504 6,112 -3,882 6,528

3| 39,570 2,718 -3,118 1,221 -1,612

pr = 1 atm; 0,001 < pS < 10,0 atm —m; 600 < T < 2400 K

3.4 Meétodos de Solugao de Problemas de Radiagao em Meios Participantes

A maioria dos métodos de solucao da transferéncia de calor combinando conducao,
advecgao e radiagao em meios participantes foi desenvolvida a partir dos anos sessenta.
De um modo geral nao existe método que possa ser considerado o melhor para todos os
problemas, e a escolha depende das caracteristicas e exigéncias de cada um deles. Howell

[1988] realizou uma andlise dos principais métodos disponiveis para a solugao de problemas
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envolvendo radiagao em meios participantes, bem como as dificuldades enfrentadas nesses

métodos.

3.4.1 Aproximacoes P-N

Consistem na expansao da intensidade de radiacao em harmonicos esféricos, com
aproximacao até N termos. Através desse procedimento é possivel reduzir os termos integro-
diferenciais resultantes do balanco de energia radiante em termos diferenciais. Quanto maior
o valor de N, maior a precisao dos resultados provenientes desse método. Quando N =1 o
fluxo de energia radiante é expresso por meio de diferenciais de primeira ordem da intensidade
de radiacao, e o método é denominado aproximagao diferencial. Campo e Schuler [1988],
Schuler e Campo [1988] e Seo et al. [1994] utilizaram a aproximac¢ao P—1 no problema de
transferéncia de calor no escoamento de gases participantes em dutos circulares, considerando
apenas as trocas radiais de energia radiante, obtendo resultados satisfatérios do ponto de
vista de tempo de calculo. Esse método permite a introducao da dependéncia do coeficiente

de absorcao em relacao ao espectro de radiacao e do fenomeno de espalhamento.

3.4.2 Método de Monte Carlo

Esse método estatistico pode, em principio, ser utilizado para simulagao de todos
os processos envolvidos em problemas de radiagcao. Sua limitacao reside na dificuldade de
compatibilizar a malha por ele exigida e a requerida para a solucao das equacoes da energia
e da quantidade de movimento. Necessita-se, nesse caso, de poder computacional suficiente
para a reducao da malha do método de Monte Carlo para que haja coincidéncia com as
malhas das equacoes da energia e da quantidade de movimento, resultando no aumento do
numero de simulagoes estatisticas. Trabalhos recentes tém utilizado o método de Monte
Carlo para a solucao de problemas dificeis, como a transferéncia de energia em meios sem
equilibrio termodinamico, polarizacao em transferéncia radiante, meios nao homogéneos e

inclusao do efeito de espalhamento em fornalhas.

3.4.3 DTRM - Discrete Transfer Radiation Model

Este modelo baseia-se no principio de que um fluxo de calor por radiacao que atra-

vessa um meio participante é atenuado ou aumentado devido a absor¢ao e emissao deste meio
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[Ozisik, 1985]. Este método pode ser usado de forma acoplada & um método numérico, tal
como o Método dos Volumes Finitos. A principal consideragao do DTRM é que a radiagao
que parte de uma superficie discreta numa certa faixa de angulos solidos pode ser aproximada
por uma unica direcao. A técnica de tracado destas direcoes usada no DTRM é capaz de
prever com suficiente precisao a transferéncia de calor entre superficies, sem utilizar o calculo
do fator de forma. O DTRM também assume que todas as superficies sao difusas. Isto
significa que a reflexao da radiagao incidente sobre uma superficie é isotropica com relagao
ao angulo sélido. Para melhor descrever este modelo, parte-se do principio de que a radiagao
térmica em gases ¢ um fenomeno volumétrico. Deste modo ao se assumir um fluxo de calor
com intensidade de radiacao hemisférica total difusa i, passando por um volume de fluido
semi-transparente, absorvedor e emissor, de espessura S e temperatura uniforme 7' (ver
Figura 3.11), pode-se obter, como resultado de um balanco, a variagdo na intensidade de

radiacao por unidade de comprimento ao longo da direcao de propagacao.

i(0) i(S") i(S")+di(S") i(S)
E— e EE— E—
s’ S™+ds” s
0 S

Figura 3.11 — Volume de fluido submetido a um fluxo de calor por

radiacao [Ozigik, 1998].

Sendo assim a variagao na intensidade de radiacao pode ser escrita como a diferenca
entre o ganho devido a emissao, e a atenuacao devido a absor¢ao do meio [Siegel e Howell,
2002; Ozisik, 1985].

Deste modo a variacao da entalpia do fluido devido a radiacao pode ser computada
através da soma das alteracoes na intensidade de radiagcao de cada segmento S*, e de cada
dire¢@o (ou vetor) que é determinada através do volume de controle, e introduzida no termo
fonte da equagdo da conservacio de energia, tal como S,qq, Equacdes (2.162) e (2.164)), ji

apresentadas no Capitulo 2.
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3.4.4 Método das Zonas

Consiste na subdivisao do meio participante nao isotérmico em volumes de gas onde
as temperaturas sao admitidas uniformes, denominados zonas de radiacao. Da mesma forma
as superficies envolventes podem ser dividas em zonas de superficie. O conceito basico do
método é que as energias radiantes recebidas por uma zona de gas, por exemplo, de outras
zonas, de drea e de gas, sao proporcionais, respectivamente, a radiosidade e ao poder emissivo
de corpo negro correspondentes. As constantes de proporcionalidade sao denominadas areas
de troca direta. Algumas limitacoes do método residem na dificuldade de tratar geometrias
mais complexas do que cavidades cilindricas e retangulares, na incorporagao do fenomeno
de espalhamento e na compatibilizacao da malha do método das zonas com a requerida
para solucao dos termos difusivos e advectivos da equagao da energia. Ainda assim esse
método tem se mostrado poderoso na solugao de problemas tridimensionais e tem sido o mais
utilizado em projetos de fornalhas. Nakra e Smith [1977], Clausen e Smith [1979], Smith et
al. [1985] e Franca e Goldstein [1998] empregaram o método das zonas na transferéncia de
calor no escoamento de gases participantes em dutos circulares. A dependéncia do coeficiente
de absorcao em relacao ao comprimento de onda pode ser introduzida por meio do modelo
de soma ponderada de gases cinzas. Nesta tese o método das zonas foi o escolhido para
a avaliacao das trocas de energia radiante, tendo-se mostrado adequado para o problema

estudado.

3.5 Modelo da Soma Ponderada de Gases Cinzas Aplicado ao Método das Zonas

Nesta secao é detalhado o procedimento para obter as expressoes necessarias ao
calculo das trocas radiantes no interior de um duto de superficie cinza, sem a ocorréncia de

espalhamento.

3.5.1 Troca de Energia Radiante Gas-Superficie

A Figura 3.12 apresenta um volume de gés participante, V., e uma superficie de area
Ay, De acordo com o método das zonas, assume-se que cada um deles possui temperatura
constante. A determinacao da energia radiante que a zona de gas envia a area é dada pela

integracao das energias radiantes que cada volume infinitesimal dV,, contido em V,, envia
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a cada elemento de drea infinitesimal dAy, contido em Aj. Conforme a Equacao (3.33), a
energia radiante espectral emitida por dV, é dada por 4ay (T )ex (15 )dV,dA, sendo 4ay(T)
o coeficiente de absorcao de V, e e, ;(1}) o poder emissivo do corpo negro a temperatura
de V,. Essa emissao ¢ uniforme em todas as direcoes, de modo que a energia emitida, por
unidade de angulo sélido é ax(T,)ex (T )dV,dA\/m. A energia emitida por V, que chega em
dAy, deve estar contida dentro do angulo sélido dw,_ = dAy cos B/ Sﬁf x> como indicado na
Figura 3.12. Além disso apenas a fragao transmitida ao longo da trajetéria S,_j deve ser

levada em conta. Assim, de acordo com a Equagao (3.40), obtém-se

Figura 3.12 — Troca de energia radiante entre uma zona de superficie

e uma zona de gas.

Sy
dAy cos B, |~ { ax(57)dS
— ¢

d'Qrri = ax(T3)erp(T)dV,dN 2
TSIk

(3.62)

sendo d*Q, ,— energia espectral hemisférica proveniente de dV, que atinge dAy. Integrando
em V, e Ay, obtém-se a taxa de energia espectral hemisférica d@Qy.—, que chega em Ay,

proveniente de V,. Sendo assim:

Sk

[ ms*)ds*}
Q- —OM//CLA €A§2 )Cosﬂke[ g v, dA;, (3.63)
T

v, Ay

A irradiacao espectral dG i, é dada por dQ»—k/Ax, conforme a Equacao (3.12).

Como V, é isotérmico, ax(T;) e ey,(T,) s@o constantes e podem ser retirados da integral, de
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modo que

k

o]

Gy, 1 Ay, = dax(T,)exs(T / / C‘;f’fk { dV,d Ay (3.64)
m

v, Ay

A irradiacao total hemisférica G._j que chega em Aj; proveniente de V., é deter-
minada pela integracao da equacao acima em todo o espectro de radiagao. Utiliza-se, para
tanto, o modelo da soma ponderada de gases cinzas. Divide-se o espectro de radiagao em
I intervalos nos quais o coeficiente de absorcao é independente do comprimento de onda e

observa-se que a; nao depende da temperatura, sendo constante na trajetéria S,_j. Deste

modo
T
- U«A(S*)dS*}
el ° — (0% -k) (3.65)
e assim
G, 1A = / / ;?fk —aiS1-1) qY. d Ay, / exs(T,)dA (3.66)
i 0 v, A, A
Ou depois de alguma algebra:
I
Gy = 3 | Calm) / / Ok sl qy | o7 (3.67)
=0 Y T

em que os termos C. ;(T,) s@o os coeficientes de ponderagdo da Equacao (3.56), calculados a

partir da Equacao (3.60). Define-se como area de troca direta (g,5x),, para cada gas cinza ¢

a;

(%_Sk)z _/ COSﬁk [ aisw—k]dv’ydAk (3.68)

52
V, Ag

A chamada area de fluxo direcionado g,3; é obtida de

g’y_ék Z Cez g’ysk) (369)
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e a irradiagao G,_j torna-se igual a

g _ék 4
Gy = ;1—kaT7 (3.70)

A drea de fluxo direcionado, g,3;, depende da temperatura da fonte emissora de
energia, o que determina um sentido de V, para Aj.
3.5.2 Troca de Energia Radiante Superficie-Superficie

Considere-se, agora, a troca entre duas superficies, A; e A, conforme a Figura 3.13.
Como j4 discutido na apresentagao da Equagao (3.45), a taxa de energia d>Q, ;_x que deixa

dA; e chega em dAj ¢é fornecida por

meio d4.

participante

Figura 3.13 — Troca de energia radiante entre duas zona de superficie.

C
dB,\JJ Of ‘”(S*)ds*} cos [3; cos By,

J

dPQxjr = dA;d Ay (3.71)

onde dB, ; ¢ a radiosidade espectral hemisférica da superficie A;. Obtém-se a taxa total
hemisférica de energia @);_; e, portanto, a irradiacao G;_, pela integracao desta equacao

nas areas A; e A, e em todos os comprimentos de onda A. Deste modo

Sk

dBy ; { / a*(s*)ds*} cos 3; cos
Q]_k:G]_kAk:///%e %dAjdAk (372)
N A Ay ik
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Na avaliacao da integral acima utiliza-se novamente o modelo de soma ponderada

de gases cinzas de modo que

1

a5, ) COS 3 cos 3

Gj_kAk:Z //6( ’Sj_k)#dAjdAk/dBAJ (373)
v= ; B AN

Admite-se que dB, ; é diretamente proporcional a ey ,(7j)diy, isto é,
dBAJ = cte X 6)\71)(7})6%)\ (374)

onde cte é uma constante de proporcionalidade. Integrando-se os dois membros desta equacao

em todo o espectro de radiacao, e no intervalo Ay ;, resulta

/dBA,j = cte/e,\,b(Tj)di,\ = B, = cte X JT;1 (3.75)
A A
e
/ dB, ; = cte / exp(Tj)diy = cte x Cg (7] )O'T4 (3.76)
AN AN;

onde B, é a radiosidade total hemisférica da superficie A; e C,;, os mesmos coeficientes da

Equagao (3.56). Combinando as duas equagoes anteriores obtém-se:
/ 0B, = C.i(T))B, (3.77)
Ay

A Equacao (3.74) é rigorosamente exata apenas quando a supeficie A; é negra. Neste
trabalho as superficies sao assumidas cinzas, e ela constitui uma aproximagao. Desse modo

pode-se escrever

G A= | Cuil / / a0 S0 05 OBy g, | B, (3.78)

2
TS5 g
As éreas de troca direta (5;5;), e de fluxo direcionado s;35; podem ser escritas como

(575%), / / o) SO D1 COS On 4, (3.79)

2
TS5 g
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e
I
site =Y Cea(Ty) (575%); (3.80)
i=0
Com isso Gj_j torna-se
S _é’k
G]'_k - j4—k j (381)

Observar que a irradiacao na supeficie k& depende do conhecimento da radiosidade
em cada superficie j e que, conforme a Equagao (3.18), a radiosidade é obtida por meio
do conhecimento da irradiacao, que é o que se pretende determinar. Um modo de evitar
esse problema é utilizar as chamadas areas de troca direta totais [Hottel e Sarofim, 1967],
que levam em conta as multiplas reflexdes e absor¢oes que ocorrem nas superficies. Nesse
caso a energia radiante que a zona A; envia para Ay é obtida pelo produto da area de troca
direta total pelo poder emissivo do corpo negro a temperatura de A;, on. Neste trabalho
optou-se por manter as areas de troca direta, nao introduzindo as areas de troca totais. As
irradiacoes e radiosidades em cada superficie sdo determinadas iterativamente. A irradiacao
total em Ay é dada pela soma das irradiagoes provenientes das I' zonas de gas e das J zonas

de superficie. Sendo assim

r J T J
1 R 5
Gk = E G,y,k + E ijk = A_k ( g gVSkO'T’,;’L -+ E SjSkBj> (382)
7=1 j=1 y=1 =1

Assim a taxa liquida de energia radiante total hemisférica perdida pela superficie k,

por unidade de area, é dada por

r J
1 - 5
Rk = A—k ( E g,ySkUT’,;1 + E SjSkBj> — Bk (383)
y=1 =1

onde By ¢é a radiosidade da superficie k.

3.5.3 Troca de Energia Radiante Gas-Gas

Considera-se, a seguir, a troca de energia radiante entre duas zonas de gas, V, e
V,«, conforme a Figura 3.14. A taxa de energia espectral emitida por dV,«, contida no

angulo solido dwy-_, = dA,/S2.__, ¢ igual a iy (T, )ar(Ty)dAdwy«_,dV,-, de acordo com a
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Equacao (3.34). Assim a taxa de energia espectral hemisférica que dV, recebe de dV,- vale

Figura 3.14 — Troca de energia radiante entre duas zonas de gas.

S"/*
— ]
d"‘QA,M*_,Y:aA(TV*)eM( ) gaay,. 44 [ °

T 75'2

(3.84)

Como j4 visto a energia espectral hemisférica absorvida por dV,, d°Q) 4.+, ¢ dada

por

d5Q/\,aw*—7 = d4Q/\,7*—va/\(Tv)dSW (3.85)

Substituindo a Equagao (3.84) na Equagao (3.85) obtém-se

57*77
d5Q)\,a,’y*—'y = a,\(TW*)e,\’b(Tv*)d/\dVW* %6 0 (386)
r=*

pois dV, = dS,dA,. Encontra-se a energia total emitida por V,- e absorvida por V, pela

integragao de d°Q) 4+ em Vo, V, e A. Deste modo

S,Y*_,Y
gy | ]
Qa’y — = ///CL)\ 6)\(, )d)\ (2 ) dV,Y*dV»Y (387)
TS

A Vo Vy i
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Aplicando novamente o modelo de soma ponderada de gases cinzas obtém-se

a%.S'W*_W
Qo) = / / 5TV T (3.88)

= V,« Vy

As dreas de troca direta (gy+gy), e de fluxo direcionado g,+g, sdo definidas como

e( a; S, —'y)
T ), / / o dvydvv* (3.89)
Vo Vo
€
I
9y Gy = Z [Ce,i(Tv*) (gv*gﬁi] (3.90)
=0

Assim a taxa de energia radiante emitida por V,- e absorvida por V, é dada por
Qury—y = 917970 T (3.91)

3.5.4 Troca de Energia Radiante Superficie-Gas

A energia radiante que o volume V, recebe de uma area A;, conforme a Figura 3.15,
provém da integracao em Ay, V, e A da energia radiante proveniente de dA; e absorvida por

dV., indicada por d*Q@) ;. Deste modo

Sj—y
—ax(S*)ds*
dB)\,je< g A(S%) ) dV,ydA COs ﬁj

- 52 ax(T%) (3.92)

d4Q}\7a7j_Fy =

Utilizando-se o modelo de soma ponderada de gases cinzas no método das zonas

chega-se a

1

—a;Sj—~)
Qujer = O | Ces(T)) 2 / / Cosﬁfdv dA; | B; (3.93)
_ -

=0 v, A

onde @, ;- ¢ a energia total hemisférica proveniente de dA; e absorvida por dV,.
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Figura 3.15 — Troca de energia radiante entre uma zona de superficie

e uma zona de gas.

As édreas de troca direta (5;75), e de fluxo direcionado s;¢, sao obtidas de

(—aiS;—)
(5557, / / ‘ COS@ AV, dA, (3.94)

St = Zcm ) (57, (3.95)

sendo T; a temperatura da superficie A;. Nota-se que (5;g), = (G,5;);, porém g,5; e 5,0,
nao sao necessariamente iguais. Desse modo a taxa de energia proveniente de A; e absorvida

por V, torna-se:
Qa,jf'y = Sj_g'yBj (396)

A energia total hemisférica absorvida por V,, @4, ¢ determinada pela inclusao da

contribuicao de todas as I' zonas de gas e J zonas de superficie. Sendo assim

Z Qa YE—Y + ZQG,] —y = Z g'y*g,yO'Yj4 —+ Zsjgv (397)

yx=1 yx=1

As Equagoes (3.83) e (3.97) s@o obtidas apenas quando se admite a validade da
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hipdtese da Equacao (3.74). Ainda assim elas sdo comumente aceitas [Modest, 1993].
A energia total hemisférica emitida por V,, Q. ~, provém da integracao da Equacao

(3.33) em todos os comprimentos de onda, A, e no volume V,. Deste modo
_ / / dex (T, )ax (T, )dV, dA (3.98)
AV,

Como cada volume V, tem propriedades uniformes

Qery =/4€A,b(T) A(T)VydA = 4V, Z ci(T))a;) o T (3.99)

A

Assim a taxa liquida de energia radiante total hemisférica perdida por V,, por

unidade de volume, é dada por

qRy = Vi (Qer — Qan) (3.100)

Deste modo, substituindo as Equagoes (3.97) e (3.99) na Equagcao (3.100), obtém-se
I J
Gry = —3 |4V, > (Cei(Ty)a;) o T — Z N S W (3.101)
v i=0 yx=1 j=1
A Equagoes (3.101) e (3.83) sdo usadas para calcular o termo fonte devido a ra-
diac@o térmica, S, na equagao de conservagao de energia, Equagoes (2.162) e (2.164) ja

apresentadas no Capitulo 2

3.6 Balanco Global de Energia Radiante

Para um gas participante cinza de coeficiente de absorcao a;, a taxa de energia

radiante total hemisférica Q). emitida por uma zona de volume V, ¢é
Qe = WVya,0T) (3.102)

Para que o equilibrio de energia radiante seja respeitado, ()., deve ser igual a soma

das taxas de energia enviadas a cada uma das outras zonas de volume e de superficie, V.« e



99

A;, e que recebem de V.. Assim

T J
Qer = > G5, 0Tt + Y (755), 0T (3.103)
yx=1 j=1

As Equagoes (3.102) e (3.103) sao obtidas de modo andlogo ao apresentado na Secao
(3.5), com a diferenga de que, neste caso, o coeficiente de absorgao é constante e igual a a;.

Combinando as Equagoes (3.102) e (3.103), obtém-se,

r J
Woa; =Y (FF0); + D (355), (3.104)
yx=1 Jj=1

Considerando agora uma zona de superficie Ay, a aplicacao do procedimento acima

conduz a
I J
Ae=Y " (Sigy); + Y (5557), (3.105)
=1 j=1

Quando o gés real é¢ modelado pela soma de gases cinzas, a verificagao das Equacgoes
(3.104) e (3.105) para cada gés cinza garante que a energia radiante emitida por cada zona
corresponda a soma das energias radiantes recebidas por todas as outras zonas e provenientes
daquela. Respeita-se, desse modo, o balanco global de energia radiante. E importante
observar que as Equagoes (3.104) e (3.105) nao trazem informacgoes novas a respeito do
célculo das dreas de troca direta. Em outras palavras, as Equagoes (3.104) e (3.105) devem

ser verificadas quando as dreas de troca direta sao avaliadas por meio das Equagoes (3.68),

(3.79), (3.89) e (3.94).

3.7 Areas de Troca Direta Para Cavidades Cilindricas

O método das zonas permite um tratamento direto das trocas de energia radiante,
desde que sejam conhecidas as dreas de troca direta para cada par de zonas, indicadas pelas
Equagoes (3.68), (3.79), (3.89) e (3.94). Apresentam-se, a seguir, as expressoes para o cdlculo
das dreas de troca direta para as zonas contidas no interior de uma cavidade cilindrica, para a
geometria de interesse deste trabalho. Essas expressoes foram desenvolvidas por Sika [1991],
e sao vantajosas por permitirem o calculo das areas de troca direta para zonas axissimétricas

de dimensoes arbitrarias.
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A Figura 3.16 mostra o interior de uma cavidade cilindrica dividida em zonas de
volume e de superficie. As extremidades da cavidade sao compostas por paredes e orificios,
sendo os orificios representados por superficies negras, a temperatura dos reservatorios cor-
respondentes, sendo incluidas nas trocas de energia radiante. O gas possui coeficiente de

absorcao a;. Os seis tipos de pares de zonas sao apresentados nas Figuras 3.17 a 3.22.

Zonas de superficie periférica

N~

/ S
Zonas de volume Zonas de superficie radial

L

Figura 3.16 — Zonas de radiagao no interior de uma cavidade cilindrica.

A drea de troca direta (g7gz); para duas zonas de gés, Figura 3.17, é calculada por

)

ARy
Ry

AX;

AX

Figura 3.17 — Zonas de gés [Sika J., 1991].

(9192), Zé} kaZ& 9192),(R;, Rk, AX)) (3.106)

j]. k=1



101

onde R; é o raio do volume de gés j, Ry é o raio do volume de gas k, AX; ¢ a distancia entre

os volumes de gés j e k, e

m)o (Rj7 Rk7 AXZ)

2
a;

™ »
AR; Ry, / P / (tgih — tge) e 4B s dpap
=0 ¢=0

2TR? .

2 R?

min

21 R?

min

2 R?

min

v/ (Rj—Ri)2+AX;

[

|Rj—Rg|

\
p
v (Rj—Rk)?+AX;

(=a;L
/ [mxl VI = (R - Rk)2] e "L

|Rj—Rg|

)
A/ (R]'—Rk)2+AXl

| esxi-

\

’
v (Rj—Rp)2+AX,

/ (AX; — L)%e

AX,
\

(R — Rkﬂe(_ag )

)

\

Lye=abgr, 3

'\

(=a;L)
L (3.107)

V

O par da Figura 3.18 compreende uma zona de gas e outra de superficie periférica

do duto. A érea de troca direta (g152), para esse par é

_ i R
=x
AR;
Ry T

A

AX; %

AX

AXy

Figura 3.18 — Zonas de gés e superficie periférica [Sika J., 1991].
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152 Zgj Zél 152 Rj,Rk,AXl) (3108)
J 1 =1

onde R; é o raio do volume de gés j, Ry, ¢ o raio da superficie periférica k, AX; ¢ a distancia

entre o volume de gas j e a superficie periférica k, em que

T P
7153), (R;, Ry, AX, 2
9132)0( gy Lk l) —_ 8R§R2 / sen 5 / tgw _ tg¢ CcoS ¢e< c05<f> )d¢dﬁ (3109)
»=0

a;

Na Figura 3.19 o par é constituido por uma zona de gas e pela superficie radial da

extremidade do duto. Nesse caso, a drea de troca direta (¢152), ¢

Y Y 2

¥

—

AX

Figura 3.19 — Zonas de gés e superficie radial [Sika J., 1991].

(F7%2); Z@ Z@Za 7153), (R, Ry, AX) (3.110)

7j=1 k=1

onde Ry ¢ o raio do volume de gés k, R; é o raio da superficie radial j, AX; é a distancia
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entre o volumes de gas k e a superficie radial j, sendo que

r —a; —a; 2+AX2)
9152), (Rj, Re, AX)) R;Ry , Lo | ea) o (/B AK;
;A - 12 (2PR* + URZR}) = - g
’ q (R? + AX?)

1 AXy
tg <Rj+Rk>

+ W—R?iREEk / senﬁe(_a"(RﬁR’“)/cosﬁ)dﬂ
_|Rj_Rk|0
+ 7R%,, / eablqr
0
- 7R, / (1—AL)2(Z)6(_‘“L)dL (3.111)
AX,

Para as duas zonas de superficie periférica da Figura 3.20, a area de troca direta

(5152), € obtida de

Rj

AXj AXy

AX;

A

Figura 3.20 — Zonas de superficie periférica [Sika J., 1991].

4
1
(5152); = 5 > G mim), (R), R, AX) (3.112)
=1

onde R; ¢ o raio da superficie periférica j, Ry é o raio da superficie periférica k, AX; ¢é a
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distancia entre as superficies periféricas j e k, e

™ P
5153), (Rj, Ry, AX) = 2 / i / (tgeh — tgg) cos® gel %) dpdp (3.113)
B=0  $=0

Para as duas zonas de superficies radiais da Figura 3.21, a area de troca direta

(5152), ¢ obtida de

N "

ARy AR;

i IR

AX J

Figura 3.21 — Zonas de superficie radial [Sika J., 1991].

2

2
(51%2); = D _& D& %), (Ry, By, AX)) (3.114)

j=1 k=1
onde R; é o raio da superficie radial j, R é o raio da superficie radial k, AX; é a distancia

entre as superficies radiais j e k, sendo

n [ (cay/FrAR)
E)O(Rijk7AXl) - QRZRJAX?/P )
(R? 4+ AX?)
|

dp

0

—1 |( J 1
tg ( AX; >

—a;AX;

+ 2TR? senﬂcosﬁe( cos B )dﬂ (3.115)

min

o\

A ultima combinacao corresponde as zonas de superficie periférica e radial da Figura

3.22. A érea de troca direta (5757),, nesse caso, é
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AXy

AX

Figura 3.22 — Zonas de superficie radial e periférica [Sika J., 1991].

2

2
(5152); = > _ & D> & 51%), (R, R, AX)) (3.116)

k=1 =1

onde R; é o raio da superficie radial j, Ry, ¢ o raio da superficie periférica k, AX; é a distancia

entre estas superficies, e

- o Ty [eeom oS
8182)0 (Rj,Rk,AXl) = RRk U — dﬁ
0

R (R? + AX?)”

tg~! < R?f}lzk >
2nRI R} /
(R; + Ry)?

(=es)
senBcos Be\ =7 Jd3 (3.117)

0

O parametro P das expressoes anteriores é obtido de

R
+ {Ri cos <W)} senf
— [R;Rysenf] senf3 (3.118)

onde para R; = Ry,

P = R} (r — 8 — senf3) senf3 (3.119)
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O parametros U e R das expressoes anteriores sao:

U = (20 — sen2() senf3 (3.120)
e
R = \/R} + R} — 2R, Ry.cos 3 (3.121)
onde para R; = Ry,
R = 2sen <§> (3.122)

Ainda os parametros ¢ e R,,;, sao:

_ o (BN
W =tg ( R) (3.123)

Na Tabela 3.2, sdo apresentados os argumentos das fungoes §152),, G192), € 5152),,

bem como os coeficientes (.

Tabela 3.2 — Argumentos e coeficientes ¢ das funcoes G152),, 9162), €

5153), [Sika J., 1991].

Ikl

R, | R | R-AR - -
Ry ) Ry — AR, — —
AX, | AX | |AX — AX| | |AX — AXy| | [AX — AX, — AX,|
GGk | +1 ~1 —1 +1

Como pode ser observado, as expressoes para o calculo das areas de troca direta

sao muito complexas e exigem esfor¢co computacional intenso, principalmente se houver um
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nimero elevado de zonas no cilindro. Além disso os cdlculos devem ser repetidos para cada
um dos trés gases cinzas que compoem o gas oriundo da combustao. Um modo de reduzir os

calculos é pelo emprego de zonas de largura AX uniforme, situacao usada neste trabalho.



CAPITULO 4

METODO NUMERICO

Apresenta-se neste capitulo uma descricao do método numérico utilizado para re-
solver o conjunto de equagoes que descreve o processo de combustao turbulenta. O Método
dos Volumes Finitos [Patankar, 1980; Versteeg e Malalasekera, 1995; Ferziger e Perig, 1997;
Maliska, 2003] é aplicado para integrar as equagoes de conservacao de massa, de quantidade
de movimento, de energia cinética turbulenta e de sua dissipacao, além da conservacao de
energia e de espécies quimicas para os modelos SCRS — Sitmple Chemically-Reacting System,
e E-A — Eddy Breakup-Arrhenius. Estas equagoes ja foram apresentadas no Capitulo 2 e cor-
respondem as Equacoes (2.152), (2.154), (2.157), (2.160), (2.167), (2.170), (2.162), (2.163),
(2.164) e (2.165). Neste capitulo também é apresentado o detalhamento da discretizagao e
da implementacao das equacoes que modelam a transferéncia de calor por radiacao. Estas
equagoes também foram apresentadas no Capitulo 3 e compreendem as Equagoes (3.83) e
(3.101), juntamente com as equagoes que determinam as areas de troca direta, Equagoes

(3.106), (3.108), (3.110), (3.112), (3.114) e (3.116).

4.1 O Esquema Numérico

Para a aplicagdo do esquema numérico é conveniente escrever as Equagoes (2.152),
(2.154), (2.157), (2.160), (2.167), (2.170), (2.162), (2.163), (2.164) e (2.165) na forma de uma
equagao genérica. A forma generalizada da equagao de conservagao de uma variavel genérica

¢, em regime permanente, é:

V- (pV) = V- (1Vs) +5° (4.1)
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ou, em coordenadas cilindricas axissimétricas,

onde ¢ representa um campo de varidveis (entalpia, concentragao, velocidade, energia cinética
turbulenta e sua dissipacao). O termo I' é o coeficiente difusivo, que assume valores es-
pecificos para cada caso. Da mesma forma o termo fonte genérico médio, S?, se apresenta
de forma diferenciada para cada equacao. Para as equacoes de conservacao de quantidade
de movimento axial, radial e angular estes termos sao representados pelas Equagoes (2.155),
(2.158) e (2.161), respectivamente. Os termos fontes das equagoes de conservacao de energia
cinética turbulenta e de dissipacao da energia cinética turbulenta sao representados pelas
Equagoes (2.168) e (2.171). Para o modelo SCRS a equagdo de conservacao de espécies
quimicas nao apresenta termo fonte, devido a uma transformacao de variaveis. O termo
fonte da equacdo de conservacio de energia do modelo SCRS é S,qq4, j4 que com uma ma-
nipulacao algébrica das equagoes diferenciais a entalpia total fica implicita. O termo fonte
Srad ¢ modelado pelas Equacoes (3.83) e (3.101). No modelo E-A o termo fonte da equacio
de conservacao de espécies quimicas é obtido a partir do célculo do valor de R,, utilizando
as Equagoes (2.63), (2.66), e (2.68). O termo fonte da equagao de conservagao de energia
do modelo E-A é composto pelos termos médios S,.q, da mesma forma que para o modelo
SCRS, e por S, que é obtido a partir das taxas de reacdes quimicas globais, Equacdo (2.75).

A equagao (4.2) é integrada no espago para cada volume de controle, conforme as
especificidades da variavel ¢ que esta sendo resolvida.

A Figura 4.1 mostra o esquema de um volume de controle genérico e seus vizinhos
para situacao bidimensional, em coordenadas cilindricas axissimétricas.

Definindo o fluxo total médio da variavel genérica como:
J = (Fluzo advectivo de  ¢) + (Fluzo difusivode ¢) (4.3)

assim os fluxos médios nas respectivas diregoes sao:

— - 09
Jp = pup — F% (4.4)
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Figura 4.1 — Volume de controle genérico e seus vizinhos para

situacao bidimensional.

e
— — 0
= pvp — I'— 4.
Jr pv¢ ar ( 5)
A Equacao (4.2) pode ser reescrita como:

o — 10 — =

_ - — 5% =

o (/) + - . (J;r) =S¢ =0 (4.6)

e integrando no volume de controle genérico

] / (% (Tz>+%§<z7~)_§)dm:o (47)
n 1

sendo que na fronteira dos volumes adota-se a média harmonica para tratar os coeficientes
difusivos das equagoes, e para o tratamento dos termos advectivos é adotada a funcao de
interpolagao Power Law, conforme Patankar [1980]. Como resultado obtém-se uma equacao

algébrica da seguinte forma:

appp = ardr + aopo + andn + agps + b (4.8)



Os coeficientes a’s sdo definidos como

ar, = {D, ;A (|P|) + max [-F,;,0]} Ar

ap = {D,,A(|P|) + max [—F,,, 0]} Ar

ay = {D,,A(|P]) + max [—F,,,0]} Az

as = {D,sA(|P|) + max [—F, 0]} Az

onde os coeficientes D’s sdo

Os coeficientes F’s sao

ap =ar+ao +ay +ag

I
D,y =——
* A.Tl
r
D:c o — .
’ Ax,
r
Drn = =
’ Ar,,
r
Dr s = =
’ Ar,
F:c,l = py
Fx,o = PlUo
Fr,s = PUs
Fr,n = PUp

111

(4.9)

(4.10)

(4.11)

(4.12)

(4.13)

(4.14)

(4.15)

(4.16)

(4.17)
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O termo P das Equagoes (4.9), (4.10), (4.11) e (4.12) é determinado da seguinte
forma

P= (4.22)

Nos termos A(|P|) das Equagoes (4.9), (4.10), (4.11) e (4.12) sao inseridas as fungoes

de interpolacao que, no caso da Power Law, pode ser escrita para qualquer valor de P,
max [0, (1 — 0,1|P])’] (4.23)

funcao esta que tem um comportamento muito semelhante a solucao exata da equacao
genérica para uma dimensao, em uma dimensao.

Para a solucao do problema em questao o coeficiente ap recebe tratamento especifico,
dependendo da equacao que esta sendo resolvida, enquanto que no termo b sao inseridos os

O algoritmo SIMPLE, Semi-Implicit Method for Pressure Linked Equations, é uti-
lizado para realizar o acoplamento entre a pressao e a velocidade [Patankar, 1980].

O sistema de equacoes algébricas que descreve o problema foi resolvido usando o
TDMA, Tri-Diagonal Matriz Algorithm, linha por linha, fazendo ainda uso da técnica de
corre¢ao em bloco, com excegao da energia cinética turbulenta e sua dissipagao [Patankar,
1980]. Tanto o SIMPLE, quanto a fungao de interpolagao Power Law foram usadas pelo fato
de ja estarem implementadas no algoritmo de propdsitos gerais de Patankar, que foi usado

nesta tese.

4.2 Detalhes da Implementacao da Modelagem

Partiu-se do algoritmo de propodsitos gerais de Patankar, alterando as rotinas de
determinacao das condigoes de contorno e propriedades termofisicas, além da adicao dos
termos fonte das equagoes apresentadas no Capitulo 2. Para estas equagoes, que descrevem
o processo de combustao turbulenta sem a presenca das forcas de corpo, o coeficiente difusivo,
a variavel genérica ¢ e os termos fontes, para o modelo SCRS sao mostrados na Tabela 4.1.

Todas as equacoes sao resolvidas de forma acoplada a cada iteragao executada pelo

programa. A ordem de solucao das equagoes é a que estda apresentada na Tabela 4.1, onde
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na posicao N F' igual a trés é resolvida a correcao da pressao. Esta equacgao é resolvida até

que o programa atinja a convergéncia. Logo apds a funcao de corrente assume esta posicao.

Tabela 4.1 — Identificacao da variavel genérica ¢, coeficiente difusivo,
e termos fontes das equacoes de conservacao que mode-

lam o processo de combustao turbulenta, usando o mo-

delo SCRS.
NF | 6 r So
Ll | (et m) — g () + 1 (rue)
2| T (n ) =B 5 (30) + 15 (o) — R+ 2
41| () Srad
5w | () 2l 2 (r7)
6 | k| (n+i) e (2(3)" + (E+ ) +2(2)"+2(D)") | - pe
T e | ) | fm 2@ (E B 2B +2(D)0)] - ot
8 | fra | (pD+ 1) -

O mesmo procedimento se aplica para o modelo E-A. A Tabela 4.2 mostra o coe-
ficiente difusivo, a variavel genérica e os termos fontes, também sem a presenca de forcas
de corpo, para o modelo E-A. Os termos fontes destas equacoes foram, quando necessério,
discretizados em diferencas finitas e implementados segundo a técnica de linearizagao apre-
sentada por Patankar [1980)].

O calor especifico da mistura, usado na obtencao da temperatura, ¢ determinado
conforme a Equagao (2.73), onde o calor especifico de cada componente é uma funcao também
da temperatura, em Kelvin. As equacoes para a determinacao do calor especifico das espécies

quimicas envolvidas na rea¢ao quimica do metano foram obtidas de Van Wylen et al. [1998];

T 0,25 T 0,75 T —0,5
—_160.82+105.1( — )  —5.9452 [ — 77.408 [ — 424
Cp.CHa , 84+ 209, (100) ’ (100) 0 (100> (4.24)

T 1,5 T —1,5D0 T —2
80465 +4.8044 x 1073 [ — ) —42.679 [ — 56,615 [ — 4.5
Cp.0g = &, 9200+ 2, 8022 X (100) ’ (100) + 95, (100) (4.25)
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Tabela 4.2 — Identificacao da variavel genérica ¢, coeficiente difusivo,
e termos fontes das equacoes de conservacao que mode-

lam o processo de combustao turbulenta, usando o mo-

delo E-A.
NF | ¢ T S0
Ll | (n+m) —% 3 () + 35 (rm3s)
2 | T | () T () + 3«51 (ru2) — Lhl® 4 o
_ ref
4 h (-l:)&r—i_o'&z) rad+z MM dT R
Trefa
5 | Tw | () —2ed 2 (1)
¢ w2 ou | 9v)\2 v\ 2 72
6 | & | (u+3) [Mt<2(a) + (5 +a) T2(5) +2( )}—PE
7\ 2 2 75\ 2 =\ 2
T e | ) | Ol (28 (E+ ) +2(B) +2()7)] £ - Ooct
8 CH, (pD + U&z) RCH4
9 OQ (pD + g—z) R02
10 | COy | (pD + 51 Reo,
11 | CO | (pD + ) Rco
12 | H,O | (pD + 1) Ru,o0
9,335 — 122,56 T + 256, 38 T\" 196, 08 T\ (4.26)
c = — — S - ]
P2 T "7\ 100 22\ 100 100

T 0,5 T T 2
— _0.89286+7.2967 [ — ) —0,98074 [ — ) +5.7835 x 1073 [ — | (4.27
.00 ! 0 <100) ! <100) +9, 1830 X (100> (4.27)

T\ 0 T\ % 7
— 34,19 — 43,868 ( — 19,778 (=) —0,88407 ( — 4.28
PH20 = 0% ’ (100) 5 <100) ’ <100) (428)
(]
— _0.75 — -0,5 = —0,755
7\" 7\ " T\ "

— 16,526 — 0,16841 ( — | — 47,985 [ — 42,246 4.29
PCO = ’ (100) ’ (100) * (100) (429)

Nestas equagoes a unidade resultante é cal /mol K, sendo necesséria a conversao para J/kg K.
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O calor especifico é uma propriedade volumétrica e portanto a aplicacao de média
harmonica sobre esta propriedade nao é um procedimento adequado. Deste modo utiliza-
se £- no lugar de i para o coeficiente de difusao da equacao de conservacao de energia,
que ¢é calculado através de média harmonica, conforme ja mencionado. Com isso assume-se
¢, constante na equacao de conservagao de energia. Isso nao causa maiores problemas ja
que o coeficiente de difusao turbulenta, g‘—z, ¢ muito maior do que £-. As equagoes acima
sao usadas para a determinacao da temperatura, e também para a determinacao do termo
fonte da equacido de conservacio de energia referente as reacoes quimicas, Syeq. Este termo
considera, além das entalpias de formagcao de cada espécie quimica, também o calor sensivel
devido ao aumento da temperatura. Este aumento de temperatura é computado através da
integracao das Equagoes (4.24) a (4.29) nos limites inferior, de 298,15 K, e superior obtido
da temperatura local dos gases.

Para a determinacao da temperatura utiliza-se um esquema explicito a partir da
entalpia da mistura (Equagao (2.71)) e do calor especifico da mistura, Equacao (2.73), de
forma conjunta com as Equagoes (4.24) a (4.29). Sendo assim, com a magnitude da entalpia
na iteracao atual e o calor especifico da mistura na iteracao anterior, obtém-se a temperatura
em cada volume de controle.

A determinacio das taxas de reacoes quimicas no modelo E-A, R,, conforme ja men-
cionado no Capitulo 2 (Equagao (2.45)), ¢ feita através da solucao das Equagoes (Equagoes
(2.63), (2.66) e (2.68)) para todas as espécies quimicas envolvidas. De posse dos resultados
faz-se uma analise, optando pelo menor valor obtido, e utiliza-se a equagao que fornece este
resultado para o calculo. Este procedimento também é feito de forma explicita a cada itera-

¢ao, até a convergeéncia, sendo que a temperatura e as concentracoes usadas também sao as

da iteracao anterior. No modelo SCRS nao sao calculadas as taxas de reacoes quimicas.

4.2.1 Implementacao do Modelo de Radiacao Térmica

Na implementacao do calculo do termo fonte da equacao de conservacao de ener-
gia devido & radiacdo térmica, S,qq, foi utilizado o Método das Zonas acoplado ao modelo
WSGGM. Cada volume de controle do dominio de calculo, ou seja, da malha computacional
corresponde a uma zona de temperatura constante, onde sao levadas em consideracao as

trocas térmicas entre todos os volumes de controle de gas e os volumes de controle de su-
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perficies. Apenas a taxa liquida de transferéncia de calor por radiacao é computada no termo
fonte. Uma subrotina de calculo foi desenvolvida para a determinagao deste termo. Para a
determinacdo de S,.q esta subrotina necessita apenas de parametros da malha (dimensoes)
e da temperatura para cada volume de controle. O calculo deste termo fonte também é
resolvido de forma explicita, utilizando os dados da temperatura obtida na iteracao anterior.
Utiliza-se esta técnica devido a nao linearidade dos termos de quarta ordem presentes nas
equagoes de radiacao térmica.

Para a utilizagao do Método das Zonas é necessario o conhecimento das areas de fluxo
direcionado. Estas areas sao representadas, para caso de um cilindro e meio participante
(Figura 3.16), pelas Equagoes (3.106), (3.108), (3.110), (3.112), (3.114) e (3.116). Estas
equagoes foram implementadas utilizando-se o Método de Quadratura Gaussiana, com 10
pontos, segundo Franga [1995]. O resultado desta implementacao sao fungdes dependentes
dos coeficientes de absor¢ao do gés (a;) e das caracteristicas geométricas dos volumes de
controle, de superficie e de gas. Estas equagoes sao resolvidas para quatro valores diferentes
do coeficiente de absorgao. Estes valores ja foram apresentados na Tabela 3.1.

Para tornar mais precisos os valores fornecidos pelas fungoes que determinam as
areas de troca direta, fatores de corregao foram determinados a partir do balanco global de

energia, Secao 3.6, Capitulo 3. Para volumes de controle de gas os fatores de correcao sao:

4aiV
f9i5 = = = - (4.30)
3 GOk 20 9iisk + 20 9iiT
kil Kl k
Para volumes de controle de superficie:
A
fs; (4.31)

Y Sk Y SiBk Y STk
"l % 2

Estes fatores de correcao multiplicam as areas de troca direta apresentadas no Capitulo 3,
tornando os valores mais precisos.

Como no modelo WSGGM leva-se em conta quatro coeficientes de absorcao, as
equagoes acima sao calculadas também quatro vezes, uma para cada coeficiente (coeficientes
de absorcao ag, ai, as e as, para uma mistura de CO,y, HoO e Ny nas pressoes parciais de
0,1 atm, 0,2 atm e 0,7 atm, respectivamente, conforme mostra a Tabela 3.1). Fazendo uma

analise do valor obtido para as areas de troca direta, a partir destes coeficientes, verifica-se
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que as mesmas apresentam erros de ordem de grandeza inferior a 2 % para os coeficientes
ag, a1 e as. Para o coeficiente az, que possui valor mais elevado, este erro se torna maior
principalmente entre as zonas mais distantes, préximo de 20 %, sendo que para esta situacao
sao desconsideradas as areas de fluxo direcionado. Isso nao implica em maiores erros na
solugao do problema, pois sao os valores obtidos entre as zonas mais préximas que fornecem
os resultados mais significativos em termos de magnitude. Uma rotina de anélise numérica foi
desenvolvida para avaliar a magnitude dos valores destas areas e realizar este procedimento,
onde as areas de fluxo direcionado sao calculadas e analisadas, e quando o valor obtido é
muito pequeno, comparado com valor maximo, este é assumido como zero.

Com as devidas corregoes nas areas de fluxo direcionado, Equagoes (3.69), (3.80),
(3.90) e (3.95), Segao 3.5, as Equagdes (3.83) e (3.101) sdo resolvidas e o resultado é com-
putado no termo fonte de cada volume de controle. Para as zonas de superficie sao realizados
balancos de energia, levando em conta a convecgao entre os gases e estas superficies, além

do fluxo de calor para o exterior da camara, quando este estd presente. Deste modo

Qrad + Qadv + Qcom) =0 (432)

onde Q.ony € 0 fluxo de calor por convecgao entre os gases quentes e as paredes da camara,
Qadv € 0 fluxo de calor por adveccao entre as paredes e o exterior da camara e ()44 ¢ 0 fluxo
de calor por radiacao entre os gases quentes e as paredes da camara. Quando se assume
isolamento térmico ou temperatura prescrita na parede da camara, (),q4, € zero.
Abrindo os termos da Equacdo (4.32) para as paredes radiais da camara de com-
bustao, e considerando que a camara esteja imersa em agua, tem-se
-1

- = Tin 1
S [ NI P | P
inf KFe inf KFe

onde T', e e sao, respectivamente, a temperatura e a espessura da parede de a¢o da camara

(4.33)

de combustao, e Al é a distancia entre a parede e o primeiro volume de controle interno da
camara.

As radiosidades das superficies sdo calculadas através de um calculo iterativo, do
tipo Gauss Seidel, dentro de uma mesma iteracao. Também uma subrotina foi desenvolvida

para realizar estes calculos.
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4.3 Teste de Indepandéncia de Malha

Foram realizados testes de independéncia de malha a fim de verificar o niimero de
volumes sugerido por Magel et al. [1996a], e Nieckele et al. [2002]. Nestes trabalhos sao usados
30 volumes na direcao radial e 60 volumes na diregao axial, para a simulacao da camara de
combustao cilindrica analisada no caso de teste do First Workshop on Aerodynamics of
Steady State Combustion Chambers and Furnaces, organizado pela ERCORTAC — European
Research Community On Flow Turbulence And Combustion, em outubro de 1994 [Garréton e
Simonin, 1994]. Foram realizados testes com 15 por 30 volumes, 20 por 45 volumes, 25 por 50
volumes, 30 por 60 volumes e 35 por 70 volumes nas direcoes radial e axial, respectivamente.
Para verificar os resultados apresentados com as diferentes malhas, devido a questao de
tempo computacional excessivo, nao se considerou a presenca de trocas de calor por radiacao
térmica. As Figuras 4.2 e 4.3 mostram os resultados do perfil de temperatura ao longo do
raio da camara para as posicoes axiais de 0,313 m e 1,313 m da entrada, respectivamente.
Verifica-se que os resultados sao praticamente os mesmos a partir da malha de 30 por 60

volumes, comprovando que a malha sugerida, de 30 por 60 volumes, ¢é suficientemente boa.

1400 X=0,312m

600 - —>— Malha 15x30 volumes
—— Malha 20x45 volumes
400 4 —6—Malha 25x50 volumes %
| —5— Malha 30x60 volumes
200 Malha 35x70 volumes
0

0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25
Dire¢ao Radial [m]

Figura 4.2 — Teste de independéncia de malha: Perfis de temperatu-
ras ao longo do raio da camara para a posicao axial de

0,313 m da entrada, utilizando diferentes malhas.
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1200 | - Malha 15x30 volumes
—— Malha 20x45 volumes

1000 —— Malha 25x50 volumes
200 1 —&— Malha 30x60 volumes
Malha 35x70 volumes

600

0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25
Direcao Radial [m]

Figura 4.3 — Teste de independéncia de malha: Perfis de temperatu-
ras ao longo do raio da camara para a posicao axial de

1,313 m da entrada, utilizando diferentes malhas.

Refinamentos de malha na direcao radial sao aplicados na regiao que compreende
o queimador e o bocal de saida. Junto a parede também ¢é aplicado refinamento de malha
a fim de capturar possiveis efeitos da camada limite. Maiores detalhes destes refinamentos

usados na malha podem ser encontrados no Capitulo 5.



CAPITULO 5

VALIDACAO DA MODELAGEM MATEMATICA

No Capitulo 2 as equacoes de conservacao foram utilizadas para modelar o processo
de combustao levando em conta equagoes de conservagao de massa, de quantidade de movi-
mento, de energia e de espécies quimicas. Para simular a turbuléncia foi adotado o modelo
k-e padrao. Dois modelos de combustao foram utilizados; o modelo de reagoes quimicas
instantaneas, SCRS —Simple Chemically-Reacting System [Spalding, 1979], e o modelo de
taxas finitas de reagoes quimicas, E-A —Eddy-Breakup Arrhenius [Spalding, 1971; Magnussen
e Hjertager, 1977; Kuo, 1986; Turns, 2000]. No Capitulo 3, completando a modelagem de
processos de combustao, foi apresentado o modelo de transferéncia de calor por radiacao.
Emprega-se o Método das Zonas e o Modelo da Soma Ponderada de Gases Cinzas (WSGGM)
para a determinacao das areas de troca direta, e a taxa liquida de transferéncia de calor por
radiagao.

No presente capitulo o problema fisico a ser abordado para validagao da modelagem é
descrito e resolvido. Apresentam-se entao a geometria do dominio, as condi¢oes de contorno,
as propriedades termofisicas dos materiais envolvidos, e os detalhes da solucao numérica
utilizada, além da analise dos resultados obtidos com a presente modelagem.

Devido a dificuldade de realizacao de experimentos deste tipo, a validagao dos re-
sultados aqui apresentados sera feita através da comparacao com resultados obtidos na si-

mulagao de uma situagao semelhante a apresentada na literatura.

5.1 O Problema Abordado

Utilizou-se a mesma camara de combustao analisada por Magel et al. [1996a] e Magel

et al. [1996b]. Esta camara foi usada como caso de teste no First Workshop on Aerodynam-
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ics of Steady State Combustion Chambers and Furnaces, organizado pela ERCORTAC —
European Research Community On Flow Turbulence And Combustion, em outubro de 1994
[Garréton e Simonin, 1994]. Nele sao apresentados dados experimentais de temperatura e
concentracao de espécies quimicas para varias posicoes no interior da camara. Foram também
utilizados os resultados de Nieckele et al. [2002], que faz uma andlise numérica da mesma
camara. A geometria da camara de combustao é cilindrica, com comprimento de 1700 cm,
e 50 ecm de diametro, como mostra a Figura 5.1. Esta camara de combustao é abastecida
com gas natural (GN) através do bico injetor cilindrico de um queimador situado na sua
linha de simetria axial. O queimador abastece a camara de combustao com as quantidades
necessarias de ar e gas natural. Utilizou-se um excesso de combustivel de 5%, resultando
num fluxo méssico de combustivel de 0,0125 kg/s com uma temperatura de 313,15 K, e num
fluxo méssico de ar de 0,186 kg/s com uma temperatura de 323,15 K. O combustivel entra
na camara de combustao através de um duto cilindrico de 6 cm de diametro, e o ar por um
anel adjacente com 2 cm de vao anular, externo a este duto. Para estes fluxos, as velocidades
de injecao foram de aproximadamente 7,76 m/s e 36,29 m/s, para o combustivel e para o
ar, respectivamente. Neste problema nao é calculada a velocidade angular média rw. O
nimero de Reynolds médio na regiao de entrada da camara ficou em 17900, caracterizando

escoamento turbulento.

. 170 em R
) T=393,15K |
T=39315K T=322315K
E\ g
o o Produtos g
~L : Frodutos | B
Pt 3
e —* Combustivel il

Figura 5.1 — Esboco em corte de uma camara de combustao de um

gerador de vapor (Garréton e Simonin, 1994).

Considera-se para o modelo E-A que a composi¢do do ar de entrada seja de 23%
de oxigénio (O,), 76% de nitrogénio (Ns) e 1% de vapor d’dgua (H20). Para o modelo

SCRS, onde o nitrogeénio é assumido como o tnico componente dos produtos da combustao,
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considera-se o ar de entrada como sendo composto de 23,15% de oxigénio e 76,85% de
nitrogénio. Para ambos os modelos, assume-se o gds natural como sendo composto de 90%
de metano (CHy) e 10% de nitrogénio, conforme sugerido por Garréton e Simonin [1994],
portanto livre de umidade. No Anexo A estd apresentado uma comparacao entre algumas
propriedades do metano e do gas natural, mostrando que, sem maiores erros, é possivel usar
as propriedades do metano para representar o gas natural.

Considerando a axissimetria, assume-se o dominio de calculo como sendo apenas uma,
fragdo angular representativa da camara (1 radiano). Tanto o ventilador como os demais
componentes externos a camara de combustao nao fazem parte do dominio de cédlculo, mas
sao considerados na solucao, ja que fornecem as condicoes de entrada na camara. Assume-se
ainda que o processo de combustao ocorre em regime permanente, nao levando-se em conta
as condicgoes iniciais de operacao. A poténcia do queimador utilizado é de aproximadamente
400 kW . Para ambos os modelos sao desprezadas as forcas de empuxo devidas a variacao de
densidade. Esta hipdtese é razoavel pelo fato do escoamento ser principalmente governado
pelas forcas de inércia devido as altas velocidades impostas pelo queimador.

Para o modelo SCRS assume-se que a reagao quimica ocorra instantaneamente, em

uma Unica etapa. Deste modo
cHD 1208 4203, 76)N — cOM + 2H,018) 4 2(3,76) NI (5.1)

Na Equacao (5.1), considerando o ar composto apenas de oxigénio e nitrogénio,
pode-se observar a reacao quimica de combustao estequiométrica para o metano, onde se
consideram que o nitrogénio presente na reagao se mantém inerte. Como o SCRS nao é
capaz de determinar os fragoes de diéxido de carbono e o vapor d’agua da reagao acima, e
ainda considerando que o principal componente dos produtos da combustao seja o nitrogénio,

ja& que o mesmo existe em maior propor¢ao, assume-se a mistura de gases como sendo
Mistura = CHy + Oy + Ny (5.2)

No modelo E-A; que considera o processo de combustao governado por taxas finitas
de reagoes quimicas, duas situagoes sao analisadas. A primeira assume que o processo de

combustao ocorra em uma unica etapa global, conforme a Equacao (5.1), e a segunda con-
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sidera duas etapas globais de reacao quimica. Deste modo, a equacao de reacao quimica em

duas etapas para o metano é

20 HAMY 1 3(02%% + 3, 76N2%%)  — 200®® 1 4H20"® 4 11,28 N23®
200 +1(02%? 43, 76N2%®) — 2002UY + 3, 76 N2 (5.3)

onde a Equagao (5.1) mostra a reacdo em uma unica etapa também para este modelo.
Nenhum outro tipo de reacao quimica, além das reacoes representadas pelas Equacoes (5.1)
e (5.3), estd sendo considerada neste trabalho. Deste modo, com o nitrogénio também inerte,

tem-se a seguinte mistura
Mistura = CHy + Oy + COy + Hy0 + N, (5.4)
Da mesma forma para o caso de reacao quimica em duas etapas,
Mistura = CHy + Oy + COq + HyO 4+ CO + Ny (5.5)

Verifica-se na Equagao (5.3), reagdo quimica em duas etapas, que é possivel capturar
dois efeitos importantes do processo de combustao: propagacdo < terminacao (primeira
etapa da reacao), e oxidagao do CO (segunda reacao).

O problema entao ¢é; dada a geometria da camara, calcular a distribui¢ao de tem-
peraturas e de concentragoes, além da analise do escoamento, para fins de comparacao com
resultados experimentais. O modelo k-e simula a turbuléncia através do cédlculo de uma
viscosidade turbulenta p;, propriedade do escoamento. Em termos matematicos isso vai re-
querer a solucao das equacoes desenvolvidas nos Capitulos 2 e 3, para as quais é necessario
definir as condicoes de contorno. Além disso as propriedades termofisicas do ar e do com-

bustivel sao necessarias para o fechamento do problema.

5.2 Condigoes de Contorno

Nas paredes da camara ¢ imposta a condi¢ao de nao deslizamento e impermeabilida-
de, sendo a viscosidade nestas regioes determinada através de fungoes de parede acopladas ao
modelo de turbuléncia k- (ver Capitulo 2). Assume-se no eixo de simetria que a componente

radial da velocidade ¢é nula, e prescreve-se derivada nula para as componentes axial e angular
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da velocidade. Este procedimento também ¢é adotado para a energia cinética turbulenta e
sua dissipacdo, temperatura (entalpia) e concentragoes. As temperaturas das paredes da
camara de combustao s@o prescritas em 393,15 K, conforme Garréton e Simonin [1995].

Na secao de entrada considerou-se escoamento uniforme na diregao axial, com perfil
de concentragdo também uniforme em cada regiao de entrada (combustivel e ar), segundo
geometria do queimador. Considerou-se a energia cinética turbulenta k = %(uml )2, onde
I é a intensidade de turbuléncia. Para a taxa de dissipacao de energia cinética turbulenta

3 3

. CAk2 , . ;- N
especificou-se € = =*7—, onde | é o comprimento caracteristico da escala de turbuléncia. A

intensidade de turbuléncia na entrada foi prescrita em 6% para o oxidante e em 10% para o
combustivel. Para a dissipacao da energia cinética turbulenta prescreveu-se o comprimento
caracteristico de 0,04 m para o oxidante e de 0,03 m para o combustivel. Estes valores foram
obtidos de Nieckele et al. [2002]. Nas paredes da camara assume-se valor zero para a energia
cinética turbulenta, e prescreve-se sua dissipacao fazendo € = %, onde o valor de k é
tomado do primeiro volume de controle interno da camara, resultado do problema.
Assume-se que na saida da camara de combustao as distribuicoes de energia cinética
turbulenta e de sua dissipagao, as distribuigoes de temperaturas e de concentragoes, assim
como a componente de velocidade radial v, e angular rw sejam localmente parabdlicas.
Segundo Garréton e Simonin [1994] deve-se assumir a emissividade das paredes igual a 0,6.
Da mesma forma, a emissividade dos gases na entrada e saida da camara foi definida como
sendo igual a 1,0. Para o cédlculo das trocas de calor por radiacao nos gases de saida da
camara considerou-se a temperatura da mistura. Esta temperatura pode ser calculada da
seguinte forma,
f pETCp

[ picy (56)

Touir =

onde Ty é a temperatura da mistura, e ¢p € o calor especifico da mistura a pressao constante.

Para determinar a condicao de contorno da velocidade axial u, a jusante da saida da
camara, o perfil de velocidades foi calculado de modo a conservar a massa e evitar contra-
fluxos. Deste modo, é determinado um coeficiente de correcao, ADD, que é adicionado a
velocidade axial do volume imediatamente anterior ao volume de saida da camara, Ug,;. Este

coeficiente é determinado através da integracao dos fluxos de massa ao longo da superficie
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de saida da camara. Deste modo obtém-se a seguinte relacao

Rbocal Rbocal

Y Poaili)sai(i) Asas(i) = ADD Y~ Pt (1)Lant (8) Aane (1) (5.7)

i=1 i=1
onde Rpoeqr € 0 raio do bocal de saida da camara de combustao, A,,; € a area transversal do
volume de saida da camara, A,,; é a area transversal do volume imediatamente anterior ao
volume de saida da camara, ug,; ¢ a velocidade axial no volume de saida da camara, ps,; € a
massa especifica da mistura dos gases na saida da camara e p,,; ¢ a massa especifica desta
mistura na regiao imediatamente anterior a saida da camara.

Respeitando a equacao de conservacao de massa,

Rbocal Rdifu

Z psai(i)ﬂsai(i)Asai(i) = Z pentra(i)ﬂentra(i)Aentra(i) (58)

onde, Ry, raio do queimador que abastece a camara combustao, Acpr € a drea transversal
do volume de entrada da camara, Ue, € a velocidade na entrada da camara e pepirq € a
massa especifica da mistura dos gases na entrada da camara. Substituindo a Equagao (5.8)

na Equacgao (5.7) pode-se, de forma acoplada, determinar o fator ADD. Deste modo

Raifu

Z pentra(i)ﬂentra(i)Aentra(i)
ADD = = (5.9)

Rbocal

Pant (i)aant (i)Aant (Z)

i=1
Ainda, para evitar possiveis contra-fluxos com temperatura desconhecida devido a

recirculagoes na regiao de saida da camara, deve-se corrigir o fator ADD, multiplicando a

velocidade Wg,;, da equagao acima, pelo médulo da menor velocidade desta regiao.

5.3 Propriedades Termofisicas

Nesta secao sao apresentadas todas as constantes e propriedades termofisicas uti-
lizadas na solucao do problema. Para as constantes presentes nas equagoes, e propriedades
termofisicas dos gases envolvidos, os valores foram compiladas de varias fontes e estao a-
presentados na Tabela 5.1. Dentre as propriedades utilizadas, assume-se que a viscosidade
absoluta da mistura e a condutividade térmica da mistura sejam constantes, com os seguintes

valores: = 2,97 x10™° Ns/m? e k = 0,0454 W/(mK).
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A regra de mistura para a difusao de massa multicomponente é baseada na hipotese

Tabela 5.1 — Propriedades termofisicas [Diversas fontes].

Propriedades Magnitude Propriedades Magnitude
MM¢o (kg/kmol) 28 MMo, (kg/kmol) 32
MM oy, (kg/kmol) 16 MM y, (kg/kmol) 28
MM o, (kg/kmol) 44 MM 1,0 (kg/kmol) 18

k (W/mK) 45,4 x 1073 D (m?/s) 2,88 x 1075
a (m?/s) 73,9 x 1076 p (Ns/m?) 2,97 x 1075
R (kJ/kmolK) 8,3145 He™ (] /kg) 3,4 x 107
ere (-) 0,6 Cre (-) 1,44
Cae (-) 1,92 Cu () 0,09
or (-) 1,0 oe (-) 1,3
A (-) 0,4 U (-) 5,5
(/p)(K/cpp)™ =Pr (-) | 0,719 || (u/p)(D)~" =Sc(-) | 0,997
h%m (J/kg) 7,49 x 107 h, (J/kg) 0
0, (J/kg) 3,94 x 108 hY, (J/kg) 0
h%rgo (J/kg) 2,42 x 108 hlo (J/ke) 1,11 x 108
K (-) 4 K (-) 0,5
o = Pry (-) 0,9 Sei (-) 0,9
Le = Sc;/ Pr; (-) 1 v (m?/s) 51,8 x 1076

de mistura diluida, sendo o coeficiente de difusao igual ao coeficiente de difusao do nitrogénio,

D = 2,88 x107° m?/s. Considera-se que todas as propriedades termofisicas presentes no

problema sejam mantidas constantes, para cada substancia, com excecao do calor especifico
dos gases usado para a obtencao da temperatura (CHy, Oy, HyO, COy, CO e Ny).

Na Tabela 5.2 sao listados os valores do calor especifico a pressao constante, como
funcao da temperatura obtidos a partir das equacgoes integrais retiradas de Van Wylen et
al. [1998] e apresentadas na Secao 4.2, Capitulo 4. O calor especifico da mistura foi obtido
a partir de uma média ponderada nas fracoes em massa de cada espécie, conforme Equacao

(2.73).
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Tabela 5.2 — Calor especifico a pressao constante como fungao da

temperatura em J/kgK [Van Wylen et al., 1998].

Temperatura K| | ¢pom, | €0, | Cong | Coi0 | Cp.cO,
300 2226 | 914 | 1045 | 1858 846
600 3256 | 1005 | 1075 | 2020 | 1075
1000 4475 | 1084 | 1164 | 2275 | 1234
1500 5408 | 1360 | 1239 | 2601 | 1326
2000 0904 | 1175 | 1283 | 2833 | 1371
2500 6165 | 1215 | 1314 | 2996 | 1397

Na Tabela 5.3 estao compilados os parametros das equagoes de reagoes quimicas

para o modelo E-A.

Tabela 5.3 — Parametros das equacoes de reacoes quimicas do modelo

E-A [Turns, 2000; Nieckele et al., 2002]

Reagcao/Etapa Ey Ay, Br | very | Yo, | Yoo | Yeo, | YH,0
Reacao 1/Etapa 1| 1,0 x 10® | 1,0 x 102 | 0 1 1 - — —
Reacao 2/Etapa 1 | 2,03 x 108 | 2,8 x 102 | 0 | —=0,3 | 1,3 | — = =
Reacao 2/Etapa 2 | 1,67 x 108 | 2,91 x 10 | 0 - 10,25 1 - -

Considera-se ainda, para ambos os casos, que o comportamento dos gases dentro da
camara de combustao apresente caracteristicas de gas perfeito. Esta é uma boa aproximacao,

pois a pressao de operac¢ao é pouco superior a pressao atmosférica [Spalding, 1979].

5.4 Método Numeérico

O sistema de equagoes diferenciais parciais constituindo-se da conservagao de massa,
de quantidade de movimento, de energia, de espécies quimicas, e do modelo de turbuléncia k-¢
é eliptico, para as velocidades de interesse. Esquemas numeéricos tém sido empregados, onde o

dominio discretizado e as equacoes diferenciais sao aproximadas por equagoes algébricas. No
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presente trabalho, as equacoes diferenciais sao integradas pelo Método dos Volumes Finitos,
conforme descrito por Patankar [1980], Versteeg e Malalasekera [1995], Maliska [2003], e
por Ferziger e Perig [1997], gerando um sistema de equagoes algébricas a ser resolvido. As
equacoes de conservacao de espécies quimicas, de energia e de quantidade de movimento sao
acopladas com o modelo de turbuléncia k-e. A forma generalizada da equacao de conservacao,
Equagao (4.1), foi apresentada no Capitulo 4.

Devido a nao linearidade do sistema, sao empregadas sub-relaxagoes para evitar
divergéncia na solucao. Para os resultados numéricos que estao presentes na Secao 5.5, 0s
valores dos fatores de sub-relaxagoes usados na solugao das equacgoes de energia, de espécies
quimicas, de quantidade de movimento, de energia cinética turbulenta e de dissipacao da
energia cinética turbulenta foram de 0,1. Para o termo fonte de radiacao, a fim de evitar
a divergéncia da solucao, foi utilizada uma subrelaxacao de 0,01. Foi utilizado também um
coeficiente de sub-relaxacao para a correcao da pressao, para a massa especifica, para o
termo fonte de reacao quimica e para a viscosidade turbulenta, também de 0,1. O sistema
de equagoes algébricas que descreve o problema foi resolvido usando o TDMA —Tri-Diagonal
Matriz Algorithm, linha por linha, fazendo ainda uso da técnica de correcao em bloco, com
excecao da energia cinética turbulenta e sua dissipacao.

O esquema Power-Law foi selecionado para avaliar os fluxos nas faces dos volumes de
controle, sendo o acoplamento pressao-velocidade é realizado através do algoritmo SIMPLE
— Semi-Implicit Method for Pressure Linked Equations, conforme Patankar [1980].

Os termos fonte das equacoes de conservacao foram linearizados, e quando necessario
discretizados em Diferencas Finitas.

Partiu-se do algoritimo de propdsitos gerais de Patankar, alterando as rotinas de
determinacao das condigoes de contorno e propriedades termofisicas, além da adicao dos
termos fonte das equagoes apresentadas no Capitulo 2. O cédigo foi escrito e implementado
em Fortran 90. Também uma nova subrotina foi desenvolvida para a determinacao da
transferéncia de calor por radiagdo. Nesta subrotina sao calculados os fatores de forma
para uma cavidade cilindrica com meio participante através do Método das Zonas, assim
como as areas de troca direta levando em conta o Modelo de Soma Ponderada de Gases
Cinzas (WSGGM). Esta subrotina fornece como resultado um termo fonte com unidades de

W/m3, compativel com os demais termos da equagao de energia implementada no programa
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principal. Para o calculo deste termo foram necessarios parametros geométricos da malha,
e as temperaturas na iteracdo anterior (calculo explicito). As radiosidades das paredes da
camara foram determinadas iterativamente, nesta mesma subrotina.

Foram realizados testes de independéncia de malha, chegando-se a 30 volumes na
dire¢ao radial, e 60 volumes na dire¢ao axial, da mesma forma que Nieckele et al. [2002]
e Magel et al. [1996a]. Refinamentos radiais sobre a regiao de entrada e parede periférica
da camara foram também usados. Esta malha possibilitou um bom comportamento entre a
qualidade da solugao e o tempo computacional. Ela é mostrada parcialmente na Figura 5.2.

Verifica-se na Figura 5.2, no canto superior esquerdo, um detalhe mostrando o refinamento no

Ar —

Combustivel —

Figura 5.2 — Vista parcial em corte da malha bidimensional sobre a

camara de combustao (30x60) volumes.

ultimo volume imediatamente anterior a parede. Este refinamento é aplicado para capturar
os efeitos da camada limite que se forma sobre nesta regiao. Para determinar este refinamento

utilizou-se a seguinte equagao:

Y, = ) (5.10)

Uoo

onde Y), é a distancia do centro do volume até a parede, x; um comprimento caracteristico
e Uy a velocidade média do escoamento nao perturbado, préximo a parede. Na Equacao

(5.10) a viscosidade cinemadtica é calculada como:

W
v=" (5.11)
p
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A parede mostrada na Figura 5.2 é apenas representativa nao fazendo parte da
solucao do problema. Sua influéncia é computada apenas como condi¢ao de contorno.

As solugoes forma consideradas convergidas quando o somatério dos residuos nor-
malizados de todas as equacoes foram inferiores a 1072, e os residuos normalizados da entalpia

inferiores a 107,

5.5 Resultados

Sao apresentados resultados comparativos com dados obtidos na literatura para
campos de temperatura, assim como perfis axiais de temperatura e concentragoes de espécies
quimicas sobre a linha de centro da camara, além de algumas posicoes radiais ao longo da
extensao desta camara, de forma a descrever o comportamento do processo de combustao. A
Figura 5.3 apresenta uma comparacao da distribuicao de temperatura dos gases no interior
da camara de combustao, obtida no presente trabalho para os modelos E-A, com uma e
duas etapas de reagdo quimica global para o metano. Também é mostrado nesta figura
o resultado para o modelo SCRS, com uma reacao quimica instantanea global, e a obtida
em um trabalho semelhante desenvolvido por Nieckele et al. [2002], que utilizam o modelo
E-A com reagao quimica em duas etapas globais, da mesma forma que um dos casos aqui
apresentados, porém com o modelo DTRM (Discrete Transfer Radiation Model) para o
calculo da radiagao térmica, ver Secao 3.4.3, o qual nao calcula os fatores de forma para
a determinacao das taxas liquidas de transferéncia de calor por radiacao. Na Figura 5.3-a
estao apresentados os resultados obtidos por Nieckele et al. [2002]. A Figura 5.3-b apresenta
os resultados obtidos com o presente trabalho para o modelo E-A, assumindo duas etapas
globais de reagao quimica para o metano. A Figura 5.3-c apresenta os resultados obtidos com
o presente trabalho também para o modelo E-A, porém assumindo uma tnica etapa global de
reacao quimica para o metano. Na Figura 5.3-d, da mesma forma que nas anteriores, estao
apresentados os resultados da distribuicao de temperatura obtidos com o modelo SCRS.

Observando os resultados é possivel verificar que em termos da magnitude das tem-
peraturas todos os modelos apresentam aproximadamente os mesmos niveis, como tempera-
tura maxima de aproximadamente 1750 K. Verifica-se também que o resultado mais proximo
do resultado de Nieckele et al. [2002] é o da Figura 5.3-b, que utiliza a mesma modelagem

para o processo de reacao quimica de combustao. Observa-se também, em termos quali-
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Figura 5.3 — Distribuicao de temperatura sobre a camara de com-
bustao: (a) Modelo E-A com duas etapas de reacao
quimica - Nieckele et al. (2002); (b) Modelo E-A com
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sente trabalho; (d) Modelo SCRS - presente trabalho.
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tativos, que existe uma boa concordancia entre os resultados das Figuras 5.3-b e 5.3-c, os
quais foram obtidos a partir do modelo E-A, porém com cinética quimica diferente. Pode-se
verificar ainda que existem regioes bastante caracteristicas. Nas Figuras 5.3-a, 5.3-b, e 5.3-c
observa-se claramente uma regiao central préoxima da linha de simetria correspondente ao
jato frio de entrada de combustivel e de ar. As reaces quimicas nesta regiao sao governadas
pela cinética quimica de Arrhenius, resultando num nimero de Damkoler menor do que um.
Para as Figuras 5.3-a e 5.3-b estes jatos sao praticamente idénticos, se estendendo da regiao
de entrada até pouco mais de um terco da camara. Nesta regiao ocorre a mistura dos gases
e o inicio da queima do combustivel, pré-aquecendo os gases, resultando num aumento gra-
dual da temperatura até atingir as mais altas magnitudes proximo da regiao de saida, onde
a chama deixa de ser anelar e ocupa praticamente toda a secao transversal da camara. A
pequena diferenca existente no formato da chama entre estes dois resultados ocorre provavel-
mente devido a transferéncia de calor por radiagao, que no presente trabalho é resolvido de
forma mais detalhada.

Com relacao aos dados da Figura 5.3-c, este jato possui as mesmas caracteristicas,
porém mais curto, com o inicio da reagao de combustao ocorrendo antes, se comparado aos
casos anteriores. Na Figura 5.3-d pode-se verificar os jatos relativamente frios de gds natural
e ar na entrada, que neste caso ficam bem delimitados pelo fato do modelo assumir reagao
quimica instantanea, de modo que na interface entre os fluidos, ar e combustivel, inicia-se a
reacao de combustao. A mistura do ar e do combustivel também ocorre a jusante da regiao
de entrada. A chama corresponde a regiao de alta temperatura, que se estende e intensifica
ao longo do comprimento da camara, da mesma forma que para os casos anteriores, porém
de forma mais abrupta. Sua forma até cerca de 0,8 m da entrada é anelar, entretanto mais
para o final da camara ela ocorre também junto a linha de simetria. Este fato estd associado
as concentragoes de combustivel e ar, que diminuem (ver Figuras 5.6-b e 5.7-a), atenuando
as reagoes quimicas, dando lugar aos gases quentes oriundos do processo de combustao. A
cerca da metade do comprimento da camara, préximo a linha de centro, também pode-se
verificar uma regiao de temperaturas mais baixas, correspondente ao jato frio da entrada
com alta velocidade. Para este caso o jato frio possui temperaturas mais elevadas que para
os casos anteriores. Isso pode ser explicado pelo fato do modelo SCRS nao prever as taxas

de reacao devido a cinética quimica, ao contrario da modelagem anterior, onde as reacoes
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quimicas sao mais lentas.
A Figura 5.4-a mostra as isolinhas de fung¢ao de corrente obtidas com o modelo E-A.

Pode-se observar na Figura 5.4-a a existéncia de um escoamento secundario na forma de

0,25

0 02 04 06 08 1 12 14 16

0 02 04 06 08 1 12 1.4 16
Comprimento axial [m]

(b)

Figura 5.4 — (a) Fungao de Corrente para o modelo E-A; (b) Vetores

velocidade para o modelo E-A.

uma grande recirculacao, situada na parte superior esquerda. Isso ocorre devido a elevada
velocidade de injecao de ar e de combustivel pelo queimador, situado logo abaixo desta
recirculagao, na entrada da camara. Forma-se uma regiao de baixa pressao no canto superior
esquerdo, fazendo uma inversao do fluxo, formando um vortice que se mantém devido a
tensao de cisalhamento com o escoamento principal. Observando a Figura 5.5-b é possivel
constatar a existéncia de uma regiao da maior energia, que coincide com o escoamento
principal, onde predominam as maiores velocidades. A Figura 5.4-b mostra o comportamento
dos vetores velocidade devido a presencga dos fluxos de ar e de combustivel. Por comparacao
entre as escalas dos vetores velocidade, as maiores velocidades no interior da camara sao de
aproximadamente 37 m/s, e as menores cerca de 2 m/s. Deste modo pode-se verificar que
as maiores velocidades, devidas ao decréscimo da massa especifica dos gases decorrente do
aumento de temperatura, estao localizadas mais ao centro da camara de combustao (linha de
simetria), e na regido de saida. Nesta regiao o aumento da velocidade deve-se a diminuigao

da secao de passagem do escoamento. As velocidades mais baixas podem ser encontradas no
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interior da recirculacao, e proximo as paredes. Os resultados obtidos nas simula¢ées com os

modelos E-A e SCRS apresentam praticamente as mesmas caracteristicas e magnitudes.
As Figuras 5.5-a e 5.5-b mostram respectivamente os campos da viscosidade efetiva

(1 + pt), e os campos da energia cinética turbulenta obtidas na simula¢do com o modelo

E-A, e duas etapas de reagao quimica. Na Figura 5.5-a é possivel observar que nas regioes
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Figura 5.5 — (a) Viscosidade efetiva (u + u¢) ; (b) Energia cinética

turbulenta.

proximas as paredes da camara predominam as menores magnitudes da viscosidade. Devido
as tensoes de cizalhamento junto a parede o escoamento se torna mais lento, resultando numa
regiao de menor energia (ver Figura 5.5-b), fazendo com que a viscosidade nesta regiao seja
praticamente a viscosidade do fluido. Verifica-se também que a regiao com maior viscosidade
se encontra sobre o escoamento principal, regiao em torno da linha de simetria da camara,
como esperado. Conforme a Figura 5.5-b, esta regiao coincide com a regiao do escoamento

que contém maior energia, mostrando que a turbuléncia é principalmente originada dos jatos
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de entrada. Na Figura 5.5-b verifica-se que as maiores magnitudes de energia do escoamento
aparecem no jato de ar, e na regiao de saida da camara, onde, segundo a Figura 5.4-b,
predominam as maiores velocidades. Os resultados obtidos nas demais simulacoes também
apresentam praticamente as mesmas caracteristicas e magnitudes.

A Figura 5.6-a mostra os perfis de temperatura dos gases quentes sobre a linha de
simetria da camara de combustao para os resultados experimentais de Garréton e Simonin
[1994], e também da solugao com o presente modelamento com o modelo SCRS e com o mo-
delo E-A, com uma e duas etapas globais de reacao quimica. Pode-se observar nesta figura
que o perfil de temperatura dos gases obtido com o modelo E-A, com duas etapas globais
de reacao quimica, possui boa concordancia com os dados experimentais. Para o caso do
modelo E-A com uma etapa global de reacao quimica verifica-se que existe concordancia
qualitativa. Para estes dois resultados observa-se que os perfis sao coincidentes entre si, e
com os dados experimentais até cerca de 0,6 m da regiao de entrada onde, na situacao que
se tem uma unica etapa global de reacao quimica, o processo de combustao inicia-se antes,
mostrando de forma mais intensificada o aumento de temperatura dos gases. Por assumir
reacao quimica instantanea, o SCRS inicia o processo de combustao imediatamente apds a
injecao dos fluidos na camara, aquecendo os gases e aumentando de forma prematura as
suas temperaturas, ocasionando a discrepancia verificada entre os resultados. Por outro lado
verifica-se que os perfis voltam a se aproximar na regiao de saida.

Na Figura 5.6-b é possivel observar a distribuicao da concentracao de combustivel
ao longo da linha de simetria. Pode-se verificar nesta figura que os perfis obtidos para as
duas situagoes resolvidas com o modelo E-A sao coincidentes, e um pouco afastados dos
dados experimentais até cerca de 0,8 m da entrada, da mesma forma que o modelo SCRS,
mas este em desvio para o lado oposto. Comparando os resultados obtidos com o modelo
SCRS e o modelo E-A, pode-se dizer que para o modelo E-A o consumo de combustivel é
maior imediatamente apds regiao de entrada. Isto pode ser verificado pela declividade mais
acentuada no perfil de concentracao de combustivel obtida com este modelo. Nesta regiao
existe uma grande quantidade de oxigénio para reagir com o combustivel que esta sendo
injetado, que intensifica as taxas de reacao quimica, aumentando o consumo de combustivel.
Ao longo do comprimento da camara esta vai se atenuando devido & inexisténcia de quan-

tidades suficientes de combustivel e oxidante, tornando as taxas de reagoes quimicas mais
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Figura 5.6 — (a) Temperatura ao longo da linha de simetria; (b) Con-

centracao de combustivel ao longo da linha de simetria.

lentas. Esta atenuacao pode ser explicada ao se verificar as concentragoes de oxigénio sobre
a linha de simetria apresentadas na Figura 5.7-a. Nesta figura pode-se verificar um grande
aumento na concentragao de oxigénio logo apds a entrada, que se intensifica até atingir seu
pico préximo a 0,4 m, e depois comeca a diminuir até atingir sua extin¢ao. Esta diminuicao
da concentracao de oxigénio, juntamente com a diminui¢cao da concentragao de combustivel
causam a reducgao nas taxas de reagoes quimicas.

Na Figura 5.6-b verifica-se também que o modelo SCRS apresenta uma melhor
concordancia quantitativa em relacao aos dados experimentais. Verifica-se também que a
declividade do perfil do consumo de combustivel é mais suave se comparado aos perfis obtidos
com o modelo E-A.

As Figuras 5.7-a e 5.7-b mostram os resultados numéricos e experimentais dos perfis
de concentragao de oxigénio e de diéxido de carbono ao longo da linha de simetria, respec-
tivamente. O modelo SCRS assume valor zero para a concentragao de oxigénio em toda a
extensao da camara nesta posicao. Isso ocorre pelo fato do modelo assumir reacao quimica
instantanea e considerar que oxigénio e combustivel nao coexistem em uma mesma posicao.

Como o modelo apresenta um perfil de concentracao de combustivel sobre a linha de simetria
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Figura 5.7 — (a) Concentragao de oxigénio ao longo da linha de sime-
tria; (b) Concentragao de diéxido de carbono ao longo

da linha de simetria.

(Figura 5.6-b) nao pode apresentar valor diferente de zero para a concentracao de oxigénio
nesta posicao. O modelo SCRS também nao é capaz de apresentar perfis de concentragao de
dioxido ou monéxido de carbono, pelo fato de assumir o nitrogénio como tinico componente
dos produtos da combustao. Observa-se também nesta figura que existe concordancia qua-
litativa com os resultados experimentais para ambos os casos resolvidos com o modelo E-A.
A concentracao de oxigénio aumenta ao longo da linha de centro porque a entrada de ar nao
¢ alinhada com o eixo central. Com o inicio do processo de combustao, a concentragao de
oxigénio diminui, ocorrendo um aumento da temperatura, conforme mostra a Figura 5.6-a e,
no caso da reacao em duas etapas, também da concentracao de monoéxido de carbono, que é
criada pela primeira reacao global representativa do processo de combustao, ja apresentada
acima (ver Figura 5.8-a, que mostra o perfil da concentragao de monéxido de carbono sobre a
linha de simetria). No caso de reagdo quimica em uma tnica etapa global é possivel observar
que o consumo de oxigénio pelo processo de combustao ocorre antes, concordando também
com o aumento antecipado na concentracao de diéxido de carbono, conforme esperado. Am-

bos os perfis apresentam resultados com niveis pouco acima das concentracoes de oxigénio



138

0,02 0,014
0,018 ] —e— Presente Trabalho E-A - Duas ¢ Mg
O 0.016 - + Experimental - Garréton e Simoni (1994) 0,012 7 * *
S o X=1312m
0 0,014 < 0,01
= <
< ] .
g 0.012 2 0,008 1 .
2 0,01 Z
£ 0,008 - £ 0,006 1 :
0,006 1 S 0.004 | .
= ~ > L4
£ 0,004 a
0’002 i 0,002 T +Preser41te Trabalho E’-A-Du.as .
+ Experimental - Garréton e Simonin (1994)
0 P P * ? ? 0 T T T T
0 02 04 06 08 1 12 14 1.6 0 005 01 015 02 025
Linha de Centro [m] Diregdo Radial [m]

(a) (b)

Figura 5.8 — (a) Concentragao de mondxido de carbono ao longo da
linha de simetria; (b) Concentragao de monéxido de car-

bono sobre a posicao radial a 1,312 m da entrada.

e didéxido de carbono obtidos nos experimentos, porém, de forma qualitativa verifica-se que
os dois casos apresentam uma boa concordancia em relacao a estes dados. Também pode-se
dizer que o caso com reacao em duas etapas apresenta melhores resultados. Outra van-
tagem da reagao em duas etapas é a capacidade de prever a distribuicao de mondxido de
carbono, como pode-se observar nas Figuras 5.8-a e 5.8-b, que embora nao tenham atingido
os mesmos niveis das medigoes, apresentam concordancia qualitativa. Isso esta associado
a super-predicao das concentracoes de CO5 descritas acima, restando menor quantidade de
carbono para a formacao do CO. Na Figura 5.8-b estd apresentado o perfil de concentragao
de monodxido de carbono sobre a posicao radial a 1,312 m da entrada. Embora sub-preditos,
apresentam a mesma tendéncia, se comparados aos dados experimentais. Isso ocorre pelo
mesmo motivo ja mencionado para o caso do perfil de CO na linha de centro.

As Figuras 5.9-a, 5.9-b e 5.9-¢c mostram uma comparacao entre dados experimentais
e os perfis de temperatura ao longo do raio da camara de combustao para as posicoes axiais
iguais a 0,312 m, 0,912 m e 1,312 m a partir da entrada, respectivamente, obtidos com os
modelos E-A e SCRS. Observa-se na Figura 5.9-a que ambos os resultados obtidos com o

modelo E-A apresentam excelente concordancia com os dados experimentais. Até a posicao
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radial igual a 0,03 m os gases apresentam praticamente a mesma temperatura de entrada,
caracterizando o jato frio dos gases de entrada, ja mostrado nas Figuras 5.3-b 5.3-c. A
partir desta posicao verifica-se um aumento gradual da temperatura, iniciando por um pré-
aquecimento até atingir temperaturas da ordem de 1000 K, caracterizando o fim do processo
de combustao, e também mostrando que a chama é anelar nesta posicao. Verifica-se também
que na regiao proxima a parede cilindrica da camara, raio aproximadamente igual a 0,24 m,
ocorre uma queda de temperatura. Isso esta associado a transferéncia de calor para o exterior
da camara, devida a condicao de temperatura prescrita de 393,15 K, sugerida por Garréton e
Simonin [1994] para representar o experimento, menor que a temperatura dos gases quentes
no interior da camara. Para esta posicao nao foram encontrados outros dados experimentais
na literatura, a fim de se realizar comparacoes.

No modelo SCRS pode-se observar que os resultados nao apresentam boa con-
cordancia para a posicao radial apresentada nesta figura. Efetivamente o modelo SCRS
é pobre ao descrever a gama de concentracées ao longo da qual ocorre a combustao. As-
sumindo reagoes quimicas instantaneas, ele é muito abrupto, e desta forma a chama anelar
ocorre antes, raio igual a 0,05 m, e se extingue prematuramente, predominando a partir
desta regiao as temperaturas dos produtos da combustao, que retrocedem da regiao de tem-
peraturas mais altas devido a presenca de uma recirculagao no escoamento, por conseqiiéncia

da expansao que existe na regiao de entrada, conforme mostram as Figuras 5.4-a e 5.4-b.
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Como a escala tempo mecanico devido a turbuléncia é grande comparada ao tempo quimico
das reacoes quimicas, combustivel em excesso foi consumido, no lugar de uma reagao mais
suave e progressiva, conforme mostram os resultados experimentais e ambos os resultados
do modelo E-A, que utilizam taxas finitas de reacao quimica. Verifica-se também na regiao
préoxima a parede cilindrica da camara, a mesma queda de temperatura apresentada para os
resultados obtidos com o modelo SCRS, pelos mesmos motivos.

Na Figura 5.9-b observa-se que os resultados do modelo E-A com duas etapas globais
de reagao quimica se apresentam melhores que os obtidos com uma unica reacao global, e
também que os obtidos com o modelo SCRS. As mesmas caracteristicas dos resultados
mostrados na posicao radial de 0,312 m sao apresentadas também para esta posicao. A
Figura 5.9-b mostra um comportamento semelhante ao apresentado na Figura 5.9-a para os
resultados obtidos com o modelo SCRS, nao havendo boa concordancia, com este modelo.

Na Figura 5.9-c¢ pode-se observar que ambos os resultados obtidos com o modelo
E-A sao praticamente coincidentes nesta posigao. Verifica-se de um modo geral uma boa
concordancia qualitativa entre estes resultados e os dados experimentais, existindo também
uma boa concordancia quantitativa a partir da posicao radial igual a 0,15 m. Entretanto, se
comparados aos resultados do modelo E-A, uma melhor concordancia qualitativa e também
quantitativa pode ser verificada para os resultados obtidos com o modelo SCRS. Novamente
verifica-se que muito préoximo a parede existe a influéncia da transferéncia de calor para o
exterior da camara, diminuindo a temperatura dos gases.

Nas Figuras 5.10-a e 5.10-b estao apresentados os campos de concentracao de oxigénio
para os modelos SCRS, e E-A com reacao quimica em duas etapas. Pode-se verificar nestas
figuras que a maior concentracao de oxigénio ocorre na regiao de entrada de ar do queimador,
como esperado. Na Figura 5.10-a verifica-se que nao existe oxigénio préximo da linha de
centro da camara, conforme ja mencionado. Para ambos os modelos verifica-se também a
mesma concentragao de oxigénio na regiao de saida da camara, ja que ambos os modelos
apresentam o mesmo consumo de combustivel nesta posi¢ao (ver Figura 5.6-b). Na Figura
5.10-b, ao contrario do modelo SCRS, é possivel notar que a difusao de oxigénio segue para
o centro da camara, formando a mistura de oxigénio e combustivel, condicao necessaria para
o inicio da reacao de combustao. Os resultados do modelo E-A; com uma etapa de reacgao

quimica, sao muito semelhantes aos apresentados na Figura 5.10-b.
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Figura 5.10 — Distribuicao de oxigénio na camara de combustao: (a)
Modelo SCRS; (b) Modelo E-A, com duas etapas de

reagao quimica.

Nas Figuras 5.11-a e 5.11-b estao apresentados os campos de concentracao de diéxido
e monodxido de carbono, respectivamente, para o modelo E-A com duas etapas de reacoes
quimicas. Verifica-se nestas figuras que a maior concentracao de monoéxido de carbono possui
a mesma ordem de grandeza da menor concentracao de didxido de carbono. Verifica-se
também que a formagao de monoxido de carbono aparece principalmente na periferia do
jato principal (ver Figura 5.11-b), com seu pico de concentracao na ponta deste jato. Nestas
regioes existe pouco oxigénio para abastecer a reacao quimica gerando combustao incompleta.
Pode-se observar que o monéxido de carbono se forma como uma casca sobre o jato principal
de entrada, tendo o inicio da sua geracao na parte interna desta casca, seguida de um aumento
e de uma diminuicao da concentracao, até ser destruido, ou consumido pela reagao quimica,

quase por completo formando o diéxido de carbono, conforme mostra a Figura 5.11-a. Os
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Figura 5.11 — (a) Distribuigdo de diéxido de carbono na camara de
combustao; (b) Distribuigdo de mondxido de carbono

na camara de combustao.

resultados da distribuicao de diéxido de carbono do modelo E-A, com uma etapa de reacao
quimica, também sao muito semelhantes aos apresentados na Figura 5.11-a.

As Figuras 5.12-a, 5.12-b e 5.12-¢c mostram a comparacao dos modelos E-A e SCRS,
com os dados experimentais obtidos na literatura, da variacao radial da concentracao de
oxigenio para as posicoes axiais iguais a 0,312 m, 0,912 m e 1,312 m da entrada. Novamente os
resultados do modelo E-A com a reacao em duas etapas se apresentam melhores. Porém nota-
se uma maior discrepancia nas concentracoes de oxigénio obtidas em regioes mais préximas
da regiao de saida da camara, para os menores raios. Os resultados obtidos com o modelo
SCRS nao apresentam bons resultados em nenhuma das posicoes.

As Figuras 5.13-a, 5.13-b e 5.13-c mostram a comparagao entre os resultados obti-
dos com os dois casos simulados com o modelo E-A, e os dados experimentais obtidos na

literatura, da variagao radial da concentracao de diéxido de carbono para as posicoes axiais
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Figura 5.12 — Concentracao de oxigénio sobre posigoes radiais: (a)
0,312 m da entrada; (b) 0,912 m da entrada; (c) 1,312

m da entrada.

iguais a 0,312 m, 0,912 m e 1,312 m da entrada, respectivamente. Da mesma forma o mo-
delo com a reacao em duas etapas apresenta-se melhor, sendo que as maiores diferencas em
relacao aos dados experimentais sao obtidas também proximas da saida da camara. Pelos
mesmos motivos ja descritos, nao sao apresentados resultados da concentracao de didéxido de
carbono para o modelo SCRS.

Supoe-se que os dados experimentais aqui apresentados contenham incertezas de

ordem menor do que os resultados numéricos obtidos.
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CAPITULO 6

ANALISE DA TRANSFERENCIA DE CALOR POR RADIACAO NO
PROCESSO DE COMBUSTAO NUMA CAMARA CILINDRICA

O procedimento numérico descrito na Secao 5.4, Capitulo 5, assim como as pro-
priedades termofisicas apresentadas anteriormente na Segao 5.3, sao usados para obter a
solugao do processo de combustao numa camara cilindrica. As equagoes de conservacao
apresentadas no Capitulo 2 novamente foram utilizadas para modelar o processo de com-
bustao turbulenta sem pré-mistura, sendo a turbuléncia aproximada através das Médias de
Reynolds (RANS), e a viscosidade turbulenta através do modelo k-e padrao. Como j4 verifi-
cado no Capitulo 5 o modelo que melhor representou o processo de combustao foi o modelo de
taxas finitas generalizadas de Arrhenius-Magnussen, E-A, assumindo duas reagoes quimicas
globais para a oxidacdo do gas natural (metano). Neste capitulo esta mesma modelagem
foi usada para representar o processo de combustao numa camara cilindrica imersa em agua
(camara de combustao de uma caldeira), de modo que se possa fazer uma andlise do efeito
da transferéncia de calor por radiacao sobre o processo de combustao. A modelagem de
transferéncia de calor por radiacao utilizada ja foi apresentada no Capitulo 3, e assume o
Método das Zonas e modelo de Soma Ponderada de Gases Cinzas, WSGGM, para a deter-
minacao das taxas liquidas de transferéncia de calor por radiacao entre os gases quentes e
as superficies da camara.

No presente capitulo esta apresentado o problema a ser investigado, as condig¢oes
de contorno, assim como os resultados comparativos de temperatura e de concentracao de
espécies quimicas para duas situagoes: com radiacao térmica e sem radiagao térmica. Uma
analise térmica levando em consideracao as taxas de transferéncia de calor por radiagao e

conveccao também é apresentada.
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6.1 Observacoes Gerais

Para todos os casos é de fundamental importancia verificar as trocas de calor entre
os gases quentes oriundos do processo de combustao e o ambiente externo a camara. Ainda,
como analise dos resultados, deve-se verificar o campo de temperaturas e de concentracoes de
espécies quimicas no interior desta camara, observando as caracteristicas do escoamento dos
gases e a eficiéncia de queima com relacao a presenca ou nao de trocas de calor por radiagao
na modelagem. Da mesma forma que no capitulo anterior considerou-se o problema em
regime permanente.

Os resultados sao expostos de modo que se possa analisar o efeito da radiacao térmica
no processo de combustao. Foram feitos graficos em duas dimensoes mostrando isoregices
de temperatura e de taxa liquida de transferéncia de calor por radiagao, e de concentragao
de espécies quimicas. As distribuicoes de temperatura e concentracoes de espécies quimicas
sobre algumas posicoes de interesse na camara foram analisadas em detalhe.

O tempo computacional requerido para os casos aqui estudados é da ordem de
grandeza de alguns minutos para a situacao em que a radiacao nao esta sendo calculada,
e de pouco mais de dois dias quando se leva em conta a radiacao térmica. A solucao foi
considerada convergida para ambos os casos quando o somatério dos residuos normalizados
de todas as equacoes foi menor que 1079, e o res{duo normalizado da entalpia foi menor que
1076,

A malha usada para a solugao deste problema tem o mesmo numero de volumes
da malha usada na solucao apresentada no capitulo anterior, 30 x 60, j4 que a mesma se
apresentou suficientemente boa. Ela é mostrada parcialmente na Figura 6.1. Refinamentos
sao usados na regiao de entrada, sendo que vinte e quatro dos trinta volumes aplicados
na direcao radial estao dispostos de zero a 12,5 ¢m, compreendendo a regiao ocupada pelo
queimador e o bocal de saida, com diferentes espacamentos. Na regiao préxima a parede
radial também é aplicado um refinamento de malha para que se possa capturar os efeitos da
camada limite.

A fim de representar a presenca de um estator no queimador a equacao média da
conservagao de quantidade de movimento angular, 7w (Equacao (2.160)), é resolvida. Para
isso assume-se que a turbuléncia seja isotropica e que a viscosidade turbulenta, calculada a

partir das velocidades @ e U, seja a mesma para a dissipacao desta quantidade de movimento.
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Figura 6.1 — Vista parcial em corte da malha bidimensional sobre a

camara de combustao (30x60) volumes.
6.2 O Problema

Assume-se uma camara de combustao cilindrica, com comprimento L de 1700 c¢m, e
diametro Dc de 50 em, como mostra a Figura 6.2. Esta camara de combustao é abastecida
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Figura 6.2 — Esboco em corte de uma camara de combustao

cilindrica.

com gas natural e ar, através dos injetores de um queimador situado na sua linha de sime-
tria axial. Utilizou-se um excesso de combustivel de 5%, resultando num fluxo maéssico de
combustivel igual a 0,0125 kg/s para uma temperatura de 313,15 K, e num fluxo méssico
de ar igual a 0,186 kg/s para uma temperatura de 323,15 K. As velocidades de injecao do

combustivel e do ar foram de aproximadamente 15,21 m/s e 36,29 m/s, respectivamente. O



148

numero de Reynolds médio na regiao de entrada da camara ficou em 20000, também carac-
terizando escoamento turbulento. Considerou-se a velocidade tangencial de entrada, devido
a existéncia de um estator no queimador (Figura 6.3), igual a 20 % da velocidade axial de
entrada.

Existem varios tipos de queimadores a gas natural disponiveis no mercado, sendo
uma configuracao freqiiente a composta por um estator e diversos bicos injetores, concentra-

dos em um tnico dispositivo (Figura 6.3).

Figura 6.3 — Queimador comercial a gés natural [Kei-Tek, 1998].

Adota-se a aproximacao de que o combustivel seja injetado por orificios anulares, ao
invés de varios bicos injetores dispostos de forma circular. Deste modo foram implementados
dois orificios concéntricos anulares de vao 0,33 ¢m cada, para injetar o combustivel, Oc;, e
Oc.z, € um orificio, também anular, com vao igual a 2 cm, externamente aos dois primeiros,
para insuflar o ar, Oca,. Na Figura 6.4 pode-se verificar a configuracao do queimador
implementado na solucao do problema.

As principais dimensoes do bico injetor apresentado na Figura 6.4 estao condensadas
na Tabela 6.1.

Considera-se que a composigao do ar de entrada seja de 23% de oxigénio (O,), 76%
de nitrogénio (N2) e 1% de vapor d’agua (H20). Assume-se o gas natural como sendo
composto de 90% de metano (CHy) e 10% de nitrogénio, e também livre de umidade.

Considerando novamente a axissimetria assume-se o dominio de calculo como sendo
apenas uma fracao angular representativa da camara, de 1 radiano. Tanto o ventilador

como os demais componentes externos a camara de combustao nao fazem parte do dominio
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Figura 6.4 — Queimador usado na solu¢ao do problema.

Tabela 6.1 — Principais dimensoes do bico injetor e do bocal de saida.

Variavel | Valor | Varidvel | Valor
Ryico 3 cm Raitu 5 cm
Riocal 12,5 em Oca, 2 cm
Oc;y, 0,33 em Oc., 0,33 em

de calculo, mas sao considerados na solucao, ja que fornecem as condicoes de entrada na
camara.

Assume-se ainda que o processo de combustao ocorra em regime permanente. A
poténcia do queimador utilizado é de aproximadamente 400 kW . Pelo mesmo motivo ja
descrito anteriormente na Secao 5.1, também sao desprezadas as forcas de empuxo devido a
variacao de densidade.

Assumindo a composicao do gas natural descrita acima, e a cinética quimica do

processo de combustao ocorrendo em duas etapas globais, tem-se:

20 HA1Y 1 3(02%% + 3, 76N2%%)  — 200®® + 41201 4 11,28 N2®
200 +1(020? 43, 76N2%9) — 2002 + 3 76 N2 (6.1)

Com o nitrogénio mantendo-se inerte nas reagoes a mistura pode ser escrita da

seguinte forma:

Mistura = CHy + Oy + COy + HyO 4+ CO + Ny (6.2)
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Para simular a camara de combustao de uma caldeira de paredes d’agua, implementa-
se as paredes desta camara uma condi¢do de contorno de terceira espécie (coeficiente de
transferéncia de calor h;,; e temperatura T;,f constantes). Assume-se que esta camara de
combustao tenha paredes de ago com 12,7 mm (1/2”) de espessura, e condutividade térmica
constante e igual a kg, = 60,5 W/mK. Considera-se também que a dgua esteja na tempera-
tura de saturacao 433,15 K, para uma pressao de 7 atm, e seu coeficiente de transferéncia de
calor seja também constante e igual a 500 W/m? K. A Tabela 6.2 mostra de forma resumida
as condicoes de contorno utilizadas, onde a concentracdo f, é vélida para cada compo-

nente da mistura. Para as partes fechadas do bico injetor sao implementadas condicao de

Tabela 6.2 — Condigoes de contorno, onde as propriedades ter-

mofisicas sem sub-indice sdo as da mistura.

xr=0 r=0 x=0
Ocin € Ocea: Rbico <r= Rdifu Rdifu <r< Re
u = Uin,comb u = Uin, ar uw=0
v=20 v=20 v=20
Tw =20 Tw = 0,2u W =
E = sz_;n,comb E = Cpirin,ar K,% = hinfcp(T - T‘znf)
fa = fm,comb fa = fin,ar % =0
3 2 3 2
k= 2 (uin,combI) k= 2 (uin,arl) k=
_ C;%k’% . Cﬁk% e
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isolamento térmico, nao deslizamento e impermeabilidade, sendo a emissividade igual a 1.
Na regiao de saida e nos gases de entrada também é utilizado emissividade igual a 1. A
emissividade das paredes da camara é 0,6 [Garréton e Simonin, 1994].

Para se obter o fechamento do problema sao usadas as mesmas propriedades ter-

mofisicas do ar e do combustivel ja apresentadas anteriormente na Segao 5.3.

6.3 Resultados e Discussoes

Sao apresentados resultados comparativos para campos de temperatura, assim como
perfis axiais de temperatura e concentracoes de espécies quimicas sobre a linha de centro
da camara de combustao, além de algumas posicoes radiais ao longo da sua extensao. A
Figura 6.5 apresenta uma comparacao da distribuicao de temperatura dos gases no interior
da camara, obtida no presente trabalho para o modelo E-A, com duas etapas de reacao
quimica global para o metano, com e sem a presenca de transferéncia de calor por radiagao.
Também é mostrado nesta figura a distribuigao das taxas liquidas de transferéncia de calor
por radiagao, para o caso em que a radiacao térmica estd sendo resolvida, e a distribuicao

do nimero de Damkoler, que ¢é definido da seguinte forma:

Da =+ (6.3)

Tch

onde 7; é o tempo caracteristico da turbuléncia e 7., é o tempo caracteristico das reagoes
quimicas. Neste trabalho o nimero de Da foi obtido da razao entre as taxas de reacoes
quimicas calculadas com os modelos de Arrhenius e de Magnussen.

E possivel verificar, comparando as Figuras 6.5-a e 6.5-b, que a magnitude de tempe-
ratura alcancada para ambas as situagoes é a mesma, aproximadamente 1750 K. Por outro
lado, analisando a regiao onde predominam as temperaturas desta ordem, verifica-se, no caso
em que se resolve a radiagao térmica, que o gradiente de temperatura é diferente e a regiao
ocupada pelos gases de maior temperatura é menos rombuda. Quando a radiagao térmica
estd sendo resolvida existe um acréscimo na taxa de transferéncia de calor das regioes de
temperaturas mais elevadas para as regioes de temperaturas mais baixas que, no caso de
temperaturas desta ordem, passa a ser importante. A Figura 6.5-c mostra este fenomeno.

Esta figura mostra a distribuicao da taxa liquida de transferéncia de calor por radiagao, em
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Figura 6.5 — (a) Distribuigdo de temperatura na camara de com-
bustao sem radiagao térmica; (b) Distribuigao de tempe-
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152



153

Watt (W), integrada em cada volume de controle no interior da camara. Nessa figura é
possivel observar as regides que mais emitem e as que mais absorvem energia por radiagao.
O sinal negativo caracteriza emissao de energia maior do que absorcao, e o sinal positivo o
contrario. Comparando as Figuras 6.5-b e 6.5-c é possivel verificar a coeréncia dos resulta-
dos: as regides que mais emitem sao as regioes de temperaturas mais elevadas, e as que mais
absorvem sao as de temperaturas mais baixas. Fazendo um balango de energia, levando em
conta volumes e superficies de controle, verifica-se que a diferenca entre a quantidade de
energia emitida por radiacao e a quantidade de energia recebida por radiagao é da ordem de
0,89 %, comprovando a corregao da formulagao. No caso da Figura 6.5-a a transferéncia de
calor é governada apenas por advecgao e conducao e, como a adveccao é dominante e ocorre
no sentido do escoamento, nao é possivel que o calor seja transferido da regiao de tempera-
tura mais alta, regiao de saida da camara, para a regiao a montante com temperaturas mais
baixas. Observa-se também, préximo as paredes, que existe um aumento na transferéncia
de calor para o exterior da camara. Isso ocorre pelo mesmo motivo ja descrito. Além disso,
quando a radiacao esta sendo resolvida, existe uma taxa de transferéncia de calor da regiao
de temperatura mais alta, regiao de saida, para as paredes da camara. Verifica-se também
que a regiao central ocupada pelo jato de entrada, proxima da regiao de temperaturas mais
altas, tem sua temperatura levemente modificada pela presenca de transferéncia de calor
por radiacao, sendo esta pequena alteracao suficiente para modificar as taxas de reagoes
quimicas. Isto pode ser verificado mais adiante ao se analisar os campos de concentragao de
espécies quimicas.

Na Figura 6.5-d verificam-se quatro isoregioes do ntimero de Damkdler: Da = 1,
Da =1x 103, Da =1 x 10* e Da = 1 x 10°. Com esta figura é possivel verificar onde
o processo de combustao é governado pela cinética quimica e onde ele é governado pela
mecanica do escoamento. Quando as taxas de reacao quimica sao altas em comparagao com
as taxas de mistura do fluido, Da >> 1, tem-se o regime de reacoes quimicas instantaneas.
Consequentemente, quando as taxas de reacao sao baixas em comparacao com as taxas de
mistura, Da << 1, tem-se o processo governado pela cinética quimica [Turns, 2000]. Com
esta definicao é possivel verificar que a regiao central ocupada pelo jato frio de entrada
(Damkoler << 1) é resolvida pela equagao de Arrhenius, cinética quimica, e todas as outras

regioes imediatamente afastadas, pelo modelo de Magnussem, reacoes quimicas instantaneas.
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Como a cinética quimica, representada pela equacao de Arrhenius, é funcao da temperatura
tem-se na regiao do jato frio de entrada as menores taxas de reacao quimica e como resultado
um aumento gradual da temperatura, gerando um pré aquecimento dos gases, para na parte
posterior, onde também a turbuléncia é intensificada, queimarem de forma mais intensa.

A Figura 6.6-a mostra uma comparacao entre os perfis de temperatura dos gases
quentes sobre a linha de simetria da camara de combustao para os resultados obtidos com
o modelo E-A; com duas etapas globais de reacao quimica, levando em consideracao duas
situagoes: sem transferéncia de calor por radiacao; com transferéncia de calor por radiacao.

Pode-se observar nesta figura que os perfis de temperatura sao praticamente coincidentes até
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Figura 6.6 — Comparacao de resultados com e sem a presenca da ra-
diagao térmica: (a) Temperatura ao longo da linha de
simetria; (b) Concentracao de combustivel ao longo da

linha de simetria.

1,2 m da entrada. A partir desta posicao os perfis deixam de ser coincidentes, aparecendo
uma queda no perfil de temperatura para o caso em que a transferéncia de calor por radiagao é
calculada. Na regiao anterior a 0,9 m a temperatura dos gases ¢ baixa, tornando a influéncia
da troca de calor por radiacao também baixa, praticamente insignificante. Na regiao de
temperaturas mais elevadas, a partir de 1,2 m, o efeito da radiacao térmica passa a ser

importante, aumentando a transferéncia de calor e baixando o temperatura dos gases. Na
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Figura 6.6-b estd apresentado o perfil de concentragao de combustivel para a mesma situagao
apresentada acima. Nao se verifica praticamente nenhuma influéncia da presenca ou nao de
radiacao térmica no consumo de combustivel sobre a linha de simetria.

As Figuras 6.7-a e 6.7-b mostram, respectivamente, os resultados dos perfis de con-
centracao de oxigenio e de diéxido de carbono ao longo da linha de simetria, com e sem a

presenca da troca de calor por radiacao. Na Figura 6.7-a verifica-se que a presenca de trans-
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Figura 6.7 — Comparacao de resultados com e sem a presenca da ra-
diag@o térmica: (a) Concentragao de oxigénio ao longo
da linha de simetria; (b) Concentragao de diéxido de

carbono ao longo da linha de simetria.

feréncia de calor por radiacao térmica causa um pequeno aumento no consumo de oxigénio,
que comeca a partir de 0,65 m da entrada. Situacao inversa ocorre com relacao aos perfis
de concentracao de diéxido de carbono que, a partir da distancia de 1,2 m, apresentam uma
diminuicao de concentragao. Esta diminuicao na concentracao de diéxido de carbono esta
associada a queda de temperatura nesta regiao, conforme mostrado na Figura 6.6-a. Ja o
aumento do consumo de oxigénio ocorre devido a um pequeno aumento na temperatura,
respectivo a esta posicao e pouco pronunciado na Figura 6.6-a devido a escala, causado pela
absorcao do calor emitido por radiacao térmica dos gases com temperatura mais alta da

regiao de saida, conforme ja visto na Figura 6.5-c. Verifica-se também, quando radiacao
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térmica esta sendo calculada, um pequeno aumento na producao de diéxido de carbono de
0,65 m até 1,2 m da entrada. Este pequeno aumento esta associado ao aumento no consumo
de oxigénio apresentado nesta posicao. Estas variacoes nos perfis de concentracao, mesmo
com um pequeno aumento na temperatura dos gases é justificavel. Lembre-se que o modelo
de Arrhenius, utilizado para calcular as taxas de reacao quimica nesta regiao do escoamento,
apresenta forte dependéncia com a temperatura.

Nas Figuras 6.8-a e 6.8-b sao apresentadas comparacoes entre os perfis de concen-
tragao de mondxido de carbono, com e sem a presenca de troca de calor por radiagao.

Verifica-se na Figura 6.8-a, quando radiagao térmica é calculada, que houve um significativo
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Figura 6.8 — Comparacao de resultados com e sem a presenca da ra-
diagao térmica: (a) Concentracao de mondxido de car-
bono ao longo da linha de simetria; (b) Concentragao de
monoxido de carbono sobre a posicao radial a 1,312 m

da entrada.

aumento da concentragao de mondéxido de carbono sobre regiao que apresenta as tempe-
raturas mais altas. Isto estd associado a presenca de combustao incompleta nesta regiao.
Com a diminui¢ao da magnitude de temperatura (ver Figura 6.6-a), devida a emissao de
calor por radiacao, ocorre também uma diminuicao na concentragao de diéxido de carbono

(ver Figura 6.7-b), e com isso um aumento na concentragdo de CO. Isso afeta as taxas de
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reacoes quimicas, que por sua vez tendem a diminuir. Na Figura 6.8-b isto também pode ser
verificado. Porém aparece uma inversao nos perfis, causada pelo mesmo fenomeno. Obser-
vando as Figuras 6.5-a e 6.5-b verifica-se que existe também uma diferenca entre os niveis
de temperatura também no sentido radial da camara, pelo mesmo motivo ja comentado.
Para melhor ilustrar a diferenca existente entre as duas situagoes analisadas nas Fi-
guras 6.8-a e 6.8-b, nas Figuras 6.9-a e 6.9-b sao apresentadas as distribuigoes de concentragao
de monoxido de carbono, com e sem a presenca de radiagao térmica. Na Figura 6.9-a tem-se
o campo de concentragao de CO quando a radiagao térmica esta sendo resolvida. O caso
contrario é mostrado na Figura 6.9-b. Verificam-se as mesmas caracteristicas para as duas
situagoes, entretanto a regiao ocupada pelo monoxido de carbono é menor para o caso sem

radiacao térmica.
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Figura 6.9 — Distribuicao da concentracao de monodxido de carbono
na camara de combustao: (a) Com radiagao térmica; (b)

Sem radiacao térmica.

As Figuras 6.10-a, 6.10-b e 6.10-c mostram uma comparacao entre os perfis de
temperatura, com e sem transferéncia de calor por radiagao térmica, ao longo do raio da
camara de combustao. Observa-se na Figura 6.10-a que houve um significativo aquecimento
dos gases no interior da camara do raio 0,025 m até 0,19 m, para o caso em que a troca

de calor por radiacao é calculada, onde a partir dai ocorre uma inversao nos perfis. Este



158

aquecimento deve-se a absor¢ao do calor que ¢ emitido da regiao de temperaturas mais altas,
na saida da camara. Analisando os dois casos para o raio de 0,1 m tem-se um aumento
de aproximadamente 500 K. Também, no caso em que se considera a radiacao térmica, a
magnitude das temperaturas ¢ menor a medida que se aproxima das paredes da camara, como
era esperado. Quando se considera a radiacao térmica tem-se um aumento da transferéncia
de calor dos gases quentes para as paredes da camara, e desta para o exterior. Na Figura

6.10-b observa-se o mesmo comportamento apresentado na Figura 6.10-a. Na Figura 6.10-c
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Figura 6.10 — Analise do efeito da radiacao térmica na distribuigao
de temperatura sobre posigdes radiais: (a) 0,312 m da

entrada; (b) 0,912 m da entrada; (c) 1,312 m da entrada.
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verifica-se um comportamento diferente. Sobre a posi¢ao axial 1,312 m esta a regiao das mais
altas temperaturas no interior da camara. Esta regiao estda emitindo energia por radiagao
para os gases a montante, perdendo mais energia, baixando a temperatura dos gases.

Nas Figuras 6.11-a, 6.11-b e 6.11-c estao apresentadas comparagoes entre os perfis
de concentracao de oxigénio, com e sem transferéncia de calor por radiagao térmica, ao longo
do raio da camara de combustao para as mesmas posicoes axiais das Figuras 6.10-a, 6.10-b e

6.10-c, obtidos com o mesmo modelo. Analisando a Figura 6.11-a verifica-se que houve um
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Figura 6.11 — Anélise do efeito da radiacao térmica na concentracao de
oxigénio sobre posigoes radiais: (a) 0,312 m da entrada;

(b) 0,912 m da entrada; (c) 1,312 m da entrada.



160

aumento no consumo de oxigénio quando se considera troca de calo por radiacao térmica. Isto
pode ser justificado pelo aumento na temperatura dos gases nesta regiao, seguido também
de um aumento da turbuléncia e por conseqiiéncia das taxas de reacoes quimicas, que por
sua vez também aumentam a temperatura dos gases, melhorando a eficiéncia de queima
no progresso de combustao. Na Figura 6.11-b verifica-se um comportamento semelhante ao
apresentado na Figura 6.11-a. Entretanto na Figura 6.11-c ocorre uma pequena diminuicao
na concentracao de oxigénio quando se considera radiacao térmica, que praticamente nao
altera os resultados. Isso estd associado ao aumento do consumo de oxigénio nas regioes
que antecedem esta posicao, resultando numa menor quantidade desta espécie quimica para
abastecer a reacao. Esta pequena diminuicao na concentracao de oxigénio é responsavel
também pela diminuicao das taxas de reagao quimica, pela diminuicao da temperatura e pelo
aumento na concentragao de mondxido de carbono, apresentada na Figura 6.8-b, originado
da combustao incompleta do metano.

As Figuras 6.12-a, 6.12-b e 6.13 mostram uma comparacao entre os perfis de con-
centracao de diéxido de carbono, com e sem transferéncia de calor por radiagao térmica, ao

longo do raio da camara de combustao. Verifica-se, quando existe troca de calor por radiacao
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térmica, também um aumento na concentracao de CO, para as posigoes axiais de 0,312 m e
0,912 m da entrada, assim como uma diminuicao nesta concentragao para a posicao 1,312 m
da entrada. O aumento na concentracao de diéxido de carbono esta associado ao aumento
de temperatura, e por conseqiiencia a alteragoes nos niveis de turbuléncia do escoamento
(p(T, fa), 11e(p)) e das taxas de reagdes quimicas, assim como no aumento do consumo de
oxigénio. A situagdo em que se tem diminuigdo na concentragdo de COs, Figura 6.13 (caso
com radiagao térmica), pode ser relacionada também a modificagdo da magnitude de tem-
peraturas, porém neste caso diminuicao devido a emissao de calor, além da diminuicao da

concentracao de oxigénio, que foi consumido antes. Conforme a Figura 6.6-b o consumo de
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de diéxido de carbono sobre a posicao radial a 1,312 m

da entrada.

combustivel nao é alterado, e na falta de oxigénio para abastecer a reacao quimica surge a
combustao incompleta, e como resultado o aumento na geracao de mondxido de carbono,
conforme ja mencionado.

Fazendo um balanco energético sobre a camara de combustao, para a situagao em
que radiacao térmica nao estd sendo considerada, tem-se um fluxo energético na entrada
de aproximadamente 1340,1 kW /rd, referentes a entalpia do combustivel na temperatura
de 313,15 K, mais 10383,5 kW/rd, referentes a entalpia do ar na temperatura de 323,15

K, e mais 893734 kW /rd, referentes a entalpia de combustao do gds natural. Isso resulta
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num total de 101096,9 kW /rd. Na saida tem-se, devido a quantidade de combustivel nao
queimado, um fluxo energético de 1355,8 kW/rd, mais um fluxo de gases quentes oriundos
da combustao com 84770,9 kW/rd, e mais os fluxos de energia pelas paredes da camara
de 12500,8 kW/rd, resultando num total de 98627,6 kW /rd. Com esta andlise é possivel
verificar que a perda de energia para o exterior através das paredes da camara representa
cerca de 14,51 % da energia total gerada na combustao. A diferenca entre a quantidade de
energia que entra e a que sai, cerca de 2,44 %, é resultante do critério de convergéncia usado.

Fazendo o mesmo para a situagao de combustao com a cosideracao da presenca de
trocas de calor por radiacao térmica nos calculos da combustao tem-se um fluxo energético
na entrada de aproximadamente 1340,1 kW/rd, referentes a entalpia do combustivel na
temperatura de 313,15 K, mais 10383,5 kW /rd, referentes a entalpia do ar também na
temperatura de 323,15 K, e mais 89373,3 kW /rd, referentes a entalpia de combustao do gés
natural. Isso resulta num total de 101096,9 kW /rd. Na saida tem-se, novamente devido a
quantidade de combustivel ndo queimado, um fluxo energético de 925,5 kW /rd, mais um
fluxo de gases quentes com 74514,2 kW /rd, e mais os fluxos de energia pelas paredes da
camara de 24546,1 kW /rd, resultando num total de 99985,9 kW/rd. Verifica-se novamente,
analisando o balanco, que a perda de energia para o exterior através das paredes representa,
cerca de 24,55 % da energia total gerada na combustao, é cerca de 96 % maior do que no
caso sem radiacao. A diferenca entre a quantidade de energia que entra e a que sai, cerca de
1,10 %, assim como na situacao anterior é resultante do critério de convergéncia. A Tabela

6.3 mostra, de forma resumida, os principais fluxos de calor citados acima.

Tabela 6.3 — Anélise dos fluxos de calor sobre a camara de combustao

Entrada [W/rd] Saida [W/rd]
Sem radiacao | Com radiacao
Entalpia do comb. 1340,1 || Comb. nao queimado 1355,8 925,5
Entalpia do ar 10383,5 || Entalpia de saida 84770,9 74514,2
Energia do comb. 89373,4 || Paredes 12500,8 24546,1
Total 101096,9 || Total 98627,6 99985,9

Analisando a eficiencia de queima verifica-se que, para o caso de combustao sem
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a consideracao de transferéncia de calor por radiacao térmica, a eficiéncia de queima ficou
em aproximadamente 98,48 %. No caso oposto, quando se considera radiacao térmica, a
eficiéncia praticammente nao se altera, ficando em 98,96%. Ao analisar as duas situacoes
verifica-se que a quantidade de energia desperdicada com o combustivel nao queimado é pe-
quena, e que a troca de calor por radiacao praticamente nao afeta o consumo de combustivel,
conforme ja visto ao se analisar a Figura 6.6-b. Mas é importante na homogeneizacao do
campo de temperaturas e na taxa total de transferéncia de calor, influenciando nas taxas de
reacoes quimicas e nas concentragoes dos produtos da combustao. A diferenca apresentada
entre as duas situacoes pode também estar associada aos critérios de convergéncia usados
na solugao do problema.

Fazendo uma analise dos fluxos de calor apresentados nota-se que a quantidade de
calor perdido pelas paredes da camara para o exterior sao bastante significativas com relagao
a quantidade de calor perdida nos gases de saida da camara. Isso esta associado as condicoes
externas de temperatura e ao coeficiente de troca de calor adotado. Verifica-se também que
a transferéncia de calor por radiacao aumenta bastante a taxa de transferéncia de calor pelas
paredes da camara.

As Figuras 6.14-a, 6.14-b e 6.14-c mostram o efeito da transferéncia de calor por
radiagao através das paredes da camara. Nestas figuras a linha com marcadores retangulares
representa o fluxo total de calor para o exterior a camara (conveccao + radiagao). Na Figura
6.14-a verifica-se que os fluxos de calor por conveccao e radiacao se alternam e apresentam as
mesmas magnitudes. Na Figura 6.14-c verifica-se que, até a distancia de 60 cm da entrada,
os fluxos de calor por radiacao e conveccao sao praticamente coincidentes e apresentam as
mesmas caracteristicas. A partir desta posicao os fluxos de calor por radiacao que chegam na
parede periférica da camara comecam a ser mais importantes. Estas paredes, além de apre-
sentar caracteristica geométrica adequada a recepcao da radiagao térmica, estao envolvendo
a regiao onde estao presentes os gases com os maiores niveis de temperatura, o que tende
a amplificar as trocas térmicas. A distancia entre os gases quentes e as paredes também é
responsavel por isso. Os fluxos de calor mostrados na Figura 6.14-b apresentam as mesmas

caracteristicas da mostradas dos fluxos de calor apresentados na Figura 6.14-a.
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CAPITULO 7

CONCLUSOES FINAIS E PROPOSTAS PARA CONTINUACAO DO
TRABALHO

7.1 Conclusoes

O desenvolvimento de modelagens matematicas para fluxos reativos entre com-
bustiveis e oxidantes possui um papel muito importante na compreensao dos processos de
combustao. O presente estudo foi desenvolvido para obter uma modelagem detalhada da
combustao turbulenta de combustiveis gasosos em camaras cilindricas, a fim de se obter um
maior entendimento dos fenomenos de transporte envolvidos. A modelagem desenvolvida foi
fundamentada nas equacgoes de conservagao de massa, de quantidade de movimento, de ener-
gia e de espécies quimicas. O modelo k-¢ padrao foi utilizado para representar a turbuléncia
presente no escoamento dos gases. As taxas de reagoes quimicas foram determinadas através
de dois modelos diferentes: o modelo SCRS — Simple Chemically-Reacting Systems, que as-
sume taxas instantaneas de reagoes quimicas, e o modelo E-A — Eddy Breakup - Arrhenius,
que considera taxas finitas de reagoes. A radiacao térmica foi modelada através do Método
das Zonas, sendo o modelo da soma ponderada de gases cinzas, WSGGM, usado na deter-
minacao do espectro de emissao e absor¢ao dos gases no processo de combustao. Para a
solucao destas equacoes diferenciais, juntamente com os modelos de turbuléncia, de reacoes
quimicas e radiacao térmica, fez-se o uso do Método dos Volumes Finitos.

A validacao da modelagem apresentada foi feita através de comparacao dos resul-
tados obtidos com a presente modelagem e dados experimentais encontrados na literatura,
para um processo de combustao numa camara cilindrica. A camara de combustao usada foi

a mesma abordada no First Workshop on Aerodynamics of Steady State Combustion Cham-
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bers and Furnaces, organizado pela ERCORTAC - Furopean Research Community On Flow
Turbulence And Combustion [Garréton e Simonin, 1994]. Utilizou-se o gds natural como
combustivel e o ar atmosférico como oxidante. O processo de combustao sem pré-mistura foi
resolvido para a condi¢ao de excesso de combustivel de 5 % para ambos os modelos, onde o
gas natural foi injetado por um duto circular central, e o ar atmosférico por um orificio anular
externo a esse duto, no mesmo plano. Como o modelo SCRS assume taxas instantaneas de
reacoes quimicas, um processo de combustao nao estagiada, com apenas uma etapa global
de reacao quimica, foi assumido. Para o modelo E-A duas situagoes foram resolvidas: com-
bustao nao estagiada, com uma etapa global de reagao quimica; e reacao quimica estagiada,
com duas etapas globais. As forcas de empuxo nao foram consideradas neste trabalho, ja
que o problema resolvido foi assumido como sendo convectivo dominante.

Os resultados obtidos com o modelo SCRS para a distribuicao de temperaturas, em
termos de tendéncias gerais, sao razoaveis. Ja as concentracoes de espécies quimicas nao
apresentam resultados satisfatorios. Apenas a distribuicao da concentracao de combustivel
sobre a linha de simetria da camara apresenta bons resultados. Este modelo, além de nao
ser capaz de prever as concentragoes de vapor d’agua, didxido e mondxido de carbono,
também nao é capaz de prever corretamente as concentracoes de oxigénio, pois assume que
somente uma destas espécies pode ocupar um mesmo volume de controle, anulando a outra.
Deste modo na regiao central da chama, proximo a linha de simetria, onde deveria existir
um mistura destas espécies quimicas, o modelo SCRS apresenta dados inconsistentes e nao
realisticos para a fracao massica desta espécie quimica. Na regiao central, junto a linha
de simetria, o modelo SCRS também nao consegue prever de forma correta a distribuigao
de temperaturas. No centro da chama as taxas de reagoes quimicas sao mais baixas e
governadas por cinética quimica. Como o SCRS assume Da >> 1 para todo o campo,
as reacoes quimicas nesta posicao nao sao determinadas de forma correta, portanto mais
altas do que deveriam ser, causando um aumento abrupto e exagerado na temperatura dos
gases, tornando a superficie de reacao quimica, ou superficie de chama, muito delgada.
Nos resultados dos perfis radiais de temperatura calculados com o SCRS existe, de forma
concentrada, a producao de uma grande quantidade de energia na regiao ocupada pela
chama anelar, que ¢é fina, causando picos de temperatura nestas posigoes. A medida que

o raio aumenta estes picos se atenuam, apresentando niveis de temperatura inferiores aos
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dados experimentais, ja que a maior parte da energia gerada na combustao foi consumida
antes. Na regiao proxima da saida da camara, onde praticamente nao mais existe reacoes
quimicas, os resultados de temperatura obtidos com o SCRS sao melhores que os obtidos
com o modelo E-A, apresentando uma melhor concordancia com os dados experimentais.

Para o modelo E-A os resultados apresentam boa concordancia com os dados expe-
rimentais, principalmente para a situagao em que o processo de combustao foi assumido em
duas etapas globais de reacao quimica. Verificou-se que os resultados obtidos com o modelo
E-A apresentaram praticamente as mesmas tendéncias dos dados experimentais. Para este
modelo, como as reacoes quimicas ocorrem a taxas finitas, a superficie da chama é mais es-
pessa, representando de forma mais realistica o processo de combustao. Quando duas etapas
globais de reacoes quimicas foram consideradas, os resultados obtidos para a distribuicao
de temperaturas, principalmente junto a linha de simetria, concordaram muito bem com os
dados experimentais. Os resultados da distribuicao da concentragao de didéxido de carbono
também apresentaram boa concordancia. Ja os resultados da distribuicao de monoxido de
carbono, tanto sobre a linha de simetria quanto ao longo do raio na posi¢ao axial, a 1,313
m da entrada, ficaram um pouco sub-preditos, porém com as mesmas tendéncias apresen-
tadas nos dados experimentais. Ainda com o modelo E-A, quando se assume apenas uma
etapa global de reagoes quimicas, o jato central da chama, onde acontece o pré-aquecimento
dos gases, se extingue antes aumentando de forma prematura a temperatura destes gases, e
também o consumo das espécies quimicas reagentes (oxigénio e metano). Por este motivo,
embora apresentando as mesmas tendéncias gerais, a distribuicao das fracoes de diéxido de
carbono ficou sobre-predita. Nesta situacao assumiu-se combustao completa, logo nao foi
possivel determinar as concentragoes de monodxido de carbono.

A fim de verificar o grau de importancia da transferéncia de calor por radiagao no
processo de combustao foram realizadas simulacoes de fluxos reativos turbulentos de gés
natural e ar atmosférico, sem pré-mistura, com e sem a presenga da radiagao térmica. Para
verificar o papel desempenhado pela radiacao térmica dos gases de combustao no processo de
transferéncia de calor assumiu-se uma camara de combustao cilindrica com paredes d’agua.
A injecao do combustivel e do oxidante foi feita através de um queimador central, semelhante
ao usado para validar a modelagem, porém com dois orificios concéntricos para injecao de

combustivel. Nesta situagao o efeito do swril (20 % da velocidade axial de entrada) sobre
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a injecao de ar foi computado através da condigao contorno da equacao de conservacao da
quantidade de movimento angular. Para esta andlise apenas o modelo E-A, com duas etapas
de reacoes quimicas, foi considerado, ja que o mesmo apresentou os melhores resultados.
Verificou-se que a presenca da radiagao térmica funciona como um agente homogeneizador
do campo de temperatura dos gases no interior da camara, baixando-a nas regioes original-
mente de picos, e aumentando-a nas regioes originalmente mais baixas. Com isso verificou-
se também alteragoes nas taxas de reagdes quimicas, modificando a magnitude das fracoes
dos reagentes, principalmente oxigénio, e também dos produtos da combustao (diéxido e
monoxido de carbono). Além disso, quando a radiagdo térmica foi considerada, surgiram
efeitos de extingao local da chama nas regioes de temperaturas mais altas, diminuindo o
consumo de oxigénio e aumentando a producao de mondxido de carbono, caracterizando
assim uma combustao incompleta. Em algumas situagoes, a montante da chama, obteve-
se uma variacao de temperatura de até 500 K. A radiacao térmica também aumentou a
taxa de transferéncia de calor dos gases quentes para as paredes da camara, e desta para o
seu exterior. Em determinadas situagoes os fluxos de calor por radiacao térmica, dos gases
quentes no interior da camara para as paredes, se mostrou mais importante do que os fluxos
de calor por conveccao. A presenca da transferéncia de calor por radiacao nao afetou o con-
sumo de combustivel sobre a linha de simetria (regiao central do jato de entrada), mantendo
inalterada a eficiéncia de queima do processo de combustao.

O modelamento matematico do transporte de calor, de massa, e de quantidade de
movimento em processos de combustao, e sua relevante importancia no desenvolvimento de
procedimentos 6timos de queima, foram revisados e discutidos neste trabalho. Constatou-
se, a partir dos resultados apresentados, que os modelamentos tedricos sao bastante tuteis
na predicao do comportamento dos fenomenos presentes na combustao. Mostrou-se também
que a radiacao térmica nao pode ser desconsiderada em processos de combustao deste tipo.

O modelamento apresentado pode também ser estendido ao estudo de processos de
combustao em camaras cilindricas de diferentes dimensoes, para diferentes tipos de com-
bustiveis gasosos e para diferentes processos de queima, chamas difusivas ou chamas pré-

misturadas.



169

7.2 Propostas para Continuacao do Trabalho

Alguns fenomenos fisicos associados aos processos de combustao de diferentes tipos
de combustiveis ainda permanecem nao resolvidos. Ao longo desta pesquisa verificou-se que a
maioria dos trabalhos apresenta nivel de detalhamento elevado na determinacao das taxas de
reacoes quimicas, porém o escoamento dos gases e o transporte das espécies quimicas nao sao
bem resolvidos. De forma oposta outros trabalhos apresentam bom nivel de detalhamento
no escoamento dos gases e pouco enfoque com relacao as reagoes quimicas. Outros ainda
apresentam razoavel detalhamento para as duas situagoes mas desconsideram, ou calculam
de forma grosseira, a transferéncia de calor por radiacao. Deste modo verifica-se que existe
uma grande perspectiva quanto ao surgimento de novas modelagens capazes de abordar o
problema de forma mais detalhada em todos os fendmenos presentes. Com certeza o surgi-
mento de computadores mais rapidos contribuird para isso. Sendo assim algumas propostas

relativas a continuagao deste trabalho sao apresentadas a seguir:
1. Testar a modelagem desenvolvida para processos de combustao com pré-mistura;
2. Verificar a influéncia das forcas de empuxo sobre o escoamento;

3. Verificar a influéncia do turbilhonemento sobre as taxas de reacoes quimicas, ja que o

mesmo tende a melhorar a taxa de mistura dos fluidos e intensidade de turbuléncia;

4. Fazer uma andlise da sensibilidade dos parametros usados nas equagoes de reagoes

quimicas do modelo E-A, a fim de verificar a influéncia destes nos resultados;
5. Implementar modelos de turbuléncia mais sofisticados;
6. Resolver processos de combustao com outros combustiveis, tais como o GLP;

7. Testar outros modelos de reagoes quimicas, tais como modelos de escoamentos turbu-
lentos reativos, que sao capazes de resolver de forma mais detalhada a cinética quimica

do processo de combustao;

8. Utilizar a modelagem para camaras de combustao de diferentes tamanhos e diferentes
razoes de ar e combustivel, a fim de extrair possiveis correlacoes que possam ser usa-
das, juntamente com modelagens algébricas (como as apresentadas no Anexo B), em

softwares como o IHT, IT, IPSEpro, etc.;
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9. Finalmente, utilizar a modelagem apresentada para aplicacoes praticas.



ANEXO A

PROCESSOS DE COMBUSTAO

Os principais problemas mundiais de geracao de energia e emissao de poluentes na
atmosfera sao oriundos principalmente da queima de combustiveis fosseis em camaras de
combustao [Carvalho et al., 1993]. Deste modo, o aperfeigopamento nos projetos, e melhorias
nas condicoes de operacao da camara de combustao, podem resultar em solucoes impor-
tantes com relacao ao consumo de energia e a reducao da emissao de poluentes, incluindo
CO,. Para alcancar estes objetivos, um melhor entendimento dos fenémenos fisicos presentes
em camaras de combustao se faz necessario. Porém a multiplicidade de interacoes entre estes
fenomenos fisicos, principalmente a turbuléncia, a combustao, a cinética quimica, a trans-
feréncia de calor, e os fluxos multifasicos, constituem um grande desafio para a compreensao
e solucao do problema. O modelamento matematico de camaras de combustao levando
em conta todos estes fenémenos é possivel [Carvalho et al., 1993], e o sucesso dos resulta-
dos deste modelamento depende principalmente da maneira com que se trata o problema.
Quando se resolve o problema levando em conta um ntimero grande de equacoes representa-
tivas dos fenomenos presentes na combustao, tem-se também a necessidade de utilizagao de
programas computacionais sofisticados. Muitas vezes isso se torna demasiadamente oneroso
e demorado, nao atendendo as necessidades de um engenheiro projetista, por exemplo. Deste
modo, o desenvolvimento de modelos mais simplificados e que representem de forma realista
o fendmeno se torna importante. Para que os modelos fornecam bons resultados, estes devem
ser corretamente ajustados, com base em dados obtidos experimentalmente, ou com solugoes
obtidas através de simulacoes empregando modelos mais completos.

Neste capitulo estao apresentados alguns principios da combustao, além de um

modelamento simplificado, obtido através de balangos globais de massa e de energia numa
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camara de combustao genérica. Este modelamento é fundamentalmente representado por
equacoes algébricas, soltuveis através de métodos iterativos ou diretos, utilizados por diver-
sos softwares comerciais disponiveis no mercado, tais como o TRANSYS [Klein, 1994b], EES
[Klein, 1994a], IHT [Intellipro, 1996], IT [Intellipro, 1999], o MATLAB [MathWorks, 1999],
o IPSEpro [SimTech, 2000], dentre outros.

A.1 Principios da Combustao

A nivel industrial combustao pode ser definida como a reagao quimica na qual um
oxidante (oxigénio) reage com um determinado redutor (combustivel), liberando energia.

Combustiveis a base de hidrocarbonetos sao constituidos principalmente por hidro-
génio (H) e carbono (C). A combustao completa destes elementos produz principalmente gés
carbonico (CO3) e dgua (H20), além de quantidades pequenas de monéxido de carbono (CO).
Alguns reagentes de combustao parcial também podem ser formados, tais como os NOx,
oriundos da oxidacao do nitrogénio. A maioria dos combustiveis convencionais também
contém pequenas quantidades de enxofre (S). Este enxofre também é oxidado durante a
combustao formando didxido de enxofre (SO2) ou triéxido de enxofre (SO3). Os combustiveis
podem conter ainda substancias nao oxidantes como matéria mineral (cinza), dgua e gases
inertes.

A combustao depende basicamente de: (1) da taxa de rea¢ao quimica dos compo-
nentes do combustivel com o oxigénio, (2) da taxa na qual é provido oxigénio ao combustivel
(mistura de ar e combustivel), e (3) da temperatura e da pressao da regiao de combustao
[Babcock e Wilcox, 1972]. A taxa de reacao quimica dos componentes do combustivel com o
oxigeénio ¢ fixada pelo combustivel selecionado através de suas propriedades, sendo que um
aumento na taxa de mistura ou na temperatura destes gases aumenta esta taxa de reagao
[ASHRAE, 2000]. A variagao destes parametros pode influenciar diretamente na eficiéncia
do processo de queima do combustivel. Com a combustao completa de combustiveis a base
de hidrocarbonetos, em condigoes de estequiometria ou excesso de ar, todo o hidrogénio e o
carbono sao oxidados formando HyO e CO,. Em uma idealizacao do processo de combustao,
a chamada combustao estequiométrica, o combustivel reage com a quantidade exata de
oxigenio exigida para oxidar todo o carbono, hidrogénio, e enxofre no combustivel, obtendo

COq, Hy0 e SO, [Kuo, 1986; ASHRAE, 2000]. Deste modo, o gés produzido pela combustao
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estequiométrica teoricamente nao contém componentes do combustivel incompletamente o-
xidados, e nenhum oxigénio que nao tenha reagido. A percentagem de COs contida em
produtos da combustao estequiométrica é o maximo atingivel. A combustao estequiométrica
é raramente realizada na pratica, devido a misturas imperfeitas e taxas de reagao quimica
finitas. Para seguranca e economia, a maioria dos equipamentos de combustao devem operar
com algum excesso de ar. Isso assegura que nao seja desperdicado combustivel, e que a
combustao seja completa apesar de variagoes nas propriedades do combustivel e na taxa de
fornecimento de combustivel e ar.

A combustao incompleta além de possuir baixa eficiéncia por desperdicar com-
bustivel, é também bastante perigosa, principalmente por causa da producao de monodxido
de carbono (CO), substancia téxica e poluente. As condigbes que promovem combustao
incompleta incluem (1) insuficiente mistura do ar e do combustivel, (2) provisao insuficiente
de ar para a chama, (3) tempo insuficiente de residéncia dos reagentes na chama, (4) in-
cidéncia da chama em uma superficie fria e (5) temperatura da chama muito baixa [Babcock
e Wilcox, 1972]. Fica claro que a combustao incompleta é de forma alguma desejavel quando

0 objetivo é obter energia térmica.

A.2 Reacgoes de Combustao

A reagao do oxigénio com os elementos e compostos do combustivel acontece de

acordo com principios quimicos que incluem:
1. Mecanismos de reacao quimica;

2. Lei da conservagao de massa: A massa de cada elemento nos produtos da reacao tem

que se igualar a massa daquele elemento nos reagentes;

3. Lei de combinacao das massas: compostos quimicos sao formados por combinacao de

elementos em relagoes de massa fixas;

4. Taxas de reagao quimica: Freqiiéncias em que ocorrem determinadas reacoes quimicas

no processo.

O oxigeénio para a combustao é obtido do ar, que pode ser considerado uma mistura

de nitrogénio, oxigénio, quantias pequenas de vapor d’agua, gas carbonico, e gases inertes.
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Para célculos praticos de combustao, pode-se considerar o ar seco padrao, que consiste em
21% de oxigénio e 79% de gases inertes (principalmente o nitrogénio, e argonio) em volume,
ou 23,15% de oxigénio e 76,85% de gases inertes em massa [Kuo, 1986; ASHRAE, 2000].
Para fins de cédlculo aproximado de liberacao de energia, pode-se assumir que o nitrogénio
atravessa o processo de combustao sem sofrer nenhuma alteracao, além do seu aquecimento.
Algumas tabelas contendo as exigéncias de oxigénio e ar, e produtos obtidos com a combustao
estequiométrica de algumas substancias podem ser encontradas em Fryling [1967], Babcock

e Wilcox [1972] e ASHRAE [2000].

A.3 Calculos Praticos de Combustao

Freqiientemente se faz necessario desenvolver calculos da quantidade de ar requerido
para a combustao, e a quantidade de produtos (gas de exaustao) gerados durante o processo.
O objetivo usualmente é dimensionar componentes de sistemas ou ainda, para cédlculos de
eficiencia. Outros calculos, como valores para ar de excesso, e CO, tedrico, que é a quantidade
de dioxido de carbono produzida na combustao estequiométrica de um combustivel fossil,
também sao 1teis no calculo do desempenho de sistemas de combustao.

Na seqiiéncia desta se¢ao sera apresentada uma metodologia pratica para se analisar
e calcular processos de combustao. Esta metodologia baseia-se principalmente em equacoes
algébricas de balanco de massa sobre as reagoes quimicas presentes no processo de com-
bustao. Como serd visto posteriormente neste capitulo, este tipo de modelagem é bastante
util quando se deseja analisar processos de combustao de maneira direta, ou fazendo o uso
de softwares algébricos, que utilizam solvers de solucao de equagoes através de métodos

iterativos, como por exemplo o método Newton-Raphson [Stoecker, 1989].

A.3.1 Quantidade Teérica de Ar Seco Necessaria a Combustao

Assumindo que o processo de combustao ocorra sob condigoes estequiométricas, os
trés elementos mais comuns em hidrocarbonetos combustiveis que queimam completamente

sao o carbono, o hidrogénio, e o enxofre. As reagoes quimicas para estes elementos sao as
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seguintes,

C+ 0y — COy+ Energia
Hy +0,50, — H>O + Energia (A.1)
S+0; — SOy + Energia

Nas reagoes acima, podem ser considerados o C, Hy, e S representando 1 kmol de
carbono, hidrogénio, e enxofre, respectivamente. Usando massas atomicas aproximadas (C
= 12,01; H = 1,008; S = 32,06; O = 16), as equagoes acima mostram que 12,01 kg de C sao
oxidados por 32 kg de O, para formar 44,01 kg de CO,, 2,016 kg de Hy sao oxidados por 16
kg de Oy para formar 18,016 kg de HyO, e 32,06 kg de S sao oxidados por 32 kg de O, para
formar 64,06 kg de SO,. Estas relagoes podem ser estendidas para incluir hidrocarbonetos,
como por exemplo o metano (CHy), principal componente do gés natural.

Como dito anteriormente, o ar seco padrao é composto em massa de aproximada-
mente 23,15% de oxigénio e 76,85% de gases inertes. Deste modo, a massa de ar seco exigida
para prover uma determinada quantidade de oxigénio pode ser definida como, 1/0,2315, ou
seja, cerca de 4,32 vezes maior que a massa do oxigénio. O oxigénio contido no combustivel,
a nao ser que contido em cinzas, deve ser deduzido da quantia de oxigénio requerida para a
combustao, pelo fato deste oxigénio ja estar combinado com componentes do combustivel.

Caélculos de combustao para combustiveis gasosos na maior parte das situagoes estao
baseados em volume. A Lei de Avogadro define que, para qualquer gés, um mol ocupa o
mesmo volume a uma determinada temperatura e pressao [Babcock e Wilcox, 1972]. Deste
modo, em reacoes que envolvem combinagoes gasosas, os gases reagem em relacoes de volume
idéntico para as relagdes mol/grama.

Das relagdes descritas, a massa tedrica de ar seco, mly,, é a quantidade de ar seco
requerida para a combustao estequiométrica de uma massa unitaria de qualquer hidrocar-
boneto combustivel. Assim, pode-se calcular esta quantidade de ar através de calculos este-
quiométricos das necessidades parciais de oxigénio requerido para as seguintes reagoes:
Oxidagao do carbono - Da primeira reagao quimica da Equagao A.2, associada as massas
atomicas dos seus elementos, pode-se observar que sao necessarios 32 kg de oxigénio para
oxidar aproximadamente 12,01 kg de carbono, ou seja, a quantidade de oxigénio é cerca de

2,664 vezes maior que a quantidade de carbono.
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Oxidagao do hidrogénio - Da mesma forma descrita para a queima do carbono, na segunda
reagao quimica da Equacao A.2 observa-se que sao necessarios 32 kg de oxigénio para oxidar
cerca de 4,032 kg de hidrogeénio. Relacionando estes dois valores verifica-se que a quantidade
de oxigénio é aproximadamente 7,937 vezes maior que a quantidade de hidrogeénio.
Oxidacao do enxofre - Na terceira reacao quimica da Equagao A.2, seguindo a analogia
acima, pode-se observar que a quantidade de oxigénio em massa eqiiivale a 0,998 % da
quantidade de enxofre.

Deste modo, a massa tedrica de oxigénio requerida para a combustao estequiométrica
de uma unidade de massa de combustivel, mg, , supondo o combustivel composto apenas de
carbono, hidrogénio, oxigénio e enxofre, pode ser escrita como segue:

fo,
7,937

mb, = 2,664 fc + 7,937 (fH2 - ) + 0,998 f5 (A.2)

onde fp, ¢ a fracao massica de oxigeénio, fy, é fracao massica de hidrogénio, f- ¢ a fracao
massica de carbono, e fg é a fracao massica de enxofre, presentes no combustivel. No
segundo termo do lado direito da igualdade levou-se em consideragao a parcela de hidrogénio
ja combinada com o préprio oxigénio do combustivel e que, naturalmente, nao reagira com

o oxigénio do ar. Reescrevendo a Equagao (A.2)
mt02 =2,664fc+ 7,937 fm, + 0,998 fs — fo, (A.3)

onde o tltimo termo do lado direito da Equacgao A.3 representa a quantidade de oxigénio
presente no combustivel que estd associada com o hidrogénio na forma de vapor d’agua
(umidade).

Como 1 kg de ar seco contém aproximadamente 0,2315 kg de oxigénio, dividindo a
Equagao A.3 por este valor obtém-se a massa de ar tedrica necessaria a combustao de 1 kg
de combustivel. Sendo assim

¢

mt,, = 0”;‘39215 — 11,51 fc + 34,28 fu, + 4, 31fs — 4,320, (A.4)

A andlise de um combustivel gasoso é geralmente baseada nos componentes do com-
bustivel, mais que nos conteudos elementares do hidrocarboneto. Se a analise do combustivel

é feita em relagao a sua massa, da mesma forma que nas reagoes acima, a massa tedrica de ar
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seco requerida para a combustao estequiométrica de uma unidade de massa de combustivel
gasoso, supondo este combustivel composto por monoéxido de carbono, hidrogénio, metano,
etano, propano, butano, acetileno, etileno, sulfato de hidrogénio e oxigénio pode ser definida

CcOo1mo

mby, = 2,47fco + 34,28 fn, + 17,24 fcy, + 16,09 fo, s + 15, 68 for b

+ 15,47 fo,me + 13,27 fo,m, + 14,78 fou

+ 6,08fm,s —4,32f0, (A.5)
onde foo é a fracao massica de monéxido de carbono, fop, € a fragao massica de metano,
feum, € a fracao maéssica de etano, fo,m, & a fragdo méssica de propano, fo,m,, € a fracao
massica de butano, fo,p, € a fragdo méssica de acetileno, fe,n, € a fragao méssica de etileno,
fm,s € a fragao massica de sulfato de hidrogénio, e os valores a frente destas fracoes sao
relativos as necessidades massicas de oxigénio do ar para que ocorra a reagao de oxidacao do

respectivo componente.

A.3.2 Quantidade Real de Ar Seco Necessaria a Combustao

Em adicao a quantidade teoricamente necessaria para a combustao, um excesso de
ar deve ser suprido a maioria dos sistemas de combustao reais para garantir a combustao

completa. O excesso de ar pode ser definido pela seguinte equacao:

r
M g,

A= (A.6)

t
My

onde m, ¢ a massa de ar real a ser suprida para a combustao de uma unidade de massa de

combustivel. Deste modo,
m'y, =ml, A (A.7)

O nivel de excesso de ar no qual um processo de combustao opera, significativamente
afeta sua eficiencia global. Muito excesso de ar dilui o gas de combustao excessivamente e
baixa sua temperatura disponivel para a transferéncia de calor, aumentando a perda de calor
sensivel pelo gas de exaustao. Reciprocamente se o nivel de excesso de ar é muito baixo,

combustao incompleta e perda de gas combustivel nao queimado podem resultar. Maiores
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eficiéncias de combustao normalmente sao obtidas quando a justa quantidade de excesso de
ar é provida, e corretamente misturada com os gases combustiveis, assegurando combustao
completa [Kuo, 1986; ASHRAE, 2000; Turns, 2000]. A prética é prover de 5 a 50 % de
ar de excesso, sendo que a quantia exata depende do tipo de combustivel queimado, do
equipamento de combustao, e de outros fatores tais como taxa de mistura ar/combustivel,

da velocidade de injecao, etc..

A.3.3 Quantidade Teérica de Gas Produzido na Combustao

A massa de gas seco produzida por massa de combustivel queimado é necessaria
nos calculos de eficiéncia e perdas de calor. Esta massa de gds de combustao pode ser
obtida partindo-se de uma analogia semelhante a descrita para determinacao da massa de
ar, novamente supondo que o combustivel seja composto apenas de carbono, hidrogénio,
oxigénio e enxofre. Utilizando-se da primeira reacao quimica da Equacgao A.2, respeitando o
principio de conservacao de massa, verifica-se, através das massas atomicas dos elementos,
que 12,01 kg de carbono produzem cerca de 44,01 kg de diéxido de carbono, ou seja, a
massa de dioxido de carbono produzida eqiiivale a aproximadamente 3,664 vezes a massa de
carbono. Para a combustao do hidrogénio, segunda reacao da Equacao A.2, pode-se verificar
que 4,032 kg de hidrogénio produzem cerca de 36,032 kg de vapor d’agua, aproximadamente
8,937 kg de vapor d’agua, por kg de hidrogénio. Na iltima reagao da Equagao A.2, verifica-se
que 32,06 kg de enxofre produzem 64,06 kg de diéxido de enxofre, resultando numa relagao
de 1,998 kg de diéxido de enxofre por kg de enxofre queimado. Deste modo, considerando-se
que o oxidante seja oxigénio puro, para a queima de um combustivel tem-se a producao de
uma determinada quantidade de gas produto, que sob condicoes estequiométricas, pode ser

calculada da seguinte forma:
Mys = 3,664 fco, + 8,937 fmo + 1,998 fso, (A.8)

Como o oxigeénio é retirado do ar atmosférico, assumindo ar seco padrao, pode-se

novamente escrever a Equagao A.8 como

ml,. = 0,7685ml, + 3,664 fco, + 8,937 fi,0 + 1,998 fs0, (A.9)

gas
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Como feito acima para a determinacao da massa de ar, a determinacao da massa
de gases de combustao pode ser determinada diretamente sobre os componentes do hidro-
carboneto. Deste modo as razoes madssicas de nitrogénio (ry,), diéxido de carbono (r¢o,),
vapor d’dgua (rg,o) e diéxido de enxofre (rgo,), presentes no gas de combustao, podem ser

determinadas. Deste modo

TN, = 0, 7685m’, (A.10)

rco, = 1,571fco+ 2,744 fcm, + 2,927 fo,ng + 2,994 fo,m,
+ 3,029fc, 1, + 3,834 fe,m, + 3,138 feum, (All)

THQO = 8, 937fH2 + 2, 246fCH4 + 1, 798f02H6 —+ 1, 634ngHg
+ 1,55fc,my +0,692fc,m, + 1,285 fc,m,
+ 0,528 fpas (A.12)
e
rso, = 1,88 fras (A.13)

onde o somatoério destas razoes também resulta na massa tedrica de gas de combustao, por

quilograma de combustivel.

A.3.4 Quantidade Real de Gas Produzido na Combustao

Resta ainda calcular a massa real de gas seco produzida a partir da massa de uma

unidade de combustivel queimado, incluindo o excesso de ar. Deste modo
m;as = mf}as + ()‘ - 1)mf4r <A14)

Para se obter as massas totais, ou as vazoes madssicas dos gases participantes do
processo de combustao, basta multiplicar cada uma das fragoes massicas destes gases pela

massa total de combustivel, ou pela sua vazao maéssica total, respectivamente.
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A.4 Implementacao de um Modelo de Camara de Combustao no IPSEpro-
MDK

O Desenvolvimento de uma biblioteca de modelos capazes de simular processos de
combustao em camaras no IPSEpro-MDK [SimTech, 2000] permite ao usuario do software
calcular e analisar, de forma bastante rapida, o que esta ocorrendo em um determinado
equipamento. Ou ainda fazer o dimensionamento basico uma camara de combustao, uma
caldeira ou um forno. Porém, o uso deste tipo de software esta limitado a solucao de equacgoes
algébricas. A deducao de modelos deste tipo requer uma completa base de dados experimen-
tais. Uma outra abordagem pode ser feita através de simulagoes numéricas com softwares
e técnicas computacionais mais complexas, capazes de resolver equagoes diferenciais, e que
fornecam resultados préoximos da realidade. Com base no que foi dito acima, o ajuste de
equacoes algébricas a partir de dados obtidos de simulagoes mais refinadas, tais como a
solugao de equagoes de conservacao de massa, de energia, de quantidade de movimento, e
de espécies quimicas, acopladas a modelos de turbuléncia, de transferéncia de energia por
radiacao, e de reagoes de combustao, pode ser uma boa alternativa.

Como uma primeira analise, a obtencao de equacoes algébricas simplificadas através
de balangos de energia e de massa sobre uma camara de combustao genérica surge de forma
oportuna. Deste modo, supoem-se uma camara de combustao com superficie total de troca
de calor A’, abastecida por uma descarga conhecida de gas natural 7.0,,p, produzindo uma
quantidade de gds resultante do processo de combustao, também conhecida my, . Pode-se
obter, a partir de um balanco de energia, as equagoes capazes de calcular alguns parametros
do processo de combustao, tais como a temperatura média dos gases e a quantidade de calor
irradiado, por exemplo. As trocas de calor por radiacao, (), sao descritas da seguinte forma

[Incropera e DeWitt, 2002; Siegel e Howell, 2002]:
QR = A/U(EQT; - Q‘ST34) <A15)

onde, pela lei de Kirchhoff, e, = a,. A emissividade do gas de combustao é representada
por €4, a5 ¢ a absortividade da superficie da camara de combustao, o a constante de Stefan-
Boltzmann, e T, e T, as temperaturas do gas de combustao e da superficie da camara de

combustao, respectivamente. O fator de forma é considerado igual a uma unidade, por
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tratar-se de uma chama no interior de uma cavidade.

A parcela restante é advectiva, desta forma pode-se escrever o seguinte balanco,
mcompr[ = QR + mcombm;ascm(Tg — T’m) (A16)

onde Meomp € a descarga de combustivel, PCT é o poder calorifico inferior do combustivel,
cpg € 0 calor especifico dos gases da combustao completa de metano e Tj, ¢ a tempera-
tura de entrada do ar e do combustivel. Este calor especifico, em kJ/kgK, corrigido pela

temperatura, pode ser obtido da seguinte forma:
Cpg = 0,9389 + 0,0001977, (A.17)

onde 7, é a mesma temperatura média dos gases de combustao da Equagao (A.15).

Com estas equacoes, pode-se simular de forma aproximada uma camara de com-
bustao sendo abastecida por um determinado fluxo de combustivel. A implementacao destas
equagoes no [IPSEpro-MDK pode ser verificada na Figura A.1. Por questoes de convergéncia,
foram consideradas constantes a emissividade do gés e a absortividade das paredes da camara

de combustao.
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Figura A.1 — Implementacao do modelo de camara de combustao no

IPSEpro-MDK.
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ANEXO B

Propriedades Termodinamicas

B.1 Substancias Puras

Existem varias formas para se determinar as propriedades termodinamicas das subs-
tancias, como por exemplo, tabelas e equacoes matematicas, que fornecem algumas pro-
priedades a partir de outras ja previamente determinadas, ou medidas. Para os gases de
baixa densidade, os chamados gases ideais, o comportamento p-v-T" é obtido com bastante

precisao pela seguinte equacao de estado;
pU = RT (B.1)

onde p € a pressao, 1 é o volume especifico, R a constante dos gases, e T" a temperatura.
Para gases que se desviam do comportamento de gas ideal, alguns ajustes devem ser

feitos para que esta equagao se torne adequada a situacao. Deste modo
pY = zRT (B.2)

onde z é chamado de fator de compressibilidade. Este fator pode ser encontrado na literatura
sob forma de diagramas para varios tipos de gases. Outros ajustes também sao feitos para
determinados gases em particular, os gases reais. Varias equacoes foram determinadas, sendo

uma das mais conhecidas, a equagao de Beattie-Bridgeman,
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onde
A:a%<1—%> (B.4)
B:J%<1—§> (B.5)

T

sendo Ay, By, a, b e ¢ constantes empiricas dos gases.
Grande parte das equagoes de estado, em que a pressao é explicita, podem ser
escritas na forma de expressoes com dois parametros. Nestes casos, a equacao de estado é

dita cibica [Van Wylen et al., 1998; Robert et al., 1982; Zhorov, 1987]. A forma da equacao

cubica é
RT a
- — B.7
P=9 "0 @ 1o+ a? (B.7)
com
RT.,
b= b (B.8)
Pe
e
R?T?
a = ay—s" (B.9)

onde o conjunto (a,b) representam parametros da equacgao, e (¢*,d*) definem o modelo ado-
tado para a substancia. T, é a temperatura critica e p. é a pressao critica. A Tabela B.1
mostra os valores destes parametros para diferentes equacoes de estado.

Para as equagoes da Tabela B.1 o fator f pode ser obtido através de equagoes para
os diferentes modelos. Deste modo:

Modelo de Soave

f=0,48+ 1,574t — 0,176:° (B.10)
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Tabela B.1 — Parametros das equagoes de estado [Van Wylen et al.,
1998; Robert et al., 1982].

Modelo | df bo ao

Gés Perfeito 0] 0 0 0

Van Der Walls | 0 | 0 1/8 27/64
Redlich-Kwong | 1 | 0 | 0,08664 0,42748(T,) — 1/2
Soave 1] 0 [0,08664 | 0,42748[1 + f(1 — (T})1/2)]2

Peng-Robinson | 2 | —1 | 0,07780 | 0,42748[1 + f(1 — (T,)1/2)]2

onde ¢ é o fator acéntrico definido como
v = —logp,(em T, =0,7) — 1,000 (B.11)

onde a temperatura e pressao reduzidas sao:

p
P = — B.12
0. (B.12)
e
T
T = — B.13
TC (B.13)
Modelo de Peng-Robinson
f=0,37464 + 1,542261 — 0, 26992 (B.14)

Alguns valores para o fator acéntrico podem também ser encontrados em tabelas na
bibliografia [Van Wylen et al., 1998; Robert et al., 1982; Zhorov, 1987].

Analisando o modelo de Van Der Walls obtém-se

RT a

P=9"p > (B.15)

onde a e b sao constantes de ajuste, sendo o objetivo da constante b corrigir o volume ocupado

pelas moléculas. O termo a/9¥? é uma corregiao que leva em conta as formas intermoleculares
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de atragao [Van Wylen et al., 1998; Robert et al., 1982; Zhorov, 1987].

Como ¢ de se esperar, no caso de uma equagao generalizada como a de Van Der
Walls, as constantes a e b sao calculadas a partir do comportamento geral dos gases. Estas
constantes sao calculadas observando que a isotérmica critica passa por um ponto de inflexao
sob o ponto critico, e que esta inflexdo é nula neste ponto [Van Wylen et al., 1998; Robert

et al., 1982; Zhorov, 1987]. Assim para a equagao de estado de Van Der Walls obtém-se

8p) RT 2a
~) = + — B.16
<(919 T (9—=0)2 ¥ ( )
e
0%p 2RT 6a
— ] = — B.17
(aﬁZ)T CREET (B.17)
Como ambas as derivadas sao iguais a zero no ponto critico escreve-se
RT, 2a
e B.1
0. — D)2 + 9 0 (B.18)
2RT. 6a
— =+ —==0 B.19
.ty 0 (19
e
RT., a
e = - — B.20
Resolvendo estas trés equacoes obtém-se:
¥ =3b (B.21)
27 R?T?
= — - B.22
¢ 64 p. ( )
e
RT,
[ —— B.23
3, (B.23)

Uma outra equacao bastante simples e mais precisa que a de Van Der Walls é a
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equacao proposta por Redlich-Kwong,

RT a
= — B.24
R AT (824
onde pode-se definir
5
4275RT?
De
e
T,
- 0,0866 R (B.26)
Pe

A equagao de Benedict-Webb-Rubin é uma das equagoes de estado mais conhecida

atualmente. Esta equacao pode ser escrita da seguinte forma:

<%

RT RTBy—Ay—Cy/T? RTb—a a0 ¢ £ =¢
=— — 1+ = | e B.2
p=-—5+ 72 t—m Tt el ltg)e (B.27)

onde &, o, e Cy sao constantes empiricas dos gases. Os valores para as constantes da equagao
de Benedict-Webb-Rubin podem ser encontrados na Tabela B.2 para alguns fluidos simples.
Existem também equacoes de estado mais complexas como as de Barner-Adler,
Sugie-Lu, e Lee-Kesler. Estas equagoes com seus parametros podem ser obtidas em Vielmo
et al. [2001].
Para todas as equacoes apresentadas acima pode-se substituir a constante do gas R,
pela constante universal dos gases R, desde que se substitua também o volume especifico ¥,

pelo volume especifico molar ¥J.

B.2 Misturas de Substancias

Para misturas de substancias faz-se necessario determinar a fracao molar y, do

componente «. Sendo assim define-se:

Ne
Y B.28
Yo = — (B.28)

onde, n, é o numero de moles do componente «, e n é o nimero total de moles na mistura.

De maneira andloga a fragao massica do a-ésimo componente na mistura pode ser definida



188

Tabela B.2 — Constantes empiricas para as equacoes de Benedict-

Webb-Rubin [Van Wylen et al., 1998].

Gés Ap By a b
Metano 1,85500 | 0,042600 | 0,49400 0 | 0,0033800
Etano 4,15556 | 0,062772 | 0,34516 0 | 0,0111220
Propano 6,87225 | 0,097313 | 0,94770 0 | 0,0225000
n-Butano 10,0847 | 0,124361 | 1,88231 0 | 0,0399983
Nitrogénio 1,19250 | 0,045800 | 0,01490 0 | 0,0019815
Oxigénio 1,49880 | 0,046524 | -0,010507 | 0,0002796
Didxido de Carbono 2,67340 | 0,043628 | 0,051689 | 0,0030819
Gés c.1076 £.10? Cy 0.10°
Metano 0,0025450 0,600 0,022570 | 0,124359
Etano 0,0327670 1,180 0,179592 | 0,243389
Propano 0,1290000 2,200 0,508256 | 0,607175
n-Butano 0,3164000 3,400 0,992830 | 1,101320
Nitrogénio 0,0005480 0,750 0,000588 | 0,291545
Oxigénio -0,0002037 0,359 0,003861 | 0,008641
Dioxido de Carbono | 0,0070672 0,494 0,113330 | 0,112710

CcOomo
(B.29)

onde m, ¢ a massa do componente «, e m é massa total da mistura.

Assumindo uma mistura de gases (A + B) no interior de um reservatério, é possivel
medir a pressao, a temperatura, o volume e a massa da mistura. Também pode-se determinar
experimentalmente a composicao da mistura e fazer a determinacao das fragoes méssica e
molar. Deste modo, pode-se obter as propriedades das substancias A e B em termos das
propriedades molares parciais dos componentes desta mistura [Van Wylen et al., 1998; Robert

et al., 1982; Zhorov, 1987].
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Considerando uma propriedade extensiva Z, funcao da temperatura, da pressao, e

do ntimero de moles de cada componente da mistura, obtém-se
Z = f(T,p,na,np) (B.30)

onde, das relagoes matematicas [Van Wylen et al., 1998], pode-se obter

Z A
dZTJ; = 8— dTLA + a— dTLB (Bgl)
Ony Topmng ong Topma

Como a temperatura e a pressao sao constantes a propriedade extensiva Z se torna
diretamente proporcional a massa. Sendo assim a Equagao (B.31) pode ser integrada resul-

tando em

ZT,p = 2ATLA -+ EBTLB (B32)
onde por definicao
— A
Za= (8—> (B.33)
8nA Tpng
e
Zp = (a—Z) (B.34)
8713 Tpna

Deste modo, para uma mistura de varios componentes, pode-se escrever
Zmist = ZnaZa = ZfocZoc <B35)
o (0%

onde Z,,;s: € a propriedade extensiva total da mistura, Z, a propriedade extensiva do com-
ponente « da mistura.
A propriedade extensiva genérica Z, acima descrita, pode ser qualquer uma das

propriedades V, H, S, G, etc.. Admitindo-se que ela seja o volume V:

VTyp = VARA + vBTLB (B.36)
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onde, segundo as Equagoes (B.33) e (B.34),

V= (a_v> (B.37)
8nA Tpng
€
Vp = (8—V) (B.38)
877,3 Tpna

As consideragoes acima sao validas assumindo que os gases tenham comportamento
de gases ideais. Entretanto, se dois gases reais fossem misturados, o volume da mistura nao
seria necessariamente igual a soma dos volumes constituintes [Van Wylen et al., 1998]. A

variacao de volume devido a mistura pode ser expressa como:
Al}mist == Vmist - Vcomp (B39)

Deste modo, para a mistura dos componentes A e B, a variacao de volume devido

a mistura é

AVpist = (Vana + Ving) — (9ana + Ipnp) (B.40)
ou

AVpist = (Vana +0ana) — (Vpnp + Ipnp) (B.41)

A menos de pequenas diferencas devido ao desvio de comportamento dos gases reais
com relagao aos gases ideais, a consideracao de mistura, para gases com composi¢ao constante
(Equagao (B.35)) pode ser usada para estimar as propriedades de misturas gasosas a baixa
pressao [Van Wylen et al., 1998].

Pode-se estender esta mesma metodologia para a determinagao da constante dos
gases, e para a massa molecular por exemplo. Assumindo primeiramente que Z seja a

constante dos gases R, segundo a Equagao (B.35),

R=>f.R, (B.42)
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Da mesma forma para a massa molecular:
MM = f.MM, (B.43)

Uma outra forma de se determinar a constante R da mistura, ou de seus compo-

nentes, pode ser através da constante universal dos gases. Sendo assim

R
MM

R= (B.44)

onde R ¢é a constante universal dos gases.

B.2.1 Anadlise de Mistura Para o Gas Natural

Para o gés natural, que possui uma composi¢ao fixa para cada regiao de extragao
(ver Tabela B.3), observa-se que o metano existe como principal componente em todas as
situagoes, seguido pelo etano, e pelo propano ja em quantidades bem menores. Deste modo,
de posse das propriedades de cada um destes componentes, pode-se aplicar a Equacao (B.35)
e estimar as propriedades da mistura que compoem o gas natural, por exemplo.

Na Tabela B.4 estao apresentados alguns valores da constante dos gases, e da massa
molecular dos principais componentes do gas natural.

No caso da Equacao (B.43), para o gds natural, pode-se usar a massa molecular
como sendo a da mistura, ou também optar, devido a predominancia do gas metano nesta
mistura, analisar todas as propriedades fisicas e termodinamicas como se o metano fosse o
tnico gas presente, sem comprometimento dos resultados [Vielmo et al., 2001].

Como uma demonstragao para o gas natural, pode-se, a partir dos dados obtidos
na Tabela B.4 referentes a composicao do gas natural bruto, calcular a densidade deste gas
fazendo o uso a Equacdo (B.35). Entao, utilizando as densidades do metano, do etano, e do
propano, que sao os maiores constituintes, pode-se obter na Tabela B.3 (Rio de Janeiro) a
composigao basica da mistura com relacao aos trés componentes citados acima:

Metano = 89,44%
Etano = 6,79%
Propano = 2,26%

Segundo Vielmo et al. [2001] as densidades destes componentes sao,



Tabela B.3 — Composicao do gas natural bruto em alguns Paises

[Vielmo et al., 2001].

Origem Composi¢ao em (%) volume Pr.G.N. Poder
Calorifico
Superior
(MJ/Nm?)
Pais/Campo | CHy | CoHg | CsHg | C,H, | COq Ny
USA /Panh. | 81,80 | 05,60 | 03,40 | 02,20 | 00,10 | 06,90 | —— 42.7
USA/Ashaw | 75,00 | 24,00 | —— - -— 101,00 | —— 46,7
Canada 90,80 | 04,00 | 01,00 | 01,00 | 00,60 | 02,60 | — — 40,4
Rissia 97.50 | 00,50 | 00,20 | 00,20 | 00,10 | 01,30 | — - 3.6
Austrélia 76,00 | 04,00 | 01,00 | 01,00 | 16,00 | 02,00 | —— 35,9
Franca 69,20 | 03,00 | 01,00 | 01,00 | 09,60 | 00,60 | — — 36,8
Alemanha 74,00 | 00,60 | —— -— | 17,80 | 00,50 | —— 29,9
Holanda 81,20 | 02,90 | 00,40 | 00,20 | 00,90 | 14,40 | 0,640 31,4
Pérsia 66,00 | 14,00 | 10,50 | 07,00 | 01,50 | 01,00 | 0,870 52,8
Argélia 76,00 | 08,00 | 03,30 | 04,40 | 01,90 | 06,40 | — — 46,2
Venezuela 78,10 | 09,90 | 05,50 | 04,90 | 00,40 | 01,20 | 0,702 477
Bolivia 90,80 | 06,10 | 01,20 | 00,00 | 00,50 | 01,50 | 0,607 38,8
Argentina 95,00 | 04,00 | —— —— —— 101,00 | 0,578 40,7
Chile 90,00 | 06,60 | 02,10 | 00,80 | —— -— 1 0,640 45,2
BR/Estado
RJ 89,44 | 06,70 | 02,26 | 00,46 | 00,34 | 00,80 | 0,623 40,2
Bahia 88,53 | 09,17 | 00,42 | ——- | 00,65 | 01,20 | 0,610 39,2
Alagoas 76,90 | 10,10 | 05,80 | 01,67 | 01,15 | 02,02 | —— 47,7
RN 83,43 | 11,00 | 00,41 | —— [ 01,95 | 03,15 | 0,644 36,5
ES 84.80 | 08,90 | 03,00 | 00,90 | 00,30 | 01,53 | 0,664 45.4
Ceard 76,05 | 08,00 | 07,00 | 04,30 | 01,08 | 01,53 | —— 52,4

192
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Tabela B.4 — Massa molecular, condutividade térmica, e constante
universal dos gases para as principais substancias que

compoe o gas natural [Vielmo et al., 2001].

Gés Férmula Quimica | Massa Molecular | R [J/kgK] | k [W/mK]
Metano CHy 16,04 518,47 0,0647
Etano CyHg 30,07 276,54 -
Propano C3Hyg 44,097 188,58 -
Butano CyHyp 58,124 143,07 -

Metano = 0,679 kg/m?
Etano = 1,286 kg/m?
Propano = 1,916 kg/m3

Aplicando a Equagao (B.35) para a massa especifica

k
pon =3 fapa = 0,8944.0,679 + 0,067.1,286 + 0,0226.1,916 ~ 0, 7302 (B.45)
m

Calculando a densidade do gas natural, relativa ao ar atmosférico, obtém-se

pan 0,730
LGN = =~ 0,57 B.46
pron = T 1,293 (B.46)

Segundo a Tabela B.3, que apresenta a composicao e algumas propriedades para o
gas natural no Brasil (Ex. Rio de Janeiro), a densidade relativa ao ar, para o grupo baixo,
fica aproximadamente em 0,62 demostrando que o valor calculado esta muito préximo da
especificacao.

Assumindo a sugestao apresentada acima, no intuito de utilizar apenas as pro-

priedades do metano, a densidade relativa ao ar é:

PCHy Oa 679
S -2 o, B.4

Comparando os valores calculados com os valores especificados na Tabela B.3 pode-
se observar, no caso onde se tinha apenas metano, que o resultado ficou um pouco mais afas-

tado da especificacao. Porém verifica-se que os valores encontrados estao bastante préximos,



194

mostrando que a metodologia descrita fornece bons resultados.
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