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RESUMO

Combustao pré-misturada dentro de meio poroso € area de intensa pesquisa na atualidade. Isto
se deve a necessidade da industria na utilizacdo de camaras de combustao com alta eficiéncia
e baixa emissdo de poluentes. Aplicagdes desta tecnologia em éareas como produgdo de
hidrogénio, exploracdo de petrdleo e aquecimento doméstico estdo sendo investigadas por
varios grupos de pesquisa. Neste trabalho sdo apresentadas simulacdes numéricas da
combustdo em meio poroso. Um modelo laminar, bidimensional, baseado em uma formulagao
macroscopica para as equagdes de transporte foi adotado. A cinética quimica ¢ modelada
através de dois mecanismos reduzidos, 6 e 8 equacdes elementares. O método numeérico
empregado ¢ o de volumes finitos em um sistema de coordenadas generalizadas. Foram
investigados trés protdtipos de reatores porosos e comparados os resultados das simulagdes
aos resultados experimentais encontrados na literatura. Esta tecnologia tem como fundamento
o controle sobre a chama a partir da possibilidade de uso de diferentes materiais porosos
dentro do reator. Para um melhor entendimento das caracteristicas dos materiais porosos e sua
influéncia sobre a chama, foram realizadas analises de sensibilidade de vérios parametros

relacionados aos materiais porosos e as condi¢gdes de entrada no reator.
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ABSTRACT

Premixed combustion inside a porous medium is an area currently under intense investigation
due to the industry necessity of utilizing combustion chambers with high efficiency and low
pollutants emissions. Applications of this technology in hydrogen production, oil recovery,
and household heating combustion are being investigated by many groups of research. The
present work presents numerical simulations of combustion in porous media. A laminar two
dimensional model is based on a macroscopic formulation of the transport equations. Two
reduced mechanisms, 6 and 8 elementary equations were utilized to model the chemical
kinetics. Finite volume method is used for simulation with a boundary-fitted non-orthogonal
coordinate system. Three prototypes of porous burners were investigated and the results of the
numerical simulations compared with experimental results published in the literature. This
technology is based on the control over the flame through the possibility of utilizing different
porous materials inside the reactor. A better understanding of the characteristics of the
materials employed, and the influence of these materials over the flame were obtained
realizing sensibility analyses in several parameters associated with the porous materials and

the entrance conditions of the reactors.
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1. INTRODUCAO

Neste capitulo serdao apresentadas a motivacao da pesquisa, a tecnologia da combustao
em meios porosos, os materiais utilizados, as possiveis areas de aplicacao desta tecnologia, os
principais fendmenos envolvidos, a revisdo bibliografica e os objetivos principais do presente
trabalho.

No capitulo 2 serdo apresentados o modelo matematico e as condi¢gdes de contorno.
Serdo discutidos alguns dos fundamentos relacionados ao modelo adotado e as propriedades
efetivas que necessitam serem modeladas matematicamente (“sub-modelos™). No capitulo 3
sera apresentado o tratamento matematico dado a combustdo. Sera apresentado também um
desenvolvimento analitico para combustdo em material poroso baseado na teoria classica para
chamas laminares em canais.

O transporte de calor por radiacdo ¢ a base de sustentacdo da tecnologia dos
queimadores porosos. A modelagem matematica do transporte de calor por radiacdo serad
apresentada no capitulo 4. No capitulo 5 sera apresentado o método numérico utilizado. Os
resultados serdo apresentados no capitulo 6. Inicia-se com a validagdo na se¢do 6.1, onde os
resultados numéricos sdo comparados a resultados experimentais encontrados na literatura. Na
secdo 6.2 serdao apresentados resultados das simulagdes numéricas em um reator que utiliza
duas matrizes porosas, uma na regido de pré-aquecimento, outra na regido de combustio. Os
testes visam, implicitamente, esclarecer quais sdo as caracteristicas do material que deve ser
utilizado para determinada regido porosa. O capitulo 7 apresentard as principais conclusdes

obtidas com o presente trabalho e propostas para trabalhos futuros.
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1.1. Motivagéo da pesquisa

Uma pessoa adulta inspira cerca de 10 mil litros de ar por dia (BOFFA, 1999). Nao
existe tratamento de ar como existe para dgua; o ar € consumido como se encontra na
atmosfera.

O consumo de combustiveis fosseis apresenta grande impacto na qualidade do ar e
consequentemente na vida de humanos, animais e plantas. H4 véarios fenomenos decorrentes
da poluicdo do ar, os quais possuem mais de uma origem conhecida. Um deles ¢ o smog,
fenomeno que ocorre principalmente em grandes centros urbanos, identificado por uma
grande massa de ar estagnado em conjunto com vdrios gases, vapores de ar e fumaga. O
principal componente do smog € o 0zonio que na verdade ¢ um poluente “secundario”, cuja
principal origem ¢ através de reagdes entre dois grupos de poluentes: 6xidos de azoto (NOx) e
hidrocarbonetos, os quais sdo originados principalmente nas emissdes de veiculos e na
industria. Chuva acida é também um fenomeno decorrente da poluicdo do ar. Os principais
gases poluentes que causam o fendmeno sdo o didxido de enxofre (SO2) e os 6xidos de azoto
(NOx) com origem principalmente na queima de combustiveis fosseis.

Outro fendmeno muito preocupante ¢ o efeito estufa (greenhouse effect), responsavel
pelo aquecimento global. O uso de combustiveis fosseis ¢ a principal origem dos gases
poluentes que causam o efeito estufa, de acordo com os relatérios do Painel
Intergovernamental de Mudangas Climaticas IPCC (2007). De acordo com o IPCC os gases
causadores do efeito estufa tiveram um aumento de 70% entre 1970 e 2004. O maior
crescimento no periodo ocorreu com aumento dos gases poluentes no setor de suprimento de
energia, aumento de 145%. O aumento nas emissdes no setor de transportes no periodo foi de
120% e na industria, 65%.

Sabe-se que a queima de combustiveis fosseis contribui enormemente para o

agravamento dos fendmenos citados, através da emissdo de varios gases como CO2, CO,
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NOx, SOx, etc. As emissdes de NOx, SOx e CO provenientes da combustdo de carvao
mineral, por exemplo, podem ser reduzidas com o uso de leitos fluidizados ou técnicas de
gaseificagdo. No processo de combustdo de combustiveis fosseis liquidos, como 6leo, diesel e
gasolina, podem-se utilizar catalisadores e filtros de particulas para reduzir a emissdo de
poluentes. A combustdo de gas natural se diferencia dos outros combustiveis fosseis por nao
emitir alguns gases poluentes; porém, emite CO, CO2 e NOx (BOUMA et al., 1990).

No que diz respeito a combustdo de combustiveis fosseis, desenvolveram-se nos
ultimos anos novas propostas de camaras de combustdo. A tecnologia da combustdo em meios
porosos surge desta necessidade de redugdo na emissao de poluentes e aumento da eficiéncia.

A reducdo na emissdo de poluentes e o aumento da eficiéncia sdo resultados do
controle que se obtém sobre a chama através do uso correto de materiais porosos dentro do
reator. Na literatura ¢ comum encontrar trabalhos onde se investigam reatores com duas ou
mais regides porosas, ou seja, dois ou mais materiais porosos justapostos dentro do reator. O
objetivo do presente trabalho € investigar as principais propriedades associadas ao material
poroso visando a correta escolha de material para cada regido porosa. Na literatura o autor do
presente trabalho ndo encontrou publicagdo com estes propositos. O trabalho da Malico
(2001), por exemplo, realiza analises de sensibilidade variando simultaneamente o valor das
propriedades das duas regides porosas do reator investigado. O presente trabalho apresenta
analise de sensibilidade com relagdo a variacdo das propriedades de cada regido porosa.
Assim, investigam-se quais caracteristicas relacionadas a cada regido porosa influenciam para

0 aumento ou reducdo na emissao de poluentes e para o aumento ou redu¢do da eficiéncia.

1.2. Conceitos e definicdes
De modo simplificado, pode-se afirmar que nos processos de combustdo hd uma regido

onde ocorrem reagdes muito rapidas. Nesta regido ocorrem colisdes entre moléculas,
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transformando a energia armazenada nas ligagdes quimicas em calor. Esta regido recebe
varios nomes na literatura: regido da chama, frente de chama, onda de reacdo, etc. Ha dois
processos de combustdo distintos ou, em outras palavras, duas classes de chamas: pré-
misturadas e ndo pré-misturadas conhecidas por chamas de difusdo. Nas chamas pré-
misturadas, o combustivel e o oxidante sdo misturados a nivel molecular antes da combustao.
Nas chamas de difusdo, o combustivel e o oxidante sdo misturados durante o processo de
combustao.

Através da relacdo entre a quantidade de combustivel e oxidante, pode-se classificar a
mistura em: rica em combustivel, pobre em combustivel ou estequiométrica, quando a
quantidade de oxidante ¢ a necessaria para que ocorra a queima de todo o combustivel. A
razdo de equivaléncia @ ¢ comumente utilizada para indicar se uma mistura combustivel-
oxidante é pobre (0 <® < 1), rica (1< ® <) ou estequiométrica (® =1). E um pardmetro
importante e de grande influéncia no campo de temperaturas e na velocidade de propagacao
da chama. As maiores velocidades de propagacao de chamas ocorrem geralmente em misturas

levemente ricas em combustivel.

D= (massa de combust ./massa de oxidante ) (1.1)
(massa de combust ./massa de oxidante )

estequiome tria

As chamas pré-misturadas e as chamas de difusdo podem, de acordo com o regime de
escoamento, ser laminares ou turbulentas. Em um escoamento laminar, a chama geralmente ¢
laminar. Em escoamentos altamente turbulentos, a chama ¢ turbulenta. Ha trabalhos desde o
final do século XIX que relatam estruturas e comportamentos que hoje sdo estudados na teoria
de chamas turbulentas. Mais especificamente, a propagacao de chamas turbulentas tem sido
tema de pesquisa na literatura da combustdo ha mais de 50 anos; portanto, ha uma vasta
literatura que trata de combustdo turbulenta. Nao se pode estudar o efeito da turbuléncia na
combustdo sem se estudar o efeito da combustio na turbuléncia, pois hd uma interag¢do entre a

quimica e a turbuléncia através da aceleracdo do escoamento causado pela combustdo, da
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variacdo na viscosidade causada pela combustao, da alteragcdo na estrutura da chama causada
pela turbuléncia (efeitos de tensdes e deformagdes causados por vortices), etc. (CHIGIER,
1981; WILLIAMS, 1985; POINSOT et al., 2005).

Com relagdo a gases pré-misturados, a velocidade de propagacido da onda de reagdo
depende de varios fatores: taxas de reagdo, area da frente de reagdo, expansdo dos gases
quentes atras da zona de reagdo, etc. Dependendo da velocidade de propagacdo da onda de
reacgao, classifica-se a onda de reacao de duas maneiras distintas:

-Onda de deflagracao: Quando a velocidade de propagacao da onda ¢ subsonica.

-Onda de detonacao: Quando a velocidade de propagacao da onda € supersonica.

Uma onda de detonacdo ¢ uma onda de choque alimentada pela energia liberada
através da combustdo. E um fendmeno complexo em que ha a interagdo entre o efeito
hidrodinamico, o efeito da onda de choque e o efeito do processo termoquimico da combustao
(TURNS, 2000).

Pode-se ainda classificar uma chama como estaciondria ou de propagacdo. Por
exemplo, uma chama laminar pode ser estabilizada ajustando-se a velocidade do escoamento
do gas até que a chama permaneca fixada a uma posi¢ao no espago.

De acordo com Lammers e Goey (2003) e Pantangi et al. (2006), ha basicamente duas
linhas de pesquisa em que se emprega o processo de combustao em meios porosos. Uma das
linhas de pesquisa esta relacionada a combustdo ocorrendo dentro do meio poroso; outra linha
de pesquisa estd relacionada a combustdo ocorrendo na superficie do meio poroso.
Combustao ocorrendo dentro da matriz porosa € o processo que recebe maior atencao por
parte dos pesquisadores por causa do maior nivel de controle que se obtém na chama através
da possibilidade de uso de mais de uma matriz porosa e de diferentes materiais. Cada matriz
porosa estara associada as propriedades termofisicas de um determinado material. Através da

escolha de materiais diferentes, pode-se ter um controle sobre a chama e assim projetar
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equipamentos visando redu¢do na emissao de poluentes, aumento de eficiéncia, possibilidade
de queima de misturas pobres em combustivel, obten¢do de chamas estaveis em amplas faixas
de poténcia, etc. A figura 1.1 ilustra as duas linhas de pesquisa citadas. Nela, a linha vermelha

representa a frente de chama; u, e 7,, a velocidade e a temperatura na entrada,

m mn

respectivamente, € ¢, e ¢, representam as porosidades.

#a

)

Figura 1.1: Linhas de pesquisa: combustdo em meio poroso e combustdo na
superficie de um meio poroso.

O material poroso utilizado deve possuir resisténcia quimica e mecanica, pois estara
exposto a substancias quimicas ¢ a altas temperaturas. Varios materiais podem ser utilizados,
por exemplo: 6xido de alumina (Al,O3), carbeto de silicio (SiC), zirconita (ZrO,), etc. Na
figura 1.2 encontra-se a imagem de uma ceramica porosa fabricada de Zirconita.

Encontram-se aplicagdes da tecnologia da combustdo em meios porosos em Vvarios

processos € equipamentos: aquecedores de agua residenciais, combustdo homogénea em



28

motores de combustdo interna, produ¢do de hidrogénio a partir da combustdo rica em

combustivel, extragdo de petroleo (in-situ combustion), etc.

Figura 1.2: Ceramica porosa -
Zirconita .

1.3. Revisao bibliografica

A revisdo bibliografica serd dividida em duas partes. Na primeira parte serdo
apresentados artigos em ordem cronoldgica de publicagdo, os quais descrevem a combustiao
através de um modelo global baseado na equagdo de Arrhenius. Na segunda parte, serdo
apresentados trabalhos que tratam a cinética quimica utilizando mecanismos reacionais com

varias equacdes elementares e diversas espécies quimicas.

1.3.1. Trabalhos que fazem uso de uma equacao global

1) Weinberg (1971) propds o conceito de excesso de entalpia, idéia que surge da utilizagdo
parcial da energia dos produtos de combustdo, de uma chama de pré-mistura no pré-
aquecimento dos reagentes. Com o pré-aquecimento dos reagentes, a temperatura maxima na
zona de reagdo pode ser superior a temperatura de chama adiabatica, e por causa deste
fendmeno surge na literatura o termo excesso de entalpia. Weinberg mostrou que sistemas
baseados neste conceito possuem faixa com limites de estabilidade de chama e flamabilidade

estendidos.



29

2) Takeno e Sato (1979) modelaram um combustor poroso utilizando um modelo
unidimensional, com uma equagdo global para descrever a combustao do metano. Utilizaram
propriedades constantes e negligenciaram efeitos de radiagdo, difusdo térmica e difusdo
devida a pressdo. Apresentaram as principais caracteristicas do combustor poroso e do
conceito de excesso de entalpia, como a obtencdo de chama estavel apesar de um acréscimo
na velocidade de entrada. Verificaram a possibilidade de se controlar a chama através da

transferéncia de calor entre as fases solida e fluida.

3) Echigo (1982) apresentou tanto experimentalmente como analiticamente um método de
conversao de energia, objetivando novos conceitos de projetos nas areas de fornalhas
industriais, trocadores de calor, caldeiras, reatores nucleares, etc. Posicionando uma espécie
de parede permeavel, de pequena espessura e alta porosidade, dentro de um duto escoando ar
quente, mostrou que parte da entalpia do ar € convertida em energia térmica na parede

permeavel. Parte desta energia convertida ¢ transmitida a montante por meio da radiagao.

4) Yoshizawa et al. (1988) ndo apenas consideraram a radiacdo como concluiram que o
coeficiente de absorcdo da fase solida ¢ a propriedade mais importante do meio poroso.
Utilizaram um modelo unidimensional com densidade do fluido constante, duas equagdes de
energia, uma para a fase solida e outra para a fase fluida. Adotaram outras simplificacdes
muito comuns na literatura: pressdo constante no reator, nimero de Lewis igual a um,
restricdo da zona de combustdo a uma posi¢do fixa, etc. Concluiram que a transferéncia de
calor em um combustor poroso depende fortemente do coeficiente de absor¢do, da espessura
otica do meio e da posi¢do da zona de reagdo. Concluiram também que o transporte

energético a montante da zona de reagdo causa o efeito conhecido por excesso de entalpia.
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Constataram que a espessura da chama em meio poroso € cerca de cinco vezes mais espessa
que em meio limpo. Com relagdo a velocidade da chama e ao campo de temperaturas,
obtiveram maxima velocidade de chama e pico de temperatura maximo, fixando a zona de

combustdo no meio do reator.

5) Baek (1989), apesar de citar Yoshizawa et al. (1988), eliminou uma série de
simplificagdes, como por exemplo a ado¢dao de densidade constante. Abandonou a idéia de
fixar a posicdo da chama e a espessura da chama e os obteve a partir da simulagdo numérica.
Utilizou o two-flux gray como modelo de radiagcdo. Assim como Sathe et al. (1990a) e muitos
outros na literatura, eliminou a equacdo de momento considerando pressdo termodinamica
constante no reator. Realizou testes alterando o comprimento do reator, o coeficiente de
absor¢do ¢ a razdo de equivaléncia. Concluiu que, quando se aumenta o tamanho do reator
(contendo meio poroso em todo seu dominio), a perda de calor pela entrada do reator era
reduzida e isto fazia com que a chama estabilizasse um pouco mais a montante do reator, ou

seja, mais proximo da entrada. Em consequéncia, reduzia a espessura da zona de reagao.

6) Sathe et al. (1990a) e Sathe et al. (1990b) consideraram o efeito da combustdo e da
transferéncia de calor multimodal em um problema unidimensional. Uma das caracteristicas
mais importantes destes trabalhos estd no modelo de radiagdo adotado, o qual considera
também o fendmeno de espalhamento (scattering). Resolveram a equacdo de transferéncia
radiativa através da aproximagao por séries de harmonicas esféricas. O meio foi considerado
cinzento, com emissdao, absor¢do e espalhamento de energia radiativa. Consideraram o
desequilibrio térmico local, ou seja, utilizaram duas equag¢des de energia: uma para a fase
solida e outra para a fase fluida. Desprezaram efeitos viscosos e, consequentemente, a

equagdo da quantidade de movimento pode ser integrada e substituida pela condicdo de
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pressao termodinamica constante no reator. Todas as propriedades do solido foram assumidas
homogéneas e constantes. A solucdo do sistema de equacdes utilizou o codigo desenvolvido
pela Sandia chamado PREMIX. Modificaram o cédigo acrescentando uma equagdo de
conservagao de energia referente a fase solida e modificaram também as equagdes resultantes
do modelo de radiacao adotado. Fixaram numericamente a posi¢ao da chama, e as equacdes
governantes foram entdo resolvidas com a velocidade de chama sendo um autovalor do
sistema. Outro aspecto importante na utilizagdo do PREMIX ¢ que ele utiliza malhas
adaptativas e o método iterativo de Newton-Raphson. Os autores concluiram que as
propriedades da radiacdo e a condutividade térmica do solido desempenham um papel
importante sobre a velocidade de chama e a estabilizagdo da chama. A posicao da chama
também exerce forte influéncia sobre a velocidade de chama e sobre a estabilidade da chama.
Chamas estaveis foram sugeridas em dois dominios espaciais: na primeira metade da matriz
porosa e na saida do meio poroso. Lembrando-se que os autores consideraram nestes artigos

uma unica matriz porosa em todo o dominio do reator.

7) Min e Shin (1991) investigaram um reator poroso contendo pequenos dutos quadrados,
cerca de 400 dutos por polegada quadrada. Trataram pela primeira vez o fato de a estrutura da
chama ndo ser unidimensional, por causa principalmente da perda de calor pelas paredes do
reator. Apesar de a estrutura da chama ndo ser unidimensional, esses autores constataram que
o modelo unidimensional, ou de chama plana, ndo est4 longe da realidade. Obtiveram chamas
estaveis com razao de equivaléncia de 0,52, bem abaixo que o normal para o combustivel
utilizado (propano). Tragcaram curvas de limite de flamabilidade e estas demonstraram que um
combustor poroso tem limites de flamabilidade expandidos quando comparado a um
combustor convencional. Verificaram que a estabilidade da chama e o comportamento da

combustdo em geral ndo foram afetados por efeitos de pressao.
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8) Mohamad et al. (1994a) investigaram um queimador poroso com tubos atravessando a
matriz porosa com a finalidade de aquecimento de agua. Desenvolveram um modelo
matematico cujas principais caracteristicas sdo: regime permanente, dominio bidimensional,
material poroso homogéneo e isotropico. Consideraram a dependéncia das propriedades
termofisicas com a temperatura através de polindmios interpoladores, sendo a condutividade
térmica e viscosidade do gas aproximadas pelos valores do nitrogénio. Adotaram o modelo
difusivo para radiacdo. Consideraram os efeitos de conveccao natural. Utilizaram apenas uma
equacgao de energia, ou seja, adotaram a hipdtese de equilibrio térmico local. O acoplamento
pressdo-velocidade foi tratado através do método SIMPLER (PATANKAR, 1980). Avaliaram
0s principais parametros que governam o sistema: diametro de particula, propriedades
termofisicas da matriz porosa, forma dos tubos e suas posigdes, energia de ativagdo, poténcia
do queimador, e razao de equivaléncia. As simulagdes numéricas apresentaram previsdes com
relagdo a posicao da chama estabilizada, queda de pressdo, transferéncia de calor para os
tubos e eficiéncia térmica do sistema. Concluiram que o aumento da razdo de excesso de ar
provoca o decréscimo da eficiéncia térmica e decréscimo da temperatura dos gases de
exaustdo. A posicdo da chama estabilizada ¢ fungdo da razao de excesso de ar. Aumento do
excesso de ar faz com que a chama estabilize mais a jusante no escoamento. O didmetro de
particula influencia significantemente a performance do sistema. Aumentando-se o diametro
de particula, dentro da faixa de valores estudados, aumenta-se a eficiéncia térmica e reduz-se
a perda de carga. Adicionalmente, aumentando-se o didmetro de particula reduz-se a maxima

temperatura alcangada no queimador e consequentemente a emissao de NOy.

9) Mohamad et al. (1994b) deram sequéncia ao trabalho anteriormente publicado por eles,

considerando neste segundo artigo a condicao de desequilibrio térmico local. Acrescentaram
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uma equacdo de energia para a fase sélida. Constataram que a diferenga entre os dois modelos
aumenta quando se aumenta o didmetro de particula, chegando a 100 K para um didmetro de
particula de 10 mm. Isto se deve principalmente ao fato de que quando se aumenta o diametro
de particula reduz-se o coeficiente volumétrico de transferéncia de calor por convecgao.

O desvio entre os dois modelos ¢ grande nas regides com altos gradientes de
temperatura, ou seja, proximo a chama e proximo aos tubos onde hé fluxo de calor elevado.
Constataram que a grande diferenga de temperatura entre os dois modelos deve-se ao fato de
que a posi¢ao da chama estabilizada em cada um dos modelos ¢ diferente. As diferencas entre
os dois modelos ndo foram sensiveis a alteragdes na razdo de equivaléncia. O coeficiente
volumétrico de transferéncia de calor por conveccdo ¢ o parametro que controla o
desequilibrio térmico local entre as duas fases. Variando-se o coeficiente de transferéncia de
calor em +50%, obtiveram, para diametros de particula de 6 e 10 mm, diferengas nas
temperaturas na ordem de 20 e 80 K respectivamente. Concluiram que o modelo de
desequilibrio térmico local ndo ¢ muito sensivel as variagdes do coeficiente volumétrico de
transferéncia de calor por convecgao para didmetros de particula menores que 6 mm.

Um aspecto muito interessante abordado pelos autores ¢ o da porosidade varidvel
proximo as paredes. Utilizando-se uma fung¢do exponencial, consideraram a variacdo da
porosidade proxima as paredes, e comparando os resultados obtidos com porosidade constante

concluiram que a diferenca nos resultados era de aproximadamente 5%.

10) Um trabalho que deve ser citado necessariamente ¢ o de Howell et al. (1996).
Apresentaram uma revisao abordando varios topicos relacionados a combustdo em meios
porosos. Avaliaram os materiais utilizados, propriedades termofisicas de materiais ceramicos,

incluindo parametros da radiacdo. Realizaram uma breve incursdo sobre turbuléncia em
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reatores porosos. Apresentaram resumo sobre combustiveis liquidos, modelagem numérica de

queimadores porosos, etc.

1.3.2. Trabalhos que consideram mecanismo reacional com mais de uma equacado
elementar

1) Hsu et al. (1993) realizaram simulagdes numéricas em um queimador poroso cilindrico
com 8 cm de comprimento. Uma pré-mistura de metano e ar entra por uma extremidade a
pressdo atmosférica. A chama encontra-se estabilizada no plano central do queimador.
Consideraram chama unidimensional, efeito Dufour desprezivel, efeitos viscosos e de forcas
de campo despreziveis e processo isobarico. Investigaram os efeitos do coeficiente de
transferéncia de calor por convec¢do, da condutividade térmica do so6lido e da razdo de
equivaléncia. Em todas as andlises realizadas concluiram que a presenca do meio poroso
aumenta a velocidade da chama e estende os limites de flamabilidade. Atribuiram aos
mecanismos de recirculagdo de calor a obtengdo de picos de temperaturas mais altas que as
temperaturas de chamas adiabaticas (aumento de 1 a 10%). Constataram que utilizando
mecanismo com cinética quimica detalhada, as temperaturas ““super-adiabaticas™ obtidas eram
inferiores as obtidas em artigos utilizando modelos globais (aumento maximo previsto de 40
a 50%). Verificaram também que o efeito do meio poroso nos picos de temperaturas ¢ mais

significativo em misturas pobres em combustivel.

2) Henneke e Ellzey (1999) modelaram a combustdo do metano em meio poroso com
velocidades de chama da ordem de 0.21 mm/s e razdes de equivaléncia extremamente baixas,
da ordem de 0.15. Razdes de equivaléncia desta ordem sé sdo possiveis através de algum
processo de recirculagdo de calor, como o que ocorre dentro de um combustor poroso.

Utilizaram um modelo unidimensional, apesar de comentarem a importancia das perdas de
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calor pelas paredes e o quanto estas perdas afetam o processo de combustdo. As principais
simplificagdes adotadas foram: modelo unidimensional, efeito Dufour desprezivel, efeitos
viscosos e de forgas de campo despreziveis e processo isobarico. Realizaram testes alterando
o valor do coeficiente volumétrico de transferéncia de calor por convecgao e constataram que
variando esse valor em 10 vezes, altera-se a velocidade de chama em aproximadamente 10%.
Fizeram uso do mecanismo de cinética quimica para combustdo do metano GRI 1.2,
mecanismo contendo 32 espécies e 177 reagdes elementares. Foi o primeiro trabalho a utilizar
este mecanismo para mistura extremamente pobre em combustivel. Os resultados indicaram
que o mecanismo adotado pode ser utilizado para misturas com razdo de equivaléncia
extremamente baixas como as que investigaram. Obtiveram maxima temperatura de 1650 K
para a mistura ar-metano estando a uma temperatura de 298 K na entrada e razdo de
equivaléncia de 0,15. No equilibrio quimico a maxima temperatura alcangada para esta razao
de equivaléncia ¢ de 708 K. Isto demonstra a natureza ‘“‘super-adiabatica” da onda de
combustdo ou, em outras palavras, o efeito de “excesso de entalpia”, termos frequentemente
utilizados na literatura da combustao em meios porosos. Os autores pesquisaram também o
efeito da dispersao utilizando um modelo baseado no trabalho de Wakao e Kaguei (1982).
Concluiram que a dispersao nao tem efeito significativo sobre a velocidade da chama, exceto

para razdes de equivaléncia elevados.

3) Zhou e Pereira (1997) utilizaram um modelo unidimensional para descrever a combustao
de metano com ar. Investigaram um combustor com duas regides porosas: proximo a entrada
material de baixa porosidade (5 cm de extensdo), seguido de material com alta porosidade (10
cm de extensdo). Um mecanismo reacional (Skeletal) contendo 27 espécies e 73 reagdes
elementares foi utilizado. Investigaram o efeito do excesso de ar, poténcia do reator,

condutividade do solido e transferéncia de calor por radiagdo. As principais simplificagdes
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adotadas foram: combustor com paredes isoladas, sem perda de calor pela saida, dominio
unidimensional, efeito Dufour desprezivel, efeitos viscosos e de forgas de campo despreziveis
e processo isobarico. Utilizaram o método das ordenadas discretas para calcular os fluxos de
calor por radiacdo.

Os autores, através dos resultados das simulagdes numéricas, constataram que o pico
de temperaturas aumenta com o aumento da poténcia do combustor até um valor maximo.
Depois, decresce. A chama estabiliza-se mais a jusante no escoamento com o aumento da
poténcia do combustor. A diferenca entre a temperatura da fase sélida e da fase gasosa nao
pode ser desprezada na modelagem numérica. Com relacao a emissao de poluentes, os autores
concluem que a razao de equivaléncia afeta a emissdo de NO e CO fortemente. As emissdes
de NO e CO aumentam com o decréscimo da taxa de excesso de ar, ou seja, para combustao
rica em combustivel. Obtiveram resultados inusitados com relagdo a poténcia do combustor.
Uma poténcia média resultou em uma emissdao de NO superior a uma poténcia alta ou baixa, e
a emissao de CO aumentou com o aumento da poténcia do combustor. O perfil de
temperaturas depende de varios parametros, por exemplo, da condutividade térmica do solido.
Constataram que se reduz o pico de temperaturas com a redu¢do da condutividade térmica do
solido, e isto provoca a reducdo na emissdao de NO. Portanto, a escolha do material que

compoOe a matriz sélida pode ser usada para reduzir a emissao de NO.

4) Zhou e Pereira (1998) apresentaram neste artigo mecanismos reacionais reduzidos
aplicados a combustao em meio poroso. Esquemas reacionais reduzidos descrevem a cinética
quimica através de um pequeno nimero de espécies e reacdes elementares. O esforco
computacional necessario para a solucdo do sistema de equagdes ¢ menor que o exigido para
resolver mecanismos com grande quantidade de equagdes elementares. Compararam quatro

modelos de combustdo para metano: mecanismo completo (49 espécies e 227 reagdes),
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skeletal (27 espécies e 73 reagdes), mecanismo reduzido de 4 passos ou 4-step ( 9 espécies e 4
reacdes) € mecanismo com uma equacgdo global. Adotaram como principais simplificagdes:
estrutura da chama e mecanismo de transferéncia de calor unidimensional, paredes
adiabaticas, sem perda de calor por radiacdo na saida, efeitos viscosos e de for¢as externas
desprezados e processo isobarico. Consideraram o efeito Duffour.

Apos simulacdo numérica dos quatro mecanismos reacionais, 0s autores concluiram
que a discrepancia maior entre os modelos estd no tempo de consumo de combustivel.
Constataram que o mecanismo reduzido de 4 passos apresentou aproximadamente a mesma
precisdo que o mecanismo completo (full mechanism). O mecanismo completo, 0 mecanismo
skeletal e o mecanismo 4-step foram testados para emissdo de CO e considerados validados
apds comparacao com resultados experimentais. Com relagdo a emissdo de NO, os resultados
ndo foram satisfatérios; apenas o mecanismo completo obteve resultados compativeis com os
dados experimentais. A conclusdo final é que o esquema reduzido 4-step pode substituir o

mecanismo completo para combustdo de metano em meio poroso.

5) Brenner et al. (2000) desenvolveram e testaram um reator poroso radiante. Os dados
obtidos através dos experimentos foram utilizados para validar um codigo computacional
também desenvolvido pelos autores. Um modelo bidimensional foi utilizado. A discretizagao
foi realizada através do método dos volumes finitos, o tratamento do acoplamento pressao-
velocidade através do método SIMPLE e a solucdo do sistema de equagdes algébricas
resultante através do método SIP (semi-implicit procedure). A cinética quimica foi modelada
através de um mecanismo contendo 20 espécies quimicas e 164 reagdes. As condutividades
térmicas efetivas e as emissividades referentes as trés regides porosas foram modeladas
através de polindmios interpoladores e assim consideradas as dependéncias destas

propriedades com a temperatura. As condutividades térmicas efetivas foram ajustadas através
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de método inverso, ajustando-se as condutividades resolve-se o sistema obtendo-se o campo
de temperatura calculado e comparando-se o campo calculado com o medido
experimentalmente possibilita o ajuste dos polindmios interpoladores. O trabalho de Brenner
et al. (2000) sera citado novamente na se¢do 6.1.1 e utilizado para se validar o cddigo

computacional desenvolvido no presente trabalho.

6) Malico et al. (2000) apresentaram um trabalho o qual utilizava o modelo mais completo
para simulagdo da combustido em meios porosos ja publicado até aquele ano. Um modelo
bidimensional, com mecanismo reacional skeletal (27 espécies e 73 reagdes), considerando
efeitos viscosos e transferéncia de calor por radiagdo. Resolveram todo o sistema de equagdes,
inclusive as de quantidade de movimento. Simularam um combustor integrado a um trocador

de calor para aquecimento de dgua para fins residenciais.

7) Thamy (2005), dando continuidade ao trabalho apresentado por Isabel M. P. B. Malico
(MALICO, 2001), apresentou em sua tese de doutoramento a primeira simulacdo numérica de

um reator poroso em um dominio tridimensional.

1.4. Obijetivos

O objetivo principal do presente trabalho ¢ desenvolver um modelo matematico e um
codigo computacional que permita simulagdes numéricas de chamas laminares pré-misturadas
em meios porosos. Com o cédigo computacional investigam-se os queimadores porosos com
chama confinada no interior da matriz porosa. Investigam-se alguns dos principais parametros
de influéncia na emissdao de CO e no processo de estabilizagdo da chama. Os parametros
investigados sdo: poténcia do reator, coeficiente de extingdo, condutividade térmica dos

materiais porosos e porosidade. O estudo dos parametros associados aos materiais porosos ¢
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realizado para cada regido porosa, ou seja, para a regiao de pré-aquecimento e para a regiao
de combustido o que difere de outros trabalhos encontrados na literatura os quais estudam
variagoes dos parametros das duas regides porosas simultaneamente (MALICO, 2005). Com o
presente estudo obtém-se a quantificagdo da influéncia dos parametros associados a cada
regido porosa conhecendo-se entdo qual regido porosa tem maior influéncia na emissao de
CO.

Investigam-se os modelos de equilibrio térmico local, onde se assume que a
temperatura da fase solida € igual a da fase fluida, e 0 modelo com duas equacdes de energia,
onde se resolve uma equacao de energia referente a fase solida e outra referente a fase fluida e

assim obtém-se as temperaturas locais das duas fases.
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2. MODELO MATEMATICO

As equagdes de conservacao de massa, quantidade de movimento, energia e espécies
quimicas sdo apresentadas a seguir e constituem o modelo matematico utilizado neste
trabalho. As principais hipéteses simplificadoras sao: incompressibilidade e regime laminar.
As equagdes sdao apresentadas em um sistema de coordenadas cartesianas embora alguns
casos simulados requeiram um sistema de coordenadas cilindricas. Os termos que aparecem
nas equagles escritas em coordenadas cilindricas estdo implementados no codigo

computacional permitindo a resolu¢ao de problemas nos dois sistemas de coordenadas.

2.1. Equacéo de conservacgdo da massa

Os meios porosos neste trabalho sdo constituidos de materiais cerdmicos nao
uniformes, e o tamanho dos poros e sua distribui¢ao variam de regiao para regiao. O objetivo
¢ a obtencdo de um modelo estatistico ou macroscopico, através da aplicagdo das médias
volumétricas as equagdes de conservacao em nivel do fluido. O fluido ¢ considerado um meio
continuum (hipétese do continuum, ver WARSI, 1993) ou simplesmente nivel
“microscopico”, termo utilizado para referenciar o espago fisico intersticial no interior da
matriz porosa. O primeiro passo ¢ definir um volume que seja estatisticamente coerente,
maior que o volume do poro e menor que o volume de toda a matriz porosa. Quando este
volume ¢ escolhido corretamente, a média local das propriedades tem coeréncia do ponto de
vista estatistico. A este volume, apresentado na figura 2.1, da-se o nome de volume elementar
representativo (BEAR, 1992; KAVIANY, 1995).

Nesta etapa, necessita-se de algumas definigdes utilizadas para a obtengdao das
equagdes de conservagdao macroscopicas de acordo com Kaviany (1995). A média

volumétrica intrinseca de uma propriedade ¢ qualquer, associada a fase fluida, ¢ definida

por:
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) = [pdv @.1)

Se a propriedade ¢ for associada a fase solida, a média intrinseca ¢ definida por:

oo b
@) = [odv (2.2)

s Vs

transporte de calor (advecg¢ao, difusdo, e
radiacao)

Figura 2.1: Volume elementar representativo (VER).

A média volumétrica local de uma propriedade ¢ qualquer associada ao fluido ¢ definida

como:

L1 1
@) = j odV =g [pdV =g(p)’ (2.3)

I
Onde: ¢ ¢ a porosidade definida como o quociente entre o volume ocupado pelo fluido e o

volume total. Se ¢ ¢ uma propriedade associada ao sélido, entdo:

.1 I IR
@) = V{W ( ¢)VS £¢dv (1-9){p) (2.4)



42

A velocidade de Darcy (u,) ¢ definida como a média volumétrica da velocidade de

percolagdo do fluido através dos intersticios porosos:
v _ 1 r
u, =(u) =;judV = g(u) (2.5)
v,

Para um vetor ou um tensor de segunda ordem b, ha um teorema para média volumétrica de

um operador divergente:

(V-b>V=V~<b>+%J'b-ndA (2.6)

A equagdo da continuidade em nivel microscopico pode ser escrita do seguinte modo:

aa—fw.(pu):o 2.7)

Considerando o teorema representado pela equagdo (2.6), lembrando-se que a velocidade ¢
nula na interface solido-fluido (4, ), e aplicando-se a média volumétrica a equagéo (2.7),

obtém-se:

<aa_/;>+v.<pu>:o 2.8)

Considerando a relagdo existente entre a média volumétrica e a média intrinseca de acordo

com a equagao (2.3), lembrando-se que a média de um produto ¢ igual ao produto das médias

mais a média do produto das flutuacgdes (<xy> = <x>< y> + <x' y'>, e considerando que
< p><u> >> < p'u'> , chega-se a equagdo macroscopica de conservagdo da massa:

op\’
¢<6’;> +V.(p) up)=0 (2.9)
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2.2. Equacéo da quantidade de movimento
2.2.1. Fundamentos da Lei de Darcy

Em 1856, Henry Darcy, estudando as fontes publicas da cidade de Dijon, obteve
experimentalmente a seguinte correlagdo (CAPUTO, 1988; VARGAS, 1977):

u =k i (2.10)

p p

onde: u, ¢ a velocidade real de percolagdo da agua pelos intersticios porosos, k, o

coeficiente de percolacdo (dimensdo L/t) e i o gradiente hidraulico, nimero que representa a
dissipacdo de energia & por unidade de peso de fluxo numa distancia L, ou seja, i =h/L. A
figura 2.2 representa duas configuragdes para o experimento realizado por Darcy. A
dissipacdo de energia / ¢ a diferenca entre os niveis de dgua apresentados na figura 2.2, ¢é a

perda de carga sobre a distancia L.

u, =2 2.11)

E definindo a velocidade de Darcy ou superficial por:
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0
U :E

(2.12)

onde: O ¢ a vazdo total que atravessa o duto, S, ¢ a area do poro e S ¢ a area da secdo

transversal do duto. Admitindo proporcionalidade entre areas e volumes, tem-se:

(2.13)

Através do quociente da equagdo (2.11) e (2.12) e considerando a equacdo (2.13), obtém-se a

equagdo (2.14), a qual representa a relagao entre a velocidade real de percolagio da agua (u,)

e a velocidade de Darcy (u,). A velocidade de Darcy ¢ a velocidade média aparente de
escoamento da agua, através da area total (solidos + vazios) da secdo transversal S .
u,=9u, (2.14)
Pode-se agora apresentar uma forma mais conveniente para a lei de Darcy, utilizando-
se a velocidade de Darcy. E mais fcil trabalhar com a 4rea do duto que com a 4rea do poro,
visto que na pratica a matriz porosa geralmente ndo ¢ homogénea e isotropica.
u, =ki (2.15)
A equacdo (2.15) relaciona a velocidade de Darcy u,,, a condutividade hidraulica &
(dimensao L/t) e o gradiente hidraulico i. A lei de Darcy expressa, através da condutividade
hidraulica, a maior ou menor facilidade com que o fluido escoa através do meio poroso. A
condutividade hidraulica, apresentada em alguns trabalhos como coeficiente de
permeabilidade, depende tanto da natureza do fluido (x,p), como da geometria do meio
poroso. Por exemplo, area superficial dos intersticios da matriz porosa, caminho percorrido
por uma particula fluida através do intersticio poroso, etc.
Utilizando-se de uma notagdo mais moderna, através de derivacdes analiticas ou

analise dimensional, obtém-se a lei de Darcy da seguinte forma:
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u, :—Ed—P (2.16)
Modx

Onde: dP/dx ¢ o gradiente de pressdo na dire¢do do escoamento, x ¢ a viscosidade dinamica

do fluido ¢ K é a permeabilidade (dimensdo L?). A permeabilidade depende somente das
propriedades da matriz porosa. A equacdo (2.16) pode ser generalizada para trés dimensdes:

u, =-Lvp (2.17)

u

O desenvolvimento historico para se chegar a uma equagdo de quantidade de
movimento para escoamento em meio poroso contou com o trabalho de varios cientistas, os
quais utilizaram diversos modelos. Durante muito tempo os trabalhos se ampararam na lei de
Darcy. Obtinham, através de métodos diversos, a permeabilidade de acordo com a defini¢ao

K =— pu,/(dP/dx) . Existiam métodos onde se resolviam escoamentos em dutos (capillary

models), escoamentos externos viscosos sobre objetos (modelos de arrasto), métodos
heuristicos baseados no raio hidraulico (modelo do raio hidraulico), etc. (BEAR, 1992;
KAVIANY, 1995). O modelo proposto por Darcy, porém, diverge dos resultados
experimentais para escoamentos de liquidos com altas velocidades e para escoamento de
gases em velocidades muito baixas e muito altas.

Pode-se procurar um entendimento do desvio que ocorre nos resultados obtidos pela lei
de Darcy para escoamentos com velocidades elevadas analisando-se, inicialmente, o
comportamento de escoamentos em dutos. O meio poroso pode ser visto, de modo
simplificado, como uma estrutura composta por canaliculos, ou seja, pequenos dutos. A
resisténcia ao escoamento em dutos, no caso de regime laminar, ¢ devida inteiramente a
viscosidade. Quando o escoamento se faz em regime turbulento, a resisténcia ao escoamento ¢
o efeito combinado das forcas devidas a viscosidade e a inércia. Logo, a perda de carga

depende do efeito da turbuléncia, e esta pode ser influenciada pela rugosidade (e) do duto. A

experiéncia que vem de estudos da hidrdulica, realizados nos séculos passados, ja
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demonstravam que, para escoamentos em dutos a baixas velocidades, existe uma relagao
linear entre a perda de carga e a velocidade. Como exemplo, citam-se os experimentos de
G.W. Hagen em 1839 e de J.L.M. Poiseville em 1840. Em escoamentos com velocidades
altas, observa-se que a perda de carga ¢ fungdo da segunda poténcia da velocidade. Como
exemplo, citam-se os trabalhos de Chézi, Manning, Gangullet e Kutter (NETTO et al., 1991).
Logo, para escoamentos desenvolvidos em dutos, podem-se observar dois comportamentos
extremos através da aplica¢ao do calculo da perda de carga:

-Regime laminar:

-f}aminar -

A A B AP K AP K, (2.18)
L L

—3—2:—3 = 3 u =
Re Lu Re d
d2g 32

-Regime turbulento para altos valores de Re ou alta rugosidade do duto:

==

S = F(€) = L1

d2g

Lo o= o (2.19)
2 L

Onde: f,,.... f.., € f, correspondem ao coeficiente de atrito em regime laminar,

coeficiente de atrito em regime turbulento e constante que depende da rugosidade e do
diametro do duto, respectivamente. De fato, o fator de atrito em regime turbulento ¢ fungdo da
rugosidade ¢ do niimero de Reynolds, conforme apresentado no trabalho de L. F. Moddy

elaborado em 1944 (NED et al., 1981; FOX e MCDONALD, 2005). Porém, para valores altos
de Re e valores altos da rugosidade (), de acordo com o diagrama de Moody, f,,, ¢ fungdo
apenas da rugosidade. Observam-se, portanto, dois casos extremos: regime laminar, em que

forcas viscosas predominam, e regime turbulento, para altos valores de Re e altos valores da

rugosidade, em que forgas de inércia predominam. Portanto, através deste ensaio observam-se
duas situagdes extremas: VP=qu e VP=pfu’, onde a e f sdo duas constantes

dependentes da geometria, e da rugosidade do duto.
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Para se entender por que a equagdo de Darcy ndo vale para escoamentos em meios
porosos com altos valores de Reynolds, necessita-se entender as principais diferencas entre
escoamentos em dutos € em meios porosos. Em dutos, hd uma regido de transicdo entre
regime laminar e turbulento bem definida, o que ndo ocorre em escoamentos em meios
porosos. O Re critico em dutos ¢ vérias ordens de grandeza superior ao Re em que se
verifica a existéncia de turbuléncia em meios porosos. Varios experimentos apresentaram
valores para Re de 60 a 150 em que ocorre o inicio do regime turbulento em meios porosos.
Estes resultados mostram que ndo se pode atribuir a turbuléncia o limite de validade da
equacdo de Darcy, pois o inicio da divergéncia ocorre em Re=2-3 (BEAR, 1972). A
maioria dos experimentos indica que a turbuléncia ocorre para Re pelo menos uma ordem de
grandeza maior que os valores de Re onde se observa o desvio da equagao de Darcy. De
acordo com Nield e Bejan (1992), o inicio da perda de validade da equacdo de Darcy, ou a
quebra da linearidade entre VP e U, , ocorre quando o efeito de arrasto de forma, devido aos
obstaculos solidos, se torna comparavel ao arrasto devido a fric¢do nas superficies dos poros.

Atribui-se a Forchheimer (1901) o primeiro trabalho a considerar uma relagdo ndo
linear entre VP e U, dotipo: VP =au, + fu,’. O trabalho de Ward (1964) apresenta uma
extensdo a equagdo de Darcy com a inclusdo de um termo para contabilizar os efeitos do

arrasto de forma ou de pressao:

c u,|u
vp:{ﬂulﬁ—’”’)' o D} (2.20)

K JK

No trabalho elaborado por Brinkman (1947), mais um termo viscoso ¢ adicionado a

equacgado de Darcy:

VP =V, —%u,) 2.21)
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O termo de Brinkman, contendo o laplaciano da velocidade de Darcy, ¢ analogo ao laplaciano
que aparece nas equagdes de Navier-Stokes e representa o efeito das tensdes cisalhantes
viscosas nas superficies do meio poroso (NIELD e BEJAN,1992; KAVIANY, 1995).

Logo, se inserir as contribui¢des de Brinkman e Ward juntas, obtém-se uma equagao do tipo:

VK

C u,|u
VP=+uvViu, {%uD +M} (2.22)

O ideal seria obter uma equagao da quantidade de movimento em nivel macroscopico,
nos moldes da equagdo de Navier-Stokes. Na literatura encontram-se diversos
desenvolvimentos os quais seguem este objetivo. Neste trabalho adota-se o desenvolvimento
descrito detalhadamente por Kaviany (1995). Aplicando médias volumétricas, conforme

descrito na secao 2.1, obtém-se uma equacdo heuristica de quantidade de movimento

macroscopica:
d(pup) PURUpL s 2 ug CF¢p|uD|uD
+V. =-V N+uVu, —-| —uy, +———— 2.23
Py p (Hp)')+puV-uy, & v 7K (2.23)

Conforme mencionado, a permeabilidade K depende somente das propriedades da
matriz porosa ¢ deve ser modelada de acordo com a adog¢ao de uma geometria especifica em
nivel microscopico. Na literatura encontram-se diversas correlagdes para K em fungdo da

porosidade ¢ e do didmetro de particula d. A equacdo de Darcy (2.17) aplicada a um

empacotamento de esferas, considerando o efeito devido a tortuosidade, fornece a equagdo

heuristica de Carman-Kozeny (KAVIANY, 1995):

= ¢—32d2 (2.24)
180(1 - ¢)

Virios autores, utilizando diferentes métodos, obtiveram correlagdes para calculo da

permeabilidade. Kuwahara et al. (1998) apresentam um resumo das diversas correlagdes

obtidas para escoamento laminar, todas no molde da equacdo de Carman-Kozeny:
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__ ¥ S SE— 2.25
Co(l-¢)’ (229

onde: o =120 para o escoamento atravessando um feixe de barras com se¢do transversal
quadrada, o =144 para um feixe de barras de secdo transversal circular, o =152 para o
escoamento atravessando um empacotamento de cubos e o =147 para o escoamento
atravessando um empacotamento de esferas. E comum nos catilogos de materiais porosos a

especificagdo do didmetro do poro d, em poros por unidade de comprimento, exemplo, 18

poros por centimetro ou 18 ppcm. Logo, € necessaria a obtengdo do didmetro do sélido (d)

em fung¢do do diametro do poro (d,). Dependendo da geometria adotada, pode-se obter uma
relagdo analitica entre d e d, assumindo-se a hipotese de proporcionalidade entre areas e

volumes.
Neste trabalho sera considerado o modelo para um feixe de tubos circulares. As areas
do poro e do solido sdo calculadas através das seguintes equacdes (ROCAMORA, 2001):

A =gd’lde A, =nrd /4.

poro P solido
Sendo a porosidade definida por:

Aporo
b A (2.26)

poro solido

Das expressdes para as areas e considerando a equagio (2.26) obtém-se:

)
d, = {1442 2 } (2.27)

Pode-se também escrever que:

b2
d = {144(; ¢’ } (2.28)

2.3. Equacéo de conservacao da energia
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A equagdo de conservagao da energia em nivel macroscopico € obtida seguindo a
metodologia empregada na se¢do 2.1, conforme apresentado por Rocamora (2001). Aplica-
se a média volumétrica as duas equagdes de conservagdo de energia em nivel microscopico,
referentes as fases solida e fluida. Considerando na equacdo da fase fluida um termo de
geracdo de energia devido a conversdo de energia quimica em energia interna, € adotando-se

a hipotese de equilibrio térmico local (KAVIANY, 1995; ROCAMORA, 2001), obtém-se:

{oe, ).4+(pc,) (l—¢)}ag> +(pc,) V(U (T))=

o s (2.29)

VK, V(T |+ ¢<Z wkMkhk>
k=1

onde: (T)=(T)’ =(T)* é a média volumétrica da temperatura, sendo igual & média

intrinseca da temperatura do solido ¢ a média intrinseca da temperatura do fluido de acordo

com o conceito de equilibrio térmico local. %, ¢ a entalpia especifica da espécie k, w, ¢é a
taxa de reagdo molar da espécie k, M, ¢ a massa molecular da espécie k, K, € o tensor de

condutividade térmica efetivo dado por:

K. ={¢kf +(1-¢) {kx +%HI+KW K g, (2.30)

I3

onde: k, e k, sdo as condutividades térmicas do fluido e do solido, K, € o coeficiente medio

local de atenuagdo de Rosseland, o ¢ a constante de Stefan-Boltzmann, K, e K, = sdo os

disp
tensores de condutividade térmica devidos a tortuosidade e a dispersdo, respectivamente, e |
¢ o tensor identidade (Ver KAVIANY, 1995; ROCAMORA, 2001). Neste trabalho os efeitos

da dispersdo e da tortuosidade sdo negligenciados, logo, os tltimos dois termos a direita da

equacdo (2.30) ndo estdo sendo considerados.
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2.3.1. Modelo macroscépico com duas equacgOes de energia

Ha situagdes onde ndo se pode considerar a hipotese de equilibrio térmico local,
hipdtese aplicada na formulacdo do modelo apresentado na se¢do anterior. Estas situagdes sao
caracterizadas através de diferenca significativa entre a temperatura da fase solida e fluida,
ocorrendo muitas vezes por causa das baixas taxas de transferéncia de calor entre as duas
fases ou por causa das altas taxas de geracdo de calor em uma das fases. Problemas transientes
envolvendo a transferéncia de calor entre as duas fases também necessitam de um modelo
diferente do apresentado. Deve-se, nestas circunstancias, utilizar um modelo de duas equacdes
de energia: uma para a fase fluida (equacdo (2.31)) outra para a fase sélida (equacao (2.32)),
considerando no modelo a transferéncia de calor por convecgdo entre as duas fases (SATHE
et al., 1990b; MALICO et al., 2000; HSU et al., 1993; BAEK et al., 1989; KAVIANY, 1995,

SAITO, 2006).

(T, )’
{(pc } < > (Pcp)fv'(UD<Tf>f)=

Nsp o f
VAK VT (T —<Tf>f)+¢<z wkMkhk>

2.31)

{(1—¢)(pcp)s}a<§;>s=v (K V(Y J=m (1) —(T,)) (2.32)

onde: K, . e K sd0 os tensores de condutividade térmica efetiva para o fluido e o solido,

eff ,s

respectivamente, dados por:

Ky, =gk 1+ K, +K,, (2.33)
K,, :(l—¢){k +M}| (2.34)
o T 3K, '

Neste trabalho os efeitos da dispersdo e da tortuosidade sdo negligenciados. Logo, os ultimos

dois termos a direita da equagdo (2.33) ndo sdo considerados.
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As equagdes de energia referentes as fases solida e fluida estdo acopladas através de
um termo que representa a transferéncia de calor entre as duas fases. Neste termo aparece o

coeficiente volumétrico de transferéncia de calor por convecgdo (4, ). Existem na literatura
varias correlagdes empiricas que podem ser empregadas para o calculo de 4, . Fu et al. (1998)
determinaram experimentalmente, através de método inverso, o 4, de 5 cerdmicas com

diferentes porosidades. Os autores desenvolveram uma correlagdo empirica para a

transferéncia de calor por convecgao:

2
Nu =hv:m = CRe” (2.35)

v
S

onde: h,=a h e a, sendo a area superficial especifica (i.e., area por unidade de volume).

Kuwahara et al. (2001) apresentam um procedimento numérico (bidimensional), puramente
teorico, aplicado a uma estrutura composta por barras quadradas em um arranjo
desencontrado (staggered) representando o meio poroso. A seguinte equacdo foi obtida

através dos experimentos numéricos:

_D_
k

Nu (1 N @j L= ) Re, Pr'”, valida para 0.2 < ¢ < 0.9, (2.36)

+_
; 2

onde: & ¢ o coeficiente de transferéncia de calor por convecgao.

2.3.2. Conducao de calor em meios porosos

A andlise do fendmeno de conducdo de calor em meios porosos se torna complexa por
causa da estrutura dos materiais porosos utilizados. Sdo, na grande maioria, materiais com
estruturas internas tridimensionais heterogéneas e anisotropicas. Possuem células ou poros de
dimensdes ndo homogéneas, algumas isoladas e outras interconectadas, o que dificulta muito

a obtencdo de um valor médio para as propriedades termofisicas. E comum na literatura se



53

trabalhar com a média volumétrica local da propriedade termofisica, a qual ¢ chamada
usualmente de propriedade efetiva.

Considerando-se a hipotese de equilibrio térmico local, pode-se afirmar que a
condutividade térmica efetiva depende basicamente da condutividade térmica do sélido e do
fluido, da estrutura da matriz solida e da superficie envolvendo a fase solida (resisténcia de
contato). Encontram-se na literatura diversas correlagdes as quais relacionam a condutividade
térmica efetiva com a porosidade, condutividade térmica do fluido e condutividade térmica do
solido. Além das correlagdes empiricas obtidas por diversos autores, pode-se, de modo
simplificado, adotar um valor médio para a condutividade térmica efetiva. Pode-se considerar
que o fluxo de calor estd em paralelo as fases solida e fluida ou que as fases solida e fluida
estdo em série de acordo com a figura 2.3. A analogia elétrica permite a obtengdo das
resisténcias térmicas equivalentes para os casos (a) e (b) da figura 2.3. Para o caso (a), a
resisténcia térmica equivalente é calculada considerando-se proporcionalidade entre areas e

volumes de modo que A, =¢4 ¢ A, =(1-¢)A4. Assim, a resisténcia térmica equivalente

pode ser calculada através da seguinte equacao:

R— L
Alpk,(1-9)k,]

(2.37)

, ~ 2
onde: A representa a drea da secdo transversal ao fluxo de calor dada em (m”), ¢ a
porosidade ¢ L a dimensdo longitudinal paralela ao fluxo de calor, dada em (m). Do mesmo
modo, para o caso (b), considerando-se proporcionalidade entre comprimentos lineares e

volumes, L, =¢L e L =(1-¢)L, obtém-se a resisténcia térmica equivalente:

[Pk, +(1=9)k,]
k. k

L
R== 2.38
y (2.38)

/
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(a) Em paralelo

A
q[W /mz] Solido (1-9)A
— X
Fluido GA
i A
L L
(b) Em série
-
q [W/m?]
— | S g A
= )
S |97
A A
[ —> | >

Figura 2.3: Condutividade térmica efetiva de um meio

POroso.
Lembrando-se que:

- AT

_ 20 2.39
Q R (2.39)

onde: O representa a taxa de transferéncia de calor por conducdo, dada em (W), e AT a
variagdo de temperatura ao longo da distancia L no caso (a) ou L, + L, no caso (b). Atraves

da equacdo (2.37), pode-se concluir que a condutividade térmica efetiva para o caso (a),
considerando-se apenas o transporte de energia por condugdo de calor, é:

K, =k, +(1-9)k, (2.40)



55

Através da equagdo (2.38), pode-se concluir que a condutividade térmica efetiva para o
caso (b) é:

kskf
Keff = '
ok, +(1—p)k,

(2.41)

Nota-se que no caso (a) a condutividade térmica efetiva corresponde a média
aritmética ponderada das condutividades térmicas do solido e do fluido. No caso (b) a
condutividade térmica efetiva corresponde a média harmonica ponderada das condutividades
térmicas do s6lido e do fluido.

Uma terceira op¢do também utilizada na literatura ¢ a obtencdo da condutividade

térmica efetiva através da média geométrica ponderada, ou seja:
K, =k" "k’ (2.42)
Esta proporciona uma boa estimativa para K, desde que &k, e k, ndo possuam
valores muito distantes um do outro (NIELD e BEJAN, 1992).
Neste trabalho todas as simulag¢des apresentadas no capitulo 6 sdo realizadas adotando-
se K, =@k, +(1-@)k, acrescido do termo de radiagdo, conforme apresentado na equagéo
(2.30). Logo, a condutividade térmica efetiva, considerando-se apenas o transporte por

condugdo, ¢ obtida neste trabalho através da média aritmética ponderada das condutividades

térmicas das fases solida e fluida.

2.4. Equacao de conservacdo de espécies

A equagdo de conservagdo de espécies em nivel macroscopico ¢ obtida seguindo a
metodologia empregada na se¢do 2.1 conforme apresentado por Mesquita (2003). Através

da aplicagdo da média volumétrica a equacdo de conservacdo de espécies, em nivel
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microscopico, acrescentando a equacao um termo de producao ou consumo molar referente

a espécie k, obtém-se:

_ . !
—5(P¢;tyk>’) +V (P, (1)) =V [pD ;- V($(r,) )] +¢<Wk M > =

onde: y, ¢ a fracdo massica local referente a espécie k. O tensor de difusividade efetivo D,

¢ definido por:

(X
D,y =Dy + Duy =Dy, +;(§jl (2.44)

onde: Sc € o nimero de Schmidt, D, ¢ o tensor de difusdo macroscopico e D, € o tensor

de difusividade devido a dispersdao (Ver KAVIANY, 1995; MESQUITA, 2003). Os efeitos

devidos a dispersdo sdo negligenciados neste trabalho. Logo,

s L[ A
D =Dy =(D) I:;(S_Q]I (2.45)

O sistema de equacdes tera tantas equagdes de espécies quantas forem as espécies quimicas

envolvidas no esquema reacional utilizado.

2.5. Condicdes de Contorno

As condi¢des de contorno variam de acordo com o reator estudado. Genericamente, as
condig¢des de contorno estudadas foram de quatro tipos: condi¢do prescrita na entrada, fluxo
prescrito na saida ou gradiente nulo na saida, condi¢cdo de simetria (gradientes nulos), fluxo
prescrito ou variavel prescrita nas paredes. A figura 2.4 apresenta as condi¢des de contorno

aplicadas ao reator II (segdo 6.1.2), onde: ¢, € o fluxo de calor na saida, ¢, o fluxo de calor

devido a radiacdo e ¢, o fluxo de calor na parede do reator.



Parede do reator

ou
Entrada =0
ox
U=Uin
ov _o
v=0 ox
(T)=Tin q, =4,
(Vi) =Yiin [ o _
J 8x

[ Eixo de simetria \ k

KTy _ Oy, _Ou _0v 0
oy oy oy Oy

Figura 2.4: Condigdes de contorno aplicadas ao reator 11
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3. COMBUSTAO
3.1. Reacdes quimicas

Através da termodindmica, no equilibrio quimico considerando os estados inicial e
final de um sistema, podem-se calcular as concentragcdes de cada espécie quimica. Porém,
através do equilibrio quimico ndo se pode calcular o tempo necessario para a conversao de
reagentes em produtos. O equilibrio quimico ndo tem aplicacdo em reatores de fluxo, em que,
por causa da multiplicidade de tempos caracteristicos, referentes as diversas taxas de reagdes
e aos diversos fendmenos de transporte envolvidos, podem-se obter na saida do reator
produtos de reacdes que nao obtiveram tempo suficiente para atingir o equilibrio quimico.

O processo de combustdo ¢ descrito através de varios passos elementares, os quais sao
representados por reacdes elementares. Em geral, uma reacdo elementar pode ser representada

do seguinte modo:

ZN:v,.’M,. —>ZN:vi”Ml. (3. 1)
i=1 i=1

!

onde: M, representa uma das N espécies presentes no modelo, v; o coeficiente

estequiométrico dos reagentes e v, o coeficiente estequiométrico dos produtos. As reacdes

elementares representam os varios processos quimicos que ocorrem na combustio. Por
exemplo: em uma combustdo pobre de metano, pode-se tragar, de modo simplificado, uma
sequéncia dos principais processos quimicos. Inicia-se com o ataque da molécula de metano
pelos radicais OH, O e H, para produzir um radical CH;. O CHj3 entdo reage com um atomo
de oxigénio para formar um formaldeido (CH,O). O formaldeido ¢ entdo atacado pelos
radicais OH, O e H, para produzir um radical formil (HCO). O HCO ¢ convertido para CO e,
finalmente, o CO ¢ convertido para CO, (TURNS, 2000). Um conjunto de equagdes
elementares que representa a sequéncia dos processos descritos acima ¢ chamado de esquema

reacional ou mecanismo cinético. H4 varios mecanismos cinéticos que descrevem a
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combustdo do metano. Um dos mais completos ja elaborados ¢ o GRI-Mech 3.0 (SMITH et
al.), o qual considera 325 reagdes elementares envolvendo 53 espécies quimicas.

A quantidade que descreve o avanco de uma reagdo elementar com o tempo ¢ chamada
de taxa de reagdo, pode ser representada de modo geral através da seguinte equagao:

dC dC N ,
R R — produtos — reagentes — k C Vi 3 2
dt dt 1,:1[( ) G2

onde: RR ¢ a taxa de reacdo (rate of reaction), C,, ¢ a concentra¢do molar da espécie M, e

k ¢ a constante da taxa de reacdo. A equacdo (3.2) representa a lei de a¢do das massas,
confirmada por inimeros experimentos e cujo enunciado afirma que a taxa de reagdo (RR ) de
uma espécie dos produtos € proporcional ao produto das concentragdes das espécies quimicas
reagentes. Pode-se escrever a lei de a¢do das massas de varias maneiras;, o principal ¢é
entender que existe uma relacdo entre as variacdes nas concentragdoes de todas as espécies

envolvidas. Assim, pode-se representar a taxa de produgdo liquida de uma espécie M, através

da lei de agao das massas, do seguinte modo:

dC

N
— = (VI=VDRR = (v = VDKL (€, )" (3-3)
i=1

A constante da taxa de reagdo (k ), ao contrario do que o nome sugere, geralmente nao
¢ constante e sim uma funcdo da temperatura, conforme sugerido por Arrhenius (1889)
através de sua equacao empirica:
k=Aexp(-E,/R,T) (3.4)
onde: A4 representa o fator pré-exponencial ou fator de frequéncia, E, a energia de ativagao,

R, a constante dos gases universais € 7' a temperatura. Através da teoria das colisdes (KUO,

2005; LEWIS e GUENTER, 1961; TURNS, 2000; WILLIAMS, 1985), verifica-se que o fator

de frequéncia depende da orientacdo das moléculas colidentes, da concentracdo destas
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moléculas e possui uma leve dependéncia da temperatura. Na literatura ¢ comum o uso de

uma forma modificada da equag¢do de Arrhenius:
k=AT"exp(-E,/R,T) (3.5)
A equacdo (3.5) pode ser aplicada a reacdes de qualquer ordem. Cada reagdo elementar terd
valores especificos para 4 ¢ E,,.
Em geral, reagdes quimicas podem ocorrer na direcdo direta (reagentes formando
produtos a uma taxa k,) e na dire¢do inversa (produtos da reagdo formando novamente os
reagentes a uma taxa k, ). Assim, pode-se escrever de modo geral, independente da equagdo

elementar ser reversivel ou ndo, a taxa de variagdo de uma espécie M, através da seguinte

expressao:
dCM- " ' ~ Vi " ' ~ Vi
dt =/ v, )k_/'H(CM]. )+ - Vi)ka(CMj )’ (3.6)
j=1 j=l1

Para um mecanismo reacional composto de / reagdes elementares ¢ N espécies quimicas

representado por:

N

dViC, Y ViC,  (i=1..]) (3.7)
j=1 -

A taxa de formacao de uma espécie i ¢ dada através da somatoria de todas as taxas de reagdes

em todas as / equacdes elementares, ou seja:
dCM ) K ) N )
W, = Tk = =vidk, J (€)™ + v —vidk, T [(Cy )™ (3.8)
i=1 k=1 =1

A taxa w, é dada geralmente em [mol/cm’seg]. As taxas k,. e k,, se relacionam, no
equilibrio quimico, através da constante de equilibrio K, :

K. = k. (3.9)
Ci — kb’i .
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Logo, k,; pode ser calculado através da constante de equilibrio.

3.2.  Mecanismos de reagao

Os chamados modelos quimicos detalhados, como por exemplo o GRI-Mech 3.0 citado
na se¢do anterior, sdo de uso proibitivos em termos de esforco computacional em vérias
aplicagdes. Os sistemas de equagdes governantes sao stiff, ou seja, a multiplicidade de tempos
caracteristicos das diversas reacdes elementares torna estes sistemas dificeis de serem
resolvidos. Faz-se necessario o uso de técnicas implicitas, o que leva a necessidade também
de grande espaco de memoria nos computadores. Reducdo do tamanho do problema e
remog¢ao da rigidez do sistema (stiffness) sdo caminhos a serem seguidos para tratar de
problemas envolvendo escoamentos reativos. Reduzir o tamanho do problema significa
reduzir a quantidade de equagdes elementares de um determinado mecanismo, isto ¢, eliminar
passos que ndo sao influentes. H& véarios métodos de andlise que podem ser utilizados para
essa finalidade: analise de sensibilidade, analise do fluxo das reacdes, analise de autovetores,
etc. (WARNATZ, 2000).

Neste trabalho serdo utilizados modelos globais, os quais descrevem a cinética quimica
através de uma Unica equacdo, € mecanismos reduzidos, 0s quais sd0 mecaniSmos

constituidos de varias equacdes elementares obtidas a partir de mecanismos detalhados.

3.2.1. Modelo de reacéao global

E comum na literatura a representagdo de um complexo processo de combustio através
de uma simples equacao global do tipo:

Combustivel + Oxidante = Produtos (3.10)

A taxa de reacgdo relacionada a equacao global pode ser expressa através da seguinte equagao:
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dy combust

dt = pszcumbust yoxidante exp[_Ea /RT] (3’1 1)

onde: y representa a fragdo madssica, £, representa a energia de ativacdo, 4 representa o
fator pré-exponencial e R, a constante universal dos gases. A densidade dos gases (p) ¢
atualizada utilizando-se a equacao de estado:

p=P/R(TY (3.12)
onde: P, ¢ uma pressdo de referéncia, a qual ¢ mantida constante durante o processo de

relaxagdo, R* = R/M e M ¢ a massa molecular da mistura gasosa. No caso da combustdo de
uma mistura metano-ar, pode-se escrever a equacao global do seguinte modo:

CH, +2(1+¥)(O, +3.76N,)—>CO, + 2H,0 + 2¥0, + 7.52(1+ ¥)N, (3.13)

onde: ¥ & 0 excesso de ar e est4 relacionado a razdo de equivaléncia através da seguinte

equacgao:
gyl (3.14)
o
onde:
D = M (3.15)

- (mfu /mox )St

3.2.2. Mecanismos reduzidos

Dado um esquema reacional complexo representado por um conjunto de equacdes
elementares, a idéia ¢ reduzir este esquema através da introdugdao de simplifica¢des, por
exemplo: regime permanente e equilibrio parcial. A utilidade de tais esquemas reduzidos se
estende por diversas areas nas quais seria impossivel a obtengdo de solugdes através de

esquemas complexos, por exemplo: combustdo turbulenta.
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Neste trabalho serdo utilizados dois mecanismos reduzidos a partir do GRI-Mech 1.2
(FRENKLACH et al., 1995): um contendo 6 equacdes elementares e 10 espécies quimicas € o
outro contendo 8 equagdes elementares e 12 espécies quimicas. Ambos foram desenvolvidos e
testados pelo departamento de engenharia mecanica da universidade da Califérnia em
Berkeley (CHANG e CHEN). Utilizaram o software CARM o qual realiza o processo de

reducdo e produz um co6digo computacional o qual proporciona o calculo das taxas de reagao.

Modelo de 6 equacOes elementares:

1) 20=02

(I) H+0=0H

() H2 + O =H + OH

(IV) O+ (1/2) CH4 = (1/2) H2 + (1/2) H + (1/2) OH + (1/2) CO
(V) O+CO=CO2

(VI) O+ H20 + (1/4) CO = (1/4) H2 + (1/4) H + 02 + (1/4) OH + (1/4) CH4

Modelo de 8 equacbes elementares:
I 20=02

(1) H+0=0H

(III) H2+O0=H+OH

(IV) O+ CH4 =OH + CH3

(V) O+ (1/2)C2H2=H+CO
(VI) O+ 2CH3 =H2+ CH4 + CO
(VI) O +CO=CO2

(VII[) O+H20+ 2CH3=H2 +H+02+CH4+ (1/2) C2H2



64

3.3. Teoriaclassica para chama laminar

Na se¢do 2.2.1, apresentaram-se varias constatacdes sobre escoamento isotérmico,
baseado na consideragdo de que a estrutura da matriz porosa era composta por um feixe de
pequenos dutos (canaliculos). Nesta se¢do da-se continuidade a idéia apresentada, porém
considera-se um escoamento nao isotérmico e analisa-se, de modo simplificado, o fendmeno
da combustdo em um canal de pequenas dimensdes. O objetivo ¢ explorar o modelo

simplificado obtendo uma melhor visao fisica dos principais fendmenos envolvidos.

T

Zonal
(Pré-aquecimento)

St
> : Zona II~ :
i(Combustio):
6pr Ll‘ 8[’ LI

A
A
4
A

Figura 3.1: Esquema representando a variacao de temperatura
através de uma chama laminar.

As teorias classicas aplicadas a chamas laminares formam uma base de compreensao
da combustio. Basicamente, estas teorias foram desenvolvidas com interesse no calculo da
velocidade de chama laminar (S,). Apesar de fazerem wuso de varias hipoteses
simplificadoras, os fundamentos sdo preservados, e os modelos proporcionam resultados
bastante interessantes.

A figura 3.1 representa um escoamento laminar reativo pré-misturado: o escoamento

entra pelo lado esquerdo da figura e ¢ pré-aquecido a medida que passa pela regido I (regido
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de pré-aquecimento). A medida que a mistura de gases reagentes se aproxima da regido II
(regido de combustio), a temperatura dos gases aumenta através da condugdo de calor da
regido II, se aproximando da temperatura na qual eles reagem. Em resumo, na regido I os
gases sdo aquecidos por conducdo e na regido II a entalpia quimica dos gases reagentes €
convertida em entalpia sensivel e o calor ¢ conduzido a montante do escoamento. O balanco
de energia na regido I resulta na quantidade total de energia absorvida quando a mistura de
gases ndo queimados escoa para dentro da zona de pré-aquecimento, ou seja:

: (Tf_Ti)
Q =4S, pC (T, _To):Ak_f§—

r

(3.16)

onde: k, ¢ a condutividade térmica da mistura de gases. Considerando-se 7, como o tempo

de reagdo, tem-se que:

1 ou é‘rocSLz',zSLL (3.17)

5 =871=8——
de | d RR

r L*r

onde: ¢ ¢ a variavel de avanco da reagdo e RR ¢ a taxa de reagdo. Substituindo-se a equagao

(3.17) na equacao (3.16), obtém-se:

SL—\/( k, ]ﬂ(%} « JaRR (3.18)

pCp ];_TO

onde: o ¢ a difusividade térmica da mistura gasosa. O desenvolvimento acima foi publicado

em 1883 por Mallard e LeChatelier e a equacgdo (3.18) declara que a velocidade da chama ¢

proporcional ao produto da difusividade térmica e da taxa de reagdao (KUO, 2005).
Explorando o escoamento apresentado na figura 3.1, observa-se que a energia liberada

por unidade de area da onda de reacao por segundo é:

0, = Ahs, (3.19)
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onde: Ak, ¢ a entalpia de combustdo, w ¢ a taxa de reagdo e o, a espessura da zona de

combustdo. Adotando-se a hipotese de onda de reagdo adiabatica e modelo de gés ideal, pela

conservacdo da energia, tem-se que:

A, =C (T, ~T,) (3.20)

Mas Q.. =0,, ou seja, os gases que se aproximam da zona de combustdo sdo aquecidos

ger

através da condugao de calor. Logo:

(T, -T)

k

AC (T, ~T,)W$, = (3.21)

onde: A ¢ a area da onda de reacdo através da qual ha um fluxo de calor por condugdo na

dire¢do contraria ao escoamento € R, ¢ a resisténcia térmica associada a condugdo de calor

dada por:
o
R, =— 3.22
B (3.22)

Substituindo-se a equacdo (3.22) na equagdo (3.21), e isolando o,, chega-se a espessura da

zona de reacdo ou espessura da chama:

T -T
5, = LR (3.23)
C, (I, ~T,) W

A equacdo acima ¢ valida para chama em meio limpo, ou seja, onde ndo ha uma estrutura
porosa. O desenvolvimento ndo considera a interagdo com a estrutura do reator. Conforme
sera demonstrado, a troca de calor com as paredes do reator esta diretamente relacionada a

espessura da chama e ao processo de estabilizagao da chama.

3.4.  Teoria classica aplicada a um canaliculo

Nesta secdo serd refeito o desenvolvimento apresentado na se¢do anterior, aplicando-se

a teoria cldssica a chama laminar em um canal, porém considerando a troca de calor com a



67

estrutura (LEACH e CADU, 2003). A estrutura age como um caminho adicional para o
transporte de calor da regido pos-chama para a regido pré-chama. A figura 3.2 apresenta um

esquema da parede do canal e das taxas de transferéncia de calor por condugio (Qk ), radiacao

(Q,a ,) € conveccao de calor ( Qku ).

Ts

Zona |
(Pré-aquecimento)

: Zonall
{Combustﬁo:j

1
i Parede do duto e

Spr

§
Figura 3.2: Esquema representando a variacao de
temperatura através de uma chama laminar e a transferéncia
de calor.

A modelagem matematica do esquema de transferéncia de calor apresentado na figura

3.2 ¢é realizada através de analogia elétrica, de acordo com o circuito representado pela figura

3.3, em que as resisténcias devidas a conducdo na parede (R, ), e convecgdo de calor (R, ),

sdo calculadas do seguinte modo:

1)
R, =—" 3.24
ks kSAS ( )
1
R, =—- 3.25
ku hA ( )

Onde: & ¢ o coeficiente de transferéncia de calor por convecgdo de calor.
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Figura 3.3: Esquema representando o circuito elétrico.

Considerando-se a radiagdo como um fendmeno de difusdo de calor, adiciona-se a resisténcia

devida a conducdo de calor (equagdo (3.22)) a condutividade térmica devida a radiacdo (%, , ).
Considerando-se as areas A4, € A, relacionadas a H e ¢, respectivamente, e definindo o

Nusselt médio como hH / k, , obtém-se, através da utilizagdo do programa MAPLE, a seguinte

equacdo para a espessura da chama:

(3.26)

4H’kk t + HS. k* Nu + 4H >k, k t + Hk,,,5.7k Nu + 2k Nus, k.t
(4Hk 1 + 8,k Nu)Hk

Nota-se através da equacgao (3.26) que a espessura da chama ¢ funcao da condutividade
da parede bem como da espessura dessa mesma parede. Esta dependéncia funcional ¢ que

define o acoplamento com a estrutura. Definindo por y o segundo termo sob a raiz quadrada,

observa-se que o termo 4/ ¥ € um incremento a espessura de chama devida ao acoplamento

térmico com a estrutura e ao transporte de calor por radiacdo. Pode-se reescrever a equagao

(3.26) da seguinte forma:
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(3.27)

Explorando a equacdo (3.26) através da aplicagdo de limites, pode-se obter uma visao

fisica do fendmeno mais aprofundada, observando-se os comportamentos assimptdticos.

Aplicando-se o limite na equacdo (3.26) para Nu tendendo a zero ou para a altura do canal

( H) tendendo ao infinito, chega-se a mesma expressdo para y , ou seja:

;(:1+kVTad (3.28)

A teoria térmica desenvolvida originalmente por Mallard e LeChatelier ndo considera

nenhuma interagao com a estrutura e nao considera radiacao, ou seja, y =1. No caso de se
considerar radiacao axial como um acréscimo na difusdo de calor a montante do escoamento,

o resultado ¢ o da equacao (3.28). Este resultado demonstra que, para Nu tendendo a zero ou
para H tendendo ao infinito, a espessura da chama ndo apresenta qualquer incremento devido
ao acoplamento com a estrutura. Nota-se que hd um incremento na espessura de chama,
comparada a teoria classica originalmente desenvolvida, quando o transporte radiativo ¢

relevante e com &, , > 0.

Aplicando-se o limite na equacdo (3.26) para Nu tendendo ao infinito ou para H
tendendo a zero, obtém-se:

Ko K 2 (3.29)
ko kH

=1+
Este resultado demonstra que para Nu tendendo a infinito ou para H tendendo a zero a
espessura da chama apresenta um incremento devido ao acoplamento térmico com a estrutura.

Conclui-se, com o desenvolvimento realizado nesta secdo, que o acoplamento com a

estrutura do canal gera uma nova rota para o transporte de calor, da regido de combustdo para

a regido de pré-aquecimento através da estrutura. Este caminho adicional, dependendo dos
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parametros e das propriedades termofisicas que o caracterizam, pode gerar um acréscimo na
espessura da chama e na taxa de transferéncia de calor para a regido pré-chama e

conseqiientemente, taxas de reagdo mais altas.
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4. MODELO DE RADIACAO

Neste capitulo serdo apresentados alguns dos fundamentos da radiagdo em meios
participantes, fendmenos envolvidos na incidéncia da radiagdo, modelo adotado, e as

principais simplificagdes impostas.

4.1. Atenuacdo da intensidade por absorc¢ao e espalhamento (scattering)

A intensidade espectral da radiacdo i,, incidente em um volume elementar de

espessura  dS que absorve e espalha radiacdo, ¢ atenuada a medida que atravessa dS por
causa da absorcdo e do espalhamento. A absor¢do ¢ o fendmeno que ocorre quando a energia
penetra no meio participante, seja o meio constituido de moléculas de um gas, bolhas ou
particulas soélidas, e este converte a energia incidente em energia interna. O fenomeno de
espalhamento ¢ muito mais complexo. Pode ser descrito, de modo simplificado, como o
encontro entre um foton e uma ou mais particulas e, entdo, este féton sofre uma mudanga de
direcdo e a perda ou o ganho de energia. Um feixe de luz, por exemplo, ao interceptar uma
nuvem de particulas solidas pode sofrer o espalhamento, ou seja, a luz pode ser “espalhada”
em diferentes dire¢des. O modo como a luz ¢ espalhada ¢ definida através de uma funcao de
fase a ser apresentada adiante. As vdrias teorias que tratam do fendmeno de espalhamento
devido a uma particula (Rayleigh, Mie, etc.), cada qual com aplicacdo restrita, dependem de
varios parametros como: didmetro de particula, comprimento de onda, etc.

Experimentalmente foi constatada que a atenuacdo, ou reducdo, da intensidade
espectral ¢ diretamente proporcional 2 magnitude da intensidade local, sendo dada por:

di, =—K,(S)i, dS 4.1)

onde: K, ¢ o coeficiente de extingdo do material, fungdo da temperatura, pressao,

composi¢ao do material e do comprimento de onda da radiacao incidente. O coeficiente de
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extingdo consiste de duas partes: absor¢do e espalhamento, pode ser representado do seguinte

modo:
K,(APT)=a,A,PT)+0,(4,P,T) (4.2)

A distncia média de penetracdo que a radiagdo percorre até interagir com o meio ¢ dada por:
0 N

I = j SK, (S)exp{— js K,(S) dS} ds (4.3)
S§=0 0

dv

i,+di;

)
- Ki(S) —_

A

ds

_v !

Figura 4.1: Intensidade da radiacao incidente em um
elemento de volume que absorve e espalha radiagdo.

A integracdo da equagdo (4.1) em S leva a Lei de Bourguer:

N
i,(S)=1i,(0) exp{— [k, (S*)dS*} (4.4)
0
Onde: i,(0) representa a intensidade na origem do percurso antes de sofrer qualquer

atenuagdo e S é uma variavel muda (dummy). A Lei de Bourguer mostra que a intensidade
espectral da radiacdao, enquanto atravessa o meio que absorve e espalha a radiagdo, ¢ atenuada

exponencialmente ao longo do caminho.

4.2.  Aumento da intensidade devido ao espalhamento

A intensidade local da radiagdo, ao longo de um percurso, recebe um acréscimo devido
ao espalhamento. O aumento na intensidade da radiacdo na dire¢do S, devido ao

espalhamento, pode ser calculado através da seguinte expressao:
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27
di, = 2% [ [i.0.0)©0.0)sin0d0dp (4.5)
47[ 9=06=0

onde: ®(H,¢) ¢ a fungdo de fase. Descreve a distribuicdo angular da intensidade da radiag¢ao

espalhada. Para espalhamento isotrépico ®@ =1.

S |_\._
SN /¢ \ /
emissao in-scattering out-scattering absorgdo

Figura 4.2: Fenomenos que causam variacdo na intensidade local da radiagao.

4.3. Equacao de transferéncia

Dada a equagao da energia (equagdo (4.6)), o desafio estd em determinar V-q, ou Q,,

os quais sao funcdo da intensidade espectral da radiacdo. Faz-se entdo necessaria uma
equacgao adicional, a equacdo de transferéncia (equacgdo (4.7)), a qual descreve a variagao da
intensidade da radiacdo ao longo do percurso em uma direcdo fixa. A equagdo de
transferéncia contabiliza os fenomenos descritos acima e resumidos na figura 4.2: atenuagao
da intensidade da radiagdo devido a absorcao (termo I), aumento da intensidade da radiagao
devido a emissdo (termo II), atenuagao devida ao espalhamento (termo III) e aumento da

intensidade da radiacdo devido ao espalhamento (termo 1V).
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{(pcp)f¢+(pcp)s(1—¢)}8g> +(pe,) V- (up(T))=

o . ; (4.6)
\% .{Keﬁ.’f V(T - q,,}+ ¢<Z wkMkhk>

k=1

di,
ds

=~ 4,(9)i,(8)+ 4,(9)7 () -7, $),8) + T [i(5.0)@, @,0)do, 47)

11 Jiii =0

1w

A equagdo de transferéncia pode ser escrita em uma forma compacta. Para tanto necessita-se

definir albedo 2, e espessura ética k,, onde:

Gsl
Q, = o (4.8)
ki (S)=[K,(S)dS (4.9)

Assim, chega-se a equacgao de transferéncia em funcao do albedo e da espessura Optica:

di . . Q, T
=i (k) + (1=Q,)i, (k) + =2 [i (k. 0) @, (0,0,) do, (4.10)
dk, ar 7,

Na literatura ¢ comum combinar os Ultimos dois termos da equagdo (4.10) obtendo-se

um termo fonte ou fung¢do fonte 7, (k,,w), onde:

. Q, 7
1,0k 0) = (=0, (k) + = Ji, 0k, 0) @, (0,0,)do, (4.11)

w=0

Chega-se entdo a equacdo (4.12), forma mais compacta da equacdo de transferéncia, forma
utilizada no desenvolvimento para se chegar a equacdo de Rosseland, ou aproximacao de

difusdo, modelo de radiacdo adotado no presente trabalho.

di, .
j—i_lﬂ.(kﬂ,):]i(ki’a)) (4.12)

A

4.4. Propriedades radiativas de meios porosos
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Uma particula pertencente a uma nuvem de particulas pode ter suas propriedades de
absorcdo e espalhamento alteradas por causa da influéncia de particulas vizinhas. O estudo ¢ a
obtencdo de propriedades radiativas podem ou ndo considerar esta dependéncia. Em meios
porosos esta dependéncia € bastante importante e mais forte tratando-se de particulas opacas e
em meios com baixa porosidade.

A interagdo entre as particulas torna bastante complicado o problema de se
determinarem propriedades radiativas efetivas do meio. H4 varios métodos utilizados na
obtencdo de propriedades radiativas efetivas de um meio poroso. Uma abordagem ¢
considerar o meio poroso como um meio homogéneo, definido através de uma estrutura
geométrica simples, por exemplo, um empacotamento de esferas com arranjo especifico.
Deste modo, pode-se obter as propriedades radiativas do meio através da aplicagdo de
métodos de simulagdo direta da transferéncia radiativa (KAVIANY, 1995; MALICO, 2001).
Outra abordagem ¢ utilizar método inverso, ou seja, mede-se experimentalmente a intensidade
de radiacdo sendo emitida pela amostra; em seguida, através de um modelo de transferéncia

radiativa, determinam-se as propriedades investigadas (Ver MITAL et al., 1996).

4.5. Meétodos de solucdo para a equacao de transferéncia radiativa

A intensidade de radiagdo e a fungdo fonte dependem da distribuigcdo de temperaturas.
Logo, a equagdo de transferéncia e a equagdo de energia devem ser resolvidas
simultaneamente.

Ha varias técnicas matematicas utilizadas na obtencdo de solugdo aproximada para a
equacdo de transferéncia radiativa: harmodnicas esféricas, aproximagao de difusdo, método de
dois fluxos, etc. No presente trabalho utiliza-se a aproximagdo de difusdo que serd
apresentada a seguir. Uma revisdo completa das principais técnicas de solucdo das equagdes

de transferéncia podem ser encontradas em Siegel and Howell (2002) e Kaviany (1995).
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4.6. Aproximacdo atraves do modelo de difusao

Efetuando-se uma mudanga de variaveis na equagdo (4.12), ou seja, escrevendo a
equacdo (4.12) em x para uma dire¢do € fixa, obtém-se:

cosd 0i,(x,0)
K, ox

+i,(x,0)=1,(x) (4.13)
Siegel and Howell (2002) apresentam o desenvolvimento e a solu¢do da equagdo (4.13)
através de uma série de fungdes de i, . O desenvolvimento ¢ feito para uma dimensdo

podendo a solugdo ser extrapolada para trés dimensdes. As principais simplifica¢cdes adotadas

neste desenvolvimento sdo:

e Campo de radiagdo isotropico
e Meio opticamente espesso, i.e., 0 caminho médio livre dos fotons € pequeno.
e Os gradientes de temperatura sdo pequenos suficientes para que o valor local da

intensidade espectral seja uma func¢do da emissao local apenas.

A solucdo da equacdo (4.13) leva a obten¢do da equacdo de Rosseland (equagdo (4.14)),

Ar  diy i

4 =

(4.14)

Considerando-se adicionalmente a hipotese simplificadora de meio cinzento, o
coeficiente de extingdo ndo sera mais fun¢do do comprimento de onda e apenas funcdo de x.
Lembrando-se da distribui¢cdo de Planck, onde 7 i, dA integrada em A de 0 a oo leva a
o T*. Obtém-se da integracio da equagdo (4.14) em A de 0 a o o fluxo de calor local

devido a radiagao:
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4
4o d(T*)_ 16 _.dT

X)=-— 4.15
GO =" a0 (4.15)
Extrapolando a solugdo obtida do desenvolvimento anterior para trés dimensdes tem-se:
. :—31—60T3VT (4.16)

R

onde: K, é o coeficiente de atenuagio médio local de Rosseland. O termo (16/3K,)o T°

¢ inserido na equagao da energia como um acréscimo a condutividade do sélido.
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5. MODELO NUMERICO

O método utilizado, para discretizacdo das equagdes que constituem o modelo
matematico, ¢ o de volumes finitos. A malha utilizada no processo de discretizagdo em um
plano fisico pode ser uniforme ou ndo, com elementos ortogonais ou ndo ortogonais. O plano
fisico pode necessitar de uma malha nao uniforme e ndo ortogonal por causa da geometria do
problema ou da necessidade de se refinar a malha em regides especificas (ex. escoamento
viscoso sobre uma superficie curva). O método dos volumes finitos pode ser aplicado
diretamente a malhas nao uniformes em um plano fisico real (x,y). Porém, sendo as equacdes
de conservacao, com as devidas transformacdes, validas para qualquer sistema de
coordenadas, ¢ conveniente realizar a transformag¢ao do sistema fisico (X,y) a um sistema de
coordenadas generalizadas (&,n), onde pode-se operar em um espaco computacional uniforme,
malha retangular, com elementos de dimensdes unitarias (AZ=An=1). No presente trabalho
optou-se pela utilizacdo de coordenadas generalizadas apesar das geometrias dos reatores
simulados n3o necessitarem desta abordagem. O custo computacional referente as
transformagoes ¢ justificado pela possibilidade de se investigar, em trabalhos futuros, reatores
com geometrias complexas.

Deve-se conhecer primeiramente o mapa da transformacdo (Tr), o qual permitird o
mapeamento da possivel geometria irregular, escrita no espago (X,y), em uma geometria
regular no espaco (§m) conforme figura 5.1. A transformacdo Tr deve seguir uma série de
requisitos:

- O mapeamento tem que ser um para um.

- Dentro de cada elemento, as fungdes <& =<&(x,y) e n=n(x,y) devem ser invertiveis e
continuamente diferenciaveis.

- A sequéncia de mapeamentos (T;) deve gerar uma malha sem saltos entre os elementos.

- As fungdes de transformagdo devem ser facilmente manipuldveis matematicamente.
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- As linhas de coordenadas da mesma familia (ex.  ou 1) ndo devem se cruzar.

- As linhas de diferentes familias ndo devem se cruzar mais de uma vez.

- A malha deve ser refinada no dominio fisico em regides onde se esperam grandes erros.
Existe uma ampla area de estudos denominada “técnicas de geracdo de grid” que trata da
geracdo das malhas e da transformagdo de coordenadas. As técnicas de geracdo de grids,
como darea de estudos, estdo sob o grande “guarda-chuva” da dindmica dos fluidos
computacional (CFD). As principais técnicas para geragdo de malhas podem ser classificadas
em trés grupos: (1) métodos algébricos, (2) métodos diferenciais e (3) conformal mappings,
baseado em variaveis complexas.

Uma vez definidos os mapas da transformacdo, efetua-se a alteracao das equacdes de
conservagdo. Transformam-se as equacgdes diferenciais parciais originais em coordenadas
cartesianas (X,y) (espaco fisico), para o sistema de coordenadas generalizadas (&), em um
espaco computacional. Apods as alteragdes, as equagdes governantes em coordenadas
generalizadas conterdo termos adicionais que definem o mapeamento entre o espago fisico € o

espago computacional.



80

n
¢
y
|—x
4 x=x(&n) T c=¢(x,»)
() "on=n(6y)
n
7 4
QC

Figura 5.1: Um elemento Q. no plano computacional (&,n) ¢ imagem,

obtida através de Tr, do elemento correspondente Q¢ no espaco fisico

(x,y). O mapeamento inverso é também indicado através de T, de Q¢
para Q..

As equagdes de conservacao, representadas pela varidvel genérica ¢, quando escritas

no sistema de coordenadas generalizadas em duas dimensdes, tem a seguinte forma geral

(MALISKA, 2004):

0 0 0 o oa,I'”0p «a,I'” 0p
—(Jpp)+—(pUp) +—(pUp) = — (———+—2——=
82'( PP) 65('0 ?) a77(/0 ?) a5( 7 ot T o

(5.1)
@l 0p | axl” Opy  &°

)+
2
on J 0& J 0On

onde:

U=uy, —vx, (5.2)
V=vx,—uy, (5.3)
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S =Js (5. 4)
oy

J = % % (5.5.)
on on

a, =J (&I +E)) (5. 6)

ay, =J (1 +1y) (5.7)

a,=J(En, +&m,) (5.8)

onde: J ¢ o Jacobiano da transformagao, que pode ser interpretado como a razao entre areas

(ou volumes)
métricas da
Ox

{dx}_ o
dy B ox

an

no espago computacional e no espago fisico. Os termos &, ,7,,&, € 77, sdo as
transformagdo, e os termos x.,x,,y, € ), sd0 as métricas inversas.

o
o | dg
Ox Lln} -9

on

O sistema definido pela equacdo (5. 9) pode ser visto como uma transformagao linear

de segmentos

dé e dn em (§m) em segmentos dx e dy em um espago (X,y). A primeira

matriz no lado direito ¢ a matriz do Jacobiano. Para que a transformagao seja invertivel, uma

condi¢do necessaria e suficiente ¢ que o determinante J seja diferente de zero.

A Figura 5.1 mostra um volume de controle genérico juntamente com as coordenadas

generalizadas

n-& A discretizagdo de uma equagdo de conservacdo bidimensional e em

regime transiente para uma quantidade ¢ qualquer pode ser expressa por:
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y
€
€, X
Figura 5.2: Volume de controle
oV
(o) (@) —<p°>f<<0°>f)¢E+le 1, + 1, + =5, (5. 10)

onde: /,, I,, I, e I, representam respectivamente os fluxos de ¢ nas faces leste, oeste,
norte ¢ sul do volume de controle e S, representa o seu termo fonte. Do processo de
discretizacdo, resulta um sistema algébrico de equagdes lineares:

4w} =1s; | (5.11)
onde: [4] ¢ a matriz dos coeficientes, {i} ¢ o vetor das variveis nodais que se deseja obter e
{S;} ¢ o vetor contendo os termos fonte. Para a equacdo da quantidade de movimento y =u,,

e para as equagdes escalares i = ¢(p)” .

As equagoes algébricas podem ser escritas da seguinte forma geral:

aPl//P :Zanbl//nb +S; (5 12)
nb

onde,

nb=EW,NeS
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ou, no caso de se utilizar de sub-relaxagdo para a variavel em questao, a equagao (5. 12) pode

ser escrita como:

a =)
— Y, =Zanbl//nb +S, "y, (5.13)
a nb (24

v v

(13 2

onde ¢, ¢ o fator de relaxag@o e o indice “o” representa a iteragdo anterior.

Os coeficientes a, ¢ a,, ¢ o termo fonte S, contém varidveis nas faces do volume de

controle, as quais sdo obtidas por interpolacdao dos seus respectivos valores nos pontos nodais
(Ver apéndice A).

Neste trabalho foram utilizadas malhas diferentes para cada reator simulado. Os
resultados apresentados no capitulo 6 foram obtidos com as seguintes malhas: 402x24 para o
reator I, 266x34 para o reator Il e 366x54 para o reator 3. Todas as malhas sdo ortogonais e
com elementos de mesma dimensdo. Utiliza-se o método SIMPLE (TANNEHILL et al.,
1997) para o tratamento do acoplamento pressao-velocidade.

Um sistema € stiff se o passo no tempo, baseado no custo computacional, ¢ muito
pequeno para dar uma solugdo estavel e precisa. O que torna um sistema stiff, no caso da
combustdo em meios porosos, ¢ a multiplicidade de tempos caracteristicos associados as
varias taxas de reacdao e ao transporte multimodal de calor. Para se resolver o sistema de
equagdes algébricas gerado através da técnica de volumes finitos, ¢ utilizado neste trabalho a
técnica de operator splitting (YANENKO, 1971). A grande vantagem no uso desta técnica ¢
que com o desacoplamento do sistema de equagdes, cada tipo de processo pode ser resolvido
de modo independente, e assim utilizar o método que melhor se adequar ao processo. No
final, as variacdes obtidas nos cdalculos separados sdo somadas. O algoritmo multi-step
simplificado ¢ apresentado na tabela 6.2. O campo de temperatura e fragdes massicas das
espécies principais sdo inicializados aplicando o algoritmo que faz uso do modelo global

(tabela 6.1) até a precisdo de 10 (Ver Malico (2001) e Thamy (2005)), entdo inicia-se o
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algoritmo multi-step. A precisdo exigida nos calculos ¢ definida de modo que a soma dos
residuos de todos os nos seja inferior a 10™. O residuo é definido como a diferenca entre o
lado esquerdo e o direito da equacdo algébrica correspondente. O passo de integragdo no

tempo corresponde ao tempo minimo de residéncia do gas em todos os volumes de controle.

1) Leitura dos dados

2) Geragao da malha

3) Resolvem-se u, v, e P através do método SIMPLE
4) Resolve-se a equacdo de energia

5) Calcula-se {p)’ através da equagio de estado

6) Resolve-se a equacao de espécie referente ao CHy

7) Verifica-se se o processo convergiu

Tabela 6.1: Algoritmo modelo global.

Sao utilizados dois solvers: o semi-implicit procedure (SIP), de acordo com Stone
(1968), e o codigo DVODE de Brown et al. (1989) (CHEMKIN 4.1) para resolver as
equacdes referentes as reagdes quimicas, visto que os tempos caracteristicos destas equagdes
sdo bastante inferiores aos das equacdes associadas ao transporte difusivo e convectivo. A
precisao exigida nos calculos € definida de modo que a soma dos residuos de todos os nodos

seja inferior a 10”. Detalhes da discretiza¢o sio mostrados no Apéndice A.
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1) Leitura dos dados

2) Geragao da malha

3) Resolvem-se u, v, e P através do método SIMPLE

4) Calcula-se o intervalo de tempo a ser usado como passo de integracao
5) Resolve-se a equacgao de energia sem o termo fonte

6) Atualiza-se (T') =(T) + (A(T))

transporte
7) Calcula-se {p)’ através da equagio de estado
8) Resolvem-se as N equacdes de espécie sem o termo fonte

9) Atualizam_se <yk >f = <yk >f + (A<yk >f )transporte ’ Onde’ k:1 até N

10) Resolvem-se simultaneamente as equacdes de energia e espécies quimicas
referentes ao sistema abaixo:

Nsp o f
{(pcp ) #+(pc, ) (1-9) }% = ¢<kakMkhk>

opp(yi)’) _ ¢<W-k Mk>-”
ot

Onde, k=1 até N.

11) Atuahzam-se <T> = <T> + (A<T>)quz'miw 5 <yk>f = <yk>f + (A<yk>f)quimico ’ Onde
k=1 até N.

12) Verifica-se se 0 processo convergiu caso contrario volta-se ao item 3.

Tabela 6.2: Algoritmo mecanismo multi-step.

Os calculos foram realizados com precisdo dupla em um computador com processador
AMD Athlon 64X2 Dual Core Processor 4000+ com 2.11GHz e 2.87 GB de RAM. O tempo
de processamento depende do caso simulado, por exemplo para simular o reator I o tempo de

processamento ¢ de 11,73 horas.
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6. RESULTADOS

Este capitulo inicia-se com a apresentagdao dos resultados utilizados na valida¢ao do
modelo matematico e numérico. Trés reatores foram numericamente simulados e os
resultados das simulagdes comparados com resultados experimentais disponiveis na literatura.

O capitulo segue apresentando resultados que visam a uma melhor compreensao de
varios fatores de influéncia nas simula¢des: mecanismos de cinética quimica, propriedades
radiativas, poténcia do reator, etc.

Com relagdo as verificacdes do cddigo computacional, varios testes foram realizados.
Simulacdes numéricas de escoamento ndo isotérmico laminar completamente desenvolvido
em dutos (meio limpo) e checagem através do nimero de Nusselt, simulagdo numérica
resolvendo-se a equagdo de Poisson e comparagdes com resultados analiticos. Em todos os
casos simulados verificou-se a dependéncia existente entre a malha e a solugdo numérica do

problema.

6.1. Validacéo

Sao apresentadas previsdes numéricas obtidas para trés reatores diferentes: reator I,
com uma geometria retangular e trés regides porosas; reator II, com uma geometria cilindrica
e duas regides porosas e reator III, semelhante ao reator II, porém com uma placa de orificio
inserida na entrada visando a formacao e ao estudo de chamas conicas. Todas as simulacdes
apresentadas nesta se¢do sao realizadas utilizando-se o0 mecanismo reacional com 6 equacdes

elementares.
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6.1.1. Reator |

O reator I consiste em uma camara de combustao retangular com 10 kW de poténcia e
de um trocador de calor acoplado a camara de combustdo. Foi desenvolvido e testado na
Universidade de Erlangen-Nuremberg (BRENNER et al., 2000). A figura 6.1 apresenta a
geometria do reator consistindo de trés regides distintas. A primeira regido, proxima a
entrada, ¢ uma regido de pré-aquecimento, construida com material de baixa porosidade para
evitar o flash-back, ou seja, o retorno da chama em dire¢do a entrada. A segunda regido ¢ a
regido de combustdo, confeccionada com material de grande porosidade e alta condutividade
térmica. A terceira regido constitui o trocador de calor o qual ndo sera estudado no presente
trabalho. Logo, apenas as regides de pré-aquecimento e de combustdo serdo simuladas e

comparadas a resultados experimentais.

refrigeragdo-agua

saida
gases

mistura- —
, —
gas/ar  —p

ARRARY

trocador de

regido pré- regido
calor

aquecimento combustao

Figura 6.1: Geometria do queimador poroso radiante.

A regido de pré-aquecimento ¢ composta de material ceramico confeccionado com
zirconita (ZrO;) com densidade linear de poros de 18 poros por centimetro (ppcm). Esta

regido ¢ cercada por barras de aluminio para remover o calor e evitar flash-back. A mistura



88

gasosa entra pelo contorno esquerdo da figura 6.1 e os produtos deixam o reator através do
contorno direito.

A regido de combustdo apresentada na figura 6.2 consiste de duas matrizes porosas ou
regides porosas. A primeira matriz (regido de combustdo A) é constituida de zirconita com 8
ppcm. A segunda matriz porosa (regido de combustao B) € confeccionada a partir de fibra de
alumina, em que camadas onduladas sdo empilhadas formando-se uma matriz com alta
porosidade. As paredes da cAmara de combustio sdo isoladas com 10 mm de fibra de alumina,
e sdo refrigeradas através da circulacdo de dgua junto as paredes da camara.

regido de

combustdo (B) Isolamento

\ /
e

= = gases
4 &Q 4 ,

mistura-
gas/ar

Regido de pré- \
aquecimento (pequeno \
tamanho de poro) regido de

combustao (A)

Figura 6.2: Diagrama esquematico da regido de pré-aquecimento e da regido de combustao.

A figura 6.3 apresenta o campo de pressoes efetivas da mistura de gases obtidos

através da simulacao numérica. Considerou-se pressao atmosférica na entrada do reator.
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Figura 6.3: Campo de pressao

A figura 6.4 apresenta a queda de pressdo ao longo do eixo central do reator. O campo

de pressdo adimensional ( PN ) foi calculado segundo a relagdo abaixo:

P_PMIN

PMAX _PMIN

1.0
0.8
0.6

0.2
00 \\\\}\\\\}\\\\}\\\\}

Figura 6.4: Queda de pressdo ao longo do eixo
central do reator.

A figura 6.5 apresenta o campo de temperaturas calculadas. Consideraram-se perdas de
calor pelas paredes e pela saida do reator. Na saida, a perda por radiacdo foi calculada
considerando-se radiacdo de corpo negro a temperatura de 673 K. Nas paredes, a perda de
calor foi computada considerando-se a temperatura da 4gua de refrigeracao aquecida de 40 °C.
Estas temperaturas consideradas no calculo das perdas de calor, bem como as propriedades

termofisicas dos materiais envolvidos, foram fornecidas no trabalho de Brenner et al. (2000).
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As propriedades termofisicas da mistura de gases foram obtidas através do Chemkin 4.1

thermodynamic property database (KEE et al., 2004).

T: 300 1210 1310 1410 1510 1610 1640 1670 1700 1740 1770 1810 1840 1860

0.02

i 7 740 T4 7 WIIIIIIIIIWJ 64

»

Figura 6.5: Campo de temperatura (K) para reator com poténcia de 2650 kW/m” e razio de
equivaléncia de 0.77.

Sao apresentados nas figuras 6.6 e 6.7 os campos das fracoes massicas das espécies
intermedidrias e das espécies principais respectivamente. Estas espécies foram calculadas
utilizando-se um mecanismo reacional contendo 6 equagdes elementares e 10 espécies
quimicas em um reator com poténcia de 2650 kW/m2 e razao de equivaléncia de 0.77.

Na figura 6.8 ¢ apresentada uma comparagao entre a curva de fragcdes massicas de CO
calculada no presente trabalho e as curvas de fracoes massicas de CO simulada e medida
experimentalmente por Brenner er al. (2000). As diferengas entre as curvas podem ser
atribuidas as incertezas com relagdo as propriedades termofisicas dos materiais compostos e
as diferentes metodologias adotadas nas simula¢des. Nao ha dados experimentais suficientes
para uma correta modelagem do sistema de refrigeracdo da camara de combustdao logo, ha

também incertezas associadas a este processo.
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Figura 6.6: Campos das fracdes massicas calculadas das espécies intermediarias para 2650
kW/m? (10 kW) e razdo de equivaléncia de 0.77.
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Figura 6.7: Campos das fragdes massicas calculadas das espécies principais para 2650
kW/m?® (10 kW) e razdo de equivaléncia de 0.77.
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Figura 6.8: Comparagdo entre o campo de CO obtido a partir da simulagdo
numérica realizada no presente trabalho e de dados experimentais e simula¢do
numérica obtidos por Brenner ef al. (2000).

6.1.2. Reator Il

O reator II foi desenvolvido e testado na Universidade Federal de Santa Catarina —
UFSC por Pereira (2002). Possui geometria cilindrica com duas regides porosas, regido de
pré-aquecimento e regido de combustdo, conforme figura 6.9. Na regido de pré-aquecimento
foi utilizado um material composto de 65% de zirconita (ZrO,) e 35% de alumina (Al,O3),
com 15.74 ppcm e 86% de porosidade. Na regido de combustdo foi utilizado o mesmo
material, porém com 3.9 ppcm e 90% de porosidade. As paredes sdo impermeaveis e isoladas

com uma mistura de alumina.



94

——
u.
m

—

E— ; Eixo de
B simetria
X

#
x1=0.5L >l Z

Figura 6.9: Geometria de um queimador poroso cilindrico.

A figura 6.10 apresenta a queda de pressdo normalizada no eixo central do reator.
Nesta curva pode-se notar um ponto de inflexdo em X/L=0.5 representando a interface entre
as duas matrizes porosas. A queda de pressdao ¢ maior na regido de pré-aquecimento por causa
da baixa porosidade e baixa permeabilidade. O campo de pressdes € aproximadamente

uniforme nas sec¢oes transversais, apenas variando ao longo do eixo axial.

0.8
0.6
0.4
0.2

PN

(e}

0.5 1
x/L

Figura 6.10: Queda de pressdo ao longo do eixo
central do reator, u;;=0.4 m/s.
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O campo de temperaturas ¢ apresentado na figura 6.11. Consideraram-se na simulagao
perdas de calor pelas paredes e pela saida do reator. Na saida considerou-se perda através da

radiagdo de corpo negro.

T: 335 33504 500 1000 1400 1500 1600 1650 1700 1730

e
[

0.02 0.04 . 0.08
X [m]

Figura 6.11: Campo de temperaturas calculadas, razao de equivaléncia de 0.60, u;,=0.4 m/s.

A figura 6.12 apresenta resultados experimentais obtidos por Pereira (2002) e
resultados da simulacdo numérica realizada no presente trabalho. Sdo apresentadas as
temperaturas medidas por Pereira, onde T1 e T2 representam duas linhas de termopares. A
figura apresenta também curvas de temperaturas, fragdes massicas de combustivel e a taxa
volumétrica de consumo de combustivel calculadas no presente trabalho. Observa-se que o
valor adotado na simulagdo para a condutividade térmica efetiva da matriz porosa da regido
de pré-aquecimento esta abaixo do valor real, visto que o efeito de pré-aquecimento ¢ mais

intenso conforme apresentam as curvas de temperatura obtidas por Pereira.
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Figura 6.12: Curva de temperatura, fragao massica de combustivel e taxa volumétrica de

consumo de combustivel calculadas no presente trabalho e curva de temperatura obtida

experimentalmente por Pereira (2002), 1/R=0.5, ®=0.67, u;,=0.4 m/s.
6.1.3. Reator Il1

O reator III foi desenvolvido e testado na Universidade Federal de Santa Catarina —

UFSC por Catapan (2007). E semelhante ao reator II, porém foi inserida uma placa de orificio
na entrada a qual funciona como um injetor da mistura combustivel oxidante (Ver figura
6.13). O orificio de 16 mm de diametro provoca a aceleracdo do escoamento na regido de

entrada e consequentemente um forte efeito advectivo. Podem-se observar através da figura

6.14 os gradientes de pressdo junto a placa, provocados pela aceleragdo do escoamento que
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passa de 0.30 m/s, antes da placa, para 5.74 m/s na regido do orificio seguindo-se de

desaceleragdo devida a expansao na area da secdo transversal do reator.

Eixo de
simetria

A
\

X,=0.5L |
I
I

Figura 6.13: Geometria de um queimador poroso cilindrico com placa de orificio junto a
entrada.

P
101325
101300
101200
101100
101000
100900
100800
100700
100600
100560
100400

0.025 0.05 0.075
X

Figura 6.14: Campo de pressao; Razao de equivaléncia de 0.55, e S;=0.3 m/s.

Observando-se a componente axial da velocidade no eixo central do reator, verifica-se
que o escoamento sofre um aumento de velocidade devido a reducdo da area da segdo
transversal quando passa pelo orificio. Em seguida a velocidade decresce, chegando em 0.66
m/s por causa da expansdo brusca da area da secdo transversal do reator. A velocidade volta a

aumentar com a expansao dos gases quando se aproxima da zona de combustdo, e decresce
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quando se afasta da regido de combustao se aproximando da saida do reator. A figura 6.15
apresenta o campo de velocidades, onde cada vetor na figura possui comprimento

proporcional a magnitude do vetor velocidade local.
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Figura 6.15: Campo de velocidades em um reator com placa de orificio; Razao de
equivaléncia de 0.55 e S;=0.3 m/s.

A figura 6.16 apresenta o campo de temperaturas previsto pela simulagdo realizada no
presente trabalho (item (a)) e apresenta, em espelho (item (b)), o campo de temperaturas
medidas experimentalmente por Catapan (2007) através do uso de termopares. As simulagdes
realizadas mostram que, retirando-se a placa de orificio, a chama possui o formato
aproximadamente plano e estabiliza-se na regido de combustdo. A placa de orificio provoca a
formagao de uma chama conica que se estende pelas duas regides porosas, conforme pode ser
visto através dos campos de fragcdes massicas de algumas espécies como CO e OH, figuras

6.17 e 6.18 respectivamente.
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Figura 6.16: (a) Campo de temperaturas calculadas no presente trabalho, (b) Campo de
temperaturas obtidos experimentalmente por Catapan (2007), razao de equivaléncia de

0.55 e S1=0.3 m/s.
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Figura 6.18: Campo das fragdes massicas de OH calculado, em ppm, em um reator com

placa de orificio junto a entrada; Razao de equivaléncia de 0.55 e Sp.
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6.2. Fatores de influéncia no processo de estabilizacdo da chama e na emissdo de

poluentes

A possibilidade de se utilizarem materiais diferentes nas duas regides porosas, regiao
de pré-aquecimento e regido de combustdo, ¢ o que possibilita o controle sobre a chama neste
tipo de tecnologia. Nesta secdo sdo apresentadas andlises de sensibilidade dos campos de
temperatura e fracdo massica de espécies quimicas com relagdo a variagdes nos valores de
algumas propriedades relacionadas as duas matrizes porosas. As propriedades investigadas
sdo: condutividade térmica, porosidade e coeficiente de extingdo. Sdo apresentados também

resultados da alteragdo da poténcia do reator através da variagcdo na velocidade de entrada.

6.2.1. Poténcia do reator

4

E comum na literatura relacionar a velocidade de entrada a poténcia do reator de

acordo com a seguinte equagao:
B, = P, AR, s Vet (6.2)

onde: P, ¢ a poténcia do reator, p, a densidade média da mistura na entrada do reator, u,, a

velocidade na entrada do reator, Ah, ,,, a entalpia de combustdo do metano € y,,,,, a fragdo

massica do metano na entrada do reator.

Moro e Pimenta (2008) investigaram o efeito da variagdo na velocidade de entrada
sobre a chama utilizando um modelo global para descrever o processo de combustdo.
Constataram que a velocidade de entrada possui forte influéncia sobre o processo de
estabilizacdo da chama e afeta os campos de todas as varidveis envolvidas. A figura 6.19
apresenta o efeito da alteracdo na velocidade de entrada no campo de temperatura.
Aumentando-se a velocidade de entrada aumenta-se o efeito advectivo sobre a chama, € a

chama estabiliza-se mais a montante no escoamento.
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Figura 6.19: Perfil de temperaturas para diferentes velocidades de entrada, ¥=0.67.

6.2.2. Propriedades radiativas

As técnicas comumente utilizadas para se determinarem as propriedades radiativas de
meios porosos com estruturas complexas, apresentam elevado grau de incerteza. Os erros que
ocorrem nas vdrias etapas envolvidas no processo de determinacdo das propriedades
termofisicas sdo cumulativos. Por exemplo, no caso da utilizagdo de um método inverso
(MITAL et al., 1996), o grau de incerteza ¢ cumulativo e muitas vezes desconhecido. As
incertezas estdo associadas aos erros nas medidas realizadas nos experimentos somados aos
erros relacionados a modelagem e solucdo da equacao de transferéncia radiativa. Por causa da

grande incerteza que ha com relacdo aos valores das propriedades radiativas de materiais
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porosos apresentada na literatura, uma analise de sensibilidade com relagdo ao coeficiente de
extingdo ¢ apresentada nesta se¢ao.
O trabalho de Hsu ef al. (1993) apresenta uma correlagdo, representada pela equagio

(6.3), para o coeficiente de extingdo em fung¢éo do didmetro do poro (d,) e da porosidade
(#). Na equagdo (6.3), d,, ¢ dado em metros e K, em m™. A relagdo foi obtida para zirconita

parcialmente estabilizada (PSZ), e a correlagdo ¢ valida para didmetros de poro d,>0.6 mm.
3
K,=|—(1-9¢) (63)

Hendricks e Howell (HOWELL et al., 1996) apresentam uma correlacdo (equagdo
(6.4)) obtida através de medidas experimentais em amostras de cerdmicas porosas de PSZ e
carbeto de silicio (SiC). Os dados foram utilizados em um método inverso e a equacdo de

transferéncia modelada e resolvida através do modelo de ordenadas discretas.

K, =(ﬁJ(l—¢) (6.4)

Mital et al. (1996) determinaram o coeficiente de extingdo e o coeficiente de
espalhamento para cinco materiais porosos em temperaturas entre 1200 — 1400 K. Analisaram
casos para 4, 6 e 8§ ppcm. Um dos materiais testados, YZA (35% alumina e 65% zirconia), ¢ o
mesmo utilizado no reator II apresentado na se¢do 6.1.2.

O reator II foi construido, conforme descri¢do apresentada na se¢do 6.1.2, utilizando-se
duas matrizes porosas de YZA, com 15.74 ppcm e 86% de porosidade na regido porosa 1
(regido de pré-aquecimento) e 3.9 ppcm e 90% de porosidade na regido porosa 2 (regido de
combustdo). De acordo com o trabalho de Mital et al. (1996), o coeficiente de extingdo médio
para a regidio 2 estaria na faixa entre 81 m™ e 142 m™.

Aplicando-se a correlagdo apresentada no trabalho de Hendricks ef al. (1996), obtém-

se os valores de 970 m™ para a regido 1 e 171 m™ para a regido 2. Utilizando-se a equagdo
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(6.3), embora ela nao se aplique a didmetros de poro menores que 0.6 mm, resultaria em 661
m’' para a regido 1 e 117 m™ para a regido 2.

Nesta se¢do, adotam-se os valores de 1000 m™ e 250 m™ para o caso padrio, e variam-
se os coeficientes em £50% para efeito de analise de sensibilidade, ou seja, na regido 1 varia-

se de 500 4 1500 m™' e na regido 2, de 1254375 m™.
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Figura 6.20: Curvas de temperaturas obtidas no eixo do reator II variando-se o
coeficiente de extingdo médio de Rosseland das matrizes porosas 1 € 2 em £50%.
As figuras 6.20, 6.21 e 6.22 apresentam curvas de temperaturas e das fragdes massicas
de CH4 e CO, respectivamente, obtidas no eixo do reator. As figuras apresentam curvas
referentes ao caso padrdo, conforme validacdo apresentada na secao 6.1.2 e curvas de

temperaturas, CHs, ¢ CO, obtidas apds a variacdo do coeficiente de extingdo médio de
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Rosseland (K,) em +50% nas matrizes porosas das regides de pré-aquecimento (Bl) e

combustao (B2).
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Figura 6.21: Curvas de fragdes massicas de CH4 obtidas no eixo do reator II
variando-se o coeficiente de extingdo médio de Rosseland das matrizes porosas 1 e
2 em +50%.

Alterando-se o K, das matrizes porosas 1 e 2, referentes as regides de pré-

aquecimento e combustdo, respectivamente, obtiveram-se variagdes nos campos de
temperatura e de fracdo massica de CO e CHy4, comparativamente aos campos obtidos no caso
padrdo. A méxima variagdo no campo de temperaturas foi de 38% e ocorreu ao se reduzir o

K, referente a matriz 1 em 50%. Aumentando-se o K, das matrizes 1 ¢ 2 em 50%,

obtiveram-se variacdes maximas nos campos de temperatura de 9% e 10%, respectivamente.
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A reducdo do K, da matriz 2 em 50% resultou na menor variagdo do campo de temperaturas,

variagao de 2.5%.
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Figura 6.22: Curvas de fragdes massicas de CO obtidas no eixo do reator II
variando-se o coeficiente de extingdo médio de Rosseland das matrizes porosas 1 e 2
em £50%.

Conforme apresentada na tabela 6.3, com relacdo a emissdo de CO na saida do reator,

as variagdes maximas ocorreram alterando-se K, da matriz 2 (regido de combustdo).
Aumentando-se K, da matriz 2 em 50% obteve-se a maxima varia¢do na emissdo de CO,
varia¢do de +34%, ou seja, aumentou a emissdo de CO ap6s o aumento de K, da matriz 2.
Reduzindo-se o K, da matriz 2 em 50% obteve-se variacdo na emissdo de CO de -25%, ou

seja, obteve-se reducdo nas emissdes de CO na saida do reator ap6s a redugdo de K, da
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matriz 2. Com relagdo a matriz 1, as variagdes foram de -0.22% e +1%, aumentando-se em

50% K, e reduzindo-se em 50% K, , respectivamente.

Bl +50% B1-50% B2 +50% B2 -50%
T 9% 38% 10% 2.50%
CO -0.20% 1% 34% -25%

Tabela 6.3: Variagdes no campo de temperaturas e nas emissoes de CO
na saida do reator, obtidas alterando-se o coeficiente de extingao médio

de Rosseland das matrizes porosas 1 € 2 em £50%.

Obteve-se a maior variagdo no campo de temperaturas (38%) reduzindo-se o K, da

matriz 1. Isto ocorre por causa da alteracdo do local de estabilizacdo da chama, conforme

pode ser visto através da figura 6.21. Reduzindo-se o coeficiente de extingdo, aumenta-se o

transporte radiativo de energia a montante e a jusante, porém ¢ através do aumento no

transporte de energia a montante que faz com que a chama se sustente em uma nova posi¢ao

antes insustentavel.

As maiores variagdes nas emissoes de CO ocorreram para o aumento de K, e para a

reducdo de K, referentes a matriz 2. Nota-se que aumentando e reduzindo o K; da matriz 2

obtém-se os campos de temperatura mais altos e mais baixos. Logo, observa-se que as altas

emissdes de CO estdo associadas as altas temperaturas na matriz 2. Do mesmo modo, as

baixas temperaturas estdo associadas as baixas emissoes de CO.

6.2.3. Condutividade térmica dos materiais porosos

Conforme foi mencionado na se¢do 2.3.2, a modelagem do fendomeno de transporte de

calor por conducdo se torna complexa por causa da estrutura dos materiais porosos e da

dificuldade em se obter a condutividade térmica efetiva.
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Nesta secao sao apresentados resultados de simulagdes numéricas com o objetivo de se
analisarem a sensibilidade dos campos de temperatura e fragdo massica de CO e CH4 quando
alteradas as condutividades térmicas dos materiais porosos. A alteragdo dos valores das
condutividades térmicas das matrizes 1 e 2 equivale na pratica a uma possivel alteragdo dos

materiais utilizados nestas regidoes porosas.
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Figura 6.23: Curvas de temperaturas obtidas no eixo do reator II variando-se a
condutividade térmica das matrizes porosas 1 e 2 em £50%.

A figura 6.23 apresenta curvas com valores de temperaturas obtidas no eixo do reator
II. O caso padrdo adotado ¢ o mesmo especificado na se¢do 6.1.2. A curva com legenda “k;
maior” representa a simulagdo numérica relativa a variagdo da condutividade térmica da
matriz 1 em +50%. O indice 1 estd relacionado a regido porosa e a palavra “maior” estd

relacionada a um incremento de 50% no valor padrao.
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Alterando-se o k, das matrizes porosas 1 e 2, obtiveram-se variagdes nos campos de

temperatura comparativamente ao campo obtido no caso padrdo. A maxima variagdo nos
campos de temperatura obtidas, em todas as situagdes investigadas, foi de 32%, e ocorreu ao
se reduzir o k, referente a matriz 1 em 50%. Aumentando-se o k, da matriz 1 em 50%,

obteve-se variagdo maxima no campo de temperaturas de 29.5%. As alteragdes no valor de &

referentes & matriz 2 resultaram em menores variagdes nos campos de temperatura obtidos

quando comparadas as alteragdes no valor de £ da matriz 1. O aumento do valor de &  da

matriz 2 em 50% resultou em uma variagdo méaxima do campo de temperaturas de 1.5%. A

redugdo do valor de &, da matriz 2 em 50% resultou em uma variagdo maxima do campo de

temperaturas de 4.1%.
As figuras 6.24 e 6.25 apresentam curvas com valores de fragdes massicas de CHy e
CO, respectivamente, obtidas no eixo do reator. Com relagdo a emissdo de CO na saida do

reator, as variagdes maximas obtidas ocorreram alterando-se k&, da matriz 2 (regido de
combustdo). Aumentando-se k; da matriz 2 em 50% obteve-se variacdo na emissdo de CO de
-15.7%, ou seja, houve uma redugdo na emissdo de CO de 15.7% ap6s o aumento de k&, da
matriz 2 em 50%. Reduzindo-se o k, da matriz 2 em 50% obteve-se a maior variagdo na

emissdo de CO entre os casos estudados, variagdao de +20.4%, ou seja, obteve-se um aumento

nas emissoes de CO na saida do reator apos a reduc¢do de &, da matriz 2. Com relagdo a
matriz 1, a alteragdo do valor de k, resultou em pequenas variagdes nas emissdes de CO

quando comparadas as emissdes obtidas no caso padrdo, variagdes de +0.4% e -0.3%,

aumentando-se em 50% o k_ e reduzindo-se em 50% o k_, respectivamente.



110

9 © 1<) ©
0.039 ——&—— Padrio
| ———— kl-maior
] ——<—— kl-menor
0'025: ——<&—— k2-maior
i 4 ——©—— k2-menor
0.02-
<t |
s |
U |
0.015:
| J
0.01:
0.0051
07 I I I g\cﬁ\@\m @,::_,‘@‘S_,I
0.02 0.04 0.06 0.08
X

Figura 6.24: Curvas de fracdes massicas de CH4 obtidas no eixo do reator II
variando-se a condutividade térmica das matrizes porosas 1 e 2 em £50%.

A tabela 6.4 apresenta um resumo das variagdes maximas obtidas nos campos de
temperatura apos as variagdes nos valores de k£, em cada caso investigado. Nota-se que as
maiores variagdes no campo de temperaturas ocorreram apos a alteragdo do k& referente a
matriz 1 (regido de pré-aquecimento). A alteracdo da condutividade térmica da regido de pré-
aquecimento faz com que a chama estabilize mais a montante ou mais a jusante da regido de
estabilizagdo obtida no caso padrdo, de acordo com o aumento ou reducdo no valor de £ . A
mudanca no local de estabilizagdo da chama ¢ o que provoca as grandes variagdes no campo

de temperatura na regido de pré-aquecimento. Na regido de combustdo, as variagdes sao muito

pequenas. Logo, o valor de temperatura maxima ¢ aproximadamente o mesmo que o do caso
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padrdo. Quando se altera o & daregido de combustdo, ndo hé grande varia¢do na posi¢ao de

estabilizagdo da chama. Isto faz com que as variagdes no campo de temperatura sejam

menores, porém hd uma maior varia¢do nos valores de temperaturas maximas obtidos,

conforme pode ser visto na figura 6.23.
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Figura 6.25: Curvas de fracdes massicas de CO obtidas no eixo do reator 11
variando-se a condutividade térmica das matrizes porosas 1 € 2 em £50%.

Conforme mencionado, a alteracdo no valor de &k, da matriz 2 ndo implica em

mudangas significativas da posi¢ao de estabilizagdo da chama, porém acarreta alteragdes nos
valores das temperaturas maximas obtidas na regido de combustdo. Conclui-se que a alteracao

no k, da matriz 2 provoca alteracdo na temperatura maxima obtida e estas temperaturas

maximas sdo o fator predominante na emissdo de CO na saida do reator. A altera¢do do &, da
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matriz 1 provoca variagdes na posicao de estabilizacdo da chama, e estas variagdes tiveram
uma menor influéncia nas emissdes de CO na saida do reator.

Utilizando-se o software Gaseq, computando as mesmas variagdes de temperaturas
maximas na mesma razao de equivaléncia, obtém-se, no equilibrio quimico, percentuais de
reducdo ou aumento nas emissdes de CO compativeis com os percentuais calculados neste

trabalho e apresentados na tabela 6.4.

k, +50% k, -50% k, +50% k, -50%
T 29.5% 32.0% 1.5% 41%
CO 0.4% 20.3% 15.7% 20.4%

Tabela 6.4: Variagdes no campo de temperaturas ¢ nas emissdes de CO
na saida do reator, obtidas alterando-se a condutividade térmica da fase
solida das matrizes porosas 1 e 2 em £50%.

6.2.4. Porosidade

Nao existe uma relacdo geral entre porosidade e permeabilidade. Conforme
mencionado na secao 2.2.1, necessita-se modelar esta relacdo através de uma das técnicas
citadas. Neste trabalho adotou-se a correlacao apresentada em Kuwahara ef al. (2001) para um
feixe de tubos de se¢do transversal circular (equagao (2.25)).

Necessita-se saber a porosidade e o didmetro do s6lido. Com estes dois parametros,
através da equacao (2.27), pode-se calcular a permeabilidade. No caso real (reator II - se¢cdo
6.1.2), conhece-se a densidade linear de poros, fornecida geralmente pelo fabricante do
material ou medida em laboratorio. Assim, podem-se calcular o didmetro do sélido e a
permeabilidade. Em uma andlise de sensibilidade com relagdo a porosidade, deve-se altera-la
para verificar o efeito desta alteracdo nos campos das diversas variaveis envolvidas no
problema. Porém, ndo se conhece a priori a densidade linear de poros, o didmetro do so6lido e

a permeabilidade desta nova geometria hipotética obtida apds a alteracdo da porosidade.
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Deve-se, portanto, fixar um dos parametros relacionados a geometria da matriz porosa. Nao se
pode fixar o diametro do s6lido, pois, através da equagdo (2.25), verifica-se que a alteragdo do
valor da porosidade da matriz 1, por exemplo em +5%, acarretaria um acréscimo no valor da
permeabilidade de 241% e consequentemente uma redugdo significativa na variacdo da
pressdo (reducdo da perda de carga). A reducao da porosidade da matriz 1 em 5% implicaria
em uma redu¢do da permeabilidade de 50% e consequentemente um aumento na variacao de
pressdo devida aos efeitos de arrasto viscoso e de forma provocados pela matriz porosa
(aumento da perda de carga). Logo, quando utilizada a correlagdo obtida por Kuwahara, a
fixagdo do didmetro do s6lido leva a uma geometria hipotética nada usual.

A analise de sensibilidade com relagdo a porosidade ¢ realizada nesta se¢do fixando-se
a permeabilidade, pois, assim, as variagdes nos termos de arrasto viscoso e de forma devidas a
variagdo da porosidade ndo influenciam os resultados, apenas os efeitos térmicos terdo
influéncia através da condutividade térmica efetiva.

O caso padrao ¢ definido pelo reator II apresentado na se¢do validagdo, lembrando-se
que a porosidade da regido de pré-aquecimento ¢ 0.86 e a porosidade da regido de combustao
¢ 0.90. Os testes foram restringidos para situagcdes em que a porosidade da matriz 1 seja
sempre inferior a da matriz 2, de modo que a chama estabilize-se sempre proximo a regido de
interface e nunca na entrada do reator. Para tanto, as variacdes nas porosidades das duas

regides porosas foram fixadas em +3.5%.
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Figura 6.26: Curvas de temperaturas obtidas no eixo do reator II variando-se a
porosidade das matrizes porosas 1 e 2 em +3.5%.

A figura 6.26 apresenta curvas de temperaturas obtidas no eixo do reator. H4 uma
curva referente ao caso padrdo e curvas de temperatura obtidas ap6s a variagdo da porosidade
em £3.5% nas matrizes porosas das regides de pré-aquecimento (por;) e combustdo (pors).
Nota-se que a redugdo da porosidade tem efeito similar ao aumento da condutividade térmica
da fase solida, e o aumento da porosidade tem efeito similar ao decréscimo da condutividade
térmica da fase solida. Isto ¢ facilmente verificado através da equagdo (2.40) referente a
condutividade térmica efetiva, a qual ¢ calculada através da média aritmética ponderada das

condutividades térmicas das fases solida e fluida.
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Figura 6.27: Curvas de fragdes massicas de CH4 obtidas no eixo do reator
variando-se as porosidades das matrizes porosas 1 e 2 em £3.5%.

A figura 6.27 apresenta curvas de fragdes massicas de metano referentes ao caso
padrao e aos quatro casos referentes as variacdes nas porosidades das matrizes 1 e 2. Através
da ampliagdo apresentada na figura 6.27, verifica-se que com a redugdo da porosidade da
matriz 1 obtém-se a maior taxa no consumo de metano e, consequentemente, a estabilizacao
da chama em posicdo mais a montante no escoamento. Com o aumento da porosidade da
matriz 1, obtém-se a estabilizacdo da chama mais a jusante no escoamento. Assim como na
analise das curvas de temperaturas obtidas, a andlise das curvas de fracdes massicas de

metano demonstram que a redugdo da porosidade tem um efeito similar ao aumento da
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condutividade térmica da fase solida. O aumento da porosidade, por sua vez, tem um efeito

similar ao decréscimo da condutividade térmica da fase solida.
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Figura 6.28: Curvas de fragdes massicas de CO obtidas no eixo do reator variando-

se as porosidades das matrizes porosas 1 e 2 em +3.5%.

Conforme apresentado na tabela 6.5, com relagdo as emissdes de CO na saida do

reator, as maiores variagdes nos campos de fracdes massicas de CO ocorrem com alteragoes

no valor da porosidade referente a matriz 2 ( regido de combustdo). A variacao na porosidade

da matriz 1 resultou em variacdo quase nula nas emissdes de CO na saida do reator,

lembrando-se que nos testes realizados considerou-se uma pequena variagcdo nas porosidades

das duas matrizes, referentes as regioes de pré-aquecimento € combustao.

Conclui-se que a alteragdao na porosidade da matriz 2 provoca variagdo na temperatura

maxima obtida, e estas temperaturas maximas sao o fator predominante na emissdo de CO na
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saida do reator. A alteragdo da porosidade da matriz 1 provoca variagcdes na posicao de

estabilizacdo da chama, e estas variagOes tiveram uma menor influéncia nas emissoes de CO

na saida do reator.

Por; +3.5% Por,; -3.5% Por, +3.5% Por, -3.5%
T 12.70% 12.03% 1.12% 1.53%
CO -0.09% 0.08% 10.33% -9.27%

Tabela 6.5: Variagdes no campo de temperatura e no campo de fragoes
massicas de CO na saida do reator, obtidas alterando-se a porosidade das
matrizes porosas 1 e 2 em £3.5%.

6.3.  Mecanismos de cinética quimica

Foram testados dois mecanismos de cinética quimica, desenvolvidos pelo
departamento de engenharia mecanica da universidade da Califérnia em Berkeley (CHANG e
CHEN). Ambos sao mecanismos reduzidos a partir do GRI-Mech 1.2. Um dos mecanismos
testados possui 6 equagdes elementares e 10 espécies quimicas. O outro possui 8 equagdes
elementares e 12 espécies quimicas. Os mecanismos foram comparados por Chang and Chen
com o GRI-Mech 1.2 na simulagdo de chamas em trés diferentes cddigos aplicados a
problemas que nao envolvem meios porosos, ou seja, em meio limpo: Reator de mistura
homogénea (Perfectly-Stirred-Reactor), chama laminar 1-D pré-misturada e counterflow
diffusion flame. Os mecanismos foram considerados validados por Chang and Chen. O autor
do presente trabalho também comparou os mecanismos reduzidos ao GRI-Mech 1.2 em
simulagdes envolvendo reator em meio limpo. Simulou um sistema sofrendo processo de
combustdo a pressdao constante e considerou os mecanismos validados. Os resultados destas
simulagdes sdo apresentados no apéndice B figura B.1.

A aplicacdo dos mecanismos de 6 e 8 passos nos reatores considerados neste trabalho

resultaram em curvas bastante proximas. As diferengas entre os dois mecanismos foram


http://firebrand.me.berkeley.edu/griredu.html#psr

relativamente pequenas
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conforme mostram as figuras 6.29, 6.30 e 6.31, referentes as trés

espécies quimicas escolhidas para comparacao, CH4, OH e CO, respectivamente.
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Figura 6.29:
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Curvas de fracdes massicas de CH4 obtidas no eixo do

reator Il mecanismos de 6 e 8 passos.
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Figura 6.30: Curvas de fracdes massicas de OH obtidas no eixo do reator
II mecanismos de 6 e 8 passos.
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Figura 6.31: Curvas de fragdes massicas de CO obtidas no eixo do
reator Il mecanismos de 6 € 8 passos.

6.4. Modelo com duas equacdes de energia

Nesta se¢dao sdo apresentados os resultados das simulagdes numéricas de um reator
adiabatico, utilizando modelo com duas equagdes de energia: uma para a fase solida, outra
para a fase fluida. O grande esforco computacional exigido nas simulagdes, devido ao
acoplamento adicional que surge no termo de convecg¢do, leva a modelagem da combustao
através de uma equacdo global. Foram adotados os valores de 1.4x10® J.kmol™ para energia
de ativacdo e 1x10' m’kg™'s™ para o fator pré-exponencial de acordo com trabalho de Malico
(2001).

O coeficiente volumétrico de transferéncia de calor por convecgado (4, ), o qual aparece
no termo convectivo responsavel pelo acoplamento das duas equagdes, ¢ fonte de grande
incerteza na literatura. Varios autores pesquisaram /4, em experimentos envolvendo ou nao

combustdo. Na figura 6.32 sdo apresentadas as curvas de temperatura das fases sélida e fluida

referentes as correlagdes de Fu et al. (1998) e Kuwahara ef al. (2001), equagdes (2.35) e
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(2.36), respectivamente. A figura apresenta também uma curva representando o modelo com
uma equacao de energia e duas curvas de temperaturas, uma para a fase fluida e outra para a

fase solida, obtidas através da adogdo de h, constante igual a 1x10° Wm™?K"'. Nota-se,

através da Figura 6.32, que apenas o modelo de duas equagdes de energia apresenta picos de
temperatura.

No inicio da zona de reagdo, o tempo caracteristico da taxa de reacdo ¢ pequeno
comparado aos tempos caracteristicos de condugdo, conveccdo e radiagdo. Logo, a taxa de
conversao de entalpia quimica em entalpia sensivel supera a taxa de transferéncia de calor

local provocando pico de temperatura. Caso fosse utilizado um material poroso com 4,
elevado, o pico de temperatura seria menor ou nulo. Aumentando-se 4, , reduz-se o pico de
temperatura. Tendendo /4, a infinito, a curva de temperatura da fase solida se aproxima da

curva de temperatura da fase fluida, e ambas se aproximam da curva obtida com o modelo de

equilibrio térmico local.
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Figura 6.32: Curvas de temperaturas obtidas no eixo do reator II utilizando-se diferentes
correlagdes para 7, .

A figura 6.33 apresenta as curvas de fracdes massicas de metano referentes ao modelo
de duas equacdes de energia ¢ ao modelo de uma equacdo de energia. As correlagdes
utilizadas s3o as mesmas apresentadas anteriormente ¢ que deram origem as curvas de
temperaturas da figura 6.32. Observa-se que cada modelo e correlagdo adotada t€m forte

efeito na posicao de estabilizacao da chama.
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Figura 6.33: Curvas de fracdo massica de metano obtidas no eixo do reator II
utilizando-se diferentes correlacdes para 4, .
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7. CONCLUSAO

Este capitulo apresenta um resumo das principais constatacdes verificadas e
contribuigdes realizadas. Apresenta, também, areas relacionadas ao tema, consideradas pelo

autor do presente trabalho como grandes desafios de pesquisa.

7.1. Consideracdes finais

A investigagdo tedrica da combustdo laminar pré-misturada dentro de meios porosos
foi realizada neste trabalho. O ferramental numérico foi validado através da comparagdo dos
resultados das simulagdes numéricas com resultados experimentais referentes a dois reatores,
desenvolvidos por pesquisadores da Universidade Federal de Santa Catarina — UFSC
(PEREIRA, 2002; CATAPAN, 2007). Os resultados obtidos no presente trabalho foram
comparados também a um terceiro reator desenvolvido e testado na Universidade de
Erlangen-Nuremberg (BRENNER et al., 2000).

Foram utilizados dois mecanismos reduzidos a partir do GRI-Mech 1.2
(FRENKLACH et al., 1995): um contendo 6 equagdes elementares e 10 espécies quimicas € o
outro contendo 8 equagdes elementares e 12 espécies quimicas. Os testes realizados com estes
dois mecanismos apresentaram resultados bastante proximos, quando comparados as curvas
de fracdes massicas de espécies contidas nos dois modelos. O esforco computacional exigido
foi o obstaculo para a utilizagao de modelos com maior quantidade de equacdes elementares e
espécies participantes.

A principal utilidade da combustdo em materiais porosos ¢ o possivel controle da
chama através da utilizacdo de diferentes materiais nas regides de pré-aquecimento e
combustdo. O controle sobre a chama possibilita 0 aumento da eficiéncia e a redugdo na

emissdo de poluentes. Para tanto, foram realizadas analises de sensibilidade dos principais
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parametros associados ao material poroso com influéncia na emissdo de poluentes e no
processo de estabilizagdo da chama. Constatou-se que as variagdes das propriedades do
material poroso da regido de pré-aquecimento nio apresentam influéncia significativa na
emissdo de poluentes. Lembrando-se que, nas simulacdes realizadas, as variagdes foram
adotadas de modo que a chama estabilize sempre proxima a regido de interface e nunca na
entrada do reator. A chama estabilizada na entrada do reator ndo apresenta beneficio aparente
do ponto de vista tecnologico, visto que ndo ha regido de pré-aquecimento. E claro que,
dependendo do material poroso adotado na regido de pré-aquecimento, héa possibilidade de a
chama estabilizar proxima a entrada. O caso padrdo (reator II) adotado no presente trabalho
utiliza materiais com propriedades termofisicas que favorecem a estabilizacdo da chama
préxima a regido de interface, em uma faixa de velocidades relativamente ampla. Portanto, o
material utilizado na regido de combustdo ¢ o que mais influencia na emissdo de poluentes.
Esta constatacdo ndo foi encontrada na literatura e pode auxiliar no projeto de equipamentos
que fazem uso desta tecnologia.

Investigaram-se a variagdo da velocidade de entrada e seu efeito sobre a estabilizagdo
da chama. O aumento da velocidade de entrada provoca o deslocamento da chama a jusante
no escoamento, este efeito ¢ apresentado na literatura por outros autores (ZHOU e PEREIRA,
1997).

O modelo de duas equagdes de energia, ou seja, a consideracdo do desequilibrio
térmico entre as fases solida e fluida também foi investigado. A utilizacdo do modelo de duas
equacdes de energia introduz um acoplamento adicional, e o coeficiente de transferéncia de
calor por convec¢do passa a ser mais uma propriedade termofisica que necessita de
modelagem, consequentemente, introduz um adicional de incerteza. Os testes realizados com

diferentes correlagdes para o coeficiente de transferéncia de calor por convecgdo apresentaram
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diferencas significativas, o que reafirma a dificuldade apresentada por Malico (2001) com

relacdo a incerteza relacionada a esta propriedade.

7.2. Trabalhos futuros

A grande dificuldade na simulagdo numérica da combustdo em meios porosos esta na
solucdo das equacdes de espécie, por causa da multiplicidade de tempos caracteristicos
envolvidos (sistema stiff). Os primeiros trabalhos a tratarem o problema da combustdo em
meios porosos modelavam a combustdo através de modelos globais, em dominios uni e
bidimensionais (TAKENO e SATO, 1979; YOSHIZAWA et al., 1987; SATHE e TONG,
1989; MOHAMAD et al., 1994). Alguns autores (HSU et al., 1993; ZHOU e PEREIRA,
1997) passaram a considerar cinética quimica detalhada, através da modificagdo do PREMIX
(KEE et al.,, 1985). O PREMIX permitia o uso de cinética quimica detalhada e a
contabilizacao de efeitos cruzados como o efeito Soret, porém as restrigdes ainda eram
muitas: modelo unidimencional, processo isobarico, etc. Malico et al. (2000) apresentaram o
primeiro trabalho considerando escoamento bidimensional com cinética quimica detalhada
através da técnica do Operator Splitting, técnica utilizada no presente trabalho. Existem
varios métodos voltados ao tratamento de sistemas stiff: métodos exponenciais (MAY e
NOYE, 1984), métodos assimptoéticos (YOUNG e BORIS, 1977), formulas de diferenciagdo
Backward (GEAR, 1971), etc. A possivel utilizagdo destes métodos para se resolverem
problemas de combustdo em meios porosos ¢ campo vasto para pesquisa.

Turbuléncia ainda ¢ negligenciada nos trabalhos publicados na area de combustao em
meios porosos, embora medidas preliminares indiquem que o escoamento ¢ turbulento em
algumas situagdes, apesar do baixo numero de Reynolds. Durante o desenvolvimento do
presente trabalho ndo foram encontrados na literatura artigos que tratem da combustdo

turbulenta em meios porosos. Logo, esta area de pesquisa continua inexplorada.
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O modelo analitico desenvolvido na secao 3.4 através da teoria classica aplicada a
chamas laminares pode ser aprimorado em trabalhos futuros. Pode-se estudar a dindmica de
chamas laminares a nivel microscopico visando a compreensdo do processo de estabiliza¢ao

de chamas em meios porosos.
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APENDICE A

A DISCRETIZACAO DAS EQUACOES GOVERNANTES
O desenvolvimento a seguir ¢ uma adaptacdo do desenvolvimento encontrado no
trabalho do Pedras (2000).

As equagdes de conservacao podem ser escritas de forma geral por:

ApHD)) | .

- (pu, (@) )-V-(T, V(g )=s, (A1)

Ap6s a integracao da equagdo (A.1) no volume de controle 6V, e no tempo, adotando
uma formulagdo totalmente implicita, podemos escrever a equagdo de conservacao

discretizada, para uma geometria bidimensional, do seguinte modo:
TionNS on7 g on iy O
(P ) =GP0 o) Vg Lo+ 1, + 1, + 1, =S, (A.2)

onde /,, I , I, e I representam respectivamente os fluxos de ¢ nas faces leste, oeste, norte

e sul do volume de controle e S(p 0 seu termo fonte.

I,=[(n-pla=(n, o)1, (A3)

AE’

onde “'¢ ¢ a area leste do volume de controle, N, ¢ o vetor unitrio normal a 4, e @, ¢ a

média de @ em A4, . Por definigdo de fluxo tém-se que (7,,), = (7, )W e (7,) = (1, )S.

P

A Figura 5.2 ¢ aqui mostrada novamente para maior facilidade de visualizagao.
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Figura 5.2 - Notagdo e Volume de Controle.
Para cada elemento de area correspondente a uma face do volume de controle,
podemos associar os seguintes vetores apontando para fora do volume de controle, seguindo a

notacao da Figura 5.2:

A =n A, =, -y —(x, —x. )
A,=n.4, = _(ynw - ysw)el + (xnw - xsw)62
A,=n4, = _(yne _ynw)el + (‘xne _xnw)ez
A, =nd = (v, -, 8 —(x, —x, ),

(A4)

onde pode ser verificado que (A ), = —(A, )W e (A,) = —(A, )S .

P

Al Equacéo de conservagdo da massa em nivel macroscopico
A equagdo de continuidade macroscopica média no tempo para um escoamento em

regime transiente ¢ dada por:

op\’
¢<6€)> +V.((p) up)=0 (A2

Integrando a Equagdo (A.5) no volume de controle, 6V, e utilizando o teorema de

Gauss, obtemos:

f"’<aa/;>' av = [V-(pup)av =§ pln-u, Ji4 (A6)
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que, para um escoamento bidimensional, pode ser escrita como:
[, ) @V =F.~F,+F,-F, (A7)
o

Adotando-se uma formulagdo totalmente implicita, a integracdo da equa¢do(A.7) no tempo

resulta em:

! 0\’ 14
() -{p W =F—F, +F, = F, (A.8)
onde:

Ee = me = Ip(n uD)dA ~ [p(nuD)A]e = p[ue,) (yne _yse)_ve,) (xne _xse)]
Aé’
Ew = _mw = _J-p(n ) uD)dA ~ _[p(n .uD)A]w = p[uwD (ynw _ysw)_vwb (xnw _xsw)]
4,
: (A.9)
F2n = mn = Ip(n uD)dA ~ [p(n UD)A]n = Io[vnD ('xne _‘xnw)_unD (yne _ynw)]
An

FZS = _ms = _Ip(n 'uD)dA ~ _[p(n 'uD)A]s = p[vsl, (xse _xsw)_usD (yse _ysw)]
Aq

Na Equacdo (A.9), F, e F, expressam os fluxos massicos médios na direg¢@o positiva

das coordenadas curvilineas § e m, m ¢ a vazdo madssica e, e. g, u, € v, sao,

€p €p
respectivamente, as componentes da velocidade média de Darcy nas dire¢des x € y na area

A, . Para os fluxos massicos F, e F, ¢ facil verificar que (FIW )P = (Fle )W e (Fzs )P = (an )S.

A2 Equacao da quantidade de movimento em nivel macroscépico

A equacdo (2.23) pode ser escrita do seguinte modo:

MW-(p%j—V-{u [vu, +(vu, ) J}=-vlgr)

Ot
(A.10)
_|:IU_¢UD + crPplu, |UD:|
K

JK
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Integrando o segundo termo a esquerda da Equacdo (A.10) no volume de controle,

oV , e usando o teorema de Gauss, obtém-se:
u,u u,u u
1€ = v-(pMJde n-(pMJdAz =L dii (A.11)
éjV ¢ f ¢ f ¢

Assim, os fluxos advectivos, /¢, da equagdo da quantidade de movimento na diregdo

X sdo aproximados por:

F

Iecx ~ ’;;le ueD = fueD

n_; Fe (A.12)
19~ B, =T,
e na diregdo y, por:

] F,
19 =~ ’Ze v, = ¢1@ v,

me Fe (A.13)
Incv ~ ¢” vnD - ¢2” np

Integrando o terceiro termo a esquerda da equacdo (A.10) no volume de controle, oV,

obtém-se:

17 == [V-{ulvu, +¥u, ) Jjav =

(A.14)
—:i;n : {,u [VuD +(VuD)T]}dA
A
Assim, os fluxos difusivos, /°, na direcdo x sdo aproximados por:
- 8uD+8uD e, + 8uD+8vD e, | A
ox  Ox oy  Ox
- . (A.15)
|\ ox ox oy  Ox

e na diregdo y, por:
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I ~—pu, (6‘}” - Oup jel +(avD + o Jez ‘A,

|\ Ox oy Oy oy 1, (A16)
17 ~—p, (8\/[, +auDjel+(avD +5VDJe2 A,
ox Oy oy 0Oy 1,

A3 Transformacao de coordenadas
Nao hd um meio pratico de se resolver numericamente s equagdes governantes
sobre uma malha computacional n3o uniforme utilizando os métodos de aproximagdo
empregados neste trabalho, logo, o primeiro passo ¢ a transformagdo do sistema de
coordenadas da malha ndo uniforme para um novo sistema relacionado a uma malha uniforme
retangular. As equacdes diferenciais parciais devem ser transformadas para este novo sistema
de coordenadas.
Os fluxos difusivos nas diregdes x e y, equagdes (A.15) e (A.16), apresentam derivadas
das componentes da velocidade com respeito as coordenadas cartesianas x € y que devem ser

expressas em termos das coordenadas curvilineas & e 1, de acordo com as seguintes relagdes:

Ou o0& ou, Onou, 1|0y ou, Oy oup,
D _ Y5 4+ L — __ D

ox ox 0 ox on  J|om o & on N
Ouy _0ndu, 0&0u, _1[oxou, oxou, '
d Oy dn 0Oy 0 J| 05 On On 0
e
vy _ & dvy 0 vy _i{ﬂav_o_@_yav_a}
0 ox 0 Oox 0 J|on 0 o0& 0
x O0x 05 ox On n 05 Og 0n (A.18)
Ovp _0ndvp  050v, 1) Oxdvy 0Ox0v,
op Oy on oy o& J|o& on oOn o0&
onde J ¢ o Jacobiano da transformacao de coordenadas, definido por:
Jox oy oxoy (A.19)

S oEon ondg
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Para serem inseridos nas Equacdes (A.15) e (A.16), tanto o Jacobiano como as

equacdes (A.17) e (A.18) devem ser avaliadas nas faces leste (e) e norte (n) do volume de

controle. Para uma quantidade ¢ qualquer, podemos escrever:

op

5_¢

fica:

J

e

Q

J

n

Q

e as equacodes (A.17) e (A.18), avaliadas nas faces leste (e) e norte (n), ficam:

(x

~ ¢E _¢P a_¢ ~ ¢ne _(Dse
é:E _§P 877 e nne _7756
~ ¢ne _(/an a_¢ ~ ¢N _¢P
é:ne _énw 877 n 77N _77P

(A.20)

Usando as relagdes expressas em (A.20), o Jacobiano nas faces leste (e) e norte (n)

E _xP)(yne _yse)_(xne _xse)(yE _yP)

(é:E _CfP )(77ne

_nse)

(xne _xnw)(yN _yP)_(xN _xPXyne _ynw)

(& =& Xy —11)

ouy| 0=y Nug, —up )= =, N, — . )
o |, (v —x, )(y,w V)= =x, e = v5)
Ouy, z(x (neD seD) (x,, —x ( _”PD)
oy |, (xE _xP)(yne yse) (xne xse)(yE yP)
ouy| _(rw -y PNty =, )= (0 = ¥ Nit, 105, )
ox (xne xnw)(yN P) (xN_‘xP)(yne_ynw)
S g W vy
o, (x.-x, )(yN )=y =xp )0, - y,m)
vyl =y v, =ve, )~ =90 Mo, — Ve,

ox - (xE ‘xP)(yne yse) (xne xseXyE yp)

ov,, N (x )( ) (xne Xse )(VED _VPD)

oy B (xE_xP)(yne yse) (xne xse)(yE yP)

(A21)

(A.22)

(A.23)

(A.24)
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A.25
» ) (A.25)

vp| O =3 Wy =¥, )= e =30 W, =7,)
ox |, (o=, 0y —vp) =y =2 X0 = ¥)
ovp ~ (xne nw (VND _VPD) xN xP ( nep

v |, (oe=x, vy =yp) =y =2 )0 = V)

Introduzindo as Equagdes (A.4), (A.22), (A.23), (A.24) e (A.25) nas Equacgdes (A.15)

e (A.16), os fluxos difusivos da equagdo de momentum nas dire¢des x e y ficam,

respectivamente:
[Dx ~ H,
‘ (xE_xP)(yne_yve) ( ne xse)(yE yP)
(e, —up, 20— 9V + 5. Y (A.26)

=
B

Y

SN A yw) (XE —xp Jx, —x, )]

_[(VED —Vp Xyne yse) ( nep, vseDX YE _yP ):kxne _xse)}

N £,
BTN (N R N C
{iew, —ug, 20,0 =3, + (5, )] (A27)
_(uneD U, 12()’1\/ —Vp )(yne ~Vuw )+ (xN —Xp )(‘xne X )]
[0, v N0 =200y = S =3 Mo =0}
. 1,
i (xE_xP)(yne yye) ( xce)(yE yP)
{ve, —vs, N2, ~x P+~ v P (A.28)
(¥, v, N2, — )(xne D=y Xy = 5.)]
- [(”ED —Up, Xxne ~ Xge )_ (uneD U, XxE —Xp ):kyne Ve )}
. 4,
T (1 )y =)= Gy = ) =)
(v, —ve, 2, =2, P+ (0 =9 )] (A29)

_(vneD - vnwD lz(xN - xP )('xne - ‘xnw )+ (yN - yP )(yne - ynw )]

- [(”ND —Up, X‘xne - xnw)_ (uneD U, XXN —Xp ):kyne Vo )}

Os termos a direita da Equagdo (A.10) serdo tratados de maneira explicita, i.e., como

termos fonte da equagdo de momentum. Integrando o primeiro termo a direita da equacao

(A.10), obtém-se:
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S, == [V(g(p) Jav =—fnlg(p)” (A.30)

A

Assim, os termos fontes S, e S, que representam, respectivamente, o gradiente de

pressao nas dire¢des x ¢ y ficam:

S22 =4 APY, (Ve =¥, )+ .40V Vs = V1)

_ (A.31)
4,000 (Ve = 2) =8P i = 3)
Vo~ / _ f —
Sy =4 p) (=3 )+ ) (v = 3, (A32)
+¢€ <p>£ (xne - xSC )_ ¢W<p>£’ (xnw - xSW)
que podem ser aproximados por:
S =60 = 4PNy, =3 )+ 6] 4P Ny~ 1) (A-33)
Sy =800, =000 Yoo =3, )+ B4, =9, (0) L N, ~ %) (A34)

J& que nas malhas estruturadas (yne - yse) e (ynw - ysw) se aproximam de (yn - ys) conforme
o volume de controle, 6V, diminui, assim como (x,, —x,,) e (x, —x,,) se aproximam de
(x, —x, ), e assim por diante.

Finalmente, integrando o segundo termo a direita da Equacao (A.10), obtém-se:

s, :_j{ﬂ_¢uD +M}W§{F‘_¢UD +M}5V (A.35)
K

wL K VK VK
onde S, ¢ o termo fonte na equagdo de momentum devido a presenga do meio poroso. Para as

diregdes x e y tem-se, respectivamente:

c u2 +V2
Sy~ %u% Wl \7? BYu, 6V (A.36)

)1/2

c ul +ut )V
Sy x| 1y, SO ) sy (A37)

K

A4 Equacédo de Transporte Escalar Macroscopica
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As quantidades escalares como temperatura e fragcdo massica das espécies, apresentam

a mesma forma geral para suas equagdes de transporte macroscopicas:

i) .

o (puD<<o>f )—V : (F¢V(¢<<o>f ))= s, (A.38)

. . . . f
onde I, representa o produto da difusividade da propriedade transportada, (@)’ , pela

densidade, e s, & o termo fonte de (¢)” (produgdo/dissipagdo de (@)’ ).

J& a equagdo de transporte de energia (temperatura), apresenta uma forma ligeiramente
diferente devido ao fato de a temperatura do solido também participar da média volumétrica
superficial. Assim, a média volumétrica superficial da temperatura no meio poroso € expressa

por:

V_L _L — f _ s
(T) AVﬁdeVﬂU/@de; dVJqﬁ(Tf) +(1—g)T) (A39)

¢, utilizando a hipotese de equilibrio termico local, (T f>f =(T.)’ =(T) , temos:
(I)" =(T) (A.40)

Portanto, no segundo termo do lado esquerdo da Equagdo (A.38), se (@)’ for a

temperatura ela nao sera multiplicada pela porosidade.
Integrando o primeiro termo a esquerda da Equacao (A.38) no volume de controle,

oV , e usando o teorema de Gauss, temos:

1 = [V-(pu (@) WV = fn-(pu, (o)’ Wid = ()" dri (A.41)

r ~ - C, ~
Obtém-se, entdo, para os fluxos convectivos, / “, da equacao de transporte escalar nas

faces leste e norte do volume de controle:

1% ~ 1 (g)! =%(¢e<¢>£ )

1S % i ()] = %(m»f)

(A.42)
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onde, por questdo de simplicidade na implementacdo numérica, a quantidade calculada
através da equacdo discretizada sera ¢(p)’ ao invés de (@)’ . Aqui vale lembrar que para a
equacdo da energia isto equivale a dividir todos os termos pela porosidade e, portanto, a
quantidade calculada seré ainda (7") .

Integrando o segundo termo a esquerda da Equagdo (A.38), obtemos:

1% == [v-[r, v Jv =—fn-[r, v(s)’ s (A43)

. . D, ~
de forma que os fluxos difusivos, / “, nas faces leste e norte do volume de controle sdao

aproximados por:

I F@é@")el . a(¢<¢>-")e2} A
X

e Pe ay
- . (A.44)
[t {a(¢<¢>f)el N a(¢<¢>1)e2} A
ol ox Oy L

As derivadas na Equacdo (A.44) nas faces leste (e) e norte (n) do volume de controle

sdo aproximadas por:

D) _ U= 2. W00 ~ 002 ]- s~ v W0V ~ )]

Ox . (xE xPXyne y.se) (xne xse)(yE ) (A45)
) _ (e =5 M@l — )]~ (3, - se)[¢ @)~ ()}

|, (r =20 )00 = V)= (e =2, N0z = 5)
o0 T T, T T Y O U, Yt TV

o |, (%0 =% oy =25 ) = (23 =2 )30 = 20) (A46)
@) ) _ (o~ 2, M0V — i ]~ (e 5, [t ~ B @)L

o, (%0 =% Ny =20 ) = (xN Xp Ve = V)

Introduzindo as Equagdes (A.4), (A.45) e (A.46) na equacdao (A.44), os fluxos

. . D ~ .
difusivos, I, sdo obtidos como:
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r
]Dﬁ ~— Pe )
‘ (xE_xP)(yne_ySe)_(xne_xse)(yE_yP)
{[¢E<¢>£ - ¢P<¢>£][(yne - yse )2 + (xne - xse )2] (A47)

(8@ =8 L0k = 3 e = v )+ (5 =2, )x = x)])

D; F(p
77 ~— n .
! (xne_xnw)(yN_yP)_(xN_xPXyne_ynw)
loviort g0 -y P + (5=, (A48)

(6L, = 8 (DL N =3 e = 2 )+ (= 50 X, =30 )]}

Finalmente, a integragéo do termo fonte, s, , na equagdo (A.38), fornece:

S, = [ 5,dV = 5,,6V (A.49)
oV

Quando o termo fonte for dependente de (@)’ , sera feita uma linearizagdo de modo a

aumentar a estabilidade numérica do programa, dada por:

S, = ST (@)} +S; (A.50)

A5 Equacdes Algébricas (Discretizadas)

A discretizacdo das equagdes de transporte fornecem relagdes entre as variaveis
envolvendo valores das mesmas nas faces e nos vértices do volume de controle (e.g., €, w, n,
s, ne, nw, se ¢ sw). Expressando esses valores em fungdo dos valores das varidveis nos pontos
nodais, i.e., nos centros dos volumes de controle, e substituindo todos os fluxos, difusivos e
convectivos, na equacdo (A.2), obtém-se para cada varidvel, um sistema de equagdes
algébricas relacionando os nds no centro de cada volume de controle com os nds nos centros
dos volumes de controle vizinhos. Se o dominio for dividido em N volumes de controle,

teremos um total de N equagdes para cada varidvel que podem ser expressas da seguinte

(4]} =1s; | (A51)
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onde [A] é a matriz dos coeficientes, {} ¢ o vetor das variveis nodais que se deseja obter e

{S;} ¢ o vetor contendo os termos fonte. Para a equacdo de momentum y =U, e para as

equagdes escalares y = @(@)” .

As equagoes algébricas podem ser escritas da seguinte forma geral:

apyp = zanbV/nb + S; (A.52)
nb

onde,

nb=EW NeS

ou, no caso de se utilizar de sub-relaxagdo para a variavel em questdo, a equagao (A.52) pode

ser escrita como:

1-
Ve = Zanbl//nb +S; +%“PW; (A.53)

v nb 74

ap

(13 29

onde ¢, ¢ o fator de relaxagdo e o indice “o” representa a iteragéo anterior.

Os coeficientes a, € a,, o termo fonte S, contém variaveis nas faces do volume de

controle, as quais sdo obtidas por interpolacdao dos seus respectivos valores nos pontos nodais.

E utilizado o ‘Central Differencing Scheme’ (CDS) para os fluxos difusivos. Para os
fluxos advectivos pode-se escolher entre o uso de dois esquemas de interpolacdo o ‘Central
Differencing Scheme’, (CDS) e o ‘Upwind Differencing Scheme’, (UDS). Pode-se ainda

escolher o uso combinado dos dois esquemas através da aproximacdo conhecida por deferred

correction, ]L,C =1 4y, -1.").

e e e

Assim, os coeficientes nas Equagdes (A.52) ou (A.53) sdo dados por:
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F
£=(D.)p =0
a,=(D,) +max( 5 J

e

F
a, =(D, ), +max( (I;W ,0}

w

ay=(D, ), + max(—%,OJ (A.54)

F.
a;=(D,), +max( ¢25 ,Oj

sk
a, = Zanb _Sf//

nb

onde max(a,b) fornece o maior valor entre a ¢ b.

Para a equagdo de momentum na dire¢cdo x ou y, apenas parte do fluxo difusivo ¢
tratado de maneira implicita, sendo o restante adicionado ao termo fonte, i.e., tratado de
maneira explicita. Isto ¢ feito de modo a obter os mesmos coeficientes nas duas direcdes.

Assim, temos:

Do) = He —v ) —x.) A.55
A oy N ey | R ULl B G
(D7), = (D), (A.56)
AN all 3. ) ~x,,) A.57
T oS e s L SR B

(D;’y )P = (D:’y )S (A.58)
Ja os termos fonte da equacdo e momentum sao diferentes para as dire¢des x e y. Para

a direcao x, temos:
S = (S: )P - (S; )P + (S: )P - (S: )P +85 (A.59)
g = s; (A.60)

onde S5 € dado pela Equagdo (A.33), e:



(S:x )P :(

Xp = Xp Ve —y) N P ——
( —u,, IzyE yp)(y ) (xE_xP)(x X )]
[(VED vh, )(y )00, v v = vl - %)

50 Z —

X e _xnw)(yN _yP)_('xN _xP)(yne _ynw)
- (u:teD _u;WD 12(yN _yP)(yne _ynw)+(xN _‘xP)(xne _‘xnw)]

(05, = v e = v =0, =i o = v = 5,0}
(5:), =(s5);

02 + 02 /2
e S;* - _ /J_¢ + CF¢p(uPD VPD)l 5V
K JK

Para a direcao y, tém-se que:
S = (S: )P - (S; )P + (S:y )P - (S: )P +5;

s =S,

onde S2 e S, sdo dados pelas Equagdes (A.34) e (A.65), respectivamente, e:

){(uz R (P i

~ V)

(s:7), = ( e (P C

Xg _'xP)(yne _yse)_('xne _xse)(yE _yP)
_(V:IED _v:eD Iz(xE _‘xP)(‘xne _‘xse)+(yE _yP)(yne _yse)]

- [(MED - MPD Xxne - xse ) - (unen - useD XxE - xP ):kyne - yse )}

N (), Ny
(Sn )P _( ){(VND PDX ne nw)

- X, )(yN yP) ('xN_xP)(y =~ Vuw
— (v, = v, J2 xN—xp)(x - x, ) Wy =70 ) We =¥l
o (7 CHEET B ST G ](y )
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(A.61)

(A.62)

(A.63)

(A.64)

(A.65)

(A.66)

(A.67)

(A.68)

(A.69)

(A.70)

(A.71)
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Para as equagdes de transporte escalares, (y,)’ e (T) , assim como nas equacdes de

momentum, parte do fluxo difusivo também ¢ tratado de modo explicito. Assim, tem-se:

(F ) 2 2
D?) = Ple — - A.72
( e )P (xE — X, )(yne —y, ) _ (x”e —x, )(yE _ yp) [(yne yse) + (xne xse) ] ( )
(Dg), =(p2), (A.73)
(F ) 2 2
DY), = 2o - - A.74
( n )P (xne B xnw )(yN _ yP ) . (xN . xP )(yne . ynw) [(yne ynw) + (xne xnw) ] ( )
(Df )p = (Df )s (A.75)

Os termos fonte das equacdes de transporte escalares sao compostos por uma parte

comum a todos os escalares, advinda dos fluxos difusivos, € outra referente ao termo s , Na
Equacao (A.38) que depende da varidvel em questdo. O termo comum € expresso por:

0 = (502 ), = (8270 ), + (502 ), = (s:7), (A.76)

onde:

r,)

(s:7), =- IROIET RO
( )

Xp =% Ve = Vi) = (50 =X, N0 = 7 (A.77)
[(yE - yP)(yne - yse)+ (xE - xP)(xne - xse)]
(s:), =(s:™), (A.78)
r | |
S*D“’ —_ Pn fo_ fo
), (%, =2, )0 =)= (xy =2, D1, - ynw)[¢"e<¢>"e . (A.79)
[(yN - yP)(yne - ynw)+ (xN - xP)(xne - xnw)]
(57 ), = (5™ ), (A.80)

A.6 Acoplamento Pressdo-Velocidade
No presente trabalho foi adotado o método SIMPLE (Semi Implicit Linked Equations)

para a obtencao do campo de pressdao. Este método utiliza a equacdo da continuidade para
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obter uma equacdo para a corre¢do da pressdo e as equagdes de momentum para obter as

correcdes das componentes de velocidade.
Assim, se um campo de pressdo qualquer, (P)’, for introduzido nas equagdes de

momentum nas dire¢des x € y, as equagdes ficam:

a;ﬁPD = Zb:a;bﬁnb[) +(S:x )P _(Sjvx )P +(S:x )P _(Ss*x )P

(A.81)
p.PY =4 (Y N, = 2,)+ 6, (BYL = 4P Ny, - 9,)
apy, = al o, +ls0 ) (s ), + (50 ), ~(s),
. (A82)

By =P e, —x, )+ B PY = 4,(B) N, - x,)
onde os coeficientes sdo definidos pela equacdo (A.54). Introduzindo o campo de pressido,

(P), correto, temos:

apltp, = Zb:a;h”nbp +(S:X )P _(S:;X )P +(S;X )P _(Ss*x )P

(A.83)
—B(PY =PV Ny, =)+ (P = 4.PY Ny = )

apvy, =Y av,, +80 ), -(s7), (57 ), -(s7),
nb (A.84)
~p4PY] =4 (P! N, —x, ) + (6 (P)] =4, (PY v, - x.,)
Subtraindo, respectivamente, as Equagdes (A.81) e (A.82) das equagdes (A.83) e

(A.84), considerando os coeficientes e termos fonte constantes e desprezando as diferencas

Uy, —U, €V, —V, ,obtemos as equagdes de corre¢do das velocidades dadas por:
Uy, =i, +up (A.85)
Vp, = {;PD + V;JD (A.86)
onde:
' 1 nf ’ ' '
h, =P =4 (P o =2 )+ 0,42 = 4.4 Ny -0 (A87)
P
’ 1 ! ! ! A
Vi, = AP =P Lo =0, )+ (4P =4, (PY N, ) (A88)
P
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sdo as correcdes de velocidade e (P')/ é a corregdo de pressio.

As equagdes para a correcio de pressido, (P')/, é obtida substituindo as equacdes

(A.85) e (A.86) na equacao de continuidade (equagdo (A.7)), que fornece:

A A

F‘I,e_Fvl:/v+F2’n_F2ls+FAvle_F +ﬁ2n_F2 :0 (A89)

1w s
onde F' e F sdo os fluxos massicos (equacgdo (A.9)) obtidos, respectivamente, com U’ e
0, nas interfaces do volume de controle. Para evitar problemas de campo de pressdo

oscilatorio, essas velocidades ndo devem ser obtidas por interpolagdo linear das velocidades
nos pontos nodais (arranjo co-localizado). Para isso sdo utilizadas as equagdes de momentum

discretizadas que fornecem, para os pontos nodais:

iy, = Sabi, +57),~(s2), +(50), -6,

o (A.90)
~ 0B -4, )y, -2+ BBV 44BN, - yw)}

o =S, +(57),-l67) 7)),
m (A.91)

— (0B =8PV N, —x,)+ (6.BY] = 8,4BYL N, ., )}

As velocidades, e.g., na face leste (e), sdo obtidas interpolando individualmente cada
termo a direita das equacgdes (A.90) e (A.91), exceto para a diferenca de pressdo através da
face, que ¢ obtida como a diferenca de pressao entre os nodos P e E, como no caso do arranjo
desencrontrado. Assim, obtemos:

i (L) {Zai, (52 -2), +ls2), -5,

‘ (A.92)
P - 0P o, —yw)} —( ] BePYE =90V -0

1
X
ap

1
X
ap

e
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y
ap

5, = [Ll {z b (50 )5+ (5 )= (s7),

(A.93)
By —g.(B) N, —x, )} - (i] (6PYL — 4 (P o — 3.

onde o subscrito e denota a interpolacdo linear entre os nés P e E. Por conveniéncia
numérica, os primeiros termos a direita nas equagdes (A.92) e (A.93) podem ser substituidos

pelas equacdes (A.90) e (A.91), fornecendo:

i, = {u AL IR R R )}
’ ‘ (A.94)
—(alx ] OREYRRT) R
i, = {v By B o, )}
! ‘ (A.95)
+(aiy1 <¢E <P>é - ¢P<P>1/3 X'xne - xse)
Similarmente, para a face norte (), temos:
i, = {ﬁpD - alx (6, P =6, Py Yo, —yw)}
’ " (A.96)
+(ij B (P = 90PN, - )
Py = {v + a%(@ P)l =P N, - x, )}
! " (A.97)

-(ail 6y PV, =P e =)

P n
onde o subscrito 7 denota a interpolacdo linear entre os nés P e N.
As corregdes de velocidade, u), e v}, (equagdes (A.85) e (A.86)), tém seus valores nas

faces leste (e) e norte (n) aproximados por:

u, :_(al 1(¢E<P’>£ _¢P<P’>£Xyne _yse) (A.98)

€p X
P Je
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ve, = [aiyl (8P = 8P Nk, — x,.) (A.99)
U, = (alx j (B PV, =0 PV 3 = V) (A.100)
Vi, = {ai}j (b (P~ (P N, —,,) (A.101)

onde apenas as diferencas de pressdo através das respectivas faces foram consideradas. Esta
simplificagdo ¢ valida apenas para o céalculo do fluxo massico, pois 0 mesmo ¢ dominado
principalmente pela diferenca de pressdo através da face. Quando a ndo ortogonalidade ¢
pouco severa (angulos entre as linhas de malha de 45° a 135°), esta simplificagdo ndo
influencia significantemente a taxa de convergéncia. O resultado final também nao ¢ afetado
ja que u; e v; sdo apenas correcdes de velocidade que devem tender a zero conforme a
convergéncia prossegue. Esta simplificagdo traz enormes vantagens do ponto de vista
numérico, j4 que a equagdo para a corregdo da pressio (P’)’ fica com uma estrutura de
apenas cinco diagonais, enquanto que a forma ndo simplificada teria uma estrutura de nove
diagonais.

Assim, a equacio de corre¢do da pressdo, (P')/, é obtida reescrevendo a equagio
(A.89) como:

B, —F,+F, - F, =S, (A.102)

n F

onde:

A

S; =F,-F, +F, -F, (A.103)

s

e os fluxos massicos F' calculados com os valores das velocidades nas interfaces, i, ¢ v,, e

F' com as correc¢des de velocidade nas interfaces, u;, e v}, como:
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FI

le

Q
|
!
1
7 N\
S}
o=

ll(yne -ve) {il (6 =2, )2}(¢E<P'>£—¢P<P'>{;)

F,=-p _x ynw ysw [ l ]¢P<P>f ¢W<P’>I{V)’
" (A.104)

Fj, ~—p iy [ 1yne—y,,w)z}(¢N<P'>{v'—¢P<P'>{;)

F m=pl| | (v, -x, ) +[axj (yw—ym)z}(czﬁm{;—¢S<P'>§)

L P Js

Substituindo a equac¢do (A.104) na Equagdo (A.102), obtém-se, a equagdo de corre¢dao

da pressdo, (P')/, que tem a seguinte forma geral:
apBp(PVp =D a0, (P}, =S, (A.105)
nb

onde nb=E,W,N ¢ S, e os coeficientes, a, sdo dados por:

a, | ‘
1 2 1 2
aN :p ((l_yl ('xne—xnw) +(axl(yne_ynw) :| (A106)
P n P n

a, =a; +ay, +ay +as.

Uma vez obtido o campo de correcio da pressdo, @(P')’, as velocidades sdo

corrigidas através das Equacdes (A.85) e (A.86), os fluxos massicos por:

F, = F, —a,(¢,(PY. - 4,(P),)
==, 0,0 - 4P A0
F,, = Fy —ay [y (P}~ 4.(PY})

F,, = Fy, —aglg, (P, - 6o (PY])

e o campo de pressao por:
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3. (P)}, = $.(P)} + a5 .(P), (A.108)

onde o, ¢ o fator de sub-relaxacdo da pressao.
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Baixar livros de Literatura

Baixar livros de Literatura de Cordel
Baixar livros de Literatura Infantil
Baixar livros de Matematica

Baixar livros de Medicina

Baixar livros de Medicina Veterinaria
Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC

Baixar livros Multidisciplinar

Baixar livros de Musica

Baixar livros de Psicologia

Baixar livros de Quimica

Baixar livros de Saude Coletiva
Baixar livros de Servico Social
Baixar livros de Sociologia

Baixar livros de Teologia

Baixar livros de Trabalho

Baixar livros de Turismo
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