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RESUMO

A procura por novas fontes de combustiveis alternativos, para substituir o uso de combustiveis fosseis e
diminuir a emissao de gases, tem aumentado nos ultimos anos. O hidrogénio tem se tornado cada vez
mais um combustivel alternativo interessante, pois ndo produz gas de efeito estufa CO, e oferece
potencial de reducdo de poluentes NOX e pode aumentar a economia de combustivel quando usado em
misturas de hidrocarbonetos. Neste trabalho foi realizado a simulacdo numérica para chamas difusivas
de hidrogénio no interior de uma camara de combustdo no formato retangular. Portanto, foram
aplicadas as equacdes reativas de Navier-Stokes, fracdo de mistura para o fluxo e para a parte quimica
0 método Flamelet. Para a modelagem da turbuléncia, foram usados a técnica conhecida como
simulacdo em grandes escalas (LES), e o método de diferencas finitas para discretizar as equacdes.
Também foram realizadas simplificacdes e adimensionaliza¢gdes nos termos das equa¢fes com a
finalidade de diminuir a complexidade do problema. Os resultados numéricos obtidos foram
comparados com dados encontrados na literatura, estdo em concordancia com estes.
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ABSTRACT

The demand for new sources of alternative fuels, to replace the use of fossil fuels and reduce gas
emissions, has increased in recent years. Hydrogen has increasingly become an interesting alternative
fuel as it does not produce greenhouse gas CO; and can increase fuel economy when used in
hydrocarbon mixtures. In this work, a numerical simulation was carried out for diffusion flames of
hydrogen inside a rectangular burner. Therefore, Navier-Stokes reactive equations were applied, mixture
fraction for the flow and for the chemical part the flamelet method. For the modeling of turbulence, the
known technique was used as large-eddy simulation (LES), and the finite difference method to discretize
the equations. Simplifications were also carried out in terms of the equations to reduce the complexity
of the problem. The numerical results obtained were compared with data found in the literature.

Keywords: Hydrogen; Diffusion Flames; Mechanism Reduced; Numerical Simulation

@ 0]S[0) Artigo publicado por Ciéncia e Natura sob uma licenca CC BY-NC-SA 4.0.

EY HC SR


https://creativecommons.org/licenses/by-nc-sa/4.0/
http://orcid.org/0000-0002-0619-5377
https://orcid.org/0000-0002-9720-8013
https://orcid.org/0000-0002-4573-9787

2 | Simulacdo Numérica de Chamas Difusivas de Hidrogénio Através das Equacgdes...

1 INTRODUCAO

Com crescente preocupacdo com a escassez de combustiveis fésseis, a
poluicdo do ar e aquecimento global, o estudo de combustiveis alternativos,
visando a reduc¢do das emissdes de gases, tem se tornado cada vez mais essencial
(Liu et al., 2012), refletindo assim o aumento no interesse na combustdo do
hidrogénio para producdo de energia mais limpa e sem produtos de reacdo como
o carbono (Vaz e De Bortoli, 2014).

O hidrogénio é um combustivel alternativo interessante, pois nao produz gas
de efeito estufa CO2, oferece potencial de redu¢ao de poluentes NOX, pode
aumentar a economia de combustivel quando usado em misturas de
hidrocarbonetos, e é praticamente ilimitado no fornecimento (Marinov et al., 1995).
Em relacdo a outros hidrocarbonetos, o hidrogénio é mais eficiente, pois tem maior
grau de calor liberado por unidade de massa durante a combustao, difusividade
de massa muito rapida, baixa densidade e velocidade de chama superior em
relacdo a combustiveis como metano, metanol, etanol, etc (Dos Santos e Dos
Santos, 2005).

Processos de estudos cinéticos, mecanismos reduzidos comegaram a serem
estudados a fim de entender melhor como acontece a interacdao entre combustivel
e oxidante, com o intuito de compreender o fenbmeno da combustdao e assim
contribuir para aprimorar a eficiéncia térmica em motores, controlar a reducdo das
emissdes de poluentes e aperfeicoar a eficacia dos combustiveis em uso (Turns,
2013).

A combustdao é um processo complexo que ocorre através de reacdes
guimicas entre combustivel e oxidante. A combustdo pode ser com ou sem chamas,
laminar ou turbulenta, lenta ou rapida, dependendo das condi¢des usadas e como
a mistura dos reagentes ocorre (De Bortoli, 2009; Hoerlle et al., 2017).

A combustao sem chamas geralmente ocorre nos organismos dos seres vivos,

e a com chamas sdo usadas nas industrias, fabricas, motores, etc (Turns, 2013). Se
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a combustao for com chamas, esta é classificada como pré-misturada ou difusiva,
de acordo como o combustivel e o oxidante sdo misturado na zona de rea¢do ou
combustdo (Peters, 1992). Tém-se chamas pré-misturadas quando combustivel e
oxidante sdo misturados antes da zona de combustdo. Essas chamas sao utilizadas
em fornos de aquecimento por condu¢do ou conveccdo de calor, fogbes
domésticos e motores do tipo otto (onde a combustao ocorre com igni¢cdo por
centelha).

Quando os reagentes sao misturados dentro da zona de combustdo, as
chamas sao denominadas como difusivas. Nessas a difusao dos reagentes é mais
lento que as reac¢des quimicas, entdo, a taxa de mistura entre reagentes é que
controla o processo quimico. Em relacdo as chamas pré-misturadas, as chamas
difusivas sao mais seguras, estaveis e melhores de controlar durante a combustao
(Gaydon e Wolfhard, 1979), por isso sdao aplicadas para diferentes finalidades nas
industrias, como em queimadores, motores a diesel e lamparinas.

Chamas laminares ou turbulentas dependem da velocidade com que o
combustivel € injetado na zona de combustdo (Peters, 1992). Atualmente a maior
parte dos processos de combustdo envolvem fluxos difusivos e turbulentos
(Lorenzetti et al.,, 2012), no qual a turbuléncia provoca, como consequéncia no
escoamento, aceleracdo, aumento da taxa de difusao e troca de calor.

A modelagem de problemas envolvendo combustdo nao é facil, pois tem-se
diversos fatores envolvidos, como rea¢Bes quimicas, transferéncia de energia, de
massa das espécies quimicas, de temperatura, e também, a presenca da radiacao,
da pressdo, entre outras variaveis. E para resolvé-lo é necessario utilizar um
conjunto de Equacdes Diferenciais Parcias (EDP’s) acopladas e nao-lineares (Vaz e
De Bortoli, 2014), que sdo as equacdes de Navier-Stokes e as equagdes difusivas-
convectivas para a fracdo de mistura e espécies quimicas.

Para resolver essas equacdes numericamente, muitas vezes, sao utilizadas
simplificacbes e hipoteses, que desconsideram algumas variaveis contidas nos

seus termos, e a adimensionalizacdo (técnica utilizada para adimensionalizar os
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termos das equacg0des e reduzir o numero de parametros envolvidos no problema).
Também, sdo usados algumas técnicas ou métodos numéricos, que tem como
principal funcdo de auxiliar na obtencdo de analises mais eficazes da estrutura da
chama e seu comportamento durante a simulagdo numérica do escoamento
guimico ou combustao.

As simulacdes numéricas sao ferramentas importantes para o
desenvolvimento de pesquisas cientificas e otimiza¢des industriais, em que sdo
empregadas técnicas numeéricas comuns como a DNS (Direct Numerical
Simulation), LES (Large Eddy Simulation) e RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes),
com a finalidade de tratar a turbuléncia. Por isso, na simulacdo numérica da
combustdo, as escalas de tempo e comprimento devem ser consideradas para se
obter uma solucdo apropriada do processo (Vaz e De Bortoli, 2014).

A técnica DNS exige um custo computacional muito grande, pois a malha do
dominio deve ser refinada o suficiente para obter a solucdo do problema em
relacdo as pequenas escalas do fluxo e a estrutura interna das chamas (De Bortoli
et al., 2015). A técnica RANS determina uma solucdo para as equac¢fes de Navier-
Stokes, na qual as variaveis dependentes dessas equa¢des sdao decompostas em
uma componente meédia mais uma parte flutuante, onde apenas as variaveis
médias sdo resolvidas (Law, 2006). Como restricdo esta técnica nao pode ser
empregada para analise de estruturas mais finas, pois resolve apenas a média da
equac¢bes de balanco instantaneas, levando a resultados poucos precisos para
estes casos.

A técnica LES é um método intermediario entre DNS e RANS que consiste em
separar as grandes escalas das menores por meio do processo de filtragem
espacial ou temporal das equag¢bes de Navier-Stokes. Na qual as maiores
estruturas sao resolvidas pela filtragem das equacfes, e as pequenas estruturas
sao modeladas fisicamente (Poinsot e Veynante, 2001). Como as grandes escalas

sao resolvidas diretamente e as pequenas modeladas, os erros obtidos sao
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menores, devido a transferéncia de energia ocorrer das grandes para as pequenas
escalas (Corréa et al., 2018).

Entender os principios que regem os processos de combustao é importante
para obter avancos tecnoldgicos em processos industriais, para minimizar a
formac¢ao de subprodutos e poluentes decorrentes de processos quimicos. Para
desenvolver combustiveis com mais qualidade, melhorar a eficiéncia térmica em
motores, oferecer mais seguranca e prevencdao em plataformas e fabricas que
trabalham com produtos inflamaveis.

Neste trabalho apresenta-se os resultados da simulacdo numérica de
chamas difusivas de hidrogénio no interior de uma camara de combustdao no
formato retangular. Onde sao utilizadas as equacdes reativas de Navier-Stokes e a
equacdo da fracdo de mistura para o escoamento. Sao usadas também a técnica
LES, para a modelagem da turbuléncia, e o método de diferencas finitas (MDF), na
discretizagao das equac¢des governantes. Os resultados numeéricos obtidos estao

de acordo com os resultados experimentais encontrados na literatura.

2 FORMULACAO DO PROBLEMA

Todos o0s escoamentos sdo regidos por equacdes basicas denominadas de
equac¢des governantes que determinam o comportamento do fluxo em relagao a
variaveis como velocidade, densidade, pressdao, temperatura, entre outras. A
modelagem da chama difusiva e turbulenta utilizada neste trabalho é descrita pela
equacdo da quantidade de movimento 1, fracdo de mistura 2 e conservacao da

massa das espécies quimicas 3, sendo todas essas descritas nesta sec¢ao.

2.1 Formulagao do problema

Em muitos problemas é necessario realizar algumas simplificacbes nas

equac¢bes governantes, desconsiderando-se algumas variaveis que ndo sao
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necessarias para obter a solucdo. As equacdes apresentadas a seguir estdo em sua

forma simplificada. Assim as equacdes sdo:

dpvi _dpww; _ Op  Omy .

- T 5. =1,2,3, 1

ot ! Iz Ox; M oz by = 1,23, (1)

p (E + 1)‘8_11) = pDy, (ara(‘}.ﬂ“) , @)
oY OV _ %Y}, _

'OW + P’Lzaimi = pDy, (M) + Wy, 3)

onde p(Kg/m3®) é a densidade, v;(m/s?) é vetor velocidade, x; a coordenada
cartesiana espacial, t (s) o tempo, 7;;(Kg/m - s*) o tensor viscoso, p (Pa) a pressao,
Z a fracdo de mistura, D, (m?/s) coeficiente de difusdo da espécie quimica k,Y; a
fracdo massica da espécie k e wy, (mol/m-s*) a taxa de reacdo da espécie.

As variacbes da quantidade de movimento e das forcas presentes no
escoamento quimico sao definidas pela equa¢ao da quantidade de movimento 1,
na qual foram desconsiderados os efeitos das forcas externas. O fluxo de
combustivel durante a combustao é determinado por meio da equacado da fragao
de mistura 2, e o fluxo da massa das espécies quimicas pela equac¢do da
conservacao da massa 3, sendo que nessa o termo da taxa de reacgdo €

determinado como:

. . pYF pYo —-F
e = TR (MWE)A xp | —= | . 4

em que v, é o coeficiente estequiométrico da espécie, MW, (Kg/mol) a massa
molar da espécie, A o fator de frequéncia, E (J/mol) a energia de ativacao, R (J =

mol - K) é a constante dos gases e T (K) a temperatura.
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2.2 Modelagem da Turbuléncia

A turbuléncia é uma propriedade do escoamento que é descrita por
inUmeras  caracteristicas como difusdo, irregularidade, rotacionalidade,
tridimensionalidade, numeros de Reynolds elevados e multiplicidade de escalas
(Schiestel, 2008). Essas escalas sao classificadas em pequenas e grandes escalas.

As grandes escalas contém um nivel maior de energia cinética turbulenta,
também tém baixa frequéncia e apresentam tamanho comparaveis a dimensao
caracteristica do sistema no qual ocorre o escoamento (Peters, 2004). Nas
pequenas escalas predominam as forcas da viscosidade responsaveis pelos efeitos
de dissipacdo da energia no fluido.

Para tratar a turbuléncia contida nos termos das equacdes é utilizada uma
das ferramentas numeéricas mais viavel e promissora para simular fluxos realistas
de turbuléncia denominada de simulacdo em grandes escalas (LES). Nesta, os
movimentos das grandes escalas do fluxo turbulento sdo calculados diretamente
e apenas 0s movimentos das pequenas escalas sdo modelados.

A simulacdo em grandes escalas consiste em separar as grandes escalas das
menores pelo processo de filtragem das equac¢des do balanco, onde as variaveis
dependentes sdao expressas como a soma entre uma componente média e uma
flutuacdo. No processo de filtragem normalmente sao utilizadas as médias de
Reynolds e de Favre para decompor uma variavel dependente (Pitsch, 2006).

Considerando uma variavel f, pela média de Reynolds esta € decomposta em

uma parte filtrada ou média f e uma flutuacdo f’, como:
f=f+f" (5)

A média de Favre é aplicada com a finalidade de separar as flutuacdes
turbulentas do fluxo médio. Como na combustdo costuma ocorrer grandes
mudanc¢as na densidade € comum introduzir uma média ponderada pela

densidade f e uma flutuacéao f.
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A variavel f € decomposta assim:

f=r+r" (6)

Empregando a média de Reynolds e Favre nas equacdes da quantidade de

movimento (1), da fracdo massica das espécies (3) e da fracdo de mistura (2), o

conjunto dessas equacdes é dado por:

opv:)  Opuy)  Op 0Ty O o
o " om0 ow  am, P T W)l %

APVe)  AGY)  PEDY) 0~ o

o 0w, T Onor  om PV BYRI L (8)
0pZ)  opZ) P@EDiZ) 0 _—~ - =

ot N Oz B Ox;0z; Ox; [p(UEZ UIZ)]' 9

As equacdes anteriores precisam de modelos de fechamento para as
quantidades indefinidas como o tensor de Reynolds ﬁ(ﬁiﬁj—ﬁiﬁj), o fluxo das
espécies p(9,Y, — 7;¥;) e mistura p(#,Z — #,Z). Esses termos sdo modelados usando

modelos de viscosidade turbulenta (Lorenzetti et al., 2012). Assim:

s — ) =~ 10
L 7
PV — TV3) = —pDy 2 (1)
8.’13.-,;
L 7.
Al (12)

o(viZ —v;Z) = —pD .
Pt ViZ) = —p e

sendo D; a difusividade turbulenta.
Uma das primeiras medidas a ser adotada é aplicar a hip6tese de Boussinesq

gue expressa o tensor de Reynolds em funcdo da viscosidade turbulenta, como

segue:
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sgs o 15
Uif = 21y (S-gj - 38,&,;(5.@) , (13)

sendo v, a viscosidade turbulenta e S;; o tensor de deformac&o do campo filtrado,

dado por:
s 1[0y o
Sij = 3 (Ba:j + 3—13,) . (14)

Para modelar a viscosidade turbulenta é utilizado o modelo submalha de

Smagorinsky. Este modelo tem a funcdo de acrescentar os efeitos das pequenas
escalas nas equacdes filtradas, sendo também um dos modelos mais usados

(Corréa et al., 2018). Portanto, a viscosidade turbulenta é determinada como:

v = (CsA)?[S51, (15)

em que C, é a constante de Smagorinsky, A = }/dxdydz é o tamanho do filtro e |S;;| =
/ZS]-]-S]]- a norma de Frobenius. A constante de Smagorinsky depende muito do tipo

de escoamento, normalmente seu valor é estabelecido entre 0,1 e 0,3 para que 0s
resultados sejam satisfatérios (Pitsch, 2006; Lorenzetti et al., 2012).

De acordo com Peters (2004), a viscosidade dinamica é muito menor se
comparada com a viscosidade turbulenta, por isto, ela pode ser desconsiderada.

Portanto as equagdes governantes tornam-se:

Apv) | A@viv;) _ O, 9%y

ot Ox; T Oy + oz, ’ (16)
o(PpYe) | 0(puiYe)  *(PDYe) | —

ot - 8T¢ - 8.’131'8:}3.-,; + Wk, (17)

0(pZ)  ApviZ) _ O*(pDiZ) 18)

ot + dr; Ox;0x;
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2.3 Modelo Flamelet

O modelo flamelet é aplicado na area da combustdo especificamente para
chamas turbulentas. Para isso, considera-se que cada elemento da superficie de
uma chama difusiva envolvido pelo fluxo turbulento apresenta a estrutura e a
caracteristica de uma pequena chama laminar (Peters, 1986). Portanto, o modelo
flamelet consiste em abordar uma chama turbulenta como um conjunto de
pequenas chamas laminares. Isso é possivel porque em chamas turbulentas, as
escalas de comprimento de difusao turbulenta sdo maiores do que as escalas de
comprimento das reacdes quimicas. Assim o modelo flamelet permite tratar
separadamente a estrutura quimica da chama da estrutura do fluxo turbulento.

Este modelo utiliza transformacdes de coordenadas em rela¢gdo ao espago e
ao tempo para expressar a equag¢do da conservacdo da massa das espécies
gquimicas em funcdo da fracdo de mistura, porque essa consegue descrever
adequadamente a estrutura da chama na superficie.

A transformacdo de coordenadas € aplicada na superficie da chama na qual
assume-se que a camada de consumo de combustivel esta em condi¢des
estequiométricas (Lorenzetti et al., 2012), sendo assim a fracdo de mistura é
considerada estequiométrica Z.

A equacao flamelet é obtida considerando as transformacdes a seguir:

8 9Zd 9

90_029 0 19
o oty o (1)

o 0Z 0
= . 20
dx; ox; 07 (20)

e aplicando esta na equacdo citada anteriormente teremos um sistema de
equacdes baseado na fragdo de mistura.
A equacdo da conservacdo das espécies quimicas no sistema de coordenadas

da fracdao de mistura é dada por:
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Y, X [0V | -
ﬂg —,05 (822) + wWg. 21)

Os efeitos causados pela difusdo e conveccdo sdao expressos pela taxa de

dissipagdo escalar definida como:

~N 2
v=2n, (22) . (22)
8.’]3.;,;

2.4 Adimensionalizacao das equacgdes

A escrita das equacbes governantes na forma adimensional ajuda na
compreensao dos fundamentos dos fendmenos fisicos e na identificacao de forcas
dominantes (Fox et al., 2010), como também, diminuem as diferencas de ordem de
magnitude das escalas temporais e espaciais presentes.

A adimensionalizacdo consiste em substituir cada termo da equag¢ao por um
conjunto de variaveis e constantes com as mesmas dimensdes, resultando em uma
equacao adimensional. Portanto, as equacdes governantes escrita na forma

adimensional ficam da seguinte forma:

dpri)  O(puivy) 1 9p 1 day

ot or, ~ (MaPow, | Reds,’ (23)
3?]1 B ai{c’)gﬁ. S o (—Ze
Fr 7@ + VFDaYFYOe:cp( E ) , (24)
opZ) 0(puzZ) 1 (1 3*pD,Z)

ot T 0w  Re\Sc omom ) (25)

onde Re é o numero de Reynolds e Sc o numero de Schmidt, Ma é o numero de Mach,

Da é o nUmero de Damkobhler e Ze o numero de Zel’dovich.
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3 MODELAGEM COMPUTACIONAL

As equacdes deste trabalho foram discretizadas por meio do método de
diferencas finitas, que usa expansdes em série de Taylor para aproximar as
derivadas contidas nas equacdes diferenciais por aproximac¢fes de diferencas
finitas e a seguir obter a solu¢cdo do problema para cada ponto do dominio
discretizado (Fortuna, 2000).

Para isso, utilizou-se esquemas de diferencas finitas progressivas e centrais
de primeira e segunda ordem, em relacdo a cada termo especifico das equacgdes.
Para as derivadas temporais sdo utilizadas aproximacdes por diferencas
progressivas de primeira ordem, definidas como:

of _ [~
g — At + O(At) (26)
Diferencas centrais sdo empregadas para os termos das derivadas espaciais

de primeira ordem nas equacgdes, assim:

of| firrgk — ficrjk 9

| I e GO R @7)
of figerk — fij—1k 9

o =—— —= + O(Ay)"~, (28)
ik Ay (Ay)

of ikt — fijr—1 9

5a|,, = R rowd” (29)

Para as derivadas espaciais de segunda ordem, aproximacdes por diferencas

centrais de segunda ordem sao aplicadas, dadas por:

ﬁ _ fis1k — 2fi gk + ficijk
92, 1 (Az)?

+O(Ax)?, (30)
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*f fijarke — 2f ik + fij—1k 9

g7 — Lwtl 2L 2=+ O(Ay)?, (31)
y? ij.k (Ay)? (89)

O*f ~ Jigkerr = 2figk + fige—1 5

52|, " a: +O(A2)2. (32)

4 GEOMETRIA DO PROBLEMA E CONDICOES AUXILIARES

Para a simulacao numérica da chama difusiva de hidrogénio, considera-se a
geometria da camara de combustdo apresentada na Figura 1. O sistema de
combustdo é constituido por uma camara retangular de dimensdes H=1e L =11
no qual, em seu centro, na extremidade inferior, contém dois cilindros
concéntricos de raio interno 0,05 e raio externo 0,075. O combustivel é ejetado no
cilindro de diametro menor e no de diametro maior tem-se o pilot, no qual sao
posicionadas pequenas chamas com a finalidade de estabilizar a chama do jato.

O uso do pilot é uma das muitas técnicas existentes para estabilizacbes de
chamas difusivas turbulentas, pois ele ajuda a manter a chama fixada perto do
bocal do injetor do combustivel, evitando assim que possiveis instabilidades
possam acontecer durante o processo de combustdo. A corrente de combustivel
percorre uma distancia [ = 0,5 até a saida do injetor, onde se encontra com o
oxidante que € injetado na parte exterior ao pilot, ocorrendo a rea¢do quimica.

As condi¢8es auxiliares utilizadas sdo as condi¢cdes de contornos e iniciais.
As condicdes iniciais estabelecem os valores das variaveis dependentes em um
determinado instante de tempo, geralmente em t = 0. Ja as condi¢Bes de contorno
determinam os valores das variaveis nas fronteiras do dominio e também o fluxo
da variavel. Por existir diversos tipos de condi¢cdes de contorno, a escolha
adequada dessas é um fator determinante para se obter uma solu¢do numeérica
adequada (Fortuna, 2000).

Na entrada do dominio da cdmara, sdo empregadas condi¢cdo de fronteira
Dirichlet para as componentes do campo de velocidade, fracdo massica, fracdo de
mistura, etc. Jd na saida da camara de combustdo sdo usadas condi¢Bes de

Neumann nula para as variaveis mencionadas anteriormente.
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Figura 1 - Representacdo tridimensional da cd@mara de combustdo (Vaz e De Bortoli,

2014)
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Fonte: Autores (2021)

5 RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados numéricos sao comparados com os resultados experimentais
para uma chama difusiva de hidrogénio/nitrogénio (H2/N2), disponivel no Sandia
National Laboratories (SANDIA) (Laboratories, 1996), para validar e analisar o
comportamento da solugdo numérica do problema.

A chama Sandia tem forma de jato, é nao confinada e composta por uma
mistura de 50% de hidrogénio e 50% de nitrogénio. O comprimento da chama, em
geral, é dado na forma adimensionalizada, e as distancias sao normalizadas em
relacdo ao diametro da saida do jato de combustivel d (Vaz e De Bortoli, 2014).

A malha usada na simulacdo tem o formato tridimensional e 387:549 pontos,
sendo essa refinada na dire¢cdo longitudinal, vertical e transversal. O fator de

refinamento utilizado na direcdo longitudinal (x) é 0,08 e para as dire¢des vertical
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e transversal sdo usados fatores iguais a 0,9. O fator de refinamento menor em x
é devido ao fato que na regido proxima a saida do combustivel e no eixo central
acontecem os efeitos principais causados pela reacdo quimica, observado na
Figura 2, onde a cor vermelha representa o combustivel, a azul o oxigénio e as

cores intermediarias a reacdo quimica.

Figura 2 - Fracdo de mistura em relacdo ao eixo axial

15
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Fonte: Autores (2021)

O inicio do processo quimico ocorre quando o combustivel € injetado na
camara, por meio da fracdo massica Yy, = 0,067 e 0 oxidante por meio da fragao
massica Yo, = 0,2329. Entdo, quando o combustivel entra em contato com o
oxidante no interior da camara, o processo de combustdao comeca pela reacao
quimica dos elementos presentes na mistura.

Os valores para alguns parametros e variaveis sao: numero de Reynolds no
valor de 10%, passo de tempo At = 10~*, componentes das velocidades v; = 1,5 e
v, = v3 = 0, nUmero de Schmidt Sc = 0,89 e fracdo de mistura estequiométrica Zg; =
0,3. Por meio desses valores sdo apresentados os resultados numéricos obtidos
para a fracdo de mistura e o hidrogénio em relacdo ao eixo axial e radial.

Ao longo do eixo central da camara, a fracdo de mistura apresenta um
decaimento tanto para a solu¢do experimental, como para a numérica. Diferencas
entre as duas solucbes aparecem para x/d > 45, pois a partir deste ponto o
refinamento da malha é menor e o nivel de combustivel € mais baixo que o do

oxigénio, por tanto ele é consumido mais rapido, conforme verificado na Figura 3.
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Na Figura 4, tem-se a fracdo de mistura na seccdo radial para x/d = 20. O
resultado numeérico apresenta uma pequena diferenca em relacdo ao experimental,
tanto no inicio e no final da curva. O decréscimo da fracdo de mistura esta
adequado, pois o nivel de combustivel tende a diminuir conforme vai sendo
consumido, e quanto maior o valor do raio, menor o volume do combustivel.

Para x/d = 40, a fracdo de mistura comec¢a com 21% decaindo ao longo da
secdo radial, conforme mostra a Figura 5, na qual os resultados apresentam maior
discrepancia entre x/d =1 e x/d=5. O comportamento de decrescimento da
solu¢cdo numérica para a fracdo de mistura é devido a presenca da viscosidade
turbulenta, pois esta aumenta em relacdo ao eixo radial, onde seus efeitos sao
significativos e o refinamento da malha é menor. Conforme (Vaz e De Bortoli, 2014)
nas regides onde a malha é mais grossa os efeitos da viscosidade turbulenta

tendem a serem maiores, gerando um erro maior nesta aproximacao.

Figura 3 - Perfil da fracdo de mistura experimental e numérica em rela¢gdo ao eixo

central da cAmara de combustdo
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Fonte: Autores (2021)

Ci. e Nat., Santa Maria, v.43, Ed. Esp. X ERMAC RS, e14, 2021



Jesus, E.F.; Quadros, R.S.; Buske, D.| 17

Figura 4 - Fracdo de mistura em x/d = 20
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Fonte: Autores (2021)

Figura 5 - Fracdo de misturaem x / d = 40
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A fracdo massica do combustivel inicial é apresentada na Figura 6. Observa-
se que a medida que o combustivel vai sendo consumido durante a reacao, a fracao
massica do combustivel decresce até ser quase que totalmente consumida, ficando
apenas uma quantidade minima. E notavel que o fluxo do combustivel da solucdo
numérica decai mais lentamente do que a soluc¢do experimental ao longo do eixo
axial; logo o comportamento da fragcdo massica numérica esta adequado com o
resultado numérico da fracao de mistura.

Ja para x/d = 20 a fracdo massica da solu¢do numérica é um pouco maior do
gue a experimental, sendo que seus valores apresentam uma discrepancia entre
r/d =0er/d=2; a partir deste ponto a diferenca entre os resultados comeca a
diminuir conforme mostra a Figura 7.

Na Figura 8 entre r/d =0 e r/d = 2 o nivel da fracdo massica experimental é
menor em relagdo ao numérico, concluindo-se que o combustivel esta sendo
consumido nesse intervalo mais lentamente na solu¢do numeérica.

Uma analise de erro é realizada através do desvio padrdo (Tabela 1), nos
permitindo obter uma medida de dispersao para o conjunto dos dados numeéricos
obtidos, e ter uma estimativa do erro quando a solu¢dao numérica é comparada
com a experimental. Pode-se verificar na Tabela 1 que tanto a fracdo de mistura e
a fracdo massica apresentam um valor pequeno para o erro, conforme o esperado,
devido as simplificacdes realizadas nas equacdes governantes para obter a solucao
numérica do problema. E importante considerar que os dados experimentais s&o
estatisticos e a faixa de erro da ordem de 10%, pois 0 processo de queima da

chama é transiente (Vaz e De Bortoli, 2014)).

Tabela 1 - Analise de erro usando desvio padrdo

Posicdo Fun¢do de mistura (Z)  Fra¢do massica do hidrogénio (Yy,)
x/d =20 0,08787 0,00290
x/d = 40 0,07451 0,00012
x/d = 0,5 0,08068 0,01051
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Figura 6 - Fracdo massica do combustivel Hz2 ao longo do eixo central da cdmara de

combustao em x/d = 0,5

0.07

® o o Experimental
—t—p Numdrico

0.06

0.05 4

0.04

I,

0.03 4

0.02

0.014

Fonte: Autores (2021)

Figura 7 - Fracdo massica do combustivel H2 emx/d = 20
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Figura 8 - Fracdo massica do combustivel H> em x/d = 40
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6 CONCLUSAO

As equacles governantes de Navier-Stokes, em conjunto com as equacdes da
fracdo de mistura e conserva¢ao da massa das espécies quimicas, possibilitaram
analisar o processo da combustdao por meio do escoamento quimico, no interior
da camara de combustivel, para diferentes variaveis durante a simula¢cdo numérica.
Simplificacdes foram realizadas no problema com o intuito de diminuir sua
complexidade, ja que o sistema das equacdes utilizadas é considerado rigido,
devido a diferenca entre as escalas temporais envolvidas no escoamento.

Por causa do alto grau de turbuléncia presente no escoamento, foram
necessarios métodos para tratar as flutua¢gdes contidas no fluxo, como o LES.
Também, as equag¢bes foram adimensionalizadas para reduzir o numero de
parametros envolvidos no processo da combustdo e auxiliar na identificacdo das

forcas dominantes. Outro método aplicado foi o de diferenca finitas, para
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discretizar o dominio do problema e obter a solucdo numérica. Todas essas
técnicas utilizadas para modelar o problema da chama difusiva contribuiram para
obter os resultados numéricos com menos custo computacional.

Ao serem comparados, os resultados numéricos e experimentais
apresentaram diferencas em certas posicdes da chama. E importante salientar que
essas diferencas sao causadas pelo uso de métodos numéricos e técnicas de
simplificacdes, como também o formato do refinamento da malha, pois a medida
gue o valor do eixo axial aumenta, o grau do refinamento diminui, aumentando
assim os gradientes de viscosidade presente no fluxo.

A partir de chamas comuns, como a do hidrogénio, € possivel entender
melhor como ocorre o processo de combustdo em diversos combustiveis, e
portanto, este trabalho contribui para assimilar como acontece o fenédmeno da
combustdao em chamas difusivas para combustiveis de grande relevancia, desde os

gue apresentam cadeias simples até as mais complexas.
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