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RESUMO

SILVA SIQUEIRA, B. O. P. (2015), Simulagdo Numérica em CFD do Regime de Combustdo
Sem Chama Aplicado a Queima de Etanol Hidratado. Itajuba, 108p. Tese de Doutorado, Pos-
graduacao em Engenharia Mecanica, Universidade Federal de Itajuba.

A combustdo sem chama tem chamado a atencdo de pesquisadores da area de geracao
de energia por promover reducdo na emissdo de poluentes como NOy e CO e pela melhora na
performance dos combustores. Estudos recentes tem aliado esta tecnologia a utilizacdo de
biocombustiveis e os resultados se mostram bastante promissores. Sendo assim o presente
trabalho tem por objetivo analisar numericamente a combustdo sem chama de sprays
turbulentos de etanol hidratado através da ferramenta ANSYS CFX com base em resultados
experimentais relativos a caracterizacdo de um sistema compacto que opera neste regime de
combustdo. Nas simulagdes foram empregados os modelos de turbuléncia RNG k-¢, 0 modelo
de combustdo FRC/EDC, de radiacdo DT, modelagem de spray de combustivel pelo DPM e
mecanismo de reacdo com 70 reacdes e 26 espécies principais para o etanol. Os resultados
analisados foram a distribuicdo e os gradientes de temperatura no interior da camara de
combustdo, a composicdo dos gases na exaustdo da camara e a influéncia da variacdo do
coeficiente de excesso de ar no regime de combustdo sem chama. Os resultados numéricos
mostraram uma distribuicdo de temperatura relativamente uniforme no interior da cdmara com
baixos gradientes de temperaturas. Os niveis de emissdes de poluentes (CO,, CO, NOy e
UHC) também foram baixos, diminuindo significativamente com o aumento do coeficiente de
excesso de ar. De forma geral os resultados numericos apresentaram boa concordancia com os
dados experimentais disponiveis para comparacdo permitindo a validagdo da modelagem

desenvolvida na presente tese e também a caracterizacdo do regime de combustdo sem chama.

Palavras-chave: combustdo sem chama; flameless; ANSYS CFX; sprays turbulentos.
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ABSTRACT

SILVA SIQUEIRA, B. O. P. (2015), CFD Numerical Simulation of the Flameless
Combustion Regime Applied to the Burning of Hydrous Ethanol. Itajuba, 108p. PhD Thesis,
Pds-graduacdo em Engenharia Mecénica, Universidade Federal de Itajuba.

Flameless combustion has attracted the attention of researchers from the power
generation area by promoting a reduction in the emission of pollutants such as NOx and CO
and by the improved performance of the combustor. Recent studies have combined this
technology with the use of biofuels and the results have been quite promising. Thus the
present study aims to analyze numerically the flameless combustion of turbulent sprays of
hydrous ethanol by ANSYS CFX tool based on the experimental results about the
characterization of a compact system that operates at this combustion regime. In the
simulations were used the RNG k-¢ turbulence model, the combustion model FRC/EDC, DT
radiation model, fuel spray modeling by DPM and reaction mechanism with 70 reactions and
26 major species for ethanol. The analyzed results were the distribution and temperature
gradients within the combustor, the composition of the exhaust gases in the chamber and the
influence of the variation of the excess air coefficient in the flameless combustion regime.
The numerical results showed a relatively uniform temperature distribution within the
chambre and very low temperature gradientes. Pollutant emissions levels (CO,, CO, NOy e
UHC) were also quite low decreasing significantly with increasing of excess air cofficient.
The numerical values obtained showed good agreement with the experimental results,
allowing the validation of the numerical modeling developed in this thesis and also the

characterization of the flameless combustion regime.

Key-words: flameless combustion regime; flameless; ANSYS CFX; tubulent sprays.
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Capitulo 1

INTRODUGAO

1.1 — Motivac0es

O desenvolvimento tecnoldgico e o aumento populacional que vem ocorrendo nos
ultimos anos aumentaram de forma significativa a demanda de energia no mundo. Segundo
um estudo da Exxon Mobil Corporation até 2040 a demanda de energia no mundo tera um
aumento de cerca de 35%, o que pode dobrar sem ganho de eficiéncia em processos de
conversdo de energia, 0 que mostra a necessidade do aprimoramento dos processos de geragdo
de energia ja existentes e também do desenvolvimento de novas tecnologias para atender a
este aumento na demanda de energia.

Neste contexto de desenvolvimento humano e tecnoldgico e de geracdo de energia
cabe estudar o processo de combustdo, pois mais de 75% da energia utilizada em industrias e
até mesmo no cotidiano para movimentacdo de veiculos surge da queima de combustiveis,
principalmente fdsseis. Outro ponto importante a ressaltar € que a combustdo de combustiveis
fosseis € um dos principais responsaveis pelos diversos problemas ambientais que a
humanidade tem enfrentado. Estes fatos aceleraram as pesquisas em busca de aumento de
eficiéncia nos processos convencionais de combustdo, do desenvolvimento de novas
tecnologias de combustdo e de combustiveis alternativos de forma a reduzir as emissdes de
poluentes.

Recentemente a combustdo sem chama se tornou alvo de muitas pesquisas por
melhorar o desempenho nos processos de combustdo e por promover uma reducao
significativa nos niveis de emissdes de poluentes como NOy, CO e UHC. A combustdo sem

chama é resultado da mistura entre combustivel e jato de ar com uma forte corrente de gases
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de recirculacdo que propiciam uma zona de reacdo bem distribuida com auséncia de
quimiluminescéncia no interior da camara de combustédo, ressaltando que o pré-aquecimento
do ar de combustao nédo é pré-requisito para que o regime se manifeste (Wunning & Winning,
1997). Além das caracteristicas citadas anteriormente, algumas outras chamam muito a
atencdo de pesquisadores tanto do meio cientifico quanto do meio industrial como:

e Distribuicdo praticamente uniforme de temperatura na atmosfera de combustdo com
valores baixos, o que implica em menores emissdes de NOy, reducdo das tensdes
térmicas e consequentemente o0 aumento do tempo de vida atil da cadmara de
combustéo;

e Reducdo no consumo de combustivel quando se utilizam técnicas de recuperacédo de
calor no processo para pré-aquecimento do ar de combustdo e consequente diminuicao
nas emissdes de CO;

e Diminuicéo dos niveis de ruidos no processo;

¢ Na&o ha restri¢bes quanto ao tipo de combustivel a ser utilizado.

Porém para viabilizar sua aplicagdo a problemas praticos da engenharia é necessario um
melhor conhecimento dos fenbmenos fisicos e quimicos que governam este regime de
combustdo que ainda ndo possuem um equacionamento adequado e é neste sentido que se
incentiva a utilizacdo de ferramentas numéricas.

A andlise experimental tem fornecido informacdes bastante esclarecedoras sobre o regime
de combustdo sem chama, mas um estudo mais aprofundado dos fendbmenos que ocorrem na
atmosfera de combustdo ndo é tdo simples neste caso devido principalmente ao custo
envolvido na aparelhagem necesséria para realizacdo dos experimentos. Sendo assim muitos
pesquisadores tem recorrido a modelagem numérica para investigar a fundo este novo regime
de combustéo.

Caodigos computacionais como o CFD (Computational Fluid Dynamic) sdo utilizados para
este tipo de analises, mas esta ndo é uma simples tarefa. O conhecimento dos modelos de
turbuléncia, de combustdo, de transferéncia de calor, a modelagem das emissdes entre outros
disponiveis neste tipo de ferramenta devem ser compreendidos e manejados de forma correta
por seu usuério para obtencdo de resultados condizentes com a realidade.

A modelagem numérica do regime de combustdo sem chama através do CFD esta bastante
avancgada, principalmente para estudos envolvendo a queima de combustiveis gasosos, onde
se concentram a maior parte dos trabalhos encontrados na literatura sobre este regime de
combustdo fornecendo uma base de conhecimentos bastante sdlida sobre o assunto. Quanto
aos combustiveis liquidos o panorama ndo é o mesmo, o0s estudos numéricos disponiveis sdo

recentes e as informagdes encontradas mostram a necessidade de estudos mais aprofundados
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para a modelagem da combustdo sem chama destes combustiveis. Este tipo de modelagem
ndo envolve apenas combustdo, turbuléncia, transferéncia de calor, entre outros modelos
utilizados nas simulacdes de gases, é necessario também modelar a injecdo do combustivel
que varia de acordo com a geometria do injetor utilizado e ndo € uma tarefa tdo simples de se
realizar em CFD, pois cada injetor desenvolve um tipo de escoamento com caracteristicas
fisicas diferentes que devem ser minuciosamente analisadas para a reproducdo correta do
spray de liquido gerado pelo injetor.

Neste trabalho sera simulada a combustdo sem chama para etanol hidratado (96% em
volume) injetado na camara de combustdo através de um injetor do tipo blurry. Esta
tecnologia de injecdo em sistemas de combustdo sem chama € bem recente, portanto este
processo necessita de estudos mais aprofundados para que haja um bom entendimento dos
fendmenos fisicos e quimicos presentes na atmosfera de combustdo e qual a real influéncia
deste tipo de injecdo na reproducdo do regime de combustdo sem chama. Estes pontos seréo
discutidos no presente trabalho através de resultados obtidos por simulagdes numéricas em
CFD e comparados a resultados experimentais disponiveis sobre o assunto. O etanol hidratado
foi escolhido por ser um dos biocombustiveis mais utilizados no Brasil e também por ter sido
usado nas analises experimentais, sendo entdo um meio de comparagdo para os resultados

numéricos obtidos na presente tese.
1.2 — Objetivos

Analisar a potencialidade dos modelos de turbuléncia, combustdo e radiacdo
disponiveis no ANSYS CFX, bem como a modelagem do spray gerado pelo injetor blurry, na
reproducdo do regime de combustdo sem chama utilizando combustiveis liquidos, em
particular neste estudo o etanol hidratado. Os modelos de combustdo e turbuléncia seréo
variados e as modificacdes nas constantes matematicas serdo feitas, se necessario, para maior
aproximacdo com os dados experimentais disponiveis em Azevedo (2013) e validagdo da
modelagem numérica desenvolvida para o caso em estudo.

Os objetivos especificos do presente trabalho séo:

e Caracterizacdo do regime de combustdo sem chama

e Analise da relacdo entre a taxa de recirculagdo de gases de combustdo e a

distribuicdo de temperatura no interior da camara de combustdo;

e Levantamento dos gradientes de temperatura no interior da camara e da taxa de

formacéo de poluentes no processo de combustéo;

e Analisar a influéncia da variagdo do coeficiente de excesso de ar (A) para

caracterizagdo do regime de combustdo sem chama.



1.3 — Estrutura do Trabalho

No Capitulo 1 sdo apresentados a motivagdo e 0s objetivos para realizagdo da presente
tese, bem como a estrutura do texto.

O Capitulo 2 apresenta uma revisao bibliografica dos principais trabalhos utilizados
como base para o estudo do regime de combustdo sem chama. Na primeira parte foram
abordados os trabalhos experimentais para a combustdo sem chama de combustiveis liquidos
e gasosos, seguida pela discussdo dos trabalhos numéricos disponiveis para combustiveis
gasosos. O contetdo reunido foi utilizado como base para melhor entendimento dos
fendmenos fisicos, quimicos e termodindmicos envolvidos no regime de combustdo sem
chama para finalmente abordar os trabalhos numéricos que discutem a combustdo sem chama
de combustiveis liquidos que mostram quais os modelos de turbuléncia e combustédo
empregados na simulacdo deste regime.

No Capitulo 3 é discutido o método de solugdo empregado no presente trabalho,
ANSYS CFX. Neste capitulo sdo abordados os principais tipos de modelagem de turbuléncia
utilizados em simula¢Ges numéricas, 0s modelos de turbuléncia e combustéo utilizados para o
desenvolvimento das simulacbes do presente trabalho, bem como a formulacdo matematica
utilizada nos modelos escolhidos, e a modelagem de sprays turbulentos e os seus principais
fendmenos. Por fim é apresentado o mecanismo de reagdo empregado para o etanol hidratado.

No Capitulo 4 sdo apresentados os resultados obtidos nas simula¢bes numéricas
realizadas para o presente trabalho. Na primeira parte é apresentada uma discussdo sobre a
geometria e a malha numérica utilizadas nas simula¢Ges. Posteriormente sdo mostrados 0s
resultados para simulagGes iniciais onde é definida a modelagem mais adequada para o
problema em questdo. Definidos os modelos para as simulacdes, sdo apresentadas as
discussbes dos resultados numéricos para as condi¢cGes em que a cdmara de combustao opera
no regime de combustdo sem chama utilizando o modelo de turbuléncia RNG k-g, 0 modelo
de combustdo FRC (Finite Rate Chemistry), o modelo de radiacdo DT, a modelagem de fases
discretas DPM e mecanismo de reacdo de Verma (2004) com 70 reacOes e 26 espécies
quimicas principais para o etanol. Para caracterizagdo do regime de combustdo sem chama
foram discutidos pontos principais como a distribui¢do de temperaturas no interior da cdmara,
gradientes de temperatura, composicdo dos gases na exaustdo e a influéncia da variagcdo do
coeficiente de excesso de ar no processo de combustdo. Todos os resultados obtidos foram
comparados aos resultados experimentais de Azevedo (2013) para validagcdo da modelagem

numeérica.
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O Capitulo 5 apresenta as conclusdes obtidas neste trabalho de tese e os temas que

podem ser desenvolvidos em trabalhos futuros.



Capitulo 2

REVISAO BIBLIOGRAFICA

O Capitulo 2 tem por objetivo apresentar uma revisdo de trabalhos presentes na
literatura que discutem o regime de combustdo sem chama abordando seus principais aspectos
e caracteristicas. Uma visdo geral dos trabalhos disponiveis na literatura mostra uma
quantidade expressiva de pesquisas sobre a combustdo sem chama de combustiveis gasosos
tanto do ponto de vista experimental quanto numérico, constituindo uma base bastante sélida
a respeito dos fendbmenos e caracteristicas para este processo. Ja para combustdo sem chama
de combustiveis liquidos os estudos ainda sdo muito recentes, principalmente as analises
numeéricas dada a dificuldade de mensurar e observar as caracteristicas e fendbmenos que se
desenvolvem na regido de injecdo do spray de combustivel. Sendo assim para promover
melhor entendimento sobre o assunto discutido na presente tese apresenta-se na primeira parte
a abordagem experimental da combustdo sem chama de combustiveis gasosos seguida da
discussdo sobre combustiveis liquidos. A segunda parte segue a mesma estrutura, porém sao
apresentados os trabalhos numericos para a combustdo sem chama de combustiveis gasosos e

liquidos, respectivamente.
2.1 — Regime de Combustdo Sem Chama

2.1.1 - Conceito de Combustdao Sem Chama

A combustdo sem chama foi identificado nos anos 90 e é caracterizado por uma zona
de reacdo bem distribuida na atmosfera da camara de combustdo resultante da recirculacéo

interna dos gases da combustdo a altas velocidades promovendo diluicdo progressiva da
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mistura entre 0s reagentes e 0os produtos inertes provenientes da combustdo o que evita a
formacéo de chamas localizadas e faz com que a reacdo de combustéo se distribua de forma
uniforme ao longo do volume da camara, com distribuicdo homogénea de temperatura e de
espécies quimicas tais como NOy CO e UHC. Este regime se manifesta somente quando a
temperatura de toda a mistura se encontra a valores acima da temperatura de autoignicédo da
mistura reagente.

Porém, esta é uma definicdo aproximada para este regime de combustdo a partir do
qual ndo podem se realizar analises em um processo de combustdo. Sendo assim no item
seguinte do presente capitulo é apresentada uma revisdo dos trabalhos experimentais da
literatura para levantamento de informac6es que permitam um entendimento mais abrangente

do conceito de Combustdo Sem Chama.
2.1.2 - Abordagem Experimental Para Combustiveis Gasosos

A combustdo sem chama é uma tecnologia relativamente nova desenvolvida com a
finalidade de reduzir a emissdo de gases poluentes como 0 NOy e o CO bem como aumentar a
eficiéncia dos processos em combustores. Na década de 1990 os estudos se intensificaram em
cima desta tecnologia tendo em vista a viabilidade deste processo em relacdo a combustéo
convencional.

Este fendmeno foi observado pela primeira vez pelos pesquisadores J. A. Wiinning e J.
G. Winning durante um experimento em um queimador regenerativo (Ver Figura 2.1). O
regime de combustdo sem chama se manifestou para temperatura de fornalha de 1000°C e ar
pré-aquecido a 650°C. Nestas condi¢bes o combustivel foi completamente queimado, nédo
houve a formacdo de chama convencional e as emissGes de CO e NOy foram extremamente
baixas. Inicialmente pensou-se que o queimador estava com problemas operacionais, mas
estudos posteriores levaram os pesquisadores J. A. Wiunning e J. G. Wiinning a um novo
regime de combustdo denominado combustdo sem chama, chamado por eles FLOX (do

inglés: Flameless Oxidation).



Combustivel e ar

Combustivel Ar

\4

(a) (b)
Figura 2.1 — Regimes de combustdo: (a) convencional e (b) Regime de Combustado sem

Chama obtidos nos experimentos realizados por Wiinning &Winning (1997).

O regime de combustdo sem chama recebe varias denominac6es no meio cientifico e
industrial e estas sdo dadas de acordo com os parametros utilizados no processo. Dentre elas
destacam-se os nomes Flox®, HIiTAC, HiCOT, Mild Combustion e Colorless Distributed
Combustion (CDC).

Katsuki et al., (1998) denominaram este novo regime HiTAC, sigla do inglés High
Temperature Air Combustion, um termo muito comum na literatura. Neste processo a
temperatura de entrada do ar de combustdo na cadmara deve ser alta de modo que a
temperatura de entrada dos reagentes seja maior que a temperatura de autoignicdo da mistura.
Este mesmo processo também é conhecido como HiCOT (High Temperature Combustion
Technology), que se refere de forma geral a todas as tecnologias que exploram a alta
temperatura de entrada dos reagentes (Cavaliere & Joannon, 2004).

Outro termo relacionado ao regime de combustdo sem chama ¢é o “Mild Combustion”
que é caracterizado por dois parametros: a elevada temperatura de entrada dos reagentes e 0s
baixos gradientes de temperatura atingidos durante as reacfes que ocorrem no interior da
camara de combustéo.

Cavaliere & Joannon (2004) fizeram uma revisdo sobre a Mild Combustion analisando
0s aspectos fisicos, termodinamicos e quimicos do processo, levantando o maior nimero
possivel de informagdes e promovendo um conhecimento mais aprofundado sobre os
fundamentos e aplicacfes deste processo, além de caracteriza-lo sob o ponto de vista de
diversos autores como Oberlack et al., (2000), Peters (2000) e Kumar et al., (2002).

Gupta et al., (2003) classificaram este novo regime de combustdo como Colorless
Distributed Combustion (CDC). Eles mostram que a alta temperatura de entrada do ar de
combustdo é um dos principais parametros, como ocorre na HiTAC, porém se diferencia pela
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alta intensidade da reacdo de combustdo com tempo de residéncia mais curto e por exigir uma
mistura homogénea dos reagentes (ar, combustivel e gases quentes) a fim de promover uma
reacao de combustao bem distribuida por todo o espa¢o do combustor.

Por apresentar caracteristicas interessantes como baixos niveis de emissdo de gases e
baixos gradientes de temperatura no interior da cAmara, varios pesquisadores partiram para o
estudo deste processo a fim ampliar seu campo de aplicagdo como camaras de combustédo de
turbinas a géas e fornalhas petroquimicas.

Winning &Wunning (1997) desenvolveram um estudo sobre o processo de combustéo
sem chama apresentando os principios basicos desta tecnologia e exemplos de aplica¢do. Os
resultados obtidos experimentalmente foram analisados através de simula¢cdes numéricas em
CFD.

Segundo os autores o regime de combustédo sem chama exige condigdes controladas de
mistura dos reagentes e de temperatura no interior da camara de combustdo. O processo foi
idealizado pelos autores conforme mostrado na Figura 2.2, que é dividida em trés regides I, 11
e lll.

Na regido | o ar de combustdo é misturado com os gases de recirculagdo aumentando
sua temperatura e velocidade de escoamento. Esta mistura segue para a regido Il, onde o
combustivel é adicionado a mistura dando inicio a rea¢do de combustdo. Na regido Il calor é
retirado dos produtos da combustdo a fim de manter os niveis de temperatura na regido Il a
valores suficientes para sustentar a reacdo de combustdo que ocorre na mesma, valor este que
ndo deve exceder 1850 °C. Durante a rea¢do de combustdo uma grande quantidade de gases
inertes encontra-se dispersa na atmosfera da camara e valores de temperatura acima do limite

levam a alta taxa de formacdo de NOy.

Arde
combustdo

Calor do
Processo
/S Qu

m

Gas de N
L —

Exaustio == ] S

7 V)

Combustive] ==

ANREERNNN SURNNNNNNN DNENNNNNNNN SNNNNNN
| I

Figura 2.2 — Processo idealizado do Regime de Combustdo sem Chama. Wiinning &
Wiinning (1997).
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Wunning & Winning (1997) ainda observaram que a recirculagdo dos gases de
exaustdo leva ao aumento da quantidade de inertes na atmosfera da camara. Para controlar
este problema, definiram entdo o parametro Taxa de Recirculacdo, também denominado

critério de estabilidade, “K,”, que ¢ definido na Equagao (2.1):

(2.1)

Onde m_ representa a vazdo massica de gas de exaustdo recirculada, m_a vazéo

massica de combustivel e m, a vazdo massica de ar de combustéo.

Com base na taxa de recirculagcdo dos gases de exaustdo os autores elaboraram um
diagrama onde foram definidos os limites de estabilidade para trés regimes de combustdo em
funcdo da temperatura da camara de combustdo representado na Figura 2.3.

No diagrama da Figura 2.3 sdo definidas trés regides A, B e C. A regido A
corresponde as reagdes de combustdo com chamas estaveis, onde os limites de flamabilidade
para combustdo de hidrocarbonetos e ar mostram que € possivel atingir misturas inflaméaveis
para K, < 0,5. Assim a quantidade de produtos de recirculagdo gerados ¢ suficiente para
estabilizar a chama. O aumento do valor da taxa de recirculacdo no processo leva ao
aparecimento de chamas instaveis, representadas na regido B. A combinacdo entre
temperatura e taxa de recirculacdo pode levar ao descolamento da chama e para temperaturas
no interior da camara inferiores a temperatura de igni¢cdo da mistura ocorre a extincdo da
chama.

O regime de combustdo sem chama é definido na Figura 2.3 pela regido C onde se
observa que se a temperatura do combustor e Ky possuem valores suficientemente altos, o
combustivel pode reagir de forma estavel e constante no regime de combustdo sem chama.
Outro ponto importante observado na Figura 2.3 é que nao é possivel obter o regime de
combustdo sem chama com a cdmara de combustao fria, o procedimento comumente indicado
¢ aquecer a camara com o processo de combustdo convencional elevando os niveis de
temperatura no interior desta a valores superiores ao de temperatura de autoigni¢do da mistura

reagente e a partir de entdo o combustor passa a operar no regime de combustdo sem chama.
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Temperatura da Camara (°C)

0 i 1 i

0 2 4 6 8
Recirculacao de Gases de Combustao (Kv)
Figura 2.3 — Diagrama de limites de estabilidade para diferentes modos de combusté&o.
Wiinning & Wiinning (1997).

Outras caracteristicas que, na visao dos autores, chamam atencao para este regime séo:

e Baixos gradientes de temperatura no interior da camara, evitando a formagéo de
pontos quentes;

e A supressdao da formacdo de NOy térmico devido aos baixos gradientes de
temperatura;

e Baixa concentracao de espécies, que aliada aos baixos gradientes de temperatura,
implica em menor formacéo de poluentes e

e Baixos niveis de emissao de ruidos durante o processo.

Os resultados apresentados por Winning & Winning (1997) despertaram o interesse
de outros pesquisadores devido aos muitos pontos positivos encontrados no regime de
combustdo sem chama. Com isso estudos posteriores se desenvolveram com a finalidade de
esclarecer os fendmenos envolvidos neste novo regime e a partir dai expandir sua aplicacdo a
sistemas praticos que utilizam combustdo em seus processos. Como Plessing et al., (1998),
gue investigaram o regime de combustdo sem chama utilizando metano como combustivel. Os
resultados foram analisados através de uma técnica oOptica de medicdo de concentracdo de
radical hidroxila (OH), eles observaram que a concentragdo de radical OH na regido onde
ocorre a reagdo de combustdo é menor para a combustdo sem chama frente as concentracoes

encontradas na combustdo convencional. Os autores obtiveram a combustdo sem chama a
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temperaturas superiores a 680°C e gradientes de temperatura no interior da camara de
combustdo variando entre 200 °C e 400°C, com limites maximos de temperatura nao
ultrapassando 1380 °C. Outro resultado muito interessante foi que mesmo utilizando altas
temperaturas de pré-aquecimento do ar de combustdo houve supressdo na formacdo de NO
térmico.

Gupta (2000) pesquisou caracteristicas quimicas e termicas do regime HiTAC, uma
das variaveis do regime de combustdo sem chama, utilizando como combustivel uma mistura
de propano-ar. Os parametros aplicados ao processo foram o ar de combustdo pré-aquecido a
1100 °C variando as concentrages de oxigénio no mesmo entre 2% a 20%. Os resultados
obtidos mostraram que a reacdo de combustdo no processo HITAC é mais estavel, quando
comparada as reacfes que ocorrem nos processos de combustdo convencional, e se distribui
de forma homogénea no interior da camara de combustdo. Foram obtidos também baixos
niveis de emissdo de NOy, CO e UHC (Do inglés:“Unburned Hidrocarbon”).

Quanto ao comportamento térmico e quimico do processo, 0s autores concluiram que
hd uma forte dependéncia das propriedades do combustivel, da temperatura de pré-
aquecimento do ar de combustdo e principalmente da concentracdo de oxigénio do ar, pois a
medida que esta diminui a chama muda de cor, tornando-se praticamente incolor para

concentracdes muito baixas de oxigénio, conforme apresentado na Figura 2.4.

(@) 21% de O, (b) 8% de O, (c) 2% de O,
Figura 2.4 — Comportamento da chama na reagdo de combustdo com ar pré-aquecido a
1100°C e concentracao de oxigénio, O, em (a) 21%, (b) 8% e (c) 2%. Gupta (2000).

Gupta (2000) ainda analisou o comportamento de chamas de metano com temperatura
de pré-aquecimento do ar de combustdo de 1000 °C e para as mesmas concentracdes de O,
utilizadas anteriormente. A diferenca entre os dois combustiveis reside na intensidade
luminosa da chama, que para o metano torna-se praticamente invisivel para baixas

concentragdes de O, no ar de combustéo (Ver Figura 2.5).
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(@) 21% de O, (b) 8% de O, (c) 2% de O,

Figura 2.5 — Chamas de metano com ar de combustao pré-aquecido a 1000 °C e concentracao
de oxigénio, O, em (a) 21%, (b) 8% e (c) 2%. Gupta (2000).

Uma revisao bibliografica extensa sobre o regime de combustdo sem chama foi feita
por Cavaliere & Joannon (2004). Eles apresentaram em seu trabalho uma anélise envolvendo
os aspectos fisicos, quimicos e termodindmicos do processo, bem como conceitos
fundamentais para entendimento do mesmo. Pardmetros como campo de temperatura, pressao
de operacdo, concentracdo de espécies na regido de combustdo e exaustdo e as potencialidades
do novo regime foram discutidas. Em suas conclusfes os autores definem o regime de
combustdo sem chama como um processo de combustdo onde a temperatura de entrada da
mistura reagente no combustor deve ser superior a temperatura de autoignicao desta mistura e
que o aumento de temperatura na zona de reacdo ndo deve ultrapassar o valor da temperatura
de autoignicéo da mistura.

Kumar et al., (2005) realizaram um experimento para reproduzir o regime de
combustdo sem chama utilizando os combustiveis GLP (gas liquefeito de petrdleo ) e
“producer gas” para comparacao de resultados com o regime de combustdo convencional. Os
autores conseguiram atingir o regime de combustdo sem chama onde os niveis de emissdo de
poluentes e de ruidos do processo foram reduzidos significantemente frente a combustdo
convencional. Outra conclusdo importante foi que em seu experimento ndo houve pré-
aquecimento do ar de combustdo, sendo este injetado & temperatura ambiente e sem diluicdo
prévia dos reagentes para reproducdo do novo regime, fazendo frente ao fato da necessidade
do pré-aquecimento do ar de combustdo proposto por outros autores na literatura, como por
exemplo, Winning & Wiinning (1997).

VariacOes no projeto da cAmara de combustdo também foi um ponto de analise no
regime de combustdo sem chama. Szegd et al., (2009) elaboraram uma fornalha para estudos

sobre este novo regime em uma configuracdo onde os jatos de ar de combustdo e de
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combustivel sdo paralelos ao canal de exaustdo e montados na mesma parede. Experimentos
foram realizados com ar de combustdo com e sem pré-aguecimento.

Os autores obtiveram a combustdo sem chama dos dois modos confirmando o que foi
mostrado por Kumar et al., (2005) quando afirmaram que o pré-aquecimento do ar de
combustdo ndo é requisito para atingir este regime. Outra conclusdo deste trabalho diz
respeito a configuracdo utilizada na fornalha que promoveu grande uniformidade no campo de
temperaturas na atmosfera de reacdo. Ao final de sua pesquisa, 0s autores mostraram que 0
critério de estabilidade (K,), definido por Wiinning &Wiiinning (1997) varia para cada tipo de
camara de combustdo, sendo necessario um conhecimento aprofundado do campo de
escoamento para definicdo deste.

Castela (2010) estudou o regime de combustdo sem chama em uma fornalha
laboratorial utilizando a mesma configuracdo de injecdo de ar e combustivel e exaustdo
apresentada por Szeg0 et al., (2009). Os pardmetros de andlise do processo foram a
temperatura de pré-aquecimento do ar de combustdo ¢ o coeficiente de excesso de ar (A).

Os valores de temperatura de pré-aquecimento (T,q) do ar de combustdo que
apresentaram resultados mais expressivos foram 300 K, 400 K, 500 K e 600 K. Porém, a estas
temperaturas o coeficiente de excesso de ar deveria estar acima do limite inferior de operagéo
da fornalha A=1,3, pois valores abaixo deste tornam a reacdo de combustdo instavel havendo
desprendimento de chama. Para valores crescentes de A, em torno de 1,4, hd a diminui¢do da
intensidade luminosa da chama, tornando-se praticamente incolor, acompanhada da
diminuicdo dos niveis de ruido do processo para valores mais elevados de A. O limite superior
de A foi definido em 3,8, pois valores acima deste implicam em temperaturas adiabaticas de
chama muito baixas, descaracterizando o regime de combustao sem chama.

Os niveis de emissdo de NOy, CO e UHC foram baixos apresentando forte
dependéncia da combinacdo entre temperatura de pré-aquecimento ¢ A.

Arghode & Gupta (2010) analisaram a viabilidade da aplicacdo do regime de
combustdo sem chama a camaras de combustdo de turbinas a gas. Em seu experimento 0s
autores utilizaram quatro configuragdes de injecdo de ar e combustivel na camara (Ver Figura
2.6) para analise do campo de escoamento variando a razdo de equivaléncia ar/combustivel
(¢) entre 0,7 e 0,9. Cada uma dessas configuragdes reproduz um determinado campo de
escoamento que, conforme os autores tem forte influéncia sobre o jato de combustivel

injetado e a mistura reagente formada (Ar/Combustivel).
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Saida Ar Saida Ar Saidas ol Saida
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Combustivel Ar Combustivel
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Figura 2.6 - Configuraces para injecdo de ar e combustivel na cdmara de combustéo.
Arghode& Gupta (2010).

O regime de combustdo sem chama foi obtido para as configuracdes "Opp." e "Bot.",
onde no interior da camara de combustdo observou-se uma zona de reacdo bem distribuida,
campos de temperatura uniformes, baixas taxas de emissao de NO (7 ppm, ¢ = 0,7) e CO (20
ppm, ¢ = 0,7) e diminuigdo dos niveis de ruido no processo (Ver Figura 2.7.b e 2.7.d). Nas
configuracbes "Diff." e "Top." a reacdo de combustdo e a distribuicdo de temperatura no
interior da camara se apresentaram instaveis, com altas taxas de emissdo de NO e CO e de

ruidos. Na Figura 2.7 encontram-se as fotografias do ensaio feito pelos autores.

(a) Diff., (b) Opp., (c) Top, (d) Bot., (c) Diff.,
phi=0.7 phi=0.7 phi=0.7 phi=0.7 phi=0.8 phi=0.8
(g) Top. (h) Bot., (1) Diff., () Opp.. (k) Top, (1) Bot,,

phi=0.8 phi=0.8 phi=0.9 phi=0.9 phi=0.9 phi=0.9
Figura 2.7 - Comportamento da chama para as quatro configuragdes com a variacao da razéo
de equivaléncia (¢). Arghode& Gupta (2010).
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Verissimo (2011) realizou um ensaio experimental em uma camara de combustdo
operando em regime de combustdo sem chama utilizando metano como combustivel. Para
analise dos resultados foram utilizadas imagens de quimiluminescéncia do radical hidroxila as
quais mostraram que o regime de combustdo € fortemente influenciado pelas condi¢cfes de
operacdo da cémara, sendo estas a velocidade do ar, temperatura, carga térmica de
combustivel e coeficiente de excesso de ar (A). As imagens do radical OH mostraram que para
valores mais baixos de A a reagdo de combustdo se distribui de forma homogénea no interior
da camara e os gradientes de temperatura encontrados séo baixos, caracterizando o processo
de combustdo sem chama. Valores maiores de A levam a formacdo de uma frente de chama na
regido onde ocorre a mistura dos reagentes e consequentemente a altos gradientes de
temperatura. As imagens de quimiluminescéncia do radical OH para variagdo de A sdo
apresentadas na Figura 2.8.

O autor ainda verificou em seu experimento a baixa emissdo de espécies como o NO,
devido a supressdo do mecanismo de formacdo de NO térmico e de CO, propiciada pela alta
taxa de mistura que ocorre no interior da camara. Ainda houve a inibicdo da formacédo de
UHC e C,.

= Ar
=3P Combustivel

l?’..o.l.&..

50

100

150

200

250

]

-50 0 S0

b)

Figura 2.8 — Imagens da distribuicdo do radical hidroxila (OH) no interior da cAmara de
combustdo em func¢édo do coeficiente de excessodear.a)A=1,1;b)A=1,3;c) A=15;d) A=
1,7;,) A=19ef)A=2,1. Verissimo (2011).

Ayoub et al., (2012) desenvolveram um experimento para obtencdo do regime de
combustdo sem chama com mistura de combustiveis como metano/hidrogénio em uma

camara de combustdo laboratorial e observaram que o0 regime se manifesta
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independentemente da proporcdo dos componentes da mistura. A presenca do hidrogénio na
mistura combustivel influenciou os niveis de emissdo de NOy e CO, diminuindo a formacéo
de NOy principalmente pelo processo NO-Prompt e juntamente com o aumento da taxa de
excesso de ar reduziu a emissdo de CO no processo. Um teste foi realizado utilizando apenas
hidrogénio puro como combustivel sem pré-aquecimento do ar de combustdo e os autores
observaram que a camara operou no regime de combustdo sem chama em condi¢des proximas
a zero emissdo de NOx.

Oliveira (2012) apresentou em sua tese um estudo experimental realizado em um
combustor e um queimador, ambos de escala laboratorial, operando no regime de combustéo
sem chama para temperaturas de pré-aquecimento do ar de combustdo menores que a
temperatura de ignicdo do combustivel, neste caso o gas natural veicular (GNV). O regime de
combustéo sem chama foi caracterizado através da distribuicdo de temperatura no interior da
camara, dos niveis de emissfes de poluentes e de observagdes visuais. O autor concluiu que
para a geometria de camara testada o pré-aquecimento do ar de combustdo a 250°C foi
fundamental para obtencdo do regime de combustdo sem chama que se manifestou para
temperatura variando entre 870 e 1040°C, com gradientes de temperatura inferiores a 110°C.
Outro parametro analisado foi a razdo de equivaléncia ar/combustivel que variou de 0,7 a 1,1
e 0 regime de combustdo sem chama foi obtido para as raz6es de equivaléncia 0,9, 1,0 e 1,1.
Para estes valores houve aumento da temperatura da parede da caAmara para valores em torno
de 260°C inibindo instabilidades térmicas no volume da cAmara e favorecendo a sustentacao
do regime de combustdo sem chama. Nestas condi¢fes ainda houve reducdo dos niveis de

emissdo de NOye CO.
2.1.3 - Abordagem Experimental Para Combustiveis Liquidos

Ate o presente momento foram discutidos resultados relativos ao regime de combustéo
sem chama para combustiveis gasosos, pois sdo os trabalhos que mais se destacam na
literatura. As pesquisas com aplicacdes para combustiveis liquidos sdo bem recentes devido as
condicbes necessarias para utilizagdo destes. Os trabalhos envolvendo este tipo de
combustivel tem seu foco na estrutura da cdmara de combustao, principalmente no sistema de
injecdo que é o responsavel pela vaporizagdo do combustivel dando maior eficiéncia ao
processo. Estas e demais caracteristicas da combustdo sem chama de combustiveis liquidos
serdo apresentadas a seguir.

Um dos primeiros trabalhos com combustiveis liquidos de destaque € Torresi et al.,
(2010) que analisou o regime de combustdo sem chama atraves de experimentos e simulagdes

numéricas utilizando 6leo diesel, um queimador aerodindmico de multiplos estagios e ar de
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combustdo diluido e altamente pré-aquecido na entrada do sistema. O intuito de reproduzir o
regime de combustdo sem chama foi alcancado e a comparacdo quantitativa entre os
resultados numéricos e experimentais foi positiva, conforme ilustra a Figura 2.9. O autor
ainda destaca que houve queima completa do 6leo diesel e distribui¢do uniforme do campo de

temperaturas.

¥

L

Figura 2.9 — Comparacdo entre os resultados numérico e experimental para o regime de

combustdo sem chama. Reproduzida de Torresi et al., (2010).

Derudi & Rota (2011) compararam os resultados experimentais obtidos na combustéo
sem chama de combustiveis gasosos (metano e GLP) e liquidos (n-octano, n-octano/i-octano,
n-octano/i-octano/n-decano). Para injecdo dos combustiveis foi utilizado uma configuracéo de
bocal duplo, que deu maior sustentabilidade a combustdo sem chama. Os niveis de emissdes
de NOy foram baixos para ambos tipos de combustiveis, se mantendo abaixo de 12 ppm e 0
regime de combustdo sem chama se manteve estavel durante os experimentos. A diferenca
entre os dois tipos combustiveis é a faixa de temperatura e de K, em que a camara opera no
regime de combustdo sem chama, conforme mostrado na Figura 2.10 onde se vé que 0S
combustiveis de mesma natureza fisica encontram-se dentro da mesma faixa de operagdo da
camara, mas héa variacdo da faixa de operacdo da camara no regime de combustdo sem chama
para 0s combustiveis liquidos e gasosos. Com isso 0s autores concluem que neste regime de
combustdo o estado fisico do combustivel € muito mais relevante frente ao tamanho da cadeia

de carbono do combustivel.
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Figura 2.10 — Faixas de operacdo da camara de combustdo no regime de combustdo sem

chama para os diferentes tipos de combustiveis utilizados. Derudi & Rota (2011).

Reddy et al., (2013) estudaram o regime de combustdo sem chama experimental e
numericamente em um combustor de dois estadgios. Os combustiveis utilizados foram
querosene, gasolina e 6leo diesel. O foco de estudo foi a variacdo da emissdo de poluentes
com a poténcia térmica do combustor que operou nos valores de 20, 30, 40 e 60 kW. Outros
pardmetros variados no processo foram a razdo de equivaléncia ar/combustivel e o coeficiente
de excesso de ar na mistura. Na Figura 2.11 observa-se que a concentracédo de CO e CyHy
diminui com o aumento da razdo de -equivaléncia para os trés combustiveis,
independentemente da utilizacdo de excesso de ar na mistura reagente. J& a concentragdo de
NOx aumenta com o aumento da razdo de equivaléncia para 0s trés combustiveis,
apresentando valores menores quando utiliza-se excesso de ar na mistura reagente. A
temperatura maxima de operacdo ndo ultrapassou 1800°C para todos valores de poténcia
térmica utilizados e os niveis de ruido mantiveram-se em torno de 84 dB, sendo estes bem
abaixo daqueles obtidos para o mesmo combustor operando em regime de combustdo

convencional que giram em torno de 102 dB.
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Figura 2.11 - Taxa de emissdo de poluentes para diferentes razdes de equivaléncia, poténcia

de operacdo e coeficiente de excesso de ar. Derudi & Rota (2011).

Azevedo (2013) desenvolveu em seu trabalho de doutorado um sistema compacto de
combustdo sem chama para queima de biocombustiveis liquidos utilizando um injetor do tipo
blurry. O combustivel utilizado nas andlises foi o etanol hidratado. Para atingir o regime de
combustdo sem chama a camara de combustdo foi pré-aquecida através da combustdo
convencional, o qual elevou a temperatura no interior da cdmara acima da temperatura de
autoignicdo da mistura, em torno de 800°C, ocorrendo entdo a transicdo para o regime de
combustdo sem chama. A autora levantou durante seu experimento o perfil de aquecimento
para as temperaturas na parede da camara durante a obtencdo do equilibrio térmico e

representou este perfil de forma gréfica (Ver Figura 2.12).
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Figura 2.12—Perfil de aquecimento da camara de combustdo durante o experimento.
Reproduzido de Azevedo (2013).

Na Figura 2.12 existem trés regiGes definidas onde se observa a distribuicdo de
temperatura ao longo da camara de combustdo. Na regido | os gradientes de temperatura séo
altos no interior da camara representando o regime de combustdo convencional. Na regido Il
o0s gradientes de temperatura comecam a diminuir o que indica a transi¢do entre regimes. Ao
atingir a regido Il os gradientes de temperatura s&o muito baixos na regido onde a reagéo de
combustdo se desenvolve mostrando uma estabilidade térmica do processo caracterizando o
regime de combustdo sem chama.

Os dados experimentais utilizados na caracterizacdo do regime de combustdo sem
chama foram divididos em dois grupos: 1) Camara operando com 2 kKW de poténcia com
coeficientes de excesso de ar iguais 1,65; 2,05; 2,26 e 2,45; 2) Camara operando com 4 kW de
poténcia e coeficientes de excesso de ar iguais 1,21; 1,41; 1,61 e 1,80.

Para o0 primeiro grupo o levantamento dos perfis de temperatura mostrou que 0S
gradientes de temperatura no interior da cdmara nao ultrapassaram 200°C e 0s picos maximos
de temperatura ndo ultrapassaram 920°C, condigdes estas que caracterizam o regime de

combustdo sem chama, conforme apresentado na Figura 2.13.
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Figura 2.13 — Distribui¢@o de temperatura para a) A = 1,65; b) A =2,05; ¢) A =2,26; d)

A =2,45 com a camara de combustdo operando a 2 kW. Azevedo (2013).

Os perfis de temperatura analisados para 0 segundo grupo apresentaram picos

maximos de temperatura em torno de 1000°C e gradientes de temperatura no interior da

camara de aproximadamente 180°C, resultados suficientes para caracterizar o regime de

combustdo sem chama. Os perfis de temperatura sdo mostrados na Figura 2.14.
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Figura 2.14 — Distribuigdo de temperatura paraa) A= 1,21;b) A=1,41;c) A=1,61;d) A=
1,80 com a camara de combustéo operando a 4 kW. Azevedo (2013).

Azevedo (2013) também analisou as emissdes de poluentes (NOy, CO, CO,, UHC) em
funcdo de A (coeficiente de excesso de ar) e os resultados mostraram que estas mantiveram-se
abaixo de 10 ppm. A medida que o excesso de ar aumenta as emissdes de NO,, CO e UHC
diminuem, devido ao aumento da velocidade de entrada de ar, que promove melhor mistura

dos reagentes e maior eficiéncia no processo de combustéo.
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2.1.4 - Abordagem Numérica Para Combustiveis Gasosos

A utilizacdo de ferramentas numéricas no estudo de problemas praticos da engenharia,
como a combustdo, & muito comum tanto no meio cientifico quanto no ambiente industrial.
Estas ferramentas, devidamente validadas com resultados experimentais, promovem um
melhor entendimento dos fendmenos envolvidos nestes problemas, permitindo assim
determinar para estes as condi¢Oes de operacao que resultam em maior eficiéncia no processo.

A andlise dos fenbmenos presentes na combustdo via ferramenta numérica CFD se
tornou muito comum nos ultimos anos. Exemplos de aplicacdo sdo o estudo de efeitos de
novas configuracdes de queimadores para diferentes condicGes de trabalho em camaras de
combustdo, investigacdo de novos regimes de combustdo, transicdo entre regimes e
otimizagdo de camaras de combust&o.

Simulagbes numéricas envolvendo o regime de combustdo sem chama sdo bem
recentes, sendo os primeiros resultados levantados na década de 90. Os primeiros c6digos em
CFD para o presente regime de combustdo foram desenvolvidos pela R & D Project, uma
empresa alema (Winning, 2005). Winning (2005) aplicou esta ferramenta ao regime de
combustdo sem chama e comparou o0s resultados numéricos com o0s experimentais obtidos em
Waunning (1997). Na Figura 2.15 pode-se observar a boa concordancia entre os resultados
experimentais e do modelo CFD utilizado para a distribuicdo de temperatura no interior da
camara de combustdo. Nao sdo dados muitos detalhes da simulacdo, portanto ndo é possivel

discutir com clareza o que foi mostrado pelo autor.
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Figura 2.15 — Comparacdo entre resultados experimentais e numéricos da distribui¢do de

temperatura para o regime de combustdo sem chama. Adaptada de Wunning (2005).

Uma anélise rapida dos trabalhos presentes na literatura mostra que, na maioria das
simulacdes, a preocupacdo dos estudiosos estd voltada para os modelos que melhor

representam o fenbmeno de combustdo sem chama. Esta discussdo se estende até os dias
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atuais, pois o interesse é que estes modelos reproduzam com fidelidade os experimentos
possibilitando maior entendimento dos fenémenos envolvidos neste regime de combustéo e
com isso aumentar a eficiéncia do processo.

Coelho & Peters (2001) simularam numericamente a combustdo sem chama com
metano como combustivel, pré-aquecimento do ar de combustéo e alta recirculagdo dos gases
de exaustdo. O campo de escoamento foi modelado através de CFD, complementado com o
modelo de combustdo steady flamelet laminar. Para a modelagem da turbuléncia aplicou-se o
modelo k-g e a fracdo massica de NO foi levantada em pos-processamento utilizando o
modelo EPFM (Eulerian Particle Flamelet Model). Os resultados obtidos foram comparados
a resultados experimentais disponiveis para 0 modelo simulado. Os autores concluiram que os
valores dos componentes de velocidade média e sua flutuacdo e o tempo local de residéncia
sdo aceitaveis, porém com algumas discrepancias atribuidas a geometria do queimador. Ja as
emissdes de NO apresentaram resultados bastante coerentes quando calculados pelo modelo
EPFM.

Orsino et al., (2001) avaliaram o potencial de modelos de combustdo disponiveis no
CFD aplicados ao regime de combustdo sem chama. Foram selecionados trés modelos: Eddy
Break-up Model com mecanismo de reacdo em dois passos, 0 modelo EDC e o modelo
PDF/Mixture Fraction Model. O combustivel utilizado foi o gas natural. Todos os modelos
reproduziram as principais caracteristicas do regime de combustdo sem chama, porém
falharam na descri¢do do campo de temperatura e das reagdes quimicas presentes na regido de
injecdo do combustivel. Segundo os autores uma possivel causa para esta falha é o arrasto de
uma fraca corrente de combustivel interagindo com uma forte corrente de ar de combustao.

Yang & Blasiak (2005) modelaram o regime de combustdo sem chama para a queima
de gés propano liquefeito. Os modelos FRC (Finite Rate Chemistry Model) e EDC
encontrados no CFD foram combinados a fim de predizer a performance do combustor para
esta nova tecnologia de combustdo. Os resultados numéricos comparados aos experimentais
apresentaram boa concordancia, conforme mostrado nas Figuras 2.16 e 2.17 onde se observa
que as taxas de emissdo de CO e NO apresentam valores numéricos proximos aos medidos

experimentalmente.
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Figura 2.17 — Concentracdo de NO para diferentes razfes de excesso de ar. Yang &
Blasiak (2005).

Os autores ainda mostraram que 0s gradientes de temperatura foram baixos e uma
distribuicdo homogénea da chama ao longo da camara de combustdo, concluindo ao final que
a combinagdo entre os dois modelos citados anteriormente reproduziu satisfatoriamente a
combustédo sem chama.

Murer et al., (2005) compararam resultados numéricos e experimentais da queima de
gas natural em um queimador de escala laboratorial operando em regime de combustdo sem
chama. Em sua simulagdo os autores variaram 0s modelos de turbuléncia e utilizaram dois
modelos de combustdo para confrontar os resultados obtidos em cada um, sendo eles o
modelo PDF e 0 EDM.

Para 0 modelo de combustdo PDF as concentracdes locais de CO e o campo de
temperatura apresentaram resultados incoerentes, enquanto para 0 modelo EDM 0s mesmos

dados se mostraram plausiveis com relacdo ao experimento. Ja a mudanga entre os modelos
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de turbuléncia ndo afetou de forma significativa os resultados das simulagGes, porém a
associacdo entre o modelo de turbuléncia k-¢ ¢ modelo de combustdo EDM foi mais eficiente.
Na Figura 2.18 sdo destacados o campo de temperatura e a concentragdo de CO no combustor,
nela sdo observados baixos niveis de emissdo de CO e a uma distribuicdo homogénea de
temperatura, de onde se conclui que a associagdo entre os modelos k-¢ ¢ EDM reproduziu

com eficiéncia o regime de combustao sem chama.
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Figura 2.18 - Distribuicdo de temperatura e concentragdo de CO obtidos na simulagao
numérica utilizando o modelo de turbuléncia k-¢ e o modelo de combustao EDM. Murer et
al., (2005).
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Mancini et al., (2007) investigaram numericamente 0 processo de injecdo de gas
natural em uma camara de combustdo de escala semi-industrial operando no regime de
combustdo sem chama. Eles aplicaram em sua simulacdo o modelo RANS (Reynols Averaged
Navier-Stokes) para turbuléncia e trés submodelos de combustdo, sendo eles: Eddy-Break-up
Submodel com mecanismo de reagdo em dois passos; 0 submodelo PDF e submodelo PDF
sem flutuacdes turbulentas. Uma analise experimental deste processo mostrou uma regido de
combustdo convencional ocorrendo no jato de injecdo do combustivel e 0 mesmo foi
observado na simulagdo numérica. Os autores ndo conseguiram reproduzir as caracteristicas
do regime de combustdo sem chama e atribuiram isto ao modelo de turbuléncia RANS que
provocou erros na predicdo do arrasto da corrente de combustivel pela corrente de ar de
combustdo, conforme visto em Orsino et al., (2001), e desconsideraram a influéncia dos
modelos de combustéo utilizados.

Parente et al., (2008) avaliaram a eficiéncia dos modelos de combustdo FRC/EDC e
EDC e de mecanismos cinéticos Global Chemistry, DRM-19 e GRI-3.0 na simulacédo
numérica da combustdo sem chama de metano e mistura de metano e hidrogénio. Ainda foi
observada a influéncia da difusé@o molecular no regime de combustdo. O regime de combustao
sem chama foi encontrado para as interacGes entre os modelos EDC/DRM-19 e EDC/GRI-3.0
(Ver Figura 2.19.c e 2.19.d) enquanto as demais combinagdes (EDC/FRC/Global Chemistry e
EDC/Global Chemistry) produziram chama bem sustentada com altos gradientes de
temperatura no combustor e temperaturas maximas préximas a temperatura adiabatica de
chama (Ver Figura 2.19.a e 2.19.b).

Os autores ainda observaram que o aumento da fracdo massica de hidrogénio leva ao
aumento da temperatura no interior do combustor para todos os modelos de interacdo
turbulentos/quimicos e para 0s mecanismos cinéticos. J& a difusdo molecular ndo influencia
de forma significante o campo de temperatura e a distribuicdo das espécies quimicas na regido

de combustéo.
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Figura 2.19 - Distribuicdo de temperatura no interior da camara de combustdo para a queima
de mistura metano-hidrogénio. (a) EDC/FRC com mecanismo de reacdo global, (b) EDC com
mecanismo de reagéo global, (c) EDC com DRM-19 e (d) EDC com GRI-3.0. Parente et al.,
(2008).

Munera et al., (2009) revisaram trabalhos especializados presentes na literatura sobre
0s modelos mais comuns de turbuléncia, combustéo , transferéncia de calor e de formacéo de
NOy na modelagem da combustdo sem chama através de cddigos CFD. Segundo os autores 0s
modelos mais apropriados sdo o k-¢ padrdo e o k-¢ realizavel para a turbuléncia, os modelos
FRC/EDC e EDC para a combustdo. Os modelos que melhor reproduzem as caracteristicas da
radiacdo sdo o de ordenadas discretas (DO — Discrete Ordinates), acompanhado do célculo do
coeficiente de absorcdo dos gases da combustdo e o modelo da soma ponderada de gases
cinzentos (WSGGM - Weighted Sum of Gray Gas Model). Finalmente para o poés-
processamento de NOy destacam-se 0s modelos térmico, prompt e N,O intermediério.

Khoshal et al., (2011) analisaram via CFD a influéncia da temperatura de inje¢do do
combustivel (Metano) na formacdo de NO, para um combustor operando em regime de
combustdo sem chama. Na simulacdo numérica foram utilizados os modelos RANS e 0 RNG
k-¢ para a turbuléncia, para a modelagem da radiacdo houve uma associagdo entre os modelos

DO e 0 WSGGM. A combustdo foi modelada via EDC com mecanismo de reagdo em dois
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passos. Os niveis de emissao de NOy foram calculados pelo mecanismo N,O-intermediario.
Para validacdo dos resultados numéricos foi desenvolvido um experimento as mesmas
condicdes da simulacdo e a comparacgéo entre os resultados obtidos em ambos apresentou boa
concordancia. A alta temperatura de pré-aquecimento do ar de combustdo (1100 °C)
promoveu aumento na temperatura de entrada de combustivel resultando em uma regido de
combustdo homogénea e bem distribuida no interior da camara de combustdo e baixas
emissdes de NOy. Na Figura 2.20 observa-se que o aumento na temperatura da injecdo de
combustivel reduz significativamente a emissdo de NOx no processo de combustdo (Ver
Figura 2.20.a). Outra andlise feita foi a relacdo entre 0 aumento da temperatura de injecdo de
combustivel e a maxima temperatura de chama atingida. Observando a Figura 2.20.b nota-se
gue as temperaturas maximas atingidas no interior da cdmara de combustdo mantém-se dentro
dos limites para o regime de combustdo sem chama com valor em torno de 1600 °C para
temperatura de aquecimento do combustivel em torno de 800°C.
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Figura 2.20 — Emissdes de NOy e maxima temperatura de chama em func¢éo da temperatura de
injecdo de combustivel. Khoshal et al., (2011).

Dias (2014) apresentou a analise numérica via CFD do regime de combustdo sem
chama em uma fornalha tendo por base experimental o trabalho de Verissimo (2011). Em sua
tese 0 autor pesquisou quais 0os melhores modelos de turbuléncia, combustdo, radiagéo e
mecanismos de reacdo mais apropriados para reproducédo do regime de combustdo sem chama
para 0 caso em estudo apontando ainda detalhes que podem ser modificados no experimento
para obter maior eficiéncia. Foram realizadas oito simulagbes combinando os seguintes
modelos turbuléncia/combustdo_mecanismo de reacdo/radiagdo, conforme segue: 12)
KES/EDC_1 step/DO; 22) KER/EDC_ 1 step/DO; 32) KER/EDC_2 steps/DO; 42)
KER/EDC_GRIMech3.0/DO; 5%.) KER/EDC_KEE58/DO; 6%) KER/EDCMod_KEE58/DO;
72) KER/FRED_2 steps/DO; 82.) KER/FREDMod 2 steps/DO.

O autor mostrou que para os modelos globais 1step e 2steps (12 22 e 32 simulagcdes) as

temperaturas obtidas foram maiores em relagcdo as temperaturas experimentais e as demais
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simulagOes realizadas levando a valores elevados nas emisses de NOy. Na quarta simulagéo
utilizou-se 0 modelo EDC com quimica detalhada GRIMech3.0 o que provocou uma
diminuicdo nos valores de temperatura em relagdo as primeiras simulacfes e os niveis de
emissdo de NOy apresentaram valores mais coerentes. Ja os niveis de CO ficaram superiores
aos experimentais. Para a cinética KEE58 os resultados permaneceram préximos aos obtidos
com 0 GRIMech3.0, porém os perfis de temperatura, de O, e CO, apresentaram um pequeno
afastamento. Mas uma andlise de tempo computacional gasto para cada modelo mostra que a
cinética KEE58 é muito mais viavel, pois o tempo de simulacao deste € cerca de 1/3 do tempo
gasto quando se utiliza 0 GRIMech3.0, que é de 380 horas.

De forma geral o autor mostrou que os modelos disponiveis no CFD reproduziram as
caracteristicas do regime de combustdo sem chama satisfatoriamente e que a analise numérica
deste novo regime de combustdo exige um procedimento especifico. Os resultados gerados
mostram também que a ferramenta CFD apresenta um potencial muito grande para este tipo

de anélise contribuindo para aperfeicoamento dos sistemas convencionais disponiveis.
2.1.5 - Abordagem Numeérica Para Combustiveis Liquidos

As simulag¢bes numeéricas do regime combustdo sem chama de combustiveis liquidos é
uma préatica recente sendo encontradas na literatura poucas pesquisas sobre o assunto. Na
sequéncia desta revisdo serdo abordados estes trabalhos, mostrando suas principais
caracteristicas como a modelagem da injecéo deste tipo de combustivel e quais os modelos de
turbuléncia e combustdo considerados mais adequados até o presente momento para a
combustdo sem chama de combustivel liquido.

Rochaya (2007) desenvolveu em sua tese um modelo numérico para combustdo de
escoamentos bifasicos de sprays de combustiveis liquidos. A primeira parte do estudo foi
dedicada a investigacao da estrutura do escoamento gerada por um injetor do tipo “swirl” para
diferentes combustiveis, na segunda parte o autor avaliou o desempenho da ferramenta CFD
na simulacdo deste tipo de problema e estudou meios de aperfei¢oar os resultados obtidos.
Inicialmente foi realizado um experimento onde foram levantados os tamanhos de gota
gerados pelo spray e os campos de velocidade e temperatura do escoamento a fim de obter
dados iniciais para a simulagdo numérica em CFD e resultados experimentais para validacéo
da mesma. Na simulagdo o autor utilizou 0 modelo de turbuléncia RSM, que se adapta bem a
escoamentos em sprays do tipo swilr, as gotas foram incluidas diretamente atraves de uma
superficie de entrada, que para o tipo de spray estudado gera o escoamento desejado, tambem
foi aplicado o modelo de evaporacdo disponivel no codigo ANSYS FLUENT para

transformacéo de gotas em vapor de combustivel a fim de tornar possivel a mistura entre 0s
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reagentes para combustdo, a transferéncia de calor e massa resultante do processo de
vaporizacdo das gotas foi calculada através das correlaces de Ranz-Marchall e para a
combustdo utilizou-se o modelo flamelet laminar com PDF integrado. Os mecanismos de
reacdo foram elaborados através do OPPDIF no CHEMKIN-CFD que para o etanol resultou
em um mecanismo de combustdo com 56 espécies e 351 reagoes.

Para a combustdo do spray de etanol o autor observou que a taxa de evaporagdo foi
superestimada e justifica este fato na utilizacdo da correlacdo de Ranz-Marshall para predicédo
dos efeitos convectivos, afirmando ser necesséria a aplicacdo de modelos de evaporagdo mais
precisos para este tipo de simulacdo. A superestimacdo da taxa de evaporacdo afeta
diretamente a temperatura de chama, que € subestimada nas proximidades do injetor de
combustivel e os valores obtidos apresentam discrepancias em relacdo aos resultados
experimentais. Foi encontrado também na simulacdo numérica um pico local de temperatura
pronunciado que ndo apareceu nos experimentos. Este problema foi associado a falhas no
modelo de combustdo steady flamelet. Porém, outras caracteristicas da combustdo do spray de
etanol foram reproduzidas com precisdo como a temperatura na linha de centro do spray, que
¢ de dificil predicdo por depender fortemente das condicGes iniciais de injecdo do
combustivel. A influéncia do tamanho de gota também foi analisada e observou-se que gotas
de menores diametros vaporizam mais rapidamente gerando uma regido de mistura rica nas
proximidades do injetor, diminuindo a temperatura de chama durante a combustdo. Um
aumento no tamanho das gotas faz com que estas passem sem vaporizar por uma zona
primaria onde sofrem um processo de quebra, porém ndo vaporizam resultando em uma
mistura pobre na regido do injetor, diminuindo consideravelmente a eficiéncia do processo.
De forma geral o autor concluiu que a ferramenta numérica ANSYS FLUENT reproduziu
bem a combustdo de sprays, mas afirma que uma analise mais aprofundada dos modelos de
combustdo e da discretizacdo do campo de escoamento das gotas para formacao do spray deve
ser realizada a fim de se obter maior precisdo nos resultados.

Bekdemir (2008) simulou a combustdo convencional de spray de 6leo diesel. O diesel
é injetado sobre pressdo na camara de combustdo formando o spray. As simulagdes numericas
foram realizadas no ANSYS FLUENT. O spray foi modelado pelo modelo de fase discreta
(DPM — Discret Phase Model) e a combustdo através da biblioteca flamelet com PDF
integrado. Os resultados numéricos obtidos ndo se aproximaram dos dados experimentais
disponiveis para a simulagdo. O autor observou que o combustivel auto ignitou muito cedo e
que a temperatura maxima atingida na combustdo foi muito baixa, estes problemas foram

justificados pela associacgdo da biblioteca flamelet e 0 PDF.
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Zhu et al., (2011) modelaram a combustdo de spray turbulento de metanol. Os
resultados obtidos foram validados com dados experimentais disponiveis para a simulacdo. O
metanol foi injetado na camara de combustao ja em forma de gotas e para geracao do spray
foi utilizado o DPM através do modelo de quebra priméria de gotas LISA (Do inglés:
Linearized Instability Sheet Atomization) indicado para simulagdes com injetores do tipo
swirl. Dados como densidade do numero de gotas, diametro sauter medio da gota (SMD), o
campo de velocidades do escoamento relacionado ao spray foram levantados e por fim foi
realizada uma andlise da influéncia do termo fonte de variacdo da fracdo de mistura entre a
fase dispersa (gotas de metanol) e a fase continua (ar) que surge devido ao processo de
evaporacdo das gotas no processo de combustdo. Para a modelagem da turbuléncia e da
combustdo foram considerados os modelos k-¢ ¢ flamelet laminar com mecanismo de reagédo
detalhado (32 espécies e 167 reagdes, desenvolvido por R. P. Lindstedt e MP),
respectivamente.

Os autores mostraram que os resultados obtidos com e sem o termo fonte de variacao
da fracdo de mistura foram muito proximos e ndo houve diferenca consideravel no campo de
escoamento da mistura entre a fase continua e a fase discreta. A presenca do termo fonte
promoveu um aumento de temperatura de apenas 10 K com rela¢do aos resultados sem o
termo fonte, o que ndo afetou significativamente a estrutura e as caracteristicas da chama. Ja o
campo de velocidades apresentou um desvio significativo frente aos resultados experimentais.
Segundo os autores esta diferenca é resultado de erros numéricos, pois foi observado que a
interacdo entre as fases continua e dispersa € superestimada na simulacéo do spray pelo DPM.
Outras possiveis causas sdo a aceleracdo da fase continua pelo spray e a expansdo térmica da
mesma que juntas geram altas velocidades tornando dificil a predi¢cdo das componentes da
velocidade da fase gasosa em regides de alta concentracdo da fase dispersa.

Jenny et al., (2012) realizou uma revisdo bibliografica abordando os principais
conceitos e caracteristicas da modelagem computacional da combustéo de sprays turbulentos.
Os autores discutem em seu trabalho a parte tedrica associada aos modelos numéricos
utilizados em simulagdes. O estudo € dividido em duas partes, onde a primeira trata das
caracteristicas da interacdo entre fases no spray turbulento, por exemplo: distribuicéo,
concentracdo, fracdo de mistura, diametro médio, evaporacdo e o processo de quebra de gotas.
Ja a segunda parte retine informagdes sobre os tipos de abordagem numérica para turbuléncia
LES, DNS e RANS e os modelos de combustdo flamelet, PDF e CMC. O conteudo do
trabalho por ser extenso ndo é apresentado neste texto, porém & explicitado por ser uma

importante base teorica para desenvolvimento da presente tese.
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Li et al., (2014) elaboraram um cddigo para simulacdo da combustdo de spray
turbulento de etanol adotando para a turbuléncia a abordagem LES variando os modelos de
turbuléncia e combustdo (SGS-k-equation, Finite Rate Combustion). O cddigo desenvolvido
recebeu o0 nome de KIVA-LES e foi baseado no cédigo ja existente KIVA-RANS. O codigo
numerico reproduziu com éxito a combustdo do spray de etanol para as combinagdes entre 0s
modelos LES/SGS-k-equation e LES/Finite Rate Combustion, gerando resultados numéricos
muito préximos aos dados experimentais disponiveis para este estudo. Outra comparacao foi
realizada com os valores disponiveis para as simulagdes pelo codigo KIVA-RANS com
modelo de combustdo PDF e os autores observaram que o KIVA-LES gera resultados muito
mais precisos.

Um trabalho recente que aborda a simulagdo numérica da combustdo sem chama de
spray turbulento de etanol foi realizado por Jamali (2014). Em sua tese ele utilizou um injetor
do tipo swirl para geragéo do spray de etanol e as simulagdes foram desenvolvidas no ANSYS
FLUENT. Na modelagem da turbuléncia foram aplicados os modelos k-¢ standard e realizavel
e 0 RSM. Para a combustdo foram selecionados os modelos steady flamelet e 0 FGM
(Flamelet Generated Manifold) e a radiacdo foi simulada através dos modelos DO e P1
associados ao modelo WSGGM para o calculo dos coeficientes de absorcdo. O spray de
etanol foi modelado pelo DPM, as particulas fluidas foram injetadas na cdmara de combustéo
em forma de cone com angulo médio de 40° e angulo de dispersdo de 20° e ainda foi
considerado para o estudo o modelo de quebra priméria de particulas LISA, que reproduziu
melhor as caracteristicas do spray. As medi¢cdes foram feitas por uma relacdo entre a posi¢cdo
radial para cada elevacdo acima da linha de centro do injetor (R), a posicdo axial (x) e o0 seu

respectivo angulo (o), conforme apresentado na Figura 2.21.
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Figura 2.21 — Relagdo entre as posigdes radial, axial e o angulo a. Jamali (2014).

O primeiro modelo de combustdo analisado foi o steady flamelet. Na Figura 2.22 esta
representada a distribuicdo de velocidade axial da fase gasosa para os modelos de turbuléncia

RSM, k-¢ standard e realizavel. Os resultados apresentaram boa concordancia com os dados



35

experimentais disponiveis para esta simulagdo. A distribuigdo de velocidade radial também se
manteve proxima a experimental, porém o autor observou que ha problemas na medicdo desta

velocidade a baixas elevagdes, como por exemplo, para x = 10 mm (Ver Figura 2.23).
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Figura 2.22 — Distribuicdo de velocidade axial da fase gasosa para o modelo steady flamelet.
(° - Experimento; — RSM; — k-¢ standard; — - k-¢ realizavel). Jamali (2014).
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Figura 2.23 — Distribuicdo de velocidade radial da fase gasosa para o0 modelo steady flamelet.

(° - Experimento; — - RSM; — - k-¢ standard; — - k-¢ realizavel). Jamali (2014).

A distribuicdo de temperatura foi medida nos pontos X = 15 mm e x = 40 mm (Ver
Figura 2.24). Para os trés modelos de turbuléncia os valores numéricos condizem com 0s
experimentais, porém dois pontos nas curvas merecem atencdo. O primeiro € um ponto

minimo de temperatura que, segundo o autor, estd relacionado ao modelo de evaporacédo
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disponivel no ANSYS FLUENT. O processo de evaporacdo das gotas de combustivel na
simulacdo numeérica foi muito mais rapido que a evaporagdo que ocorre nos experimentos. O
segundo sdo os picos de temperatura atingidos na modelagem. Os modelos RSM e k-¢
realizdvel superestimam o valor maximo de temperatura enquanto o modelo k-¢ standard
subestima este valor. Este comportamento é devido a taxa de dissipacdo escalar que € funcéo
da fracdo de mistura entre as fases continua (gasosa) e dispersa (particulas fluidas de
combustivel) e das varidveis da turbuléncia que afetam diretamente o campo de temperatura

da chama e sua estrutura.
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Figura 2.24 — Distribuicdo de velocidade axial da fase gasosa para 0 modelo steady flamelet.

(° - Experimento; — - RSM; — - k-¢ standard; — - k-¢ realizavel). Jamali (2014).

O segundo modelo investigado foi o FGM e os resultados obtidos foram muito
préximos aos experimentais bem como aos gerados pelo modelo steady flamelet. O modelo de
turbuléncia k-¢ apresentou comportamento semelhante para os dois modelos de combustéo,
enquanto os demais modelos de turbuléncia para mesmas elevacdes (regibes onde sdo
tomadas as medidas) reproduziram perfis de temperatura com uma diferenca consideravel,
acima de 300 K, entre o eixo e 0s picos de temperatura. Outro ponto importante a ressaltar é o
comportamento do perfil de temperatura para 0 modelo RSM, que diminui e aumenta
rapidamente nas proximidades do eixo, como se observa na Figura 2.25.

A Figura 2.26 representa a concentracdo de radical hidroxila (OH), um dos melhores
indicadores para diagnostico de chama segundo Verissimo (2011), na chama produzida pelos
dois modelos de combustdo. O modelo FGM reproduziu corretamente duas zonas de
combustdo com distribuicdo homogénea de radicais OH e sua baixa concentragdo mostra que
ndo houve formacdo de chama concentrada ao longo da camara (Ver Figura 2.26.a)
caracterizando o regime de combustdo sem chama. Ja o0 modelo steady flamelet gerou apenas

uma zona de reacdo onde se observa alta concentracdo de radicais OH nas proximidades do
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injetor que corresponde a uma chama bem ancorada, ou seja, o regime de combustéo
convencional (Ver Figura 2.26.b).

O autor conseguiu em seu trabalho reproduzir o regime de combustdo sem chama para
0 modelo FGM. Este modelo segue os mesmos parametros do steady flamelet, porém com
duas diferencas. A primeira é que o steady flamelet resolve as equacdes envolvidas no
processo de combustdo entre a taxa de dissipacdo escalar no equilibrio com a taxa de
dissipacdo escalar maxima até o ponto de extincdo da chama. O FGM calcula as equacGes
apos este ponto quando as reagdes se tornam instaveis até atingir a linha de mistura. A
segunda diferenca € que o steady flamelet ignora as flutuacGes da taxa de dissipagdo escalar,
ja o FGM integra a forma 3 PDF considerando estas flutuagdes. Estas novas caracteristicas
deste modelo podem ser as possiveis responsaveis pelo melhor desempenho do mesmo frente

ao modelo steady flamelet.
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Figura 2.25 - Perfis de temperatura para 0 modelo de combustdo FGM. (° - Experimento; —
RSM; — k-¢ standard; — k-¢ realizavel). Jamali (2014).
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CONCENTRACAO DE OH
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Figura 2.26 — Concentracéo de radicais OH na chama para os seguintes modelos: (a) FGM e
(b) Steady Flamelet. Adaptada de Jamali (2014).

Uma visdo geral dos trabalhos discutidos nesta revisdo mostra que as pesquisas
envolvendo a combustdo sem chama de combustiveis liquidos ainda estd em fase de
desenvolvimento. Os modelos de turbuléncia e combustéo apresentados séo limitados, tendo
em vista a variedade de modelos disponiveis na ferramenta numérica ANSYS CFX para este
tipo de modelagem, principalmente no que diz respeito a queima de etanol hidratado. Outro
ponto importante de ressaltar é que o spray do tipo blurry ainda ndo foi modelado sendo
necessario um estudo detalhado sobre este tipo de injecéo.

Sendo assim a seguinte tese aborda estes dois pontos onde o primeiro é a modelagem
do spray turbulento gerado pelo injetor blurry para analise do comportamento do escoamento
de gotas no interior da camara de combustéo e sua influéncia no processo de combustéo e o
segundo ponto € a modelagem da turbuléncia e da combustdo para obtencdo do regime de
combustdo sem chama utilizando o etanol hidratado como combustivel de forma a contribuir
para o entendimento dos fendmenos fisicos, quimicos e termodinamicos que se desenvolvem

neste processo.
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Capitulo 3

METODO DE SOLUGAO: DINAMICA DOS FLUIDOS
COMPUTACIONAL

No Capitulo 3 é apresentada a formulagdo matematica para o estudo da Combustao
Sem Chama para a queima de combustiveis liquidos. A combustdo de sprays combustiveis
liquidos envolve uma série de fendmenos fisicos quimicos e termodindmicos como
turbuléncia, transferéncia de calor, mecanismos de reacdo quimica, atomizacao, evaporagado
dentre vérios outros que devem ser modelados cuidadosamente para reproducdo mais proxima
possivel dos processos reais. No presente trabalho os estudos se concentraram na modelagem
de turbuléncia, combustéo, radiacdo e na modelagem do spray de etanol hidratado.

A modelagem de turbuléncia segue a metodologia RANS com os modelos k-g¢
standard e RNG k-¢. Os modelos de combustio aplicados sdo o EDC, o FRC e o FRC/EDC e
para radiacdo sera testado inicialmente DT (Discrete Transfer). Finalmente para a modelagem
do spray foi escolhido o modelo de fases discretas, DPM. Para modelagem da reacdo de
combustdo foi utilizado o mecanismo de reagdo com 70 reacdes elementares e 26 principais
espécies quimicas para a reacdo etanol/ar proposto por Verma (2004) e foi escolhido por
permitir analisar as emissdes de gases CO e NO no processo de forma direta,.

Toda a formulagdo apresentada é baseada nos guias tedricos para modelagens
realizadas no ANSYS CFX e handbooks (Sirigano, 2010; Gutheil, 2011) sobre a modelagem

de escoamentos reativos e ndo reativos de sprays turbulentos.
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3.1 — Equacdes Governantes do Problema

Os principios de conservacdo que governam o problema estudado na presente tese, a
combustdo sem chama de combustiveis liquidos, sdo trés: o Principio de Conservacao da
Massa, 0 Principio de Conservacdo da Quantidade de Movimento e o Principio de
Conservagdo de Energia. Para o caso de escoamentos envolvendo mistura de espécies ou
reagOes, uma nova equacdo de transporte para representacdo da producdo e do consumo de
espeécies é inserida ao problema.

Os principios de conservacao citados anteriormente estdo representados nas Equacdes
(3.1) a (3.4).

a—p+v-(puj)=o (3.1)

Onde p ¢ a massa especifica do fluido.

0 op Ty
—(u)+V-(puu. )=—"—-—L 4 po. 3.2
6t(p i) (puu;) ox PEi (3.2)

Na Equagdo (3.2) o termo “p” € a pressdo estatica, “Tj;” ¢ a parte viscosa do tensor de

pressdo dado pela Equacéo (3.2.a) e pg; é a soma das forcas de contato agindo no fluido.

ou, ou; 2 u,
Ty "”{T*T*?‘?ﬁ] (3.2.9)

Onde p ¢ a viscosidade molecular.
A Equacdo (3.3) corresponde ao principio de conservacdo da energia escrito em
termos de entalpia, h.

0 0 _aq,
E(Ph)+a—)(j(PhUj)—a+Q (3.3)

J
Onde g; é o fluxo difusivo e Q € um termo fonte correspondente as perdas ou ganhos sofridas
pelo volume de controle que podem ser por calor, radiacdo, mudanca de fase ou outros tipos
de transferéncia que venham a ocorrer no sistema.
Como as analises no presente trabalho envolvem um escoamento multifasico onde
uma fase liquida, em forma de gotas, se encontra dispersa em uma fase continua gasosa, é
necessaria uma equacgdo de transporte extra para descrever a producdo e o consumo das

espécies (Y), dada pela Equagéo (3.4).
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opY, 0 ol .
o=, (34

] J

O termo w« determina a taxa de consumo ou de produgdo de espécies e J, ; € o fluxo de

calor.
3.2 — Modelagem da Turbuléncia

As equacdes que governam a combustdo de sprays de combustiveis liquidos sdo todas
influenciadas pelo fendmeno da turbuléncia. Em escoamentos turbulentos, como o spray
gerado pelo injetor blurry ou o escoamento da fase continua a altas velocidades, hd uma
complexidade fisica resultante do espectro de escalas do escoamento que possuem interacdes
lineares entre elas (Bimbato, 2012).

Em escoamentos multifasicos a presenca de particulas liquidas com escalas de
comprimento maiores que as de Kolmogorov e com fragdo volumétrica menor que 2.5x10°°
influenciam o espectro de turbuléncia alterando as taxas de transporte de massa e quantidade
de movimento (Jenny et al.,, 2012). Portanto o estudo dos fendmenos e mecanismos
resultantes das interacOes turbulentas entre as fases do escoamento sdo de extrema
importancia.

Porém o alto grau de complexidade que surge neste tipo de escoamento dificulta a
solucdo das equacBes governantes apresentadas na secdo anterior e para resolvé-las lanca-se
mdo de ferramentas numéricas como o CFD que dispbe de varias técnicas para simulacdo da
turbuléncia. Para escoamentos turbulentos reativos estas ferramentas apresentam trés
abordagens e sdo elas: Simulacdo Numérica Direta (DNS — Direct Numerical Simulation),
Simulacdo de Grandes escalas (LES — Large Eddy Simulation), e EquacGes Médias de
Reynolds (RANS — Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations).

A Simulacdo Numérica Direta € um dos métodos mais precisos para a simulacdo da
turbuléncia nos fluidos. Para isso é necessaria a discretizacdo do dominio através de uma
malha bem refinada onde as equacGes de Navier-Stokes sdo resolvidas diretamente com alta
precisdo nos resultados obtidos sem necessidade de modelagem das escalas do escoamento.
Porém esta eficiéncia implica em alto custo computacional, principalmente quando se trata de
escoamentos reativos, restringindo sua aplicacdo a problemas mais simples de engenharia.

A Simulagdo de grandes escalas (LES) é uma técnica muito comum para a simulagéo
de escoamentos turbulentos onde as grandes escalas do escoamento sdo simuladas
explicitamente e as pequenas escalas sdo modeladas implicitamente utilizando um modelo de

escala submalha (SGS model — subgrid-scale model). Esta se adapta bem a escoamentos
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reativos reproduzindo satisfatoriamente fendmenos como instabilidades da combustdo,
variacdes ciclo-a-ciclo em motores a combustdo interna que influenciam a eficiéncia do
processo e taxa de emissdo de poluentes. Como a utilizacdo da técnica DNS é muito cara em
termos de tempo computacional, a metodologia LES se apresenta como uma boa alternativa
envolvendo menor tempo computacional e eficiente na reproducdo de problemas préaticos da
engenharia no ambiente industrial.

Por fim a abordagem via Equacfes Médias de Reynolds (RANS) consiste na aplicacéo
de uma técnica matemaética denominada decomposi¢do de Reynolds que separa as grandezas
do escoamento em uma parte média e outra flutuante, as equacdes resultantes sdo submetidas
a operacdo de média e as perturbacdes sdo definidas de tal forma que sua média no tempo é
igual a zero. A equacdo resultante apresenta um termo ndo linear denominado como tensdes
de Reynolds que devem ser determinadas para o fechamento do sistema de equacdes da
turbuléncia. Esta metodologia é mais aplicada a estudos envolvendo escoamentos reativos e
em analises em CFD gera uma aproximacdo suficiente para a modelagem da turbuléncia
(Dias, 2014).

O presente trabalho utiliza a abordagem RANS e tendo em vista os modelos de
turbuléncia empregados nas simulagdes numéricas, sera apresentada uma discussdo mais

detalhada desta abordagem.
3.2.1 — Equacbes Médias de Reynolds (RANYS)

A grande maioria dos problemas praticos de engenharia envolvendo escoamentos
reativos € de natureza turbulenta e a solugdo destes sempre foi questionada por pesquisadores.

Uma das propostas para solucionar estes tipos de problemas foi idealizada por
Reynolds em 1894 que propds um processo de decomposicdo das equagdes governantes de
forma a analisar o comportamento médio do escoamento e modelar suas flutuacdes.

Dentre os métodos propostos para solu¢do do problema do fechamento da turbuléncia
encontra-se a metodologia RANS, onde uma determinada variavel do escoamento ¢é
decomposta em uma parte média temporal e outra correspondente a sua parte flutuante,

processo este conhecido como decomposicdo de Reynolds e representado na Equacéo 3.5.
f(x,t) =F(x, )+ F (X, 1) (3.5)

Nas Equacdes (3.6) e (3.7) é aplicada a decomposicdo de Reynolds as variaveis do

escoamento velocidade e presséo para exemplificar este processo.

(3.6)
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p=p+p (3.7)

Onde u; e p representam a velocidade instantanea e a pressdo do escoamento, U e p S&0 0S

valores médios da velocidade e da pressdo e u, e p, sdo as flutuagBes de velocidade e

pressao.
Aplicando a decomposicdo de Reynolds aos principios de conservacdo da massa e da

quantidade de movimento, obtém-se as Equacoes (3.8) e (3.9).

%+a—i(pa)=o (38)

o(—\ & (——\ 0op o| (ou ou) 2 (oau, 8(—pu}U})
—lpu, J+—\pu.u, |J=——+pg, + -+ ——ul — 0; |[+—— (3.9
6t(p ') X (p ' ’) ox T X {ﬂ[axj x | 3" X, )" X (39

i i i i

Na Equacéo (3.9) o termo —pu'iu'j é denominado Tensor de Reynolds compreendendo

aos componentes das flutuagbes de velocidade desconhecidos e é através deste termo que é
modelada a transferéncia de energia entre todo o espectro de frequéncias e 0 escoamento

medio. 3, € o delta de Kronecker.

As Equac0es (3.3) e (3.4) sdo submetidas a decomposicao de Reynolds e o resultado
delas é combinado conforme apresentado na Equacéo (3.10).

%(pﬁﬁi(pﬁ@: —6;Xk_’j +pSk —% o)) (3.10)

i i i

Onde o termo ¢{<u'j é denominado fluxo escalar turbulento e pSk é o termo fonte que

determina a producdo ou consumo de espécies bem como perdas e ganhos no escoamento que
requer muita atencdo ao ser modelado por carregar consigo uma alta ndo linearidade e por

provocar mudancas significativas nas flutuagdes locais de temperatura (Jamali, 2014).
3.3 — Modelos de Turbuléncia

A modelagem da turbuléncia consiste na solugéo do tensor de Reynolds que resulta, no
caso do presente trabalho, do processo de decomposicdo de Reynolds levando ao famoso
problema do fechamento da turbuléncia.

Uma das metodologias para solucgéo deste problema foi idealizada por Boussinesq que
propds modelar o tensor de Reynolds através do conceito de viscosidade turbulenta. A seguir
na Equacdo (3.11) é representado o modelo de fechamento para o tensor de Reynolds.
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— U ou.
—uu. =v, %+—‘ —zkﬁij (3.12)
8xj OX: 3

Onde k € a energia cinética turbulenta. O delta de Kronecker &; surge devido a necessidade

de compatibilizar a definicdo de k com a soma do traco do tensor de Reynolds modelado
através da hipotese de Boussinesq. vi (vi = ut/ p) € a viscosidade turbulenta, uma propriedade
do escoamento que depende da natureza do mesmo gerando uma forte ndo linearidade na
solucéo das equacdes (Silveira Neto,1991).

Os modelos de turbuléncia sdo classificados de acordo com a dependéncia ou ndo do
conceito de viscosidade turbulenta. Para os dois grupos um passo muito importante é obter as
equacdes de transporte adicionais para o célculo da viscosidade turbulenta ou para o
fechamento alternativo das equacbes médias de Reynolds. Devido ao tipo de simulagédo
desenvolvida no presente trabalho serdo citados aqui apenas os modelos que dependem do

conceito de viscosidade turbulenta.
3.3.1 — Modelos a Zero Equagdes de Transporte

Estes sdo os modelos de turbuléncia mais basicos que calculam a viscosidade
turbulenta, 1, de forma global através da velocidade média e de uma escala de comprimento
geométrica caracteristica do problema utilizando uma férmula empirica. No ANSYS CFX a i
¢ modelada como um produto de uma escala de velocidade turbulenta, U;, e uma escala de
comprimento turbulenta, l;, proposta por Prandtl e Kolmogorov e por fim para relacionar estes

termos utiliza-se uma constante de proporcionalidade f, (Ver Equagéo (3.12)).
H = pf/lUtIt (3.12)

Na Equacdo (3.12) a escala de velocidade considerada € a velocidade méxima do

fluido no dominio e a escala de comprimento é dada pela Equacéo (3.13).
1, = (V)7 (3.13)
Onde Vp é o volume do dominio fluido.

Neste tipo de modelagem observa-se que ndo ha equacdes de transporte adicionais a
serem resolvidas, sendo entdo denominados “modelos a zero equagdes de transporte”. Estes
modelos tém fundamentos fisicos muito pobres ndo sendo recomendados para solucdo de

escoamentos envolvendo combustdo (ANSYS INC., 2011).
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3.3.2 — Modelos a Uma Equacéo de Transporte

Como a propria denominacdo diz, neste tipo de modelagem uma equacéo de transporte
turbulenta é resolvida. Assim como nos modelos a zero equacdo de transporte a viscosidade
turbulenta resultante depende de uma velocidade e de um comprimento caracteristicos do
escoamento.

Neste modelo busca-se o calculo de uma das grandezas caracteristicas da turbuléncia,
necessarias para a obtencdo da viscosidade turbulenta. Geralmente a grandeza calculada é a

energia cinética turbulenta, através da qual é obtida a velocidade caracteristica dada por
V =4k , onde k =]/2(u +V +W )é a energia cinética turbulenta (Silveira Neto, 1991).

O modelo Spalart-Allmaras € o mais comum representante desta classe de modelos,
ele resolve uma equacédo de transporte para a viscosidade turbulenta e requer menos esforco
computacional. Foi desenvolvido especificamente para aplicagdes aeroespaciais envolvendo
escoamentos com paredes e gradientes adversos de pressdo. A varidvel transportada por este

modelo é v que € determinada através da equacédo de transporte dada pela Equacéo (3.14).

2
0/ ~. 0 [ ~ s~ 1|0 ~\ OV ov
E(PV)JFG—)Q(PVUJ:PCMSV +G—; aTj{(ﬂJrPV)aTVJ}JFPCb{—VJ

(3.14)

~

_pCW.LfWLz
d

Determinado o valor de v ¢ possivel entdo calcular a viscosidade turbulenta i pela
Equacao (3.15).

w = pii,, (3.15)

Na Equacéo (3.15) o primeiro termo do lado direto corresponde ao termo geragao, o

segundo termo é denominado termo difusdo e o terceiro termo € o termo destruicéo.
3.3.3 — Modelos a Duas Equac6es de Transporte

Os modelos a duas equacOes de transporte sdo utilizados para simulacdo de diversos
tipos de escoamentos por oferecer vantagens como tempo computacional relativamente baixo
guando comparado a outros modelos e também pela boa precisdo numérica obtida nos
resultados. Neste tipo de modelagem as escalas caracteristicas de comprimento e velocidade
sdo resolvidas separadamente por diferentes equacdes de transporte. A escala de velocidade

turbulenta é calculada através da energia cinética turbulenta e a escala de comprimento
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turbulenta é estimada por duas propriedades da turbuléncia sendo elas a energia cinética
turbulenta e a taxa de dissipacao.

Vérios sdo os modelos que representam esta classe como por exemplo o k-, k-o. A
sequir serdo discutidos os modelos k-¢ padrio e o RNG k-¢ que foram utilizados nas

simulacgdes do presente trabalho.

a) Modelo k-¢

Neste modelo a energia cinética turbulenta, k, é definida como uma variacdo nas
flutuacdes de velocidade e € € a dissipagdo turbulenta, que ¢ a taxa na qual as flutuacdes de
velocidade se dissipam. Os valores de k e € vem diretamente de equacgdes de transporte

diferenciais dadas pelas Equaces (3.16) e (3.17).

0 0 — 0 U, | O€ £ gl
a(ﬂg)Jra—xi(PgUi):ajﬁ/”rg—ja—xj}ﬁcmE(Gk)—czg,o? (3.16)
5 o (. —\ 0 1) ok
il - )= = |—|+G 3.17
at(pk)+8xi (oku;) x| KMGJ@(;} « +PE (3.17)

Onde C;, e C,; séo constantes, ok ¢ o, correspondem ao nimero de Prandtl turbulento para k e
g, respectivamente. Assim a viscosidade turbulenta ¢ dada pela Equagédo (3.18):
k2
o=, — (3.18)

b) Modelo RNG k-¢

Neste modelo as equagdes k-g sdo derivadas pela aplicagdo de uma técnica estatistica
minuciosa as equacdes instantaneas de Navier-Stokes. As novas equagdes incluem um termo
na equacdo de € para a interacdo entre a dissipacdo turbulenta e o cisalhamento médio, uma
formula analitica para o numero de Prandtl turbulento, uma férmula diferencial para a
viscosidade efetiva e permite uma andlise mais profunda dos efeitos da vorticidade na
turbuléncia.

As equacbes de transporte assumem a seguinte forma para o modelo RNG k-¢
(Equac0es (3.19) e (3.20)).

2
{agueﬁ ;X—ﬂﬂc 2(Gy)-Copi--R, (3.19)

£ (pe)+ o, )- k

ot

(k) + - I)=%{agyeﬁ ﬁ}Gk + pe (3.20)
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Onde o, e ok sdo o inverso do nimero de Prandtl para o parametro € e k, respectivamente.

3.3.4 — Modelos das Tensoes de Reynolds (RSM — Reynolds Stress Model)

Os modelos a duas equagdes sdo ferramentas muito eficazes na predicdo das
caracteristicas e dos fenébmenos fisicos presentes na maioria dos escoamentos industriais de
relevancia. Porém quando se trabalha com escoamentos multifasicos como é o caso do
problema em questdo no presente trabalho, sdo necessarios modelos mais sofisticados e com
performance superior aos modelos citados nos itens anteriores. Neste contexto destaca-se o
modelo de turbuléncia RSM. Este modelo é fundamentado em equacdes de transporte para as
componentes individuais do tensor das tensdes de Reynolds e para a taxa de dissipacao
turbulenta. Este modelo ndo utiliza a hipdtese da viscosidade turbulenta.

A equacdo da quantidade de movimento para a velocidade média é apresentada na
Equacéo (3.21).

i 0| [ Yi||_ " 0 (-
ot (pUU) ox. {[ax ox H_ ox ox. o Jesn, @2y

J

Onde "p” é a pressdo modificada (Ver Eq. 3.22), Sy € a soma das forcas de contato agindo no

fluidoe puu; € a flutuagdo das tensdes de Reynolds.

oU,
OX,

. 2
p=p+ou (3.22)

O termo pu,u; u; precisa ser determinado para solugdo da Equagdo (3.21). Para resolver

este problema o modelo RSM faz o uso de uma equacéo diferencial dada pela Equagéo (3.23).

opu;u; o —\ 0 au u;
——+—1\U, pu.u. + =
at o ( kPY; 1) 5Xk ( M PCS j o

k

(3.23)
P; —§5 pe+®; + Py

Onde Pjj e Pjjp sdo os termos de producgéo turbulenta de cisalhamento e de buoyancy das
tensdes de Reynolds respectivamente, ®j; € 0 tensor relacionado a pressdo e C é uma
constante.

Este modelo possui trés variaveis sendo elas 0 RSM LRR-IP, o QI Reynolds Stress
Model (LRR-IQ) e 0 SSG Reynolds Stress Model. Dentre eles 0 modelo SSG é o mais preciso
e no presente trabalho foi escolhido por sua precisdo na representacdo de escoamentos
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altamente rotacionais e de sprays turbulentos (ANSYS INC., 2011). A desvantagem deste
modelo em relacdo ao k-¢ e suas variaveis reside no tempo computacional que aumenta

consideravelmente, porém é suprida pela precisdo dos resultados obtidos.
3.4 — Modelagem da Combustao

O regime de combustdo sem chama é um processo que envolve forte turbuléncia
devido a injecdo de reagentes a altas velocidades, aliada a uma taxa de reagdo lenta e
distribuida ao longo da atmosfera de combustdo. Estas caracteristicas fazem com que este
regime seja controlado tanto pela turbuléncia quanto pelas reacdes quimicas (Dias, 2014).

O parédmetro adimensional que relaciona a turbuléncia e a cinética quimica € o nimero
de Damkéhler (Da) que ¢ definido como a razdo entre a escala de tempo da turbuléncia (t;) € a

escala de tempo da reag¢do quimica (t¢), apresentado na Equacéo (3.24).

T
Da=-*%
T

(3.24)

c

Para Da >> 1 a combustéo ¢é classificada como rapida, ou seja, as taxas de reacao se
desenvolvem mais rapidamente sendo governadas pela turbuléncia. Para Da << 1 as taxas de
reacdo sdo mais lentas e seu progresso é limitado pela cinética quimica (ANSYS INC., 2011).
A modelagem da combustdo esta diretamente relacionada ao nimero de Damkohler e na
ferramenta numérica ANSYS CFD os modelos sdo classificados conforme apresentado na

Figura 3.1.
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Figura 3.1 — Modelos de combustdo disponiveis no ANSYS (ANSYS INC., 2011).
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3.4.1 — Eddy Dissipation Concept (EDC)

O EDC assume que em escoamentos turbulentos as rea¢es quimicas ocorrem somente
se 0s reagentes se misturarem a nivel molecular com as menores escalas, isto é, a energia
cinética turbulenta contida nas grandes estruturas do escoamento é transferida para as
estruturas finas onde esta energia € dissipada na forma de calor. Estas estruturas finas s@o
pequenos vortices na escala de Kolmogorov e séo responsaveis pela mistura a nivel molecular
que podem ser modelados como um reator bem misturado. As estruturas finas dissipativas se
encontram distribuidas de forma intermitente pelo escoamento, isto faz com que apenas parte
destas possam ser queimadas (Chen et al., 2011).

Uma das equagdes utilizadas no EDC para a taxa de reagdo, com k e & sendo

calculados pela modelagem de turbuléncia RANS é apresentada na Equacéo (3.25).
vE 1/4 e
Y. = 23,6(k—2j (E]X?”“” (3.25)

Onde Y, € ataxa de consumo de combustivel, v é a viscosidade cinematica, X é o fator de
correcdo para a consideracdo do EDC que somente as fragbes suficientemente aquecidas nas
estruturas finas devem reagir e Y, € o fator que limita a taxa de reagao.

Neste tipo de modelagem pode ser inserida uma cinética quimica de Arrhenius
detalhada, porém isto pode tornar o processamento computacional mais demorado. Para evitar
este problema aconselha-se utilizar mecanismos de reacdo de um ou dois passos que Sdo 0
suficiente para reproduzir resultados mais realisticos e também diminuir o tempo

computacional para realizacdo das simulaces.
3.4.2 — Modelo Finite Rate Chemistry (FRC)

Na modelagem da combustdo pelo modelo FRC os efeitos das flutuagdes turbulentas
sdo desprezadas e as taxas de reagdo sdo determinadas por expressdes cinéticas de Arrhenius.
Neste tipo de modelagem assume-se que a taxa de progresso Ry da reacdo primaria k pode ser
reversivel, se e somente se, a reagdo contraria é definida (ANSYS INC., 2011).

A taxa de reacdo Ry é calculada pela Equacéo (3.26):

ek ek
R =|F . U1X-B 1 1] (3.26)
I=AB,. I=AB,.

Onde [I] é a concentragdo molar do componente I, Fx e By sdo as constantes de velocidade da

reacao direta e inversa respectivamente, e r € a ordem de reacdo da componente | na reacéo
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elementar k que possui 0 mesmo valor dos coeficientes estequiométricos das reacGes
elementares, porém isto ndo é uma regra devido ao fato de que algumas reacbes globais
possuem outras formas para o calculo de r, 0 que ndo vem ao caso no presente trabalho.

As constantes de velocidade Fy e Bi sdo obtidas através das Equagdes (3.27) e (3.28),
onde se nota que estas possuem dependéncia da temperatura de Arrhenius.

_ By _ Ek
Fo=AT eXp( RT) (3.27)
B, = AT/ exp[— Ec J (3.28)
k RT .

Onde A representa o fator pré-exponencial, Bk € 0 expoente da temperatura, Ex € a energia de

ativacdo e T é a temperatura absoluta.

3.4.3 — Modelo Combinado Finite Rate Chemistry/Eddy Dissipation
Concept

Este tipo de modelagem combina os modelos citados nas secGes anteriores, 0 FRC e 0
EDC. A metodologia aplicada consiste no calculo da taxa de reacdo por ambos os modelos
separadamente, com as respectivas formulacBes, e o valor minimo obtido entre os dois é
utilizado. Este calculo ocorre a cada passo da reacdo separadamente, pois deve-se levar em
conta se a reacdo é limitada pela cinética quimica ou pela mistura turbulenta para o mesmo
instante de tempo e localizacdo fisica. De forma geral o que a ferramenta numérica faz é
decidir qual o melhor modelo entre os dois é mais apropriado a cada passo da reacao
permitindo a obtencdo de resultados mais precisos do que aqueles gerados por este modelos
de forma isolada.

O modelo combinado FRC/EDC pode ser utilizado em uma grande variedade de
escoamentos turbulentos reativos e para uma ampla faixa de numeros de Damkdhler
representado reacdes de quimica lenta a rapida. Poréem, ele gera melhores resultados para
problemas envolvendo taxas de reacdo limitadas pela mistura turbulenta em uma determinada

area do escoamento e pela cinética quimica nas demais.
3.5 — Modelagem de Sprays Turbulentos

Um spray é considerado um escoamento multifasico onde ha no dominio uma fase
liquida dispersa na forma de gotas e uma fase gasosa continua (Sirigano, 2010). A formacéo e
0 desenvolvimento de um spray envolvem fenémenos de transportes e fluido dinamicos

bastante complicados como, por exemplo, a transferéncia de calor, massa e quantidade de
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movimento entre gotas que se formam no spray e taxa de vaporizagdo de gotas. Quando se
trata da combustdo de sprays o problema se torna um pouco mais complexo, pois além dos
fendmenos citados anteriormente também devem ser considerados a presenca de distribuicédo
espacial de temperatura, gradientes de concentragéo, circulacdo interna de liquido e ainda a
interacéo entre gotas.

Nos sprays de combustiveis liquidos a combustéo € diretamente afetada pela interacéo
entre a fase liquida e a gasosa. A fase liquida é que fornece o combustivel necessario para o
desenvolvimento da combustéo e ainda é responsavel por adicionar quantidade de movimento
ao escoamento no interior da cdmara de forma a acelerar a fase gasosa. Os fendmenos mais
relevantes que ocorrem na combustdo de sprays turbulentos sdo a atomizacdo, a dispersao
turbulenta, a evaporacao, a micro mistura e a combustdo (Jamali, 2014).

A modelagem da combustédo de sprays em ambiente CFD pode ser realizada pelo
Eulerian-Eulerian multiphase model ou através do Lagrangian Particle Tracking multiphase
model também conhecido como Discrete Phase Model (DPM). Este ultimo modelo é mais
utilizado, pois fornece informaces mais completas sobre o comportamento das particulas, a
modelagem de turbuléncia pode ser incluida automaticamente e o tempo computacional
envolvido é bem mais baixo frente ao modelo Eulerian-Eulerian multiphase. O DPM permite
a simulacdo de uma grande variedade de problemas envolvendo fases discretas como spray
drying, dispersdo de aerosol, combustdo de carvao e de combustiveis liquidos como é o caso

do presente trabalho.
3.5.1 — Modelo de Fases Discretas (DPM)

A modelagem de sprays pelo DPM segue uma aproximacdo Euleriana-Lagrangeana
onde a fase fluida ou gasosa do escoamento é tratada como um meio continuo e a solucédo
desta se da pelas equacBes de Navier-Stokes e a fase dispersa (bolhas de gas, gotas ou
particulas solidas) € representada por um grande nimero de particulas que tem suas trajetorias
calculadas de acordo com o referencial Lagrangiano onde as trajetdrias das particulas sdo
calculadas individualmente para intervalos de tempo especificos. Como citado anteriormente
este modelo se adéqua bem a simulacdo da combustéo de particulas liquidas e sélidas, porém
ndo € indicado para modelagem de misturas liquido-liquido, leitos fluidizados ou qualquer
tipo de escoamento multifasico onde a fracdo volumétrica de uma das fases ndo possa ser
desprezada.

A trajetdria das particulas no escoamento é determinada através da integracdo do
balanco de forcas agindo na particula calculada com base no ponto de vista Lagrangiano. Em

sua forma geral o balango de forcas pode ser escrito conforme descrito na Equacao (3.29).
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dU - - P — -
—p:FD(U—UPj+—g(pp p)+F (3.29)

Onde FD[u—upj é a forca de arrasto por unidade de massa da particular, F & um termo

- -
adicional de aceleragdo (forga/unidade de massa), u € a velocidade da fase continua, u, € a

velocidade da particula, p, € a massa especifica da particula e p € a massa especifica do fluido.

A forca de arrasto presente na Equacdo (3.28) é calculada pela Equacéo (3.30).

184 CyRe
Mo = d2 24
pp p

(3.30)

Sendo u a viscosidade molecular do fluido, d, o didmetro da particula e Re o nimero de

Reynolds que é definido como:

pd ju,—u
Re=———— (3.31)
U

O coeficiente de arrasto Cp presente na Equacéo (3.30) nao foi definido até o presente
momento. Este termo é de crucial importancia para garantir maior precisdao na modelagem de
sprays, portanto sua modelagem requer muito cuidado. O coeficiente de arrasto das gotas
(particulas) pode ser calculado por diferentes modelos de acordo com a forma, tamanho e
velocidade da gota. A forma mais simples de realizar este calculo é pela Equacdo (3.32) onde

os coeficientes aj, a, e a; sdo pardmetros relacionados ao nimero de Reynolds (Jamali, 2014).

(3.32)

Porém muitos modelos de arrasto de gota assumem a hipdtese que a gota permanece
esférica no dominio e assim o coeficiente de arrasto é dado pela Equacdo (3.33) proposta por
Liu et al., (1993).

0,424 — Re <1000

C (3.33)

D,esfera —

ﬁ[u 1RemJ — Re >1000
Re 6
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3.5.2 — Atomizagao

Embora a atomizagdo seja um dos fendmenos de maior importancia na caracterizagao
de sprays ela ainda ndo é bem entendida devido a dificuldade de acesso a regido mais densa
do spray tanto de forma experimental quanto numérica, tanto é que a grande maioria das
modelagens de sprays sdo realizadas com o spray ja atomizado levando em conta condigdes
experimentais como a distribuicdo inicial de gotas (Gutheil, 2011).

Na Figura 3.3 estdo representados os regimes de escoamento e 0S processos de
atomizacédo que se desenvolvem durante a formacéo do spray. Sdo observados trés regimes de
escoamento que séo classificados de acordo com a fracdo volumétrica ocupada pela fase
dispersa. Para regiées onde a fragio volumétrica da fase dispersa encontra-se acima de 102 o
regime de escoamento € classificado como regime denso que é dominado pelo fenbmeno da
atomizacdo e é comum ocorrer colisdo entre gotas e coalescéncia. O regime intermediario é
classificado como regime diluido que resulta da forte interacdo da turbuléncia presente nas
fases dispersa e continua gerando regides de fracdes volumétricas variando entre 10° e 10°. O
ultimo regime que se desenvolve é o muito diluido onde a concentracdo da fase dispersa é
muito baixa com fracdes volumétricas muito menores que 10, nesta fase as interacdes
turbulentas entre fases sdo insignificantes e os fendmenos de colisdo e coalescéncia sdo
completamente descartados.

Atomizagixol Atomiz::u;;‘ao| : ¢
Primaria | Secundaria |

O °

o Y :

Riginte Muito
Diluido

Regime
Diluido

|
|
|
|
|
|
Iy °
|
|
|
|
I
1

Figura 3.2 — Representacdo dos regimes de escoamento e da atomizacgdo em sprays. Adaptada
de Jenny et al., 2012.
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O fendbmeno da atomizacdo é descrito em duas fases a primaria e a secundaria e ambas
ocorrem no regime de escamento denso. A atomizacdo tem sua origem quando a jato de
liquido € injetado na corrente de gés, a interacdo entre as duas fases resulta em instabilidades
de Kelvin-Helmholtz que posteriormente originam instabilidades de Rayleigh-Taylor, este
processo faz com que o jato de liquido inicie sua desintegracdo formando grandes gotas e
ligamentos liquidos, sendo esta primeira fase denominada Atomizacdo ou Quebra Primaria.
Este processo ainda leva ao surgimento de forcas aerodinamicas devido a interacdo da
velocidade relativa entre as fases dispersa e continua resultando em novas instabilidades
levando a desintegracdo das gotas e ligamentos em pequenos fragmentos, processo este
denominado Atomizacgédo ou Quebra Secundaria.

Os mecanismos de quebra sdo caracterizados de acordo com o numero de Weber. O
namero de Weber (ver Eq. (3.34)) relaciona as forcas de inércia com a tensdo superficial,
muito utilizado para caracterizacdo de escoamentos multifasicos com fortes interaces entre

fases.

_ pd|u—u,[*

(o}

We (3.34)

Onde d é o didmetro da gota, p é a massa especifica do fluido na fase continua, u é a
velocidade da fase continua, ug € a velocidade da gota e ¢ é a forca de tensao superficial.

De forma geral quanto maior o nimero de Weber, maior a deformacdo sofrida pelas
gotas e ligamentos liquidos e consequentemente sua fragmentacdo. Os regimes de quebra
secundéria sdo classificados como vibracional breakup para We < 12, bag breakup para 12 <
We < 50, bag-and-stamen breakup para 50 < We < 100, sheet stripping para 100 < We < 350
e catastrophic breakup para 350 < We.

Para simulacdo da quebra primaria de particulas o0 ANSYS CFX disponibiliza quatro
modelos: Blob Method, Enhanced Blob Method, LISA Model e Turbulence Induced
Atomization. No presente trabalho foi escolhido o modelo Blob Method com injecdo do tipo
cone com quebra primaria devido as caracteristicas do spray em estudo.

O modelo Blob Method assume que uma descri¢do detalhada dos processos de quebra
e atomizacgdo no interior da regido de quebra primaria do spray nao é necessaria. As gotas sao
consideradas esféricas com diametro uniforme e ao serem injetadas estdo sujeitas a quebra
secundaria. Esta modelagem permite o calcular a velocidade de injecdo de cada gota bem
como a distribuicdo de didmetros das gotas no interior da cdmara de combustdo e o Unico
parametro necessario no inicio da simulacdo ¢ o angulo do cone do spray que pode ser

fornecido por dados experimentais ou calculado por relagdes empiricas.
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Dentre os modelos de quebra secundaria disponiveis encontram-se o0 Reitz and
Diwakar Breakup Model, Schmehl Breakup Model, Taylor Analogy Breakup Model (TAB) e
0 Enhanced TAB Model (ETAB). Estes modelos calculam a quebra das gotas e analisam a

influéncia dos fendmenos de coliséo e coalescéncia no tamanho de gota formado a jusante do

spray.
3.5.3 — Evaporacéao

O processo de evaporacdo de gotas em sprays é de extrema importancia quando se
trabalha com combustdo. Considera-se que o vapor de combustivel é injetado na atmosfera de
combustdo pela evaporacdo de gotas na fase gasosa para reagir em taxas determinadas
conforme ocorre em chamas puramente gasosas. Sendo assim as gotas no interior do spray sdo
consideradas como fonte distribuida de vapor de combustivel (Sacomano Filho, 2011).

A evaporacdo de gotas envolve varios fendbmenos que merecem atengdo como a
transferéncia de calor e massa, dinamica dos fluidos e cinética quimica. A modelagem deste
processo requer cuidado, pois a taxa de evaporacdo influencia significativamente a
performance do combustor. Se durante as simulagdes numéricas a taxa de evaporacdo
excessiva pode levar a erros nos perfis de temperatura, conforme observado por Rochaya
(2007) e também alterar os perfis de velocidade (Sacomano Filho, 2011).

A evaporacdo ocorre quando a temperatura da gota estd se encontra acima da
temperatura de evaporacdo e abaixo da temperatura de ebulicdo do combustivel em questdo a
pressao atmosférica. No ANSYS CFX a evapora¢do das gotas é modelada através do Modelo
de Evaporacdo de Liquido que é destinado a modelagem de particulas com transferéncia de
massa e calor.

S&o utilizadas duas correlagdes para transferéncia de massa que levam em conta a
condicdo da gota, isto é, se sua temperatura se encontra acima ou abaixo do ponto de ebuligdo.
Se a particula se encontra acima do ponto de ebulicdo a transferéncia de massa é determinada

pela Equacdo (3.35).

dmp :_QC +QR (3 35)
dt Vv '

Onde V é o calor latente de evaporacdo da gota e Qc e Qg séo coeficientes de transferéncia de
calor convectivo e radiativo, respectivamente.
Quando a particula esta abaixo do ponto de ebulicdo a transferéncia de massa é dada

pela Equacéo (3.36).
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dm W, 1-X¢
G

vap

Onde d, é o didmetro da particula, pD ¢ a difusividade dindmica do meio continuo, Sh é o

numero de Sherwood, Wc e Wg sdo os pesos moleculares do vapor e da mistura na fase

continua, X é a fragdo molar do vapor no equilibrio da component de evaporacéo na

superficie de uma gotae X € fragdo molar da componente de evaporacéo na fase gasosa.

vap
3.5.4 — Dispersao Turbulenta

A dispersédo turbulenta resulta da agdo combinada entre as camadas turbulentas e o
arrasto presente entre as fases continua e dispersa. O que ocorre € que as gotas sdo arrastadas
pelas estruturas turbulentas presentes na fase continua e sdo transportadas pelo efeito do
arrasto entre fases fazendo com que as particulas sejam levadas de regides de alta para regides
de baixa concentracao.

A disperséo turbulenta pode ser incluida nas simulagdes numericas através de modelos
de transporte estocasticos ou modelos de nuvens de particulas. No caso do presente trabalho o
primeiro tipo de modelagem é mais comum onde se destaca 0 Modelo de Avan¢co Randémico
(DRW — do inglés: Discrete Random Walk) que inclui os efeitos das flutuagdes de velocidade
turbulentas instantaneas na trajetdria das particulas.

No DRW a interacdo entre uma particula com as estruturas turbulentas da fase
continua é simulada. Cada estrutura é caracterizada por uma distribuicdo randémica
Gaussiana de flutuacdo de velocidade (u’, v’ e w’) e por uma escala de tempo (z). Os valores
de u’, v’ e w’ que prevalecem durante o tempo de vida de uma estrutura turbulenta passam por
uma amostragem estatistica e considera-se que eles obedecem a uma Distribuicdo de

Probabilidade Gaussiana, conforme apresentado na Equacao (3.37).
u'=¢Vu? (3.37)

Onde ¢ € um numero randémico normalmente distribuido e \/u:2 é o valor local RMS das
flutuacGes de velocidade. Quando se trabalha com o modelo de turbuléncia RSM os valores
da flutuacdo de velocidade podem variar, ja para 0os modelos k-g, k-o e suas variantes as
componentes flutuantes da velocidade RMS podem ser definidos, assumindo isotropia, pela
Equacao (3.38).

Ju? = W7 =Jw? = J2k73 (3.38)



57

De forma geral as flutuagdes de velocidade s&o calculadas com base nos valores locais
RMS das componentes da velocidade (ver Equacdes (3.39) a (3.41)), onde é considerada a

anisotropia das tensdes na derivacédo das flutuacdes de velocidade.

u=cu? (3.39)

V'= VP (3.40)
w=Vw? (3.41)
A escala de tempo caracteristica das estruturas turbulentas definida como uma

constante e é dada pela Equacéo (3.42).

r, =2T, (3.42)

e

Onde T_ é uma escala de tempo integral Lagrangiana que tem seu célculo aproximado pela
Equacdo (3.43) onde a constante C_ ainda ndo é bem conhecida, porém para solucdes
envolvendo o modelo k-¢ assume o valor de 0,15 ¢ para o modelo RSM tem valor 0,30
(ANSYS INC., 2011).

T =C, E (3.43)

O modelo DRW requer que durante as simulacbes seja utilizado um ndmero
consideravel de particulas para considerar o comportamento estocastico da turbuléncia, porém
deve-se tomar cuidado, pois para cada particula hd um determinado numero de tentativas para
o célculo da trajetoria que ndo deve exceder a 5 fornecendo uma boa representacédo estatistica
da disperséo das particulas devido a turbuléncia. Assim quanto maior 0 numero de particulas

maior o tempo computacional envolvido nesta fase da simulacdo (Rochaya, 2007)
3.5.5 — Acoplamento entre Fases

Em escoamentos multifasicos a troca de quantidade de movimento entre as fases
continua e dispersa ocorre de forma incessante fazendo com que o escoamento continuo afete
a trajetoria das gotas da mesma forma que as gotas afetem o escoamento continuo. Esta
interacdo entre fases é considerada nas simulacGes numeéricas através do acoplamento entre
fases. De forma resumida, este processo permite que os valores das quantidades da fase
gasosa sejam calculados na posi¢do de cada particula fornecendo as quantidades necessarias
para a solucdo das equacdes de cada uma delas, o que ¢ feito a cada iteragdo das equacdes da

fase dispersa (Sacomano Filho, 2011).
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No ANSYS CFX o acoplamento entre a fase continua e a dispersa pode ser feita de
duas maneiras pelo Fully Coupled ou pelo One-Way Coupling. A diferenca entre os dois é que
o Fully Copled permite o calculo do efeito da fase continua na fase dispersa e da fase dispersa
na fase continua, ou seja, ambos os efeitos sdo levados em conta nas equagdes. J& o One-Way
Coupling simplesmente prediz as trajetdrias das particulas como um pds-processamento com
base no campo de escoamento, ndo levando em conta a influéncia da fase continua no campo
de escoamento.

Para a escolha do tipo de acoplamento deve-se ter em mente a razdo entre a vazao
massica de particulas e a vazdo massica do fase continua. O One-Way Coupling é
aconselhdvel para aproximacfes em escoamentos com baixas vazdes massicas onde a
influéncia da fase dispersa na fase continua possa ser desprezada, caso contrario deve-se usar

o0 Fully Coupled, conforme realizado no presente trabalho.
3.6 — Mecanismo de Reacéo para o Etanol

Para garantir resultados precisos em simulacGes numéricas envolvendo o regime de
combustdo sem chama é necessario fazer o uso de mecanismos de reacdo que representem a
reacdo completa do combustivel considerando os elementos que se formam a medida que a
reacao ocorre (Yang & Blasiak, 2005).

Na literatura sdo encontrados modelos de cinética quimica detalhada para a reacdo de
oxidacdo do etanol com ar, dentre eles destaca-se 0 mecanismo descrito por Marinov (1999)
gue consiste em 372 reacdes elementares e 57 espécies. Porém, trabalhar com um namero tdo
alto de reacdes resulta em um grande tempo computacional e exige maquinas de alto
desempenho para realizacao deste tipo de simulacéo. Sendo assim o presente trabalho utiliza o
mecanismo de reacdo com 70 reacBes elementares e 26 principais espécies quimicas para a
reacao etanol/ar proposto por Verma (2004) e foi escolhido por permitir analisar as emissoes
de gases CO e NO no processo de forma direta, pois as reacdes presentes no ANSYS CFX
para 0s respectivos gases geram valores para a concentracdo destes na exaustdo do combustor
ndo condizentes com os valores experimentais disponiveis para comparacdo. As reagdes sdo
apresentadas na Tabela 3.1.

A taxa de reacdo para o etanol, segundo Verma (2004), é dada pela Equacdo (3.44):
K = AT Ne"E/RT (3.44)
Onde K é a taxa de reacdo dada em (cm®mols), A é o fator pré-exponencial de

Arrhenius, T € a temperatura dada em (K), E € a energia de ativacdo (J/mol), R € a constante

universal dos gases perfeitos (cm®.MPa/K.mol) e n é o exponencial da temperatura.



Tabela 3.1 — Mecanismo de reagéo para o etanol.
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Reacéo A n E
1 |CH30OH=CH3;+OH 3,020E+18 0,00 80.000
2 |CH30H+0,=CH,0H+HO; 3,981E+10 0,00 50.910
3 |CH30H+H=CH3+H,0 5,248E+12 0,00 5.340
4 | CH,OH=CH,0+H 2,511E+13 0,00 29.000
5 |CH,OH+0,=CH,0+HO, 1,000E+12 0,00 6.000
6 |CH20H+H=CH20+H?2 3,012E+12 0,00 0
7 |CH4=CH3+H 1,995E+17 0,00 88.000
8 |CH4+0,=CH3+HO; 7,943E+13 0,00 56.000
9 | CH4+H=CHs+H, 2,239E+04 3,00 8.750
10 |CH4+OH=CH3+H,0 3,467E+03 3,08 2.000
11 | CH4+0O=CH3+OH 1.17E+07 2,08 7.630
12 | CH4+HO,=CH3+H,0, 1,995E+13 0,00 18.000
13 |CH,0+OH=HCO+H,0 7,586E+12 0,00 170
14 |CH,0+H=HCO+H, 3,311E+14 0,00 10.500
15 |CH,0+0O=HCO+0OH 5,012E+13 0,00 4.600
16 |CH,0+HO,=HCO+H,0, 1,000E+12 0,00 8.000
17 |HCO=H+CO 1,445E+14 0,00 19.000
18 |HCO+0,=CO+HO, 3,311E+12 0,00 7.000
19 [HCO+OH=CO+H20 1,000E+14 0,00 0
20 |HCO+H=CO+H, 1,995E+14 0,00 0
21 |HCO+0O=CO+OH 1,000E+14 0,00 0
22 | CO+0=CO;, 5,888E+15 0,00 4.100
23 |CO+0,=C0,+0 2,512E+12 0,00 47.690
24 | CO+OH=CO,+H 1,513E+08 1,30 -770
25 |CO+HO,=CO,+0OH 5,754E+13 0,00 2.293
26 |H,+0,=0OH+0OH 1,700E+13 0,00 47.780
27 |OH+H,=H,0+H 1,170E+09 1,30 3.626
28 | O+0OH=0,+H 4,000E+14 -0,50 0
29 |O+H,=OH+H 5,060E+04 2,67 6.290
30 |H+0,=HO;, 3,610E+17 -0,72 0
31 [OH+HO,=H,0+0; 7,500E+12 0,00 0
32 |H+HO,=0OH+OH 1,400E+13 0,00 1.073
33 |OH+0OH=0+H,0 6,000E+08 1,30 0
34 |H+H=H, 1,000E+18 -1,00 0
35 |H+OH=H,0 1,600E+22 -2,00 0
36 |0+0=0, 1,890E+13 0,00 -1.788
37 |H+HO=H,+0, 1,250E+13 0,00 0
38 |HO,+HO,=H,0,+02 2,000E+12 0,00 0
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39 |Hy0,+H=HO,+H; 1,600E+12 0,00 0
40 |H20,+OH=H,0+H 1,000E+13 0,00 1.800
41 |CyHsOH=CH;3+CH,0OH 3,020E+18 0,00 75.470
42 | CoHs0H+0O,=CH3CHOH+H; 3,981E+10 0,00 50.000
43 | C,HsOH+OH=CH;CHOH+H,0 3,020E+13 0,00 5.960
44 | CoHsOH+H=CH3;CHOH+H, 4,365E+12 0,00 4.570
45 | C;HsO0H+O=CH;CHOH+OH 6,760E+12 0,00 1.510
46 | CoHsOH+HO,=CH3CHOH+H,0; 6,309E+12 0,00 15.000
47 | CoHsOH+CH3=CH3;CHOH+CH,4 3,980E+12 0,00 9.690
48 |CH3;CHOH=CH;CHO+H 5,012E+13 0,00 21.850
49 | CH3CHOH+0,=CH3;CHO+HO, 1,000E+13 0,00 5.560
50 |C,HsOH+H=C,Hs+H,0 5,248E+12 0,00 5.000
51 |CH3;CHO=CH3;+HCO 7,079E+15 0,00 81.760
52 |CH3;CHO=CH3;CO+H 5,012E+14 0,00 87.860
53 |CH3CHO+0,=CH3;CO+HO; 1,995E+14 0,50 42.200
54 |CH3;CHO+H=CH3CO+H; 3,981E+13 0,00 4.200
55 | CH3CHO+OH=CH3CO+H,0 1,000E+13 0,00 0
56 |CH3CHO+0=CH3CO+OH 5,012E+12 0,00 1.790
57 |CH3;CHO+CH3=CH3CO+CH4 1,698E+12 0,00 8.430
58 | CH3;CHO+HO,=CH3CO+H,0, 1,698E+12 0,00 10.700
59 |CH3;CO=CH3+CO 3,020E+13 0,00 17.240
60 |CO,+N=NO+CO 1,900E+11 0,00 3.400
61 |HO,+NO=NO,+OH 2,110E+12 0,00 -479
62 |NO,+H=NO+OH 3,500E+14 0,00 1.500
63 |NO,+O=NO+0O; 1,000E+13 0,00 600
64 |N,O+H=N,+OH 7,600E+13 0,00 15.200
65 |N2O=N,+O 1,600E+14 0,00 51.600
66 |N,O+O=N,+0O, 1,000E+14 0,00 28.200
67 |N,O+O=NO+NO 1,000E+14 0,00 28.200
68 |N+NO=N,+O 3,270E+12 0,30 0
69 |N+0,=NO+O 6,400E+09 1,00 6.280
70 |N+OH=NO+H 3,8E=13 0,00 0
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Capitulo 4

ANALISE DE RESULTADOS

Neste capitulo serdo apresentados os resultados numeéricos iniciais para a combustéo
sem chama de etanol hidratado obtidos através do software ANSYS CFX.

Conforme disposto em Gutheil (2011) o processo de atomizacdo de combustiveis
liquidos ainda ndo é bem entendida devido a dificuldade de acesso a regido mais densa do
spray tanto de forma numérica quanto experimental. Sendo assim a maioria das simulacdes
sdo inicializadas com o spray ja atomizado e com uma distribuicdo de gotas definidas por
testes experimentais como, por exemplo, em Rochaya (2007), Bekdemir (2008) e Jamali
(2014). Por este motivo trabalhar-se-a nas simulacdes da presente tese com a geometria a
partir da regido de injecdo de spray de etanol hidratado o que implica em uma malha numérica
com menos elementos, reduzindo a complexidade na aplicacdo das condi¢des de contorno do
problema e diminuindo consideravelmente o tempo computacional gasto nas simulagdes.

A geometria gerada no software SolidWorks 2010 é apresentada na Figura 4.1, na qual
sdo observados 8 dutos para injecdo de ar de combustdo e a regido de injecdo do spray de
combustivel definida no ponto central na pré-camara disposta na parte inferior da Figura 4.1.
Na parte superior o cilindro de diametro menor corresponde a regido de exaustdo dos gases da

combustao.
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Fig. 4.1 — Representacdo da geometria da camara de combustao.

Para realizacdo das simulagbes numéricas foi utilizada um malha composta por
elementos de tamanho 6 mm, que corresponde ao tamanho méaximo do elemento no dominio,
resultando em uma malha do tipo TETRA/MIXED com 1.583.049 elementos e 282.552 nds
gerada no software ICEM CFX 13.0 (ver Fig. 4.2). Neste estudo ndo foi considerada a
questdo da independéncia de malha devido a condicao de injecdo do spray de etanol em forma
de particulas liquidas, que requer um dominio discretizado através de uma malha com alto
grau de refinamento de forma que a distribuicdo de combustivel seja reproduzida de forma
correta, aumentando a possibilidade de atingir resultados numéricos mais préximos aos
experimentais e promovendo ambiente propicio para o desenvolvimento de regime de
combustdo sem chama. Nas simulagdes também foi considerada a geometria total da camara,
pois 0o comportamento do escoamento ndo € simétrico devido a alta taxa de recirculagdo
gerada pelo spray no interior da cdmara e também para a analise da possivel formagdo de
pontos quentes na atmosfera de combustéo.

A malha escolhida foi satisfatoria nas analises, pois os resultados analisados
inicialmente proporcionaram uma boa distribuicdo do combustivel no interior da camara,
favorecendo sua queima e também resultando em um menor tempo computacional frente a

malhas com refinamento muito elevado.
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Figura 4.2 — Malha utilizada nas simulagdes numéricas.

A validagdo da modelagem numérica desenvolvida neste estudo foi realizada através
da comparacdo entre os resultados numéricos obtidos e os experimentais de Azevedo (2013)
disponiveis para a distribuicdo de temperaturas no interior da camara de combustdo e de
emissdes de poluentes no processo de combustdo. Para obter o perfil axial de temperatura no
interior da cAmara a autora instalou seis termopares ao longo do corpo da camara distando 50,
140, 200, 260 e 280 mm da base da camara e de acordo com a estabilizagdo das condigdes de
operacdo da cAmara de combustdo foram tomadas as medidas de temperatura média local na
direcdo radial nos pontos 5, 15, 25, 35 e 45 mm. A malha de medicdo de temperaturas é
representada na Figura 4.3. A medigdo da emissdo de poluentes foi feita na exaustdo da

camara de combustéo.
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Figura 4.3 — Malha para medicéo de temperatura experimental de Azevedo (2013).
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Nas andlises numéricas foram tomados os valores medios locais de temperatura para
0S mesmos pontos considerados na Figura 4.3 e os resultados serdo apresentados nas sec¢oes
seguintes do presente capitulo.

O tempo computacional gasto para cada simulacdo numérica em um computador
comum, com 16 GB de memdria RAM e processador Intel Core i5-650 de 3,20 GHz, é de
aproximadamente 120 horas para 4000 iteracOes. Ao fim destas iteracdes, tanto os valores
residuais eram baixos, na ordem de 10, quanto as grandezas na saida do combustor que ndo

tiveram variacdo significativa dos valores.
4.1 — Estudo do Processo de Combustdo

4.1.1 - Condic0es iniciais para desenvolvimento das simulagdes numéricas

As condicBes experimentais de Azevedo (2013) para desenvolvimento das simulacdes
numéricas estdo apresentadas na Tabela 4.1. Embora a autora tenha desenvolvido todo um
estudo para caracterizagdo do spray, no ANSYS CFX sdo necessarias para representacdo do
spray pelo modelo Cone com Quebra Priméria de Gotas a velocidade de injecdo do ar para
formacdo do spray (Va sry), 0 @ngulo do cone do spray e a vazdo massica de combustivel (

m .). Para completar as condicGes iniciais para o processo de combustdo devem ser

combustiv

definidos o coeficiente de excesso de ar (A) e a velocidade de injecdo do ar de combustido

(Var comb)-
Tabela 4.1 — CondicGes experimentais para realizacdo das simula¢es numéricas.
TESTE | A P (kw) Var_comb (M/S) Mympusiive (9/5) Angulo do Cone (°) | Var spray (M/S)
1 165 2 47,35 0,08 21 170,0
2 [2,05 2 59,11 0,08 21 2133
3 226 2 65,29 0,08 21 253,3
4  |245 2 70,88 0,08 21 276,7
5 |121 4 71,07 0,16 20 170,0
6 |141 4 83,01 0,16 21 213,3
7 |161 4 94,95 0,16 21 253,3
8 180 4 106,31 0,16 20 276,7

Para as simulacdo do processo de combustdo foram utilizados os modelos de
turbuléncia k- standard e RNG k-g, os modelos de combustdo Edge Dissipation Concept
(EDC), Finite Rate Chemistry (FRC) e FRC/EDC e 0 modelo de radiagdo Discrete Transfer
(DT).
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4.1.2 - Validacdo da modelagem numérica da turbuléncia e da combustéo

Na primeira parte do estudo foram realizadas simulacdes com os dados do TESTE 1
(Tabela 4.1) a fim de analisar entre os modelos de turbuléncia k-¢ standard e RNG k- ¢ os
modelos de combustio EDC, FRC e FRC/EDC aqueles que melhor representam o0s
fendmenos fisicos, quimicos e termodindmicos para o problema em estudo.

Para validacdo dos resultados numéricos foram levantados os perfis de temperatura no
interior da camara de combustdo de acordo com a malha de medicdo experimental,
demonstrada anteriormente na Figura 4.3, utilizada por Azevedo (2013) e os mesmos foram

comparados aos valores experimentais disponiveis.
4.1.2.1 — Simulacédo 1: k-g standard/EDC/DT

As primeiras andlises foram feitas utilizando os modelos padrdes de turbuléncia k-¢
standard e de combustdo EDC para uma primeira aproximacao com este tipo de modelagem.
Quanto & modelagem de radiacdo foi escolhido o DT, um modelo muito apropriado para
previsdes gerais de radiacdo, sendo facilmente incorporado a cdédigos em CFD e com
capacidade de gerar resultados com alto grau de precisdo, permitindo controlar a relacédo entre
precisao e eficiéncia (Baburic et al., 2004; Yao et al., 1994).

Como ndo € possivel comparar as imagens geradas pelo ANSYS CFX com as
experimentais, serdo apresentadas analises graficas dos valores numeéricos de temperatura
obtidos nos pontos de medicédo indicados na Figura 4.3 onde sdo representados os perfis axiais
de temperatura ao longo da cdmara de combustéo de acordo com as posi¢oes radiais.

Na Figura 4.4 observa-se que os resultados numericos se mantém em torno de 1000°C
ao longo da direcdo axial para todas as posicdes radiais consideradas enguanto os resultados
experimentais se mostram em uma faixa entre 750°C e 920°C com uma tendéncia de aumento
de temperatura ao longo da regido central da cadmara e diminuicdo da temperatura nas
proximidades da regido de exaustao.

Os modelos k-g¢ standard/EDC/DT levam a uma regido de alta temperatura com
valores da ordem de 1660°C (Ponto 1, Fig. 4.5) na regido proxima a injecdo de combustivel e
2000°C na regido de injecdo do ar de combustéo (Ponto 2, Fig. 4.5), enquanto os resultados
experimentais mostram que o ar de combustdo € injetado na camara com valores de

temperatura proximos a 800°C.
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Figura 4.4 — Distribuicao de temperatura ao longo da cdmara para os pontos dispostos

na malha de medicao definidos por Azevedo (2013) para os modelos k-e/EDC/DT.
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Figura 4.5 — Distribui¢do de temperatura no interior da cAmara de combustéo para 0s
modelos k- standard/EDC/DT.

Na Figura 4.6 nota-se que a formacdo de vortices proximos a regido de exaustdo da
camara (pontos 3 e 4, Fig. 4.6) promovem o desenvolvimento de escoamento reverso (pontos
le 2, Fig. 4.6) no interior da caAmara de combustdo que podem influenciar na ndo reprodugéo
dos resultados experimentais. Dias (2014) mostra em suas discussdes que 0 escoamento
reverso pode ser criado pelo programa computacional de forma a auxiliar o processo de
convergéncia e tende a desaparecer ap6s um determinado nimero de iteracdes. Caso isto ndo
aconteca e 0 escoamento apresente escoamentos reversos em diversas faces do dominio deve-
se entdo analisar os modelos escolhidos e as condi¢des de contorno utilizadas nas simulagGes
numéricas para inicializacdo do problema. As diferencas entre os resultados experimentais e
0s numeéricos encontrados na presente simulacdo podem ser associadas a formacdo de
escoamento reverso com base nos modelos de turbuléncia e combustdo utilizados. Porém,
como ndo ha dados experimentais sobre a distribuicdo de velocidades no interior da cdmara,
assume-se esta associacdo apenas como uma hipltese que pode ser avaliada em estudos
futuros apos a validacdo dos modelos com a distribui¢do de temperatura.
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Figura 4.6 — Campo de velocidades gerado no interior da camara de combustéo para 0s
modelos k-¢/EDC/DT.

4.1.2.2 — Simulagéo 2: k-g standard/FRC/DT

O segundo modelo de combustéo testado € o Finite Rate Chemistry (FRC). Na anélise
grafica representada na Figura 4.7 observa-se uma queda consideravel de temperatura no
interior da cdmara de combustédo frente aos valores obtidos pelo modelo EDC.

Os valores numéricos de temperatura para 0 modelo FRC se aproximam dos
experimentais, porém o que se nota é que o perfil de temperatura experimental cai a partir da
posicao axial 200 mm para as posi¢oes radiais -5, -15 e -35 mm e na posicéo axial de 140 mm
para as posicOes radiais -25 e -45 mm, enquanto o perfil numérico tende a aumentar a partir
destas posicOes axiais.

Outro fato a ressaltar € que a temperatura nas proximidades da regido de injecéo de ar
de combustdo atingem valores préximos a 1000°C (Ponto 1, Fig. 4.8), enquanto os valores
experimentais sdo da ordem de 730°C o que mostra que a temperatura de injecdo do ar de
combustdo continua superestimada para a modelagem desenvolvida na presente simulagdo e
requer uma investigacdo mais minuciosa para maior aproximacdo com o0s Vvalores

experimentais.
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Figura 4.7 — Distribuigdo de temperatura ao longo da camara para os pontos dispostos na

malha de medicao definidos por Azevedo (2013) para os modelos k-¢/FRC/DT.
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Figura 4.8 — Distribuicdo de temperatura no interior da cAmara de combust&o para os modelos
k-g standard/FRC/DT.

Uma investigacdo em cima do campo de velocidades apresentado na Figura 4.9 revela
a formacdo de pontos de escoamento reverso no interior da cadmara (pontos 1 e 2, Fig. 4.9)
resultantes dos vortices pontuais (pontos 3 e 4, Fig. 4.9) que se encontram na regido proxima
a exaustdo, o que reforca a idéia que os escoamentos reversos podem estar associados a
modelagem de turbuléncia.
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Figura 4.9 - Campo de velocidades gerado no interior da cAmara de combustdo para 0s
modelos k-¢/FRC/DT.
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4.1.2.3 — Simulagéo 3: k-¢ standard/FRC/EDC/DT

Os resultados obtidos nesta modelagem n&o apresentaram muita diferenca dos valores
obtidos na Simulacdo 2 com o modelo de combustdo FRC. As temperaturas nos pontos de
medicdo ndo ultrapassam os 700°C, com gradiente de temperatura no interior da camara da
ordem de 180°C valor proximo ao experimental que é aproximadamente 200°C. A
temperatura na regido de injecdo de ar de combustdo também se manteve em torno de
1000°C, valor bem acima do experimental que é 730°C.A distribuicdo de temperatura ao
longo das posicdes axiais também mantém o comportamento encontrado na Simulagéo 2, isto
é, os valores numéricos tendem a aumentar a partir das posicfes axiais 140 e 200 mm, sendo

que deveriam cair conforme os resultados numéricos (Ver Figura 4.10).
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Figura 4.10 — Distribuicdo de temperatura ao longo da camara para 0s pontos dispostos na
malha de medicdo definidos por Azevedo (2013) para os modelos k-¢/FRC_EDC/DT.
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4.1.2.4 — Simulagéo 4: RNG k-¢/FRC/DT

Para uma andlise mais global da distribuicdo de temperaturas no interior da cdmara e
da influéncia da modelagem de turbuléncia foram realizadas simulagdes com o modelo RNG
k-g, para os modelos de combustdo FRC e FRC/EDC. O modelo EDC ndo sera apresentado
por apresentar comportamento aproximado ao da Simulagdo 1 com temperaturas em torno de
1000°C nos pontos de medicdo e temperaturas acima de 1700°C na regido de injecdo de
combustivel. Portanto a partir da presente simulacdo o modelo de combustdo EDC sera
descartado das analises.

A Figura 4.11 mostra que os resultados para os modelos RNG k-¢/FRC/DT comegam
a apresentar mudancas no comportamento do perfil de temperaturas. Para as posi¢des radiais
-5, -15 e -45 mm (ver Figs. 4.11.a, b e e, respectivamente) os valores de temperatura
numéricos se aproximam dos experimentais, com um perfil bem proximo a partir da posicao
axial 140 mm principalmente na regido de exaustdo onde os valores de temperatura comegam
a diminuir, conforme ocorre no experimento. Nas posi¢des radiais -25 e -35 mm (ver Fig.
4.11.c e d, respectivamente) os valores numéricos se afastam consideravelmente dos
experimentais, 0 que pode ser influéncia do campo de velocidades nestas regides da camara
que afetam a distribuicdo de combustivel nesta area.

O gradiente de temperatura no interior da camara é aproximadamente 200°C e 0s
valores da temperatura nas proximidades da regido de injecéo do ar de combustéo é da ordem
de 870°C (Ponto 1, Fig. 4.12), valores estes bem proximos aos experimentais, que equivalem
a 200°C para o gradiente de temperatura e 730°C para a temperatura nas proximidades da
regido de injecdo do ar de combustdo. Estes valores mostram que o modelo de turbuléncia
influencia fortemente na obtencdo regime de combustdo sem chama, pois a aplicagdo do
modelo RNG k-g aproximou mais os perfis de temperatura numéricos dos valores reais,
promovendo condi¢Bes mais propicias para atingir este regime de combustéo.

Na Figura 4.13 nota-se a existéncia de apenas uma regido com fluxo reverso (ponto 1,
Fig. 4.13) resultante do vortice pontual localizado na regido de exaustdo da camara (ponto 2,
Fig. 4.13). Isto mostra que a formagdo de escoamento reverso encontrada nas simulagdes
realizadas até o presente momento esta associada a modelagem de turbuléncia, pois houve

melhora nos resultados numéricos ao se adotar o modelo de turbuléncia RNG k-¢.
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Figura 4.11 — Distribuicdo de temperatura ao longo da cdmara para os pontos dispostos na
malha de medic&o definidos por Azevedo (2013) para os modelos RNG k-¢/FRC/DT.
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Figura 4.12 - Distribuicao de temperatura no interior da cAmara de combustdo para 0s
modelos RNG k-¢/FRC/DT
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Figura 4.13 - Campo de velocidades gerado no interior da camara de combustéo para 0s
modelos RNG k-¢/FRC/DT.
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4.1.2.5 - Simulacéo 5: RNG/FRC/ED/DT

Na Simulacdo 5 os valores obtidos para a distribuicdo de temperatura ndo tiveram
diferenca significativa frente aos resultados obtidos na Simulacéo 4, com um desvio médio de
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10% entre os valores obtidos. Os perfis de temperatura se sobrepdem quando comparados na
Figura 4.14.

Nas simulacGes 2 e 3 foi observado a mesma caracteristica encontrada nas simulagdes
4 e 5, quando comparadas as distribuicGes de temperatura para 0s modelos de combustdo FRC
e FRC/EDC. Na modelagem de combustdo via FRC/EDC as taxas de reacdo sdo calculadas
para cada modelo separadamente e entdo o valor minimo obtido entre os dois é utilizado
(ANSYS INC. 2011).

Como os valores de temperatura obtidos com o modelo de combustdo FRC/EDC
tendem aos valores gerados pelo FRC de onde é possivel afirmar que o escoamento reativo
simulado para o problema em estudo € limitado pela cinética quimica.

Com base na caracteristica do modelo FRC/EDC de calcular as taxas de reacédo
levando em conta separadamente o equacionamento de cada um dos dois modelos, ele sera
utilizado para o desenvolvimento das simulagdes finais, pois desta forma é possivel garantir
uma melhor representacdo da interacdo quimica e turbulenta do processo, bem como

resultados mais precisos.
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Figura 4.14 — Comparacdo entre os resultados numéricos para os modelos de combustdo FRC

e FRC/EDC.

4.2 — Modelagem do Spray de Etanol Hidratado

Para a injecdo de etanol na cdmara de combustdo foi utilizada uma aproximagéao

disponivel no ANSYS CFX para este tipo de simulacdo. O spray turbulento foi injetado

através da modelagem de cone com quebra primaria de gotas para o qual foram necessarios 0s
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dados experimentais de Azevedo (2013): angulo do cone do spray, vazdo maéssica de
combustivel, velocidade do ar na regido de injecdo do spray e temperatura do combustivel,
conforme citado anteriormente. Com base nestes dados foi possivel gerar o spray turbulento e
para validacdo desta modelagem foi tomado como pardmetro de comparacdo o didametro da
gota formada no spray.

Para as simulagdes realizadas foi utilizada uma razdo ar/liquido para o spray ALR =1

(rhar: 0,08 (g/s) e rhnquido: 0,08 (g/s)) para a qual 0 SMDexperiventar COrrespondente vale
10,23 um.

Na Figura 4.15 s&o representados o0s sprays gerados pelos modelos de turbuléncia k-¢
(Fig. 4.15.a) e RNG k-¢ (Fig. 4.15.b) onde se observa que as condigdes iniciais consideradas
nas simulac@es levam a altas velocidades no campo de escoamento das gotas do spray. Para
os dois modelos analisados a Unica diferenca encontrada é a distribuicdo espacial do spray que
mostra um comportamento melhor para 0 modelo RNG k-¢ atingindo uma distancia maior no
interior da cdmara e possuindo forma simétrica mantendo as maiores velocidades na regido
central do spray. Esta pode ser uma das condi¢cdes que diminui a chance da formacdo de
escoamento reverso por fazer com que o escoamento se desenvolva de forma mais uniforme

na direcdo do eixo central da cdmara, conforme visto no item 4.1.4.

CZHE0 Averaged Velocity C2HE0I Averaged Velocity
Vector 1 Vector 1
m 2.593e+003 m 2.593e+003
2 4082+003 2. 408e+003
- 2 223e+003 r 2.223e+003
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- 1.667e+003 - 1.667e+003
- 1.482e+003 P - 1.482e+003 . Y
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[m s*-1] [ms*1]
(a) (b)
Figura 4.15 — Comparacdo entre o spray formado para os modelos de turbuléncia: (a) k-¢ e (b)
RNG k-¢.

Outro parametro analisado foi o SMD das particulas fluidas. Na Tabela 4.2 séo
apresentados os valores obtidos. Para o modelo k-¢ tem-se SMD = 8,63 um e para o RNG k-¢

obteve-se SMD = 8,94 um. Considerando os erros associados a residuos numéricos presentes
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em simulagdes, os valores obtidos estdo bem préximos ao experimental que € igual a 10,23
pm.

De forma geral pode-se dizer que para a modelagem de spray utilizada que o DPM é
satisfatorio ndo so pelo SMD das particulas e do comportamento do spray formado, mas o que
confirma de fato a potencialidade desta modelagem é a distribuicdo de temperaturas no

interior da cdmara que é condizente com os resultados experimentais.

Tabela 4.2 — Comparacao entre 0 SMDexperiventar € 0 SMDyumerico para 0s modelos de
turbuléncia k-¢ ¢ RNG k-¢.

ALR =1 SMD (um)
EXPERIMENTAL 10,23
k-e 8,63
RNG k-¢ 8,94

4.3 — Resultados Numeéricos e Discussoes

Com base nos resultados obtidos na primeira parte do estudo para validacdo da
modelagem numérica (Itens 4.1 e 4.2) foram escolhidos os modelos de turbuléncia RNG k-¢,
de combustdo FRC/EDC e de discretizacdo do spray DPM para realizagdo das simulagoes
finais do presente estudo. Outro ponto a ressaltar é a mudanca do mecanismo de reacdo para o
etanol, que na primeira parte foi utilizado o mecanismo de reacdo global com uma equacéo e
nesta parte final foi substituido pelo mecanismo proposto por Verma (2004) que permite uma
analise mais completa das emissBes de poluentes e promove uma melhora na simulacdo da
gueima do etanol gerando resultados de distribuicdo de temperatura mais satisfatorios.

As simulacdes apresentadas a seguir serdo nomeadas de acordo com a Tabela 4.1. Para
todos os testes serdo utilizados os modelos de turbuléncia RNG k-g, de combustao EDC/FRC
e 0 DPM na modelagem do spray. Para a modelagem de radiacao foi fixado o modelo DT por
ser um dos mais indicados para estudos envolvendo escoamentos reativos com particulas

liquidas ou sdlidas.
4.3.1 - Distribuicdo de Temperatura no Interior da Camara de Combustéo

Neste item processo de combustdo sem chama serd caracterizado com relagdo a
distribuicdo espacial de temperaturas no interior da camara. O perfil de distribuicdo de
temperaturas experimental foi representado através de um programa computacional que
utiliza interpolacéo cubica (Ver exemplo na Figura 4.16) ndo permitindo uma comparagdo por

imagens entre os resultados numéricos e experimentais, cujas cores nao representam o mesmo
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espectro de radiacdo. Assim, serd feita uma analise com gréficos para confrontar os valores

numéricos obtidos nas simulagdes com os resultados experimentais disponiveis.

L {mm)

Figura 4.16 - Distribui¢do de temperatura para A = 1,65 com a cadmara de combustio operando

a 2 kW (Azevedo, 2013).
43.1.1-TESTE1

As condigdes iniciais para as simulagdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1
parao TESTE 1.

As Figuras 4.17.a e 4.17.b mostram a comparacdo entre os perfis de temperatura
numeérico e experimental para a cdmara de combustdo operando no regime de combustdo sem
chama.Os valores de temperatura numéricos variaram entre 747 e 802°C, enquanto 0s
experimentais estdo em uma faixa de 717 a 921°C, e apresentam uma distribuicdo
praticamente uniforme na regido onde se localiza a malha de medicdo de temperaturas
experimental. Nota-se ainda uma queda de temperatura nas proximidades da regido de
exaustdo, fato este que resulta da troca de calor por radiacdo com as paredes da camara. O
gradiente de temperatura numérico total da camara de combustdo ndo ultrapassou 160°C
enguanto o experimental foi de aproximadamente 200°C.

Na Figura 4.17 ainda se observa que as medidas temperatura nos pontos de medigéo
localizados ao longo do eixo da camara sdo um pouco maiores que aquelas medidas em
regibes mais proximas a parede da camara e que a variagdo de temperatura entre os pontos de
medigdo sdo insignificantes. Estes fatos, assim como disposto em Ozdemir et al., (2001),
Szeg0 (2009) e Oliveira (2012), sdo comumente verificados em processos onde se identifica o
regime de combustdo sem chama.

Uma analise da Figura 4.18, que representa o campo de velocidades no plano médio da
camara de combustdo, mostra que o modelo de turbuléncia RNG k-¢ associado ao modelo

DPM promoveu uma boa distribuicdo do combustivel no interior da cdmara, basta observar o
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alcance do spray no interior da camara e também a ndo formacdo de escoamento reverso o
que favorece a evaporagdo do combustivel e sua queima, resultando em uma zona de reacao
praticamente uniforme. Assim pode-se dizer para este caso que 0s resultados numéricos foram
bastante satisfatorios quando comparados aos experimentais.
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(b) Perfis de temperatura experimentais.
Figura 4.17 - Distribuicdo de temperatura ao longo da camara de combustéo para operando
com A = 1,65 e poténcia de 2 kW.
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Figura 4.18 - Representacdo do campo de velocidades no plano médio da cdmara de

combustao.
43.1.2-TESTE?2

As condicdes iniciais para as simulacdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
para o TESTE 2.

As Figuras 4.19.a e 4.19.b representam a comparacao entre os perfis de temperatura
numérico e experimental obtidos para a malha de medicdo da Figura 4.3, apresentada no
inicio do presente capitulo.

Os valores de temperatura numéricos se encontram entre 530 e 630°C nos pontos de
medicdo, enquanto os valores experimentais estdo entre 715 e 915°C. O gradiente de
temperatura numérico total na cAmara de combustéo é de 181,6°C, proximo ao experimental
que é aproximadamente 200°C. Observa-se ainda na Figura 4.19 uma queda de temperatura
nas proximidades da regido de exaustdo da camara tanto para o perfil numérico quanto para o
experimental, resultado da transferéncia de calor por radiagdo com as paredes da camara.

Na Figura 4.19 também se observa que as medidas temperatura nos pontos de medicéo
localizados ao longo do eixo da camara sdo um pouco maiores que aquelas medidas em
regides mais proximas a parede da camara e que a variacdo de temperatura entre os pontos de
medicéo séo insignificantes, conforme discutido no item anterior.
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Figura 4.19 - Distribuicdo de temperatura ao longo da cdmara de combustéo para operando

com A = 2,05 e poténcia de 2 kW.
A uniformidade do perfil de temperatura e os baixos valores de temperatura obtidos,
sdo justificados pelo aumento do excesso de ar que aumentou a taxa de recirculacdo dos gases
de combustdo propiciando uma zona de reagdo mais homogénea e bem distribuida ao longo

do volume da camara de combustdo, assim como observado no TESTE 1. O campo de
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velocidades para esta simulacdo apresenta 0 mesmo comportamento para 0 TESTE 1, com
diferenca apenas no valor de velocidade média que é de 31,3 m/s para o TESTE 1 e de 47,6
m/s para 0 TESTE 2, o que melhora a distribuicdo de temperatura para este ultimo caso.

Com esta discussao, afirma-se que as condi¢fes operacionais da cAmara permitiram o
desenvolvimento do regime de combustdo sem chama para a presente simulagdo mostrando
que a modelagem numeérica utilizada esta respondendo positivamente, representando de forma
adequada a interacdo quimica termodinamica e turbulenta do escoamento reativo em estudo.
43.1.3-TESTE 3

As condicdes iniciais para as simulacdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
para o TESTE 3.

As Figuras 4.20.a e 4.20.b apresentam os perfis de temperatura no interior da camara
de combustdo obtidos no TESTE 3, que tem valores numéricos de temperatura variando entre
560 e 650°C, enquanto os valores experimentais estdo entre 700 e 930°C. Os perfis de
temperatura numéricos e experimentais apresentam um comportamento aproximado com
temperaturas menores na proximidade da regido de injecao dos reagentes e aumento ao longo
do comprimento da camara, chamando atencdo somente para o fato que na simulagédo
numeérica o perfil de temperatura se mantém aproximadamente uniforme, enquanto o perfil de
temperatura numérico indica picos de temperatura na regido central da cdmara, fato também
observado nos testes 1 e 2. Isso pode ser um indicio de que durante os experimentos o regime
de combustdo sem chama ndo se manteve estavel por um longo tempo durante o periodo de
operacdo da camara, perdendo suas caracteristicas devido a alguma instabilidade do sistema e
resultando em formacdo de chama na regido central do combustor. Porém, para confirmacéo

deste fato deve-se proceder com as demais analises dos testes numéricos realizados.

O gradiente de temperatura total numérico se manteve em torno de 200°C, valor igual
ao experimental, e os valores de temperatura na direcdo radial da camara também diminuem a
medida que se aproximam da parede.

O aumento de A levou a um aumento da taxa de recirculacao dos gases de combustao,
levando a velocidade no interior da camara a valores de aproximadamente 66,02 m/s,
promovendo uma boa diluicdo da mistura reagente e uma zona de reacdo bem distribuida,
resultando em perfis de temperatura praticamente uniformes nas simula¢ées numéricas.

Os resultados obtidos para a presente simulacdo mostram que 0s modelos numéricos
escolhidos sdo bastante satisfatorios na representacdo do regime de combustdo sem chama

para as condicdes de operagdo da cAmara definidas na Tabela 4.1.
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Figura 4.20 - Distribuicéo de temperatura ao longo da cdmara de combustéo para operando

com A = 2,26 e poténcia de 2 kW.

84



85

43.1.4-TESTE 4

As condicdes iniciais para as simulacdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
parao TESTE 4.

As Figuras 4.21.a e 4.21.b mostram os perfis de temperatura para obtidos no TESTE4,
na qual se observa que o comportamento dos perfis de temperatura numeéricos apresentam
comportamento semelhante aos obtido nos testes anteriores, se mantendo uniformes ao longo
da cdmara e com valores entre 560 e 630°C, enquanto os valores experimentais variam de 720
a 930°C. Conforme observado nos testes anteriores para a poténcia de 2 kW os perfis de
temperatura numéricos e experimentais mantiveram uma variacéo de valores aproximada para
ambos o0s casos, 0 que mostra que as simulagdes numéricas estdo representando bem o
escoamento reativo em estudo.

O gradiente de temperatura numeérico foi de 163,7°C, proximo ao experimental que foi
em torno de 200°C. Os valores de temperatura diminuem a medida que os pontos de medicao
na direcdo radial se aproximam da parede da cdmara e também da regido de exaustdo dos
gases de combustdo, o que além de ser uma caracteristica de sistemas que operam no regime
de combustdo sem chama, mostra a eficiéncia da modelagem de radiacdo pelo modelo de
transferéncia discreta utilizado em todas as simulagfes desenvolvidas no presente trabalho.

O comportamento do campo de velocidades permanece 0 mesmo observado na Figura
4.18, porém com a velocidade atingindo o valor de 70,15 m/s devido ao aumento de A,
levando a uma maior taxa de recirculacdo dos gases da combustdo e a diluicdo da mistura
reagente gerando uma zona de reacdo bem distribuida e praticamente homogénea na
atmosfera de combustéo.

Assim como relatado no item anterior, enquanto os perfis de temperatura numéricos se
mantém praticamente uniformes na regido onde a reacdo de combustdo acontece, os perfis
experimentais continuam apresentando picos de temperatura apresentando diferenca de
temperatura de até 100°C entre os pontos de medicdo na direcdo axial, como por exemplo,
para a posicdo radial de -5 mm na Figura 4.21. Este comportamento serd observado nas
demais simulagdes a seguir e uma conclusdo mais precisa sera apresentada ao final da

analises.



1000

=45 mm
=—15mm
900 25mm |
=—==35mm
—_
%) =45 mm
v
= 500
S
=
]
3
2 700
5
H
— T
600
500 .
0 50 100 150 200 250 300
Posiciao Axial (mm)
(a) Perfis de temperatura numéricos.
1000
900 /&
o)
S’
800 |
e
g N
2 700
g =—4—=5mm
2=
—8—15mm
600 25mm —
=—==35mm
=—=A45 mm
500 I
0 50 100 150 200 250 300

Posicao Axial (mm)
(b) Perfis de temperatura experimentais.
Figura 4.21 - Distribuicdo de temperatura ao longo da cdmara de combustéo para operando

com A =245 e poténcia de 2 kW.
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43.15-TESTES

As condicdes iniciais para as simulacBes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
parao TESTE 5.

A Figura 4.22.a mostra os perfis de temperatura obtidos na simulacdo numérica do
TESTE 5, na qual se observa que os valores de temperatura numéricos variam entre 600 e
700°C, enquanto os valores experimentais (Ver Figura 4.22.b) estdo entre 800 e 1000°C. Os
perfis de temperatura em ambos 0s casos apresentam temperaturas menores nas proximidades
da regido de injecdo dos regentes, aumento de temperatura a medida que se aproxima do
centro e queda na temperatura nas proximidades da regido de exaustdo da camara. No
experimento a temperatura apresenta um pico na regido central da malha de medicéo (L = 200
mm na Figura 4.3) e cai a medida que se aproxima da exaustdo. Ja& os valores numericos
mostram um discreto aumento de temperatura até o centro da malha de medicdo (L = 200 mm
na Figura 4.3) e se mantém praticamente uniforme nos demais pontos de medicdo, o que
caracteriza a combustdo sem chama.

O gradiente de temperatura numérico total foi de 171,7°C, proximo ao valor
experimental que foi de 180°C. Outro ponto observado durante o levantamento da
distribuicdo de temperaturas é que a temperatura diminui na direcdo radial nas proximidades
da parede da camara e também da regido de exaustdo. Estas caracteristicas, junto as demais
apresentadas anteriormente, evidenciam a formacgédo do regime de combustdo sem chama e
mostram a eficiéncia do modelo de radiacdo DT na representacdo do escoamento reativo
estudado.

A Figura 4.23 representa 0 campo de velocidades no plano médio da cdmara de
combustdo, onde se observa que o spray se mantém distribuido na regido central da camara e
uma alta taxa de recirculacdo dos gases com velocidade de 47,42 m/s, favorecendo a diluicéo
entre 0s reagentes e 0s gases resultantes da combustdo e gerando uma zona de reacdo bem
distribuida ao longo do volume do combustor, que possibilita 0 desenvolvimento do regime

de combustdo sem chama.
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Figura 4.22 - Distribuicdo de temperatura ao longo da cdmara de combustéo para operando

com A = 1,21 e poténcia de 4 kW.
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Figura 4.23 - Representacdo do campo de velocidades no plano médio da cdmara de

combustio operando com poténcia de 4 kW e A =1,21.
43.1.6 -TESTE 6

As condicBes iniciais para as simulacdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
parao TESTE 6.

A Figura 4.24.a mostra os perfis de temperatura resultantes do TESTE 6 comparados
aos perfis experimentais (Ver Fig. 4.24.b) de Azevedo (2013). Os valores de temperatura
numéricos variam entre 600 e 700°C, enquanto 0s experimentais estdo entre 800 e 1000°C. Os
perfis numéricos apresentam uma distribuicdo de temperatura praticamente constante ao
longo da malha de medigéo da Figura 4.3, com gradientes de temperatura insignificantes nesta
regido. Ja o perfil experimental mostra picos de temperatura para a mesma regido analisada,
com variagOes de temperatura da ordem de 100 a 200°C entre os valores maximos e minimos
de temperatura. Assim como observado nos testes anteriores, pode-se dizer que houve
formacéo de chama durante as realizacGes dos experimentos.

Outras caracteristicas observadas nas simulages numeéricas s8o a queda de
temperatura na direcdo radial & medida que se aproxima das paredes da cdmara e também uma
discreta diminuicdo de temperatura nas proximidades da regido de exaustdo, com gradientes
locais de temperatura praticamente despreziveis. O gradiente de temperatura numérico foi de
168,36°C , proximo ao experimental que foi de 180°C.

O comportamento do campo de velocidades para 0 TESTE 6 € o mesmo apresentado

na Figura 4.23 para o TESTE 5, a diferenga ¢ que o aumento de A para 1,41 a velocidade no
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interior da camara é de 48,31 m/s, aumentando a taxa de recirculacdo dos gases de combustdo
e gerando um mistura homogénea entre 0s reagentes e 0s gases inertes da combustdo. Com
isso a reacdo de combustdo se apresenta uniformemente distribuida na atmosfera de
combustdo e resultando nas caracteristicas descritas acima, que caracterizam o regime de

combustdo sem chama para as condicdes de teste.
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Figura 4.24 - Distribuicdo de temperatura ao longo da camara de combustéo para operando

com A = 1,41 e poténcia de 4 kW.
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43.1.7-TESTE 7

As condicdes iniciais para as simulacdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
parao TESTE 7.

Os perfis de temperatura numéricos e experimentais sdo apresentados nas Figuras
4.25.a e 4.25.b, respectivamente, onde se observa que os valores numéricos variam entre 600
e 700°C, enquanto os experimentais se encontram entre 800 e 1000°C. Os perfis numéricos
apresentam valores aproximadamente uniformes ao longo da camara e gradientes de
temperatura praticamente despreziveis na regido de medi¢cdo, como observado nas simulacdes
anteriores. Os perfis experimentais continuam apresentando picos de temperatura, com
gradientes variando entre 100 e 150°C na regido de medic&o.

O gradiente de temperatura numeérico total foi de 107°C, enquanto o experimental foi
de 140°C. O perfil radial de temperatura continua apresentando o comportamento de diminuir
a medida que se aproxima da parede da cAmara, 0 que caracteriza sistemas que operam no
regime de combustdo sem chama. Este comportamento mostra que o modelo de radiacdo DT €
adequado para simulacdes envolvendo o regime de combustdo sem chama aplicado a queima
de particulas liquidas.

O aumento de A para 1,61, provoca um aumento de velocidade no interior da camara,
que é de 78,24 m/s, elevando a taxa de recirculacdo dos gases de combustdo, gerando uma
mistura bem diluida entre estes e 0s reagentes e uma zona de reacdo bem distribuida no
interior do combustor. A combinacdo destes fendmenos levam a formacdo do regime de
combustdo sem chama, caracterizado a partir das caracteristicas obtidas na simulagédo
numeérica do TESTE 7.
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Figura 4.25 - Distribuicdo de temperatura ao longo da cdmara de combustéo para operando

com A = 1,61 e poténcia de 4 kW.
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43.1.8-TESTES8

As condicdes iniciais para as simulacdes numéricas sdo apresentadas na Tabela 4.1,
parao TESTE 8.

As Figuras 4.26.a e 4.26.b representam a comparacao entre os perfis de temperatura
numericos e experimentais, respectivamente, para o TESTE 8. Os valores numéricos variaram
entre 600 e 700°C e os experimentais estdo entre 850 e 950°C. Na Figura 4.26 se observa que
o perfil de temperatura numérico se mantém praticamente constante ao longo da regido de
medicdo de temperaturas, enquanto o perfil experimental apresentou uma mudanca em
relacdo aos testes 5, 6 e 7. Nota-se que 0s picos de temperatura experimentais S&0 menos
acentuados e a variacdo de temperatura entre os pontos de medicdo tendem a diminuir, o que
denota um processo de transicdo para o regime flameless, o que poderia ser confirmado
através da realizacdo de novos experimentos. O gradiente de temperatura numérico total na
camara é 79,61°C, préximo ao experimental que é 97°C. Outra caracteristica encontrada foi a
diminuicdo da temperatura na direcdo radial a medida que se aproxima da parede da camara.

O comportamento do campo de velocidades € 0 mesmo observado na Figura 4.23,
porém o aumento de A para 1,8 elevou a taxa de recirculacdo no interior da camara, atingindo
velocidades da ordem de 81,18 m/s, o que promove maior diluicdo entre os reagentes e 0s
gases recirculantes no interior da camara garantindo condi¢fes para desenvolvimento do
regime de combustdo sem chama, conforme observado nos resultados das simulagdes

numeéricas.
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4.3.2 - Anélise da Composicédo dos Gases na Exaustdo da Camara
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A andlise da distribuicdo de temperaturas no interior da cAmara de combustdo ndo é

suficiente para validar a modelagem numérica aplicada nas simulagdes realizadas no presente
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trabalho. E necessario também avaliar a composicdo dos gases de exaustdo, que sera crucial
para caracterizagéo do regime de combustdo sem chama aplicada ao etanol.

Como ja citado anteriormente, 0 mecanismo de reacdo escolhido para o etanol é
composto por 70 reacdes elementares e 26 principais especies quimicas para a reacao
etanol/ar proposto por Verma (2004), o qual permite analisar as emissdes de gases CO e NO
no processo de forma direta, pois 0s mecanismos de reacéo disponiveis no ANSYS CFX para
calculo destas espécies ndo gerou resultados numéricos condizentes com 0s experimentais.
Este mecanismo também permite analisar a emissdes de UHC nas simulacbes o que nédo é
possivel fazer para 0 mecanismo de reacdo simples presente no ANSYS CFX.

Azevedo (2013) considerou para as medigdes das emissdes a normalizacdo da
concentracdo de gases de exaustdo corrigidas para 15% de O,, conforme proposto por
Arghode & Gupta (2010). Esta correcdo foi feita com o intuito de padronizar os valores de

emissdo de fontes diferentes para a mesma base e € dada pela Equagéao (4.1).

0’21_[0] corr
[A]BS,corr = &

0,21-[0,]
Onde [A] é a concentracdo volumétrica do produto de combustdo a ser corrigido, [O,] é a

[A]BS ,real (4 1)

BS,real

concentragdo volumétrica de O, que € utilizada como referéncia e BS ea € BS corr representam,
respectivamente, as concentracdes em base volumétrica seca medidas e corrigidas.

Nas Tabelas 4.3 e 4.4 sdo apresentados os niveis de emissdes de poluentes obtidos nos
testes numéricos para as poténcias de 2 e 4 kW, respectivamente, com suas concentracdes ja
corrigidas para 15% de oxigénio.

Tabela 4.3 — Emissdes de poluentes para a poténcia de 2 KW para 0s testes numéricos.

Teste A | CO2(%) | NOx (ppm) | UHC (ppm) | CO (ppm)
1 1,650 | 4,586 3,079 1,386 3,270
2 2,050 | 4,612 2,677 1,141 3,880
3 2,260 | 4,582 2,521 1,030 3,152
4 2,450 | 4,599 2,396 1,052 3,199
Tabela 4.4 — Emissdes de poluentes para a poténcia de 4 KW para o0s testes numéricos.
Teste L | CO2(%) | NOx (ppm) | UHC (ppm) | CO (ppm)
5 1,210 | 4,122 2,279 2,276 9,380

6 1,410 | 4,118 2,203 1,929 9,972
7 1,610 | 4,106 2,221 1,672 7,624
8 1,800 | 4,108 2,106 1,587 6,648
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As Figuras 4.27 e 4.28 apresentam as emissdes CO,, NOy, UHC e CO em funcdo do
coeficiente de excesso de ar para a cAmara operando no regime de combustdo sem chama a
uma poténcia de 2 kW e 4 kW, respectivamente.

Observa-se nas Figura 4.27 e 4.28 que ha uma boa concordancia entre os resultados
numéricos e experimentais para as emissdes, que foram extremamente baixas para as
condigdes de operacdo analisadas.

O aumento do coeficiente de excesso de ar promoveu uma reducdo na emissdes de
UHC e CO. Isto acontece porque o aumento de A implica em aumento da velocidade de
entrada do ar de combustdo, o que aumenta taxa de recirculacdo dos gases no interior da
camara e, consequentemente, favorece uma boa mistura entre os reagentes e 0s gases inertes
da combustdo, provocando uma diminui¢do na concentracdo de UHC na exaustdo do sistema.

O aumento na taxa de recirculacdo dos gases da combustdo também causa uma
diminuigéo da temperatura global na zona de reacdo melhorando significativamente a dilui¢éo
de O, nesta regido. Assim as reacOes de oxidagdo de CO s&o praticamente inibidas, causando
uma queda drastica nas emissGes deste quando comparado as emissdes resultantes de
processos de combustao convencionais.

Os niveis de NOy para as simula¢Ges numéricas se mantiveram abaixo de 3,5 ppm para
as condicGes operacionais a 2 e a 4 kW. Uma explicacdo para este fato é a distribuicdo quase
uniforme de temperatura na atmosfera de combustdo, que apresenta valores baixos,
provocando a redugdo da formacdo de NOyx. O aumento de A também influencia nesta
reducdo, devido a melhor diluicdo da mistura reagente.

No presente estudo ndo ha como definir o principal mecanismo de formacgéo de NOy,
pois as reacOes para 0 NOy sdo inseridas diretamente no mecanismo de reacdo utilizado nas
simulacdes. Com base nos valores de temperatura pode-se concluir que a maior parte de NOy
é formado a partir do mecanismo imediato e do mecanismo N,O.

Mancini et al., (2002) mostram em seu estudo que o mecanismo imediato é
responsavel pela formacdo de apenas 5% de NO,, enquanto o restante é formado pelo
mecanismo N,O, sendo este Ultimo muito importante em sistemas de combustdo que
trabalham com baixas temperaturas para inibir a formacdo de NO térmico (Azevedo, 2013).
Os mecanismos de formacédo de CO, UHC e NOy sao discutidos no Anexo A.

Nas Figuras 4.27 e 4.28 observa-se que o0 comportamento das curvas numeérica e
experimental para o0 CO; apresenta uma diferenca, enquanto o perfil experimental aumenta de
acordo com A, o perfil numérico se mantém praticamente constante, porém ambos mostram a

melhor eficiéncia de combustéo de regime de combustdo sem chama.
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Para as emissdes de CO (Ver Figs. 4.27.d e 4.28.d) h&a uma diferenca consideravel nas
concentragdoes de CO para A = 1,65 e A = 1,21. Com base na proximidade dos valores de
emissdes obtidos para os elementos NO, e UHC, deve ser levada em conta a possibilidade da
realizacdo de novos testes numéricos e experimentais para verificar o que esta provocando a
diferenca entre as emissdes numéricas e experimentais de CO e CO,.

De forma geral os baixos desvios entre os resultados numéricos e experimentais para
as emissoes, que variam de 5 a 10%, pode-se dizer que 0 mecanismo de reacdo associado aos
demais modelos de combustdo (FRC/EDC) e de turbuléncia (RNG k-¢), reproduziram

satisfatoriamente o regime de combust&o sem chama aplicado a queima do etanol.
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Figura 4.27 - EmissOes dos gases de combustdo em funcéo do coeficiente de excesso de ar

para a camara operando no regime de combustdo sem chama a uma poténcia de 2 kW.
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Figura 4.28 - EmissOes dos gases de combustdo em funcéo do coeficiente de excesso de ar

para a camara operando no regime de combustdo sem chama a uma poténcia de 4 kW.
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Capitulo 5

CONCLUSOES

O presente trabalho teve como objetivo validar a simulacdo numérica do regime de
combustdo sem chama aplicada a queima de etanol através da ferramenta numérica ANSYS
CFX.

Na primeira parte deste trabalho foram apresentados e discutidos os conceitos sobre o
regime de combustdo sem chama, obtidos através da revisao bibliografica tanto para trabalhos
experimentais como numéricos. O que se observa nesta discussdo € que hd muito a ser
estudado para atingir uma definicdo mais concreta para este novo regime de combustédo que
vem despertando a atencdo de pesquisadores dos meios cientifico e industrial para aplicacdo
em seus processos com as vantagens de reduzir significativamente os niveis de emissdo de
poluentes como 0 NOy e 0 CO e de aumentar a eficiéncia nos processos de combustao.

Dos estudos numéricos tém-se que, embora existam varios modelos de turbuléncia,
combustdo, radiacdo e de modelagem de escoamentos de particulas fluidas, conforme
observado na literatura para aplicagéo ao regime de combustdo sem chama, os mais indicados
para 0 caso do presente estudo sdo o modelo de turbuléncia RNG k-g, de combustao
FRC/EDC, de radiacdo DT e o DPM para o spray de combustivel. Para as reacfes de
combustdo observou-se que quanto mais detalhado o mecanismo de reacdo, melhores sdo os
resultados obtidos nas simula¢Ges numéricas. Para a modelagem utilizada e 0 mecanismo de
reacdo de Verma (2004) com 70 reacdes e 26 espécies, o tempo computacional total gasto foi
de 960 horas.
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A validacdo da modelagem numérica foi realizada através da distribuicdo de
temperaturas no interior da cdmara de combustdo e da composi¢cdo dos gases de exaustdo,
observando ainda a influéncia da variacdo do coeficiente de excesso de ar no processo.

O comportamento do escoamento reativo para as condi¢cdes operacionais da camara a
2 e 4 KW apresentou mesma tendéncia, conforme observado no Capitulo 4. A modelagem
numerica utilizada promoveu baixas temperaturas no interior da cAmara que variaram entre
600 e 800°C em todos os testes realizados, enquanto nos experimentos os valores ficaram
entre 800 e 1000°C.

Os gradientes de temperatura no interior da cdmara para os testes na poténcia de 2 kW
ficaram préximos a 200°C e para a poténcia de 4 kW os gradientes ndo ultrapassaram 180°C.
Para ambos 0s casos 0s resultados numéricos apresentam boa concordancia com os valores
experimentais de Azevedo (2013).

Na comparacdo entre os perfis de temperatura em todos os casos analisados, foi
observado que, enquanto a distribuicdo de temperatura numérica se mantém praticamente
uniforme ao longo do volume do combustor, a distribuicdo de temperaturas experimental
apresenta picos de temperatura na regido central da cdmara. Para entender esta diferenca de
comportamento da distribuicdo de temperaturas numérica e experimental, deve ser
considerada a possibilidade da realizacdo de novos experimentos e simulagcdes numéricas para
uma andlise mais detalhada dos fendbmenos que se desenvolvem na atmosfera de combustéo.

A andlise da composi¢do dos gases de combustdo para as simulagbes numéricas
também apresentou boa concordancia com os resultados experimentais. Foram obtidos niveis
de emissdo de NOy, CO e UHC muito baixos, notando-se durante as analises que estes niveis
cairam significativamente com o aumento de A para as poténcias de 2 e 4 kW. Nas emissoes
de CO, observou-se uma constancia nos resultados numeéricos, enquanto os resultados
experimentais aumentaram com o aumento de A, 0 que mostra maior eficiéncia de combustao
nas simulacdes numeéricas e a necessidade de novos ensaios experimentais para verificacdo do
perfil de emissdo de CO,, que teoricamente deveria ser constante, levando em conta que as
concentragdes foram corrigidas para 15% de O..

Além disso, o aumento de A influencia positivamente no processo, pois ele aumenta a
velocidade de entrada do ar de combustdo na cadmara e a taxa de recirculacdo dos gases de
combustdo. Isto faz com que haja melhor diluicdo da mistura reagente e de oxigénio e gera
uma zona de reacgdo distribuida de forma praticamente uniforme no volume do combustor.
Assim a temperatura no processo € baixa, bem como os gradientes de temperatura na camara,

0 que evita a formacdo de pontos quentes na atmosfera de combustdo diminuindo, ou até
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mesmo inibindo, a formacdo de poluentes como 0 NO, CO e UHC. Entdo pode-se afirmar
que os resultados numéricos apresentam boa concordancia com as caracteristicas definidas em
Winning & Wunning (1997). Segundo observado nas discussdes destes autores, as baixas
temperaturas atingidas nos testes numéricos sdo suficientes para o desenvolvimento do regime
de combustdo sem chama e podem estar associadas ao tipo de combustivel e ao sistema de
combustéo utilizado.

Com base nos resultados numéricos obtidos no presente estudo foi possivel
caracterizar o regime de combustdo sem chama aplicado a queima de etanol, mostrando a
eficiéncia da ferramenta numérica ANSYS CFX e dos modelos de turbuléncia, combustao,
radiacdo e do escoamento de particula fluidas. Os modelos RNG k-¢ ¢ o FRC/EDC foram
eficientes na representacdo das interacfes turbulentas e quimicas, o que é justificado pelas
distribuicbes de temperatura e a composicdo dos gases de exaustdo. O modelo DT também
representou corretamente a transferéncia de calor no sistema, basta observar a diminuicéo de
temperatura que ocorre na direcdo radial da cAmara de combustdo a medida que se aproxima
da parede da camara, caracteristica comum de sistemas que operam no regime de combustao
sem chama. Quanto a modelagem do spray de particulas fluidas, pode-se dizer com base na
distribuicdo de velocidades e de temperatura no interior da camara de combustdo que o
modelo DPM foi satisfatorio e representa com propriedade o spray gerado pelo injetor flow
blurry.

A analise realizada no presente trabalho contribui de forma significativa com os meios
cientifico e industrial, pois foi possivel caracterizar o regime de combustdo sem chama em um
sistema que opera com combustiveis liquidos injetados a partir de um injetor flow blurry, cujo
spray formado ainda ndo possuia uma modelagem definida. O sistema completo também néo
havia sido modelado até o presente momento e a partir dos resultados obtidos foi possivel
mostrar a potencialidade da ferramenta numérica ANSYS CFX, que possui um interface mais
amigavel ao usuario, permitindo a realizacao de andlises de forma rapida e eficiente e com um
menor esfor¢co computacional quando comparada a outras ferramentas, como por exemplo, o
ANSYS FLUENT.

De forma geral, pode-se dizer que a partir do momento em que for possivel um
completo dominio sobre a tecnologia de combustdo sem chama, sera possivel desenvolver
qgueimadores especificos operando com esta tecnologia para aplicacdes em novos processos
industriais e em substituicdo aos processos convencionais ja existentes, com ganho de

eficiéncia e diminuicao dos niveis de emissdes de poluentes.



102

5.1 — Trabalhos Futuros

Temas que podem ser estudados futuramente com base no desenvolvimento realizado

no presente trabalho s&o:

1) Alterar a temperatura do ar de combustdo para verificar qual o impacto do pré-
aquecimento no processo de combustdo sem chama e determinar a faixa de preé-
aquecimento do ar de combustéo.

2) Investigar a influéncia do tamanho de gota no processo de evaporacdo do
combustivel e no desenvolvimento do regime de combustdo sem chama.

3) Desenvolver uma metodologia para analise da formacdo de NOx com o intuito de
definir qual mecanismo de formagdo de NOyx tem maior influéncia quando se
trabalha no regime de combustdo sem chama.

4) Desenvolver simulacdes numéricas para reproducdo do regime de combustdo sem
chama com a modelagem numérica da presente tese utilizando outros tipos de
combustiveis liquidos e também combustiveis solidos.

5) Realizar simula¢fes numéricas para reproducdo do regime de combustdo sem
chama com os modelos de turbuléncia SSG Reynolds Stress e de combustdo
FRC/EDC.

6) Realizar simulacdes numéricas para reproducdo do regime de combustdo sem

chama com utilizando a abordagem LES para a modelagem de turbuléncia.
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Anexo A

Mecanismos de Formacéo de CO e de NOy

A.1l. Monoxido de Carbono (CO)

As emissdes de mondxido de carbono resultam do processo de combustdo incompleta
e sdo observadas também em condic¢es de combustdo rica, com baixo tempo de residéncia,
zonas frias na regido de combustao e processos de mistura deficientes.

O processo de oxidagdo do CO ¢é descrito por Turns (2000) ocorrendo em quatro

etapas:

CO+0, »CO,+0 (A1)
0+H,0 - 20H (A.2)
CO+0OH —CO, +H (A.3)
H+0O, >0OH+0 (A.4)

A.2. Mecanismo de Formacao de NOy

A formacdo de NOy ocorre na maioria dos processo de combustdo e séo classificadas
através de trés mecanismos: Térmico ou de Zeldovich, Prompt ou de Fenimore e via N,O.

Estes mecanismos serdo descritos a seguir.
A.2.1 - Mecanismo Térmico ou de Zeldovich

Para explicar a formacg@o do NO Zeldovich propds o seguinte mecanismo:

O+ N> — NO+ N (A.5)
O, +N— NO+O (A.6)

Posteriormente foi acrescentada mais uma reacao a essas duas:
OH+N —NO+H (A7)
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Este mecanismo proposto constituido das trés reacfes acima citadas é conhecido como
0 mecanismo prolongado de Zeldovich.

De acordo com o mecanismo de Zeldovich, a taxa de formacdo de NO é muito mais
lenta que a taxa das reagdes de combustdo, sendo que a maioria do NO € formada apés as
etapas iniciais de combustdo. Por isso, a formagdo de NO térmico pode ser desacoplada do
processo de combustdo e sua taxa de formacéo calculada assumindo equilibrio das reacdes de
combustdo (ANSYS INC., 2011).

A.2.2 - Mecanismo NO prompt ou de Fenimore

O mecanismo de Fenimore estd intimamente ligado a quimica da combustdo de
hidrocarbonetos. O esquema geral de do mecanismo Fenimore consiste na reacdo dos radicais
de hidrocarbonetos com o nitrogénio molecular formando aminas ou grupos ciano (-C=N). As
aminas e 0S compostos com 0 grupo ciano sdo entdo convertidos para compostos

intermediarios que finalmente formam NO.
A.2.3 - Mecanismo N,O

O mecanismo intermediado por N,O é importante em condicdes pobres em
combustivel em baixa temperatura. Este mecanismo é importante nas estratégias de controle

de emissdo de NO que envolvem combustdo pré-misturada pobre.

As trés etapas deste mecanismo sao:
O+N,+M—N,O+M (A.8)
H+N,O+M — NO+ NH (A.9)

O + N,O — NO + NO (A.10)



