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Resumo

O processo de combustao ¢é intensivamente utilizado na geragao de energia, que pode ser
utilizada de forma diversificada na industria ou para mobilidade humana. Existem varios
poluentes formados no processo de combustao, entre os quais, pode-se citar a fuligem,
oxidos de nitrogénio, monoxido de carbono, etc. Um dos poluentes mais estudados nos
ultimos tempos é a fuligem, pois a mesma afeta a satiide humana e interfere de maneira
importante na combustao. Face ao exposto, propoe-se o estudo computacional da formacao
de fuligem em chamas de difusdo laminar. De maneira mais especifica, foi desenvolvido
uma rotina computacional na linguagem do software Matlab que descreva a formacao
de fuligem em uma chama de difusao do etileno e ar em pressao atmosférica, onde é
desenvolvido um modelo mateméatico e fisico da formacao de fuligem. A validacao do
modelo matematico, para a realizacao da simulacao numérica, serda baseada em dados
experimentais disponiveis na literatura. Os perfis maximos da fracao de volume de fuligem
para uma taxa de fluxo de combustivel de 0,482 mg/s foram comprados e apresentados,
alguns resultados das simulagoes com e sem a consideracao de um modelo de fuligem sao
discutidos, onde é averiguado os parametros do formato da chama, perfil de temperatura,
campo de temperatura, perfil e distribuicao da fracao de massa para algumas espécies

quimicas relevantes.

Palavras-chaves: Combustao. Fuligem. Chama de difusao. Simulagdo numérica. Matlab.



Abstract

The combustion process is extensively used in power generation, which can be diversifiedly
utilized in the industry or for human mobility. There are several pollutants formed during
the combustion process, including soot, nitrogen oxides, carbon monoxide, etc. One of
the most studied pollutants in recent times is soot, as it affects human health and signif-
icantly interferes with combustion. Therefore, the computational study of soot formation
in laminar diffusion flames is proposed. More specifically, a computational routine was
developed in the Matlab software language to describe the formation of soot in a diffusion
flame of ethylene and air at atmospheric pressure, where a mathematical and physical
model of soot formation is developed. The validation of the mathematical model for nu-
merical simulation will be based on experimental data available in the literature. The
maximum soot volume fraction profiles for a fuel flow rate of 0.482mg/s were compared
and presented. Some results of simulations with and without considering a soot model
are discussed, examining flame shape parameters, temperature profiles, temperature field,

profile, and distribution of mass fraction for some relevant chemical species.

Key-words: Combustion. Soot. Diffusion flame. Numerical simulation. Matlab.



Lista de ilustracoes

Figura 1 — Fluxograma da metodologia empregada. . . . . .. .. ... ... ...
Figura 2 — Metodologia da evolucao temporal da simulacao. . . . .. ... .. ..
Figura 3 — Geometria do combustor de Thomson. . . . . . . ... ... ... ...
Figura 4 — Malha do combustor de Thomson grosseira. . . . . .. ... ... ...
Figura 5 — Malha do combustor de Thomson mediana. . . . .. .. .. ... ...
Figura 6 — Malha do combustor de Thomson refinada. . . . . . . . ... ... ...
Figura 7 — Alturas sucessivas de chamas para chamas de etileno em pressoes sub
e super atmosféricas (0,2atm a 5,0atm) a 0,482mg/s. . . . . . . . ..
Figura 8 — Perfis maximos de fragao de volume de fuligem para uma taxa de fluxo
de combustivel de 0,482mg/s a latm. . . . . . . ... ... ... ...
Figura 9 — Esquematico da cdmera de combustao e combustor. . . . . . . . . . ..
Figura 10 — Esquema do combustor experimental (dimensoes em mm) e dominio
2D-axissimétrico de simulagao hachurado. . . . . . . . ... ... ...
Figura 11 — Malha do caso de estudo grosseira. . . . . . . . ... ... ... ....
Figura 12 — Malha do caso de estudo mediana. . . . . . .. .. .. .. ... ....
Figura 13 — Malha do caso de estudo refinada. . . . . . . .. ... ... ... ...
Figura 14 — Perfil de temperatura no eixo do combustor. . . . . . . . .. .. .. ..
Figura 15 — Perfis de velocidade no eixo do combustor. . . . . . . .. .. ... ...
Figura 16 — Perfil maximo de fragdo de volume de fuligem a latm. . . . . .. ...
Figura 17 — Formato da chama a latm. . . . . . . . . . . ... .. ... ... ...
Figura 18 — Campo de temperatura. . . . . . . . . . . ... . ... ... ......
Figura 19 — Perfil de temperatura no eixo do combustor. . . . . . . . . ... .. ..
Figura 20 — Vias de reacao simplificadas para alguns importantes processos de com-
bustdao do etileno. . . . . . . ...
Figura 21 — Perfis e distribuicao de fragdo de massa de CoHs a latm. . . . . . . . .
Figura 22 — Perfis e distribuicao de fracao de massa de O a latm. . . . . . . . . ..
Figura 23 — Perfil e distribuicao de fracdo de massa de C'a latm. . . . . . . . . ..
Figura 24 — Perfil e distribuicao de fracao de massa de H a latm. . . . . . . . . ..
Figura 25 — Perfil e distribuicao de fracdo de massa de OH a latm.. . . . . . . ..

Figura 26 — Distribuigdo de fracdo de massa de fuligem (Ys) a latm. . . . . . . ..



Lista de tabelas

Tabela 1 — Formas particulares da Eq. (3.7). . . . . ... ... ... ... ... .. 29
Tabela 2 — Reacgoes de fuligem. . . . . . . . .. .. ... ... ... 40
Tabela 3 — Condigoes de contorno. . . . . . . . . . . . . .. .. 52



CFD

CVFEM

EPA

GRI

MATLAB

NSC

PAH

UnB

Lista de abreviaturas e siglas

Computational Fluid Dynamics

Control Volume Finite Element Method
Environmental Protection Agency

Gas Research Institute

MATrix LABoratory

Nagle Strickland Constable

Polycyclic Aromatic Hydrocarbon

Universidade de Brasilia



COs
CoHy

CoHy

hair@?QSK

Lista de simbolos

Area de entrada do ar

Area de entrada do combustivel

Coeficientes obtidos em Smith et al. (2019).

Vetor que armazena termos oriundos de fontes e condigdes de contorno
Calor especifico a pressao constante

Constante de radicao da fuligem

Constante de velocidade termoforética

Concentragao molar da espécie

Numero médio de atomos de carbono na particula de fuligem
Efeito de um terceiro corpo na reagao j

Férmula quimica do carbono sélido

Férmula quimica do monéxido de carbono

Férmula quimica do diéxido de carbono

Férmula quimica do acetileno

Férmula quimica do etileno

Férmula quimica do carbono sélido

Diametro da particula de fuligem

Coeficiente de difusao de massa efetiva

Fragao de volume de fuligem

Funcao que expressa a dependéncia do termo de crescimento superficial

da area especifica da superficie da fuligem
Aceleracao gravitacional
Entalpia absoluta

Entalpia do ar



hfuel@298K

hy

p,max

Entalpia do etileno

Entalpia da mistura de gases

Férmula quimica do hidrogénio

Férmula quimica do gas hidrogénio
Férmula quimica da agua

Fluxo de difusao

Condutividade térmica da mistura de gases
Taxa constante intrinseca do modelo

Taxa constante intrinseca do modelo

Taxa constante intrinseca do modelo

Taxa constante intrinseca do modelo
Constante de taxa das reagoes direta e reversa j
Condutividade térmica

Coeficiente de radiacao da fase gasosa
Constante de taxa das reacoes direta e reversa j
Coeficiente de radiagao da fuligem
Constante de taxas

Comprimento caracteristico

Numero de Lewis

Matriz global

Massa molar do carbono sélido

Numero de vértices da malha

Constante de Avogadro

Oxidos de nitrogénio

Numero de passo de tempo

Ntumero de passo de tempo maximo



nr
Ng

Ny

OH

O,

2

PoH

bo

Numero de reagoes quimicas
Densidade do niimero de fuligem
Férmula quimica do gas nitrogénio
Férmula quimica do oxigénio

Férmula quimica da hidroxila
Férmula quimica do gas oxigénio
Pressao parcial de O, em atm

Pressao

Pressao parcial de OH em Pa

Pressao parcial de O em Pa

Numero de Reynolds

Residual

Taxas de reagao quimica

Constante do gas ideal

Numero de avaliagoes de fuligem
Taxas liquidas de reagao quimica
Area especifica da superficie da fuligem
Termo de fonte

Temperatura

Tolerancia

Vetor velocidade

Componentes do vetor velocidade na dire¢ao z—
Velocidades de entrada de ar
Velocidades de entrada de combustivel
Velocidade termoforética

Componentes do vetor velocidade nas diregoes r—



Uk Coeficiente estequiométrico na reagao j.
Uk Coeficiente estequiométrico na reagao j
Wi Peso molecular da espécie

X5 Fragao molar para uma espécie k

Ta Fragao das superficies coberta pelo local A
Y; Coeficiente médio de absor¢ao de Planck
Ys Fragao de massa de fuligem

« Coeficiente de difusao térmica

Iy Coeficiente de difusao

At Passo de tempo

0 Viscosidade dinamica

p Massa especifica

pc Massa especifica da fuligem

(p— po)g  Flutuabilidade devido as forgas gravitacionais

o Constante de Stefan—Boltzmann

Ok Diametro de colisao para uma espécie k

P Razao de equivaléncia

) Escalar genérico

Yon Eficiéncia de colisao para OH

Yo Eficiéncia de colisao para O

Quk Integral de colisao da viscosidade para uma espécie k
W Termos de fonte da reacao quimica

W Termos de fonte densidade do nimero de fuligem
Wy Termos de fonte fracao de massa de fuligem

Vrad Perdas de calor devido a radiacao



1.1
1.2
1.3
1.3.1
1.3.2
1.4
1.5

2.1
2.2
2.3
2.4

3.1
3.2
3.2.1
3.2.2
3.23
3.3
331
3.4

3.5

4.1
4.2
4.3
4.4
441

Sumario

INTRODUCAO . . . .. i ittt e e e et e et e 17
Problematica . . . . . . . . . . ... 17
Contextualizacao . . . . . . . . . . ... 18
Objetivos . . . . . . . . .. 19
Objetivo geral . . . . . . . . . 19
Objetivos especificos . . . . . . . . . ... 19
Metodologia . . . . . . . . .. .. 20
Organizacao do trabalho . . . . . . . . . .. ... ... 22
A FULIGEM NACOMBUSTAO .. ... ... iiiinnn.. 24
Combustao . . . . . . . . .. ... 24
Chamas pré-misturadas e nao pré-misturadas . . . . . ... ... .. 24
Chamas em escoamento laminar e turbulento . . . . . . . . ... .. 25
Formacao de fuligem em chamas de difusao laminar . . . . . . . .. 26
MODELO DE COMBUSTAO . . . . ... vt tiin i 27
Modelo matematico de combustao gasosa . . . . . . . . .. ... .. 27
Cédigo de fluidodinamica computacional . . . . . . . . ... ... .. 28
Criacdo da geometriaemalha . . . . . . . . .. ... 30
Célculos das velocidades . . . . . . . .. ... 32
Célculodaentalpia . . . . . .. . . . ... 32
Calculo da composicdo de mistura de gases . . . . . .. .. ... .. 32
Mecanismo de reacdo global de passoduplo . . . . . . . ... .. ... .. 33

Calculo das temperaturas em funcao da entalpia e da composicao

damisturadegases . . . . .. ... ... 35
Propriedades termofisicas . . . . . . . . . ... ... ... ... ... 37
MODELAGEM DA FORMACAO DA FULIGEM . ... ....... 39
Modelo de Fuligem . . . . . . . ... ... 39
Mecanismo de reacao para a fuligem . . . ... ... ... ... ... 40
Modelo de radiacao . . . . . . . . .. ..o 43
Implementacao da fuligem . . . .. .. ... ... ... ... ... .. 44
Mecanismo de reacao de fuligem e modelo de radiacédo . . . . . . . . . .. 45
DESCRICAO E SIMULACAO DO CASO EXPERIMENTAL. . . . . 48

Estudo experimental . . . . . . . . ... 48



Combustor de Thomson . . . . . . . . . . . . . . . ... ... 49

Dominio, malha e condicées de contorno para simulacdao . . . . . . . 50
Sensibilidade damalha . . . . . .. ... 00000 53
Resultados . . . . . . . . . . ... 55
CONCLUSAO . ... ... ... e 63
Trabalhos futuros . . . . . . . . . ... L 64

REFERENCIAS . . . . . . e e e e e e e e e s s s, 65



17

1 Introducao

1.1 Problematica

De acordo com Oliveira (2012), a combustao desempenha um papel crucial na
obtencao de energia na sociedade, sendo responsavel por mais de 90% da conversao de
energia em todo o mundo. No entanto, esse processo de queima de combustiveis de hidro-
carbonetos apresenta um problema eminente relacionado a producao de gases do efeito
estufa, resultando em impactos significativos no meio ambiente. Um dos poluentes mais
relevantes nesse contexto ¢ a fuligem, cuja formacao tem efeitos colaterais indesejaveis
para os seres humanos, o meio ambiente e também pode levar a desgaste acelerado em
componentes estruturais, além de reduzir a eficiéncia de dispositivos de engenharia (DAS-
GUPTA, 2015) e (HAYNES; WAGNER, 1981).

Na area da engenharia aeroespacial, um dos campos de estudo crucial é a propul-
sao. Para avancar tecnologicamente nesses campos, ¢ necessario compreender os processos
de formagao e crescimento da fuligem. Conforme mencionado por Dasgupta (2015), esse
entendimento é essencial para prever e compreender a formacao de fuligem em dispositivos
complexos de engenharia. No contexto da industria aeroespacial, o estudo da combustao
em condigoes de gravidade e microgravidade ¢ de extrema importancia para a seguranca e
o avanco tecnoldgico dos sistemas aeroespaciais. Em ambientes de microgravidade, espe-
cialmente, a seguranga contra incéndios em naves espaciais e foguetes se torna um desafio,
uma vez que a combustao ocorre em niveis de gravidade distintos. A presenca de fuligem
é particularmente problematica, pois afeta negativamente o desempenho de dispositivos
de combustao praticos, que geralmente operam em pressoes elevadas. Essa influéncia da
fuligem também afeta a propagacao das chamas no espago, como destacado nos estudos
de Panek et al. (2010), Datta (2005) e Charest, Groth e Gulder (2011b).

O estudo da formagao de fuligem em chamas de difusao laminar foi iniciado por
trabalhos como o mencionado Smooke et al. (1999), que utilizaram o combustor de Santoro
para andalises computacionais e experimentais. No entanto, atualmente, devido a maior
clareza nos resultados experimentais, uma ampla gama de trabalhos opta pelo uso do

combustor de Thomson.

No artigo Gibbons, Vanyai e Wheatley (2021), sdo abordadas as preocupagoes
relacionadas & engenharia e seguranca no processo de fabricacdo e armazenamento de
combustivel criogénico. Essas consideracoes sao de extrema importancia para aplicacoes
praticas na pesquisa hipersonica. Além disso, a combustao de hidrocarbonetos tornou-se

um tema relevante nesse campo de estudo. Um exemplo disso é o processo de pirdlise
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do etileno, que resulta na obtencao do etileno como principal produto combustivel em

foguetes hibridos, conforme mencionado em Grigorean et al. (2019).

1.2 Contextualizacao

No processo de combustao, as particulas provenientes de fontes terrestres contém
compostos prejudiciais a satde e estao sendo alvo de estudos para regulamentacoes mais
rigorosas pela Agéncia de Protecdo Ambiental (EPA, Environmental Protection Agency).
No ambito espacial, as emissoes de fuligem provenientes de aeronaves também enfrentarao
regulamentagoes mais rigorosas. Além das questoes regulatérias, a fuligem contribui para
a carga de radiacao térmica nos revestimentos dos combustores e nas pas das turbinas.
Essas emissoes de fuligem também afetam a formacao de rastros e a visibilidade tatica
de aeronaves militares, enquanto a deposi¢ao de fuligem em superficies de baixa obser-
vabilidade pode comprometer a assinatura radar da aeronave (McEnally et al. (1998)).
Portanto, o estudo da formagao de fuligem é de grande relevancia para compreender seus

diversos efeitos e buscar formas de reduzi-los de maneira significativa.

Quando lidamos com o processo de combustao em dispositivos praticos, o estudo
de variagoes em altas pressoes, microgravidade ou sem o efeito da gravidade torna-se re-
levante tanto no ambiente espacial quanto no terrestre. Conforme destacado em Charest,
Groth e Gulder (2011a), a fuligem é um poluente prejudicial que afeta negativamente o
desempenho de dispositivos de combustao praticos, os quais operam em altas pressoes,
e também influencia significativamente a propagacdao de chamas no espago. Varios estu-
dos foram conduzidos em altas pressoes para investigar a influéncia desse parametro na
formacao de fuligem. No entanto, a comparagao direta dos resultados ¢ dificil devido a di-
ferencas nas caracteristicas fundamentais da chama nos estudos encontrados na literatura,
como mencionado por Joo (2010). Ainda assim, todos os estudos revelam a dependéncia
da formacao de fuligem em relacdo a pressao, embora seja necessario um maior alinha-
mento dos métodos experimentais e das condigoes de teste para uma comparacao mais

precisa.

A formagao de fuligem e a oxidagdo tém um forte impacto na estrutura e esta-
bilidade das chamas de difusao laminar, resultando em um aumento na transferéncia de
calor por radiacao e alteracao das temperaturas locais. As taxas de reagdo sao altamente
sensiveis a temperatura, e, portanto, as concentragoes de espécies gasosas em nivel local
sao fortemente influenciadas pela presenca de fuligem. Sob condi¢oes de alta pressao e
gravidade zero, o rendimento total de fuligem ¢é significativamente aumentado. Portanto,
compreender completamente o processo de formacao de fuligem em chamas de difusao
laminar é essencial para diversas necessidades de engenharia. Essas necessidades variam

desde o projeto de combustores de alta pressao sem emissao de fuligem até o desenvolvi-
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mento de sistemas de supressao de incéndio para aplicagoes espaciais. Os estudos reali-
zados por Charest, Groth e Gulder (2011b) e Charest, Groth e Gulder (2014) abordam
especificamente essas questoes, destacando a importancia de compreender a formacao de

fuligem e suas implicacoes em diferentes aplicagoes de engenharia.

A selecao do combustivel adequado é de suma importancia para a analise da forma-
cao de fuligem no processo de combustao, especialmente ao realizar simula¢ées numéricas.
Os hidrocarbonetos em geral sdo considerados combustiveis de interesse em uma ampla
gama de aplicagoes na engenharia, especialmente na industria aeroespacial, como em voos
supersonicos em regimes correspondentes a nimeros de Mach moderados. Comparados aos
combustiveis a base de hidrogénio, os combustiveis de hidrocarbonetos liquidos possuem
uma densidade consideravelmente maior, o que resulta em uma exigéncia de volumes de
tanques menores. Nesse contexto, o etileno se destaca como uma opcao vantajosa, uma
vez que é mais facil e seguro de ser manuseado em comparacao com os combustiveis a

base de hidrogénio (BORISOV et al., 2021).

O etileno é considerado um combustivel de fuligem, uma vez que é o hidrocarboneto
mais simples contendo carbono mais alto, e sua oxidagao resulta facilmente na formagao de
acetileno. O acetileno é considerado o precursor mais relevante das particulas de fuligem.
Neste trabalho, o modelo utilizado para a anélise da formacao de fuligem adota o acetileno

como precursor das particulas de fuligem em questao (LOVAS et al., 2010).

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo geral

Este trabalho tem como objetivo o estudo da formacao de fuligem em chamas de

difusdo laminar em ambientes de pressao atmosférica.

1.3.2 Objetivos especificos

o Revisar os fundamentos tedricos da combustao e formagao de fuligem;
o Descrever a modelagem fisica e matematica do processo de combustao;

e Obter a modelagem fisica e matematica da formacao de fuligem no processo de

combustao;
o Explicar a formagao da fuligem em ambientes de pressao atmosférica;
e Definir um experimento para a formagao de fuligem em chamas de difusao laminar;

o Comparar os resultados experimentais da literatura com os da simula¢ao computa-

cional para a sua validacao;
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o Criar uma sub rotina e implementar no processo de combustao apresentado, para o

calculo da formacao de fuligem;

1.4 Metodologia

A metodologia é dividida em duas partes que sao a fundamentacao tedrica e a
simulacao numérica para a formagao de fuligem na combustao de uma chama de difusao

laminar. Que pode ser visto no fluxograma da figura 1.

Figura 1 — Fluxograma da metodologia empregada.
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Fonte: Autor, 2023.

O fluxograma apresenta os conceitos basicos utilizados em qualquer modelo de
combustao, amplamente empregados na literatura. Esses conceitos incluem a definicao de
combustao, chamas de difusao, escoamento laminar e o combustor de Thomson, que é o

caso experimental base utilizado para modelar e simular o processo de combustao.

O modelo de combustao utilizado baseia-se nas equagoes de Navier-Stokes para
determinar a conservagao da massa e da quantidade de movimento linear. Além disso, as
equacoes de conservacao de espécies quimicas e de energia sao empregadas para calcular as

fragoes de espécies quimicas e a temperatura, respectivamente. E importante mencionar
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que a equacao de conservacao de energia incorpora o termo de fonte relacionado a radiacao,

o qual ¢é calculado através de um modelo préprio.

O objetivo da metodologia deste trabalho é aprimorar o modelo de combustao
existente, que utiliza a simulagdo por CVFEM (Control Volume Finite Element Method),
através da implementacdao de um modelo matematico para a formacao de fuligem. Esse
modelo de formacao de fuligem sera incorporado ao modelo de combustdo como uma
sub-rotina, permitindo uma andlise mais abrangente e realista do processo de combustao,

especialmente no que diz respeito a formacgao e propagacao da fuligem.

A metodologia visa revisar e aprofundar os conceitos béasicos do processo de com-
bustao, garantindo uma base sélida para o desenvolvimento do modelo de formagao de
fuligem. A partir dessa revisao, serao identificadas e implementadas as equagdes e rela-
¢Oes matematicas necessarias para descrever adequadamente a formacao de fuligem nas

chamas de difusdo laminar.

A inclusao do modelo de formagao de fuligem no modelo de combustao existente
busca obter resultados numeéricos mais precisos e realistas, aproximando ainda mais os
resultados simulados dos dados experimentais disponiveis. Com essa implementagao, serd
possivel entender melhor a influéncia da formacao de fuligem na combustao e obter uma

analise mais detalhada dos seus efeitos sobre o processo global.

A metodologia utilizada para a resolucao da simulacao foi descrita por Cunha e
Ferracuti (2020), na qual todas as equagoes de conservagao foram abordadas de forma
transiente. Em cada passo de tempo, as equagdes foram resolvidas uma tnica vez, con-
forme ilustrado na figura 2. Nessa abordagem, a influéncia simultanea dos campos de ve-
locidade, temperatura e concentracao de espécies quimicas nos resultados em cada etapa
de tempo nao foi considerada. No entanto, esse aspecto nao representou uma limitagao,

uma vez que o objetivo final era obter a solu¢ao em regime permanente.

Onde RMS(® — ®%) = [0, (®; — 99)2]%°, n é o ntimero de vértices da malha, o
termo tol ¢ uma tolerancia admitida, igual para todas as variaveis, e o termo N, representa

o numero do passo de tempo, cujo valor maximo ¢ dado por N paq-

Nessa metodologia de calculo para simulacao, a formagao de fuligem é conside-
rada e sera descrita de forma mais detalhada posteriormente. Esse aspecto especifico sera
abordado em etapas posteriores do estudo, permitindo uma analise mais aprofundada e

completa sobre como a fuligem é incorporada ao modelo de simulacao.



Capitulo 1. Introdugdo 22

Figura 2 — Metodologia da evolucao temporal da simulacao.
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Fonte: Cunha e Ferracuti (2020).

1.5 Organizacdo do trabalho

O capitulo 2 do trabalho apresenta os conceitos fundamentais relacionados a com-
bustao, abordando diferentes tipos de chamas, tais como chamas pré-misturadas e nao
pré-misturadas, além de discutir a formacao de fuligem em chamas de difusdao laminar. A
revisao desses conceitos ¢ embasada em alguns trabalhos importantes da literatura: Turns
(2013), Vaz (2010), Mitchell, Sarofim e Clomburg (1980) e Dasgupta (2015). A revisao dos

trabalhos mencionados oferece um embasamento sélido para a compreensao dos conceitos
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fundamentais da combustao e a formacao de fuligem em chamas de difusao laminar. Essas
informagoes sao essenciais para o desenvolvimento do modelo matematico de formacao de
fuligem proposto no trabalho, bem como para a interpretacao dos resultados obtidos nas

simulagoes numéricas realizadas.

O capitulo 3 apresenta a modelagem matematica do processo de combustao a
ser utilizado. Nesse capitulo, sao fornecidas todas as equacoes necessarias para o calculo
do escoamento laminar reagente, bem como as equagoes para o calculo das fracoes de
massa de espécies quimicas e uma equacao para o calculo da entalpia. Além disso, o
modelo fluidodindmico computacional é detalhado, com todas as suas nuances, conforme
apresentado por Cunha (2010) e Cunha e Ferracuti (2020). A geometria e malha sao
criadas no software Gambit, e uma demonstracao de simulagdo com um passo de reacgao
duplo, descrita em Westbrook e Dryer (1981), é aplicada no modelo para verificar a
sensibilidade da malha. Propde-se também um mecanismo de reac¢ao para a combustao
de gas natural, denominado GRI-Mech 3.0, conforme definido por Smith et al. (2019).

Esse mecanismo sera utilizado para a implementacao do cdlculo da fuligem.

No Capitulo 4, serdao apresentados e implementados o modelo de fuligem e o modelo
de radiagdo, seguindo as sugestoes propostas por Zimmer (2016) e Zimmer e Pereira
(2020). O modelo de fuligem considera a nucleagao, crescimento de superficie e oxidagao
com Oy, OH e O, sendo um total de cinco reagoes que serdao acrescentadas ao modelo
GRI-Mech 3.0. Além disso, serao detalhadamente descritas a implementacao das duas
equagoes: a fracdo de massa de fuligem, Yy, e a densidade do ntimero de fuligem, Ng.
A inclusao dessas equagoes é essencial para uma representacao adequada da formacao e
comportamento das particulas de fuligem no modelo de combustao. O capitulo também
abordard o acréscimo das cinco reagoes de fuligem e a integragdo do modelo de radiagao
no sistema, fornecendo um embasamento sélido para o entendimento e a aplicagao desses

modelos em conjunto com o GRI-Mech 3.0.

O capitulo 5 aborda a descricao do caso de estudo experimental conduzido por
Panek (2009) e Panek et al. (2010). O capitulo detalha o esquematico do combustor, as
condicoes de contorno e as hipoteses consideradas para viabilizar a simulagao numérica
do combustor de Thomson. Em seguida, sao apresentados os resultados obtidos a partir
da realizacao da sensibilidade da malha para um mecanismo de reacao de passo duplo.
Resultados como os perfis maximos da fracao de volume de fuligem, perfis de temperatura
no eixo do combustor, formato da chama, campo de temperatura e os perfis e a distribuicao

da fracao de massa de algumas espécies quimicas de interesse sao discutidas.
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2 A fuligem na combustao

2.1 Combustao

A definigao geral da combustao, conforme apresentada por Turns (2013), é a oxi-
dacao rapida que gera calor e, em alguns casos, produz calor e luz, ou a oxidacao lenta
que é acompanhada por uma pequena liberagao de calor e sem emissao de luz. Neste es-
copo, nossa analise da formagao de fuligem se concentra apenas na combustao de oxidacao
rapida.

As reagoes quimicas desempenham um papel crucial no processo de combustao,
como indicado na defini¢cdo. A combustao converte a energia armazenada nas ligacoes qui-
micas em energia térmica, que pode ser utilizada em varias aplica¢oes industriais, como
motores de combustao interna, maquinas a vapor, usinas termoelétricas, propulsores de fo-
guetes, entre outros. Essa conversao de energia quimica em energia térmica é fundamental

para o funcionamento desses sistemas e processos industriais.

2.2 Chamas pré-misturadas e nao pré-misturadas

Quando estamos nos referindo como a combustao pode ocorrer existem dois modos
que sao com chama ou sem chama, ou seja, a combustao com chama tem por caracteristica
se concentrar em uma regiao no espaco que pode se propagar, ou nao. Para o caso da
combustao sem chama temos quando o processo de combustao ocorre simultaneamente
em diversos pontos da mistura combustivel oxidante. Logo, nao existe uma regiao definida

que possa ser denominada de chama e o processo é volumétrico. (TURNS, 2013)

Além disso, temos a divisao em duas classes de chamas, pré-misturadas e nao pré-
misturadas, que foi relacionada com o estado de mistura molecular dos reagentes. Em uma
chama pré-misturada, o combustivel e o oxidante estao misturados de forma molecular
antes que qualquer reagdo quimica se manifeste em uma chama nao pré-misturada, os
reagentes estao inicialmente segregados e a reagao ocorre somente na interface das regioes
de combustivel e de oxidante, sendo o local onde a mistura molecular coloca em contato
as moléculas de combustivel e oxidante. (TURNS, 2013)

Para o caso estudado neste trabalho, utiliza-se chamas de difusao (sendo o mesmo
se referir a chamas nao pré-misturadas). Uma propriedade bastante utilizada para nosso
caso de estudos ¢é a razao de equivaléncia, que ira definir se a combustao é rica ou pobre
em combustivel. Logo, se uma quantidade de oxidante maior do que a estequiométrica

é fornecida, diz-se que a mistura é pobre em combustivel (ou pobre); para fornecer uma
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quantidade de oxidante menor que a estequiométrica resulta em uma mistura rica em
combustivel (ou rica). (TURNS, 2013)

Para a verificagdo quantitativa se a mistura de oxidante é rica, pobre ou estequio-
métrica é introduzido o conceito de razao de equivaléncia, onde sua defini¢cao é apresentada

na equacao abaixo.

_ (A/F)estq _ (F/A)
=R (A 2

Assim, utilizando a equagao 2.1 ja é definido que: para ® > 1: Para misturas ricas

em combustivel; ® < 1 : Para misturas pobres em combustivel; ® = 1 : Para mistura

estequiométrica;

Portanto, as chamas de difusao laminar, que serao utilizadas, envolvem uma mis-
tura de correntes de fluxo de combustivel e oxidante durante a reagao caracterizadas pela
separacao inicial do combustivel e do oxidante. Uma reacao s6 ocorre quando os reagentes
entram em contato entre si durante a ignicao. Normalmente, as moléculas de combus-
tivel se difundem para fora em uma chama de difusao laminar de co-fluxo, enquanto as

moléculas do oxidante se difundem em dire¢ao a chama na diregao oposta. (PANEK, 2009)

2.3 Chamas em escoamento laminar e turbulento

Entender o comportamento do escoamento ¢ fundamental para definir se as chama
é laminar ou turbulenta, logo um nimero adimensional nominado de nimero de Reynolds

é utilizado na literatura sendo definido por:

Re = — (2.2)

onde p é massa especifica, u velocidade de escoamento, L. é um comprimento ca-

racteristico e p é a viscosidade dinamica.

A estrutura e as propriedades de uma chama dependem do tipo de mistura que
acontece entre o combustivel e o oxidante como foi descrito na segao 2.2, logo tanto as
chamas pré-misturadas quanto as chamas difusivas podem ainda ser classificadas como
laminares ou turbulentas, depende do regime de fluxo de gas. Conforme comentado em
Vaz (2010) a maioria dos problemas praticos envolvendo o processo de combustao sao de
chamas turbulentas. Entretanto, para simulagoes praticas a maioria dos casos de estudos

pegam regioes da chama que sao laminares ou fazem aproximacoes adequadas.

Como exemplo é apresentado em Mitchell, Sarofim e Clomburg (1980) afirmam que

para o caso de estudo de chamas de difusdao laminar existe um auxilio na compreensao
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de estruturas de chamas de difusao turbulentas, cujos formatos podem ser aproximados

como chamas laminares enrugadas contendo uma aproximagao bastante razoavel.

2.4 Formacao de fuligem em chamas de difusao laminar

Quando fazendo o processo da queima de hidrocarbonetos no processo de combus-
tao para alguma aplicacdo requerida temos sempre ha formacao de varios poluentes, os
mais notaveis entre esses poluentes sao a fuligem, os 6xidos de nitrogénio formados em
temperaturas mais altas (as vezes chamados de NO,) e o mondxido de carbono. (DAS-
GUPTA, 2015)

E definido por Dasgupta (2015) que a fuligem é um subproduto importante da
combustao de hidrocarbonetos, principalmente sobre as condigoes ricas em combustivel,
um dos principais constituintes do material particulado. O material particulado pode ser
classificado em dois subtipos principais que sdo: particulas grossas e particulas finas. O
primeiro inclui particulas com didmetros na faixa de 10 um e 2,5 um. Particulas menores
se enquadram na segunda categoria. Com isso, ¢ definido que as particulas primarias de
fuligem tém didmetros da ordem de cerca de 25 nm, e assim a fuligem pode ser classificada

como sendo particulas finas.

A formagao de particulas sélidas de fuligem a partir de espécies em fase gasosa
ainda nao é totalmente compreendida. Parte dessa falta de compreensao decorre do fato
de que nao ha uma defini¢do precisa do que constitui uma particula incipiente de fuli-
gem e como ela difere de espécies em fase gasosa de massa molecular semelhante. Em
alguns trabalhos, moléculas de hidrocarbonetos aromaéticos policiclicos (PAH) acima de
um determinado tamanho foram consideradas fuligem. Apesar da compreensao limitada
dos processos que levam a formacao de fuligem, agora é aceito que em algum ponto das
reacoes quimicas, as primeiras particulas de fuligem sao formadas. Essas particulas de fuli-
gem entao reagem com as espécies em fase gasosa e aumentam de tamanho. (DASGUPTA,
2015)

Foi apresentado em Dasgupta (2015) que nossa compreensao da fuligem tem cres-
cido ao longo dos tltimos anos, simular numericamente a formagao de fuligem em dispositi-
vos complexos ¢ dificil devido ao esforgo computacional necessario. Os modelos de fuligem
sao frequentemente desenvolvidos e aplicados a chamas de laboratério mais simples para
a validagao inicial dos modelos, como foi feito por Panek (2009). Logo, é verificado a im-
portancia que tem no estudo da formacao da fuligem em configuracées de chama simples,
uma vez que os modelos tenham um desempenho razoavelmente bom para tais chamas,

eles podem ser modificados para se adequarem a dispositivos de engenharia complexos.
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3 Modelo de combustao

3.1 Modelo matematico de combustao gasosa

As equacOes matematicas necessarias para a modelagem da combustao gasosa
envolvem equagoes para o calculo do escoamento laminar reagente, equacoes para o calculo
das fragoes de massa de espécies quimicas e uma equagao para o calculo da entalpia. Com
as fracoes de massa das espécies quimicas e as entalpias calculam-se as temperaturas. As
taxas liquidas de producao de espécies quimicas sao calculadas a partir de um mecanismo
de reagdo quimica. As equacoes matematicas do modelo de combustao sao apresentadas

a seguir.

O escoamento laminar de fluido Newtoniano foi determinado pelas equagoes Navier-
Stokes, dadas neste caso pelas Eqgs. (3.1) e (3.2), que expressam a conserva¢ao da massa

e da quantidade de movimento linear, respectivamente.

2 0)+ V(o) =0 (3.1)
9 (pu) +V-(puu) = -V -p+ V- (uVu) + (p — pso) 9 (3.2)

ot

Onde u é o vetor velocidade, p é a pressao, p é a massa especifica, u é a viscosidade

dindmica e o termo (p — ps) g contabiliza a flutuabilidade devido as forgas gravitacionais.

As fragoes de massa de espécies quimicas foram calculadas pela Eq. (3.3). Dadas
pela Eq. (3.4), as taxas liquidas de produgao de espécies quimicas foram avaliadas com o
mecanismo de reacdo GRI-Mech 3.0, que conta com 325 reacoes elementares e 53 espécies

quimicas.

9]
a(ka)—i—V-(pqu):—V'Jk+Rk,k:1,...,n—1 (3.3)

Onde J; é o fluxo de difusao, que foi aproximado pela Lei de Fick da difusao:

Ji. = —pDp,, VY, em que Dy, é um coeficiente de difusao de massa efetiva.

O Gas Research Institute (GRI) em parceria com centros de pesquisa conduziu por
décadas pesquisas para determinagdo de mecanismos de reagao para combustao de gas
natural, chamada de GRI-Mech 3.0, a tltima versao do mecanismo de reagao foi otimizada
com base em uma quantidade expressiva de dados experimentais, possui 325 reagoes, 53
espécies quimicas, incluindo formacao de NO e quimica de requeima. O GRI-Mech 3.0

é uma das principais referéncias para a combustao de gas natural, por isso foi escolhido
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para computacao das taxas liquidas de producao de espécies quimica por meio da Eq.
(3.4).

nR n / n v
Ry, =W,y [Cm,j (v’,;j — V;’j> (kf,j [1CH — ki [1 C,gw)] (3.4)

Onde W}, é o peso molecular da espécie, ng € o niimero de reagoes quimicas, C}, €
a concentracao molar da espécie e (), ; € o efeito de um terceiro corpo na reagao j. Os
termos vy ; e vy ; sdo os coeficientes estequiométricos na reagio j. Os termos ky; e ky;

sao as constantes de taxa das reagoes direta e reversa j, respectivamente.

A equagao de conservacao de energia utilizada no presente estudo é dada na Eq.
(3.5), na qual se admitiu a aproximagao de baixo nimero de Mach, para que a dissipagao
viscosa pudesse ser negligenciada e para que as mudancgas no campo de pressao estivessem
associadas somente ao campo de velocidade. Além disso, se utilizou a entalpia absoluta
“h” como varidavel dependente para que fosse evitado um termo de fonte rigido devido
reacao quimica (CUNHA; FERRACUTI, 2020). A entalpia absoluta é a soma de uma
entalpia que leva em conta a energia associada as ligacdes quimicas e uma entalpia que

estd associada apenas a temperatura (TURNS, 2013).

0 " k
2 (ohy+ v (puh =S thk) _v. ((j’Vh> Vi (35)

k=1 P

Onde k, é a condutividade térmica, ¢, é o calor especifico a pressao constante e

> r_q Jihi representa o transporte de entalpia devido a difusao de espécies. O termo Vg,.qq
estima as perdas de calor devido a radiacao, calculado com uma aproximagao opticamente

fina, na qual o efeito da absorcao era negligenciado e somente a emissao radiativa das
espécies CHy, CO, COy e HyO era considera.

A dependéncia da entalpia absoluta de cada espécie k£ com a temperatura foi

explicitada com polinémios Eq. (3.6), com os coeficientes a obtidos em Smith et al. (2019).

hk/ (RUT) = alyk; + CLQJCT/Q + a37kT2/3 + a47kT3/4 + CL57]9T4/5 + a67k/T (36)

Como a entalpia h é calculada pela Eq. (3.5) e as fragdes de massa de espécies
quimicas pelas Eq. (3.3), as temperaturas foram determinadas durante a simula¢ao com

o método de Newton-Raphson explorando a relagao h = >, hi Y.

3.2 Cédigo de fluidodinamica computacional

Um céddigo de fluidodinamica computacional desenvolvido na linguagem do soft-

ware Matlab em Cunha (2010) e Cunha e Ferracuti (2020) foi utilizado para realizacao
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das simulagoes computacionais. A principal rotina do cédigo foi programada para solucao
de uma equacao de conservagao de um escalar genérico ¢, isto porque, admitindo simetria
axial e sistema de coordenadas cilindricas (r, z), todas as equagdes governantes do pro-
blema de combustao podiam ser expressas no formato dado pela Eq. (3.7), cujas formas
particulares sao exibidas na tabela 1. Somente dois tipos de condig¢oes de contorno foram
adotados nas simulacoes, ou o valor de ¢ era prescrito em um contorno, ou o fluxo de ¢

era assumido nulo na dire¢ao normal ao contorno, caso no qual d¢/dn = 0.

500+ 5 o)+ 1o o) = 5 (150 ) 410 (gl ) vse 6

Onde p ¢ a massa especifica, I'y ¢ um coeficiente de difusao, u e v sao as compo-

nentes do vetor velocidade nas diregoes z— e r—, respectivamente.

Da Eq. (3.7) é descrito o Signiﬁcado de cada termo da equacao implementada onde
9 (pg) é o termo transiente, 2 5 (pug) + - m 9 (rpug) é o termo de adveccio, 2 52 <F¢ ) +

ot
%% ( F¢%) ¢ o termo de difusao e S, € o termo de fonte.

Tabela 1 — Formas particulares da Eq. (3.7).

Equagao 0]
Conservagao da massa 1
Conservacao de quantidade de movimento —z u  p
Conservagao de volume de movimento — r v I o
h
Y

Ly Sy
0 0
ap

Conservacao da Energia k/cy VGrad
Conservacao da fragdo de massa v k/c, Wy
Fracao de massa de fuligem Yo kjc, by
Densidade do nimero de fuligem Ns k/c, wny

Fonte: Autor, 2023.

O Control Volume Finite Element Method (CVFEM) foi utilizado para discreti-
zacao da Eq. (3.7). O método é baseado em uma abordagem de malha dupla, na qual
uma malha nao estruturada de elementos triangulares ¢ utilizada para discretizar o do-
minio geométrico e uma segunda malha, baseada em volumes de controle poligonais, é

empregada na discretizacao das equagoes diferenciais.

O esquema de interpolagao linear foi usado para discretizacao do termo de difusao
e o esquema de interpolacao orientado pelo escoamento foi usado para discretizacao do
termo de advecgao. O termo fonte foi aproximado por integracdo de ponto tunico (cen-
tral ao volume de controle) e o método Euler explicito foi usado para aproximar o termo
transiente, onde o passo de tempo At foi usado para avancar a solucao de ®° para ®. A
discretizacao derivou um sistema de equacoes algébricas: M® = B onde M ¢é a matriz

global e B é o vetor que armazena termos oriundos de fontes e condi¢oes de contorno.
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Todo o processo de discretizacao foi baseado nos trés sub volumes internos aos elementos,
produzindo matrizes locais para cada elemento. A matriz global foi obtida por um pro-
cedimento de montagem a partir das matrizes locais. A solucdo em regime permanente
foi estabelecida quando Residual(®) < tol, onde Residual(®) = {Zf;”f“” (®; — @?)2]075 ¢

tol = 1077, O termo i ¢ um né da malha, com I,,,, = maz(i).

3.2.1 Criacdo da geometria e malha

Para realizar a simulagao, tanto com o mecanismo de reacao de passo duplo quanto
com o GRI-Mech 3.0, é necessario criar a geometria e a malha do Combustor de Thom-
son, conforme descrito na secao 5.2. Para essa tarefa, é utilizado o software Gambit na
versao 2.4.6, que permite a construgao da geometria do combustor. A figura 3 apresenta

a representacao visual da geometria criada no Gambit.

Figura 3 — Geometria do combustor de Thomson.

Fonte: Autor, 2023.

O processo de criagdo da geometria e malha do combustor no Gambit é realizado
em etapas sequenciais. Primeiro, sdo criados todos os pontos necessarios utilizando a fun-
cao Verter Create. Em seguida, os pontos sdo conectados através da funcao Edge Create,
estabelecendo as conexdes entre eles. Por fim, é criada a face que define a superficie do
combustor utilizando a funcdo Face Create Wireframe. Apods a criagao da geometria do
combustor, o arquivo é salvo no formato Solver dentro do diretério Generic. Em seguida,
inicia-se o processo de geracao da malha do combustor, utilizando as configuragoes ade-
quadas no software. Essa etapa é importante para discretizar o dominio, permitindo a

resolucao numérica das equagodes governantes do problema.

Em sequéncia é criado a malha do combustor estudado, tendo em vista que é ne-

cessario realizar um teste de malha, ou seja, verificar se a malha computacional utilizada
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¢é apropriada para o caso do nosso modelo de combustao. Portanto, é realizado as estima-
tivas de erro a posteriori que sao usadas para estimar efetivamente a magnitude do erro
de discretizagao. Em geral, com os métodos de diferencas finitas e de volumes finitos, na
area de CFD, a estimativa do erro é baseada em solu¢des numéricas obtidas em multiplas

malhas como sera realizado em nosso estudo (MARCHI, 2017).

Na simulacao, serao utilizadas trés malhas geradas no Gambit. A primeira malha é
considerada grosseira e contém 5.924 nés e 11.110 elementos. A segunda malha ¢ mediana
e possui 8.144 nés e 15.358 elementos. Por fim, a terceira malha é refinada, com 12.816

nos e 24.306 elementos. Essas malhas sdo apresentadas nas figuras 4, 5 e 6.

Figura 4 — Malha do combustor de Thomson grosseira.

Fonte: Autor, 2023.

Figura 5 — Malha do combustor de Thomson mediana.

Fonte: Autor, 2023.
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Figura 6 — Malha do combustor de Thomson refinada.

Fonte: Autor, 2023.

3.2.2 Calculos das velocidades

A discretizacao das equagoes diferenciais produziu sistemas de equacoes algébricas
para cada variavel de interesse. Alguns sistemas de equagoes podem ser resolvidos de forma
direta por fungoes intrinsecas do Matlab, mas nao é possivel a solucao direta de todos os
sistemas equacgoes algébricas. Por exemplo, as equagoes de Navier-Stokes sao nao-lineares
e altamente acopladas, por isso necessitaram de determinacao simultanea de u, v e p.
Este trabalho optou pela determinagao segregada de u, v e p com o algoritmo de Saabas
e Baliga (1994).

3.2.3 Calculo da entalpia

As equagoes algébricas da entalpia sao resolvidas de forma direta no Matlab, con-
siderando a correlacao entre ® e a entalpia apresentada na tabela 1. O tnico termo de
fonte considerado foi o de radiacao térmica, calculado conforme o trabalho de Barlow et

al. (2001), cujas equagoes sao descritas na segao 4.3 com o incremento da fuligem.

3.3 Calculo da composicao de mistura de gases

As equagoes de fracdo de massa de espécies quimicas também precisaram de um
procedimento especial de solucao devido ao forte acoplamento entre os termos de fonte.
Os procedimentos para calculo dos termos de fonte das equagoes de espécies quimicas sao

detalhados em funcdo do mecanismo de reacao quimica a seguir.
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3.3.1 Mecanismo de reacao global de passo duplo

Um mecanismo de reacao global de passo duplo para o metano obtido em West-
brook e Dryer (1981) ¢é utilizado para esta parte do trabalho, substituindo o combustivel

de metano para etileno:

1

Baseado no mecanismo de reacao, as espécies quimicas para simulagao sao: CsHy,
0,, CO,, CO, 2H,0, Ny. Notar que o Ny compoe o ar atmosférico, mas nao reage quimi-
camente com outras espécies, por isso nao aparece no mecanismo de reacdo. A fragao de
massa do Ny pode ser calculada da seguinte forma: Yy, = 1 — (Yo, + Yo, u, + Ym0 + Yeo,
+Yeo).

Apesar do mecanismo de reagdo de Westbrook e Dryer (1981) contar com dois
passos de reagdo, um passo irreversivel e outro passo reversivel, é mais pratico considerar

trés passos de reacao irreversiveis:

1
1

As taxas para os trés passos obtidas na referéncia sao apresentadas a seguir:

k‘(n = Amexp [—30000/(1, 987Tga5>] (313)
koo = Agpeaxp[—40.000/(1, 987T,4,)] (3.14)
kos = Agsexp[—40.000/(1, 987T,4s)] (3.15)

As constantes de taxa foram derivadas empiricamente, por isso so sao vélidas para
as condigOes experimentais para as quais foram determinadas, ou seja, nao sao validas

para pressoes, temperaturas e razoes estequiométricas gerais.
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Os fatores pré-exponenciais apresentados na referéncia consideram unidades dife-
rentes das utilizadas no SI, por isso precisaram de conversao de mol — kmol e cm —

metros, o que é feito da seguinte forma:

Ay = 2,4 x 10" x (1000)*~(0:1+1.65) (3.16)
Agy = 10"6 x (1000)1~(+0:5+025) (3.17)
Agz =5 x 10° (3.18)

O codigo CFD utilizado nas simulagoes trabalha com concentragdo baseadas em
fragoes de massa, porém as taxas de reacdo quimica baseiam todos os cédlculos em con-

centragdes molares:

dCCg Hy,passol

i = Rpo1 = ko1 C, O (3.19)
dC asso!
% RP02 — _k0200008225CH20 (320)
d asso.
M - Rpog —kogccoz (321)

dt

A conversao de fragdo de massa para concentracao molar é realizada com base na

seguinte equagao Cy = pYy,/MWj.

As taxas dadas pelas Egs. (3.19), (3.20) e (3.21) sdo associadas aos passos de
reacao quimica. As taxas liquidas de geracao para cada espécie quimica sao apresentadas

no Quadro 1.

Quadro 1: Taxas liquidas de geracao para cada espécie quimica.
C2H4 : dOCQH“ = Ros = +(Rpo1)

s = Roz = +(2Rpo1 + 1/2Rpo2) — (1/2Rpo3)
CO: go = Ros = +(Rpo2) — (2Rpo1 + Rpos)
H,0 : = Ros = —(2Rpo1)

CO;, : dCCiOQ = Ror = +(Rpo3) — (Rpo2)

Para que os calculos de cinética quimica sejam realizados, sao necessarias algumas

Cy—C : :
simplificagoes. Por exemplo, assumindo dC’“ = "At %k ¢ a identidade Rox = %, tem-se:

Ro = At(;(’ . do que se tem: Cy, = Cp .+ R()k x At,. Assim, para um avanco no tempo de

At, é possivel calcular a concentracao Cj, a partir de uma concentracao conhecida Cp .

E importante que o passo de tempo At, seja pequeno o suficiente para que o produto
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Ry, x At, seja menor que Cyy, fazendo com que Cj nao seja negativo. Se as taxas Ry
forem bem grandes, os valores de At, devem ser bem pequenos. A escolha de um valor

adequado de At, depende do problema a ser resolvido.

Normalmente ¢ utilizado um At = 10™%s, como o utilizado em Rosa (2008), que
é um passo de tempo bastante utilizado em simulagdes CFD. No entanto, os passos de
tempo utilizados na solucao de problemas de combustao podem ser tao pequenos quanto
At = 107%s, tal valor inviabilizaria uma solucao CFD, devido ao elevando ntimero de
instantes necessarios para simulacao. Por isso utiliza-se dois passos de tempo, um para
simulagao CFD e outro so para integracao do termo de fonte de rea¢ao quimica. Os passos
de tempo de relacionam da seguinte forma At, = At/n, em que n é nimero de vezes que
o passo de tempo da simulagao CFD ¢é maior que o utilizado para integracao dos termos
de reacdo quimica. Assim, se n = 500, At, = 0,002A¢, ou At, = 2 x 10775, o que pode
ser suficiente para solucao de problemas que utilizem mecanismos de taxa global. Se o
mecanismo de reacio considerar os radicais H, O e OH, um passo de reacao At, = 1078s

seria mais adequado, o que daria n = 10000 se At = 10745

Com base no que foi apresentado, é possivel esquematizar uma rotina para calculo
dos termos de fonte das equacdes de fragdo de massa de espécies quimicas. Conforme
apresentado no Quadro 2, primeiro sao realizados os cdlculos dos valores iniciais das con-
centracoes quimicas. Depois as concentracoes quimicas sao transferidas para as variaveis
de céalculo de reacao quimica, que vao se alterar na medida em que o tempo se desen-

wpn
7

volver. Os calculos de reacao sao realizados para “n” passos. A variavel representa

@y
]

cada instante de tempo, para iniciando em 1 e crescendo por valores inteiros até “n”.

No final, os termos de fonte das equagoes de espécies quimicas sao calculados. De modo

Wy
7

geral, na medida em que cresce as concentragoes variam, variando também as taxas de
reagao quimica. A concentragao (g, € a inicial, que existe antes de qualquer instante, e a
concentracao Cy que aparece no final é aquela que resulta de “n” instantes de reacao, cada
um com duracao At,, ou seja, o tempo total de calculo é de At. Assim, as taxas médias de
reacao quimica wy sao calculadas baseadas o intervalo de tempo At e nas concentragoes

iniciais e finais.

3.4 Calculo das temperaturas em funcao da entalpia e da compo-

sicao da mistura de gases

Para o cédlculo da temperatura é necessario o conhecimento prévio da entalpia e
da composicao da mistura de gases. Pode-se combinar equagao da entalpia total, dada
por h = S0P .Y, com as equacdes das entalpias de espécies individuais, o que faz a
temperatura ser a unica variavel desconhecida. Porém, se o polindmio que correlaciona a

entalpia de espécies individuais e a temperatura for de alto grau, nao é possivel isolar a
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Quadro 2: Esquema de calculo dos termos de fonte de espécies quimicas.
Primeiro sao realizados os calculos dos valores iniciais das concentracoes quimicas:
CS,G - pYCzH4/MW02H4
CS,Q = pYOz/MWOQ
0&3 = pYCO/MWCO
08,4 = IOYHQO/MWH2O
Coz = PYco,/MWco,

Depois as concentragoes quimicas sao transferidas para as variaveis de
calculo de reagao quimica:

06 - 05,6
CQ - C()k,2
C3 = 3,3
Cy = 5,4
Cr=0C5r

[y}

Em seguida, os calculos de reacao sao realizados para “n” passos:
Para “2” iniciando em 1 e crescendo por valores inteiros até “n”
realizar os seguintes calculos:
%%Calculo das taxas para cada passo de reacao quimica:
Rpo1 = —k0108é103é65
Rpoz = —ko2Coi Cos - Coi’
Rpo3 = —koscé%o
%%Célculo das taxas liquidas das espécies:
Ros = +(Rpo)
Ros = +(2Rpo1 + 1/2Rpo2) — (1/2Rpos)
Ro3 = +(Rpo2) — (2Rpo1 + Rpos)
Ros = —(2Rpm)
Ro7 = +(Rpo3) — (Rpo2)
%%Célculo das concentracoes de espécies quimicas:
Cﬁ = 06 + ROG X Atr
02 = CQ + R02 X Atr
03 = 03 + Rog X Atr
04 = 04 + R04 X Atr
C7 = 07 + R07 X Atr

End
No final, os termos de fonte das equagoes de espécies quimicas sao calculados:
wepr, = MW1(C — Cg) /At
Wo, = MW»(Cy — Cp )/ At
weo = MW3(Cs — Cj 5)/ At
W0 = MWy(Cy — Cg4)/ At
Weo, = MW (Cr — Cg 1) | At

temperatura. Em tal caso a determinacao da temperatura necessita um método numérico,

como o método de Newton-Raphson, para sua determinacao.

O Método de Newton-Raphson ¢ um método iterativo utilizado para encontrar
raizes de equagoes nao lineares. Como a entalpia h é calculada pela Eq. (3.5) e as fragoes de

massa de espécies quimicas pelas Eq. (3.3), as temperaturas foram determinadas durante
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a simulagao com o método de Newton-Raphson apresentado acima.

3.5 Propriedades termofisicas

A massa especifica calculada a partir da equagao de estado do gas ideal em funcao

da temperatura e do peso molecular da mistura:

p = PWhia/ (RJT) (3.22)

Onde Wi = 1/ 3701 (Ye/Wyk), p é a pressao e R, ¢ a constante do gds ideal
(= 8314 J/kmol K).

As dependéncias do calor especifico a pressao constante de cada espécie k com a
temperatura foram calculadas com polindémios, com coeficientes obtidos em Smith et al.
(2019). O calor especifico a pressao constante da mistura de gases foi calculado pela Eq.

(3.23).

Cp = Z Ykép,k/Wk (323)
k=1

A viscosidade (kg/m s) e a condutividade térmica (W/m K) de um componente
puro sao calculadas pelas Eqgs. (3.24) e (3.25), respectivamente. A viscosidade e a condu-
tividade térmica da mistura de gases sao calculadas pelas Eqgs. (3.26) e (3.27), respecti-
vamente Bird, Stewart e Lightfoot (2001).

e = 2,6693 x 107° (W,T)? / (039,) (3.24)
ki = @k + 5Ru/4) () MW,) (3.25)
p= z Xkumjz: X,61,) (3.26)

k= kz: kak/(é X,05)) (3.27)

1 1 172
Em que, O; = 82 (1 4+ W,/W,) 2 [1 + (pr/145) 2 (W]/Wk)l} ; Xy, 0% € Q) 580
fracdo molar, didmetro de colisao e integral de colisao da viscosidade para uma espécie k,
respectivamente.

Foi assumida a hipdtese do nimero de Lewis (Le) unitério para o célculo do

coeficiente de difusdo de massa efetiva Dy,,. Com tal hipétese Le = ﬁ =1, o que
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rende: & = Dy,,,. Como o coeficiente de difusdo térmica é dado por a = -, Sendo assim,

k: pep”
Dy, = —.
km oCh
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4 Modelagem da formacao da fuligem

4.1 Modelo de Fuligem

Neste capitulo, sera apresentado o modelo de fuligem que sera implementado nas
chamas de difusao laminar de etileno. Para os estudos experimentais de Panek (2009)
e Panek et al. (2010), serd utilizado um modelo semi-empirico apresentado em Zimmer
(2016). Esse modelo combina etapas importantes para a formagao de fuligem, propor-
cionando uma boa previsibilidade das variaveis globais de fuligem e um baixo tempo
computacional, especialmente para sistemas de combustao praticos, como o modelo do

combustor de Thomson.

O modelo de combustao utilizado na simula¢ao numérica envolve um conjunto de
equacoes diferenciais parciais que descrevem a conservagao da massa, a fragdo de massas
das espécies quimicas, a conservacao da quantidade de movimento e a conservacao de
energia. Essas equacgoes sao formuladas em coordenadas cilindricas para melhor adequacao
ao combustor de Thomson, que foi modelado experimentalmente em trabalhos anteriores,
como os de Panek (2009) e Panek et al. (2010).

O modelo de fuligem que sera implementado para anélise da formacao de fuligem é
baseado no trabalho de Zimmer (2016). Esse modelo descreve a nucleagao de particulas de
fuligem, seu crescimento superficial e oxidacao. Duas equagoes adicionais serao incluidas
no sistema de equacoes de conservac¢ao. A primeira equacao serd para a fracao de massa de
fuligem, denotada por Ys, enquanto a segunda equacao sera para a densidade do ntimero
de fuligem, denotada por Ng (particulas por unidade de massa de mistura, em kg™1).
Essas equacoes de conservagao serao formuladas em coordenadas cilindricas, conforme

mencionado anteriormente, e estao apresentadas abaixo pelas Egs. (4.1) e (4.2).

9 (pYs) +pua(Ys) +pva(Ys) _ 0(pVr:Ys)  10(rpVr,Ys)

ot 0z or 0z r or (4.1)
+8<D8YS>+18<TD6YS>+U') |
0z P 0z ror P or Ys
9 (pNs) +pu3(Ns) +pU5(NS) __9(pVr:Ns) 19 (rpVr,Ns)
ot 0z or 0z r or (4.2)
+8< DaNS>—|—1a<r D8N5>—|—w
0z P 0z ror P or Ns

Onde p é a massa especifica da mistura (kg/m?), u e v sdo as componentes do

vetor velocidade (m/s), Vi é a velocidade termoforética das particulas de fuligem (m/s),
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Wy € Wy, 830 0s termos de origem da fracdo de massa de fuligem (kg/m?s) e densidade

do nimero de fuligem (particulas/m? s), respectivamente.

A equagao (4.3) representa a equagao da velocidade termoforética (thermophoretic

velocity) das particulas de fuligem.

wlor
Vi T; — _Czii 5
T pT@:U,

(x; = z,7) (4.3)

Onde p é a viscosidade dindmica da mistura (kg/ms) e T é a temperatura da
mistura (K) e a constante de velocidade termoforética C; = 0, 65 para melhorar a precisao

do modelo para uma configuracdo multidimensional que sera utilizado.

4.2 Mecanismo de reacdo para a fuligem

As reagoes quimicas relacionadas a formacao de fuligem que serao implementadas
no modelo de combustao sdao apresentadas na tabela 2. Nesse mecanismo simplificado, al-
guns fendomenos envolvidos na formagao de fuligem sao negligenciados, como a destruicao
de particulas por coagulagdo. Além disso, considera-se apenas uma espécie responsavel
pela nucleagao da fuligem e crescimento da superficie, e o papel de muitas PAHs (hidro-
carbonetos aromaticos policiclicos) e o aerossol de particulas é considerado monodisperso
(com tamanho uniforme). Para o propésito da anélise proposta, esse modelo simplificado é

de interesse e suficiente, visto que atende as necessidades especificas do estudo em questao.

Tabela 2 — Reacoes de fuligem.

Reacao Numero de avaliagoes
Nucleagao CoHy — 2Cs + Hy Ry
Crescimento da superficie CyHy +nCs — (n+2)Cs+ Hy Ry
Oxidacao do O, Cs + %Oz — CO R
Oxidacao do OH Cs+OH —-CO+H Ry
Oxidagao do O Cs+0 — CO Rs

Fonte: (ZIMMER, 2016).

Neste modelo de formacao de fuligem, as rea¢oes quimicas envolvidas sdo as se-

guintes:

e A primeira reagdo é a nucleagdo da primeira particula, onde o acetileno (CyHs) é
empregado como espécie representativa dos precursores da fuligem. A particula de

fuligem é representada como carbono sélido (C).

o A segunda reagao modela o crescimento da superficie da particula de fuligem devido

a adsorgao e reacao do acetileno (CyHsy) na superficie da particula.
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o As terceira, quarta e quinta reagoes modelam o consumo de massa da fuligem por

oxidacao com Oy, OH e O, respectivamente.

Essas reagoes sao fundamentais para a representacao da formacgao e crescimento

das particulas de fuligem no modelo de combustao.

Assim, vamos definir das Egs. (4.1) e (4.2) que sao seus termos de fonte, as duas
seguintes equagoes que representam o termo de origem da fracdo de massa de fuligem e a

densidade do ntimero de fuligem, respectivamente:

ﬂ)ys = MS (2R1 -+ 2R2 + Rg + R4 -+ R5) (44)
) 2
WNg = c NARl (45)

Onde Mg = 12,011 (kg/kmol) é a massa molar do carbono sélido, Cy,;, = 700 é
o nimero médio de atomos de carbono na particula de fuligem inicial e Ny = 6,022 x

10% (particulas/kmol) é o constante de Avogadro.

A Eq. (4.4) considera a nucleacao da fuligem, o crescimento superficial e a oxidagao
por Oy, OH e O (representadas por Ry, R, Rs, R4, R, respectivamente). A Eq. (4.5)

considera a producgao de particulas apenas pela nucleagao da fuligem.

Assim, é apresentado o calculo de cada reacao para adicionar no modelo apre-
sentado acima, para a taxa de nucleacdo R;(kmol/m?s) e sua constante de taxa k; sdo

escritas pela Eq. (4.6).

(4.6)

—16,103
R1 = kl (T) [CQHQ] , kl = ]., 0 x 1036$p (’)

T
Onde [CyHs] é a concentragao de acetileno (kmol m™3).

A taxa de crescimento da superficie, Ro(kmol/m?s), e sua constante de taxa ko
sao escritas como:
—10, 064
Ry = ks (T) £ (8) [CoFa], by = 1,75 x 10%ap (—2= )

- (4.7)

Onde f(S) é uma fungdo que expressa a dependéncia do termo de crescimento
superficial da 4rea especifica da superficie da fuligem, S(m?/m?). Nesse modelo f(S) =
V'S e S é definido como S = md> (pNs). O didmetro da particula de fuligem, d,, (m), pode
ser obtido pela Eq. (4.8).

dp:< 6¥s )1/3 (4.8)

7pcNs
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Onde pc = 1800(kg/m?) é a massa especifica da fuligem considerada por Zimmer

(2016) e sera adotado da mesma forma neste trabalho.

A oxidagao por O que foi utilizado em Zimmer e Pereira (2020) é baseada no
modelo de Nagle Strickland Constable (NSC). Para esse modelo, assume-se que existem
dois tipos de locais, um mais reativo (A) e outro menos reativo (B), na superficie do

carbono.

A taxa de oxidagdo, Rs (kmol/m? s), e sua constante de taxa k3 sdo escritas como:

kaPo,
1+ kg

R3:k}3(T)S, k3:< )ZL‘A+I{ZBP02(1—JZA) (49)

Onde Pp, é a pressao parcial de O, em atm, e as taxas constantes intrinsecas do

modelo, ka, kz, kg e kr , e a fracdo das superficies x4 coberta pelo local A sao:

k4 = 200exp (—15.098/T) (4.10)

ky = 21,3exp (2.063/T) (4.11)

kp = 4,46 x 10" %exp (—7.650/T) (4.12)
kr =1,51 x 10°exp (—48.817/T) (4.13)

T4 = (1 P, >_1 (4.14)

A taxa de oxidagao pelo radical OH Ry (kmol/m? s) e sua constante de velocidade

ky, foi apresentado em Zimmer (2016) pela Eq. (4.15).

Ry=Fky(T)S, ky=1,044 x 10 30ouT Y ?pon (4.15)

Onde ¢op € a eficiéncia de colisao para OH e poy ¢ a pressao parcial de OH em
Pa. A eficiéncia de colisao foi considerada igual a 0,2 por Zimmer (2016) e utilizaremos

esse mesmo modelo.

A taxa de oxidacao Rs pelo radical O e sua constante de velocidade k5 que foi

apresentada em Zimmer (2016), sendo escritas como:

Rs = ks (T) S, ks = 1,094 x 10 30T ?po (4.16)
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Onde pp ¢ a eficiéncia de colisao para O e pp é a pressao parcial de O em Pa. A

eficiéncia de colisao também foi considerada igual de 0,2 Pa.

Por fim, pelo equacionamento do mecanismo cinético para determinar os termos
de fontes apresentados acima, vamos determinar fracao de volume de fuligem (f,) sendo

encontrada a partir da fracdo de massa de fuligem (Yy) calculada pela Eq. (4.17).

_PYs
pc

Jo (4.17)

O modelo de fuligem descrito acima tem suas limita¢des quando aplicado a tempos
de residéncia muito grandes, ou seja, para taxas de deformacao extremamente baixas. Isso
ocorre porque o modelo nao considera reagoes reversiveis, o que impossibilita alcancar as
condigoes de equilibrio em tais condigoes. Como resultado, o modelo ndo consegue prever
quantidades muito grandes de fuligem, o que pode ser inadequado para sistemas onde
essas condigoes se aplicam. Essa limitagdo é importante a ser considerada ao aplicar o
modelo em cenarios com tempos de residéncia prolongados ou taxas de deformacao muito
baixas, onde o sistema pode se aproximar de estados de equilibrio e acumular grandes

quantidades de fuligem.

4.3 Modelo de radiacao

Para a implementacao do modelo de radiagdo para nosso caso de estudos, sera
considerado que a radiagdo entra na equacao de conservacao de energia por uma fonte
extra, onde esses termos de fonte sao expressos como a divergéncia do fluxo de calor
radiativo, isso pode ser encontrado resolvendo a equacao de transporte radiativo usando

o modelo apropriado feito por Datta e Saha (2007).

Para esse trabalho serd adotado o modelo de radiagao opticamente fina apresen-
tado em Bhowal e Mandal (2016), o efeito da dispersao pelas particulas de fuligem é
negligenciado, pois o pequeno tamanho das particulas de fuligem contribui pouco para a
dispersao, conforme sugerido por Datta e Saha (2007). Logo, o efeito da autoabsorgao foi
negligenciado no modelo de radiagdo e entdo o termo da fonte radiativa é avaliado pela
Eq. (4.18):

V- gy = 4ok (T = T (4.18)

Onde T e T}, sao a temperatura local e a temperatura de fundo, respectivamente.
No entanto, a temperatura de fundo é considerada insignificante neste trabalho; o é a

constante de Stefan-Boltzmann e o coeficiente de absor¢ao k é obtido como:
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k= Kyas + Koot (4.19)

Onde kyqs € a contribuicao da fase gasosa do coeficiente de absor¢ao que vai ser
obtido do termo de fonte apresentado no equacionamento da secao 3.1 e kg0 ¢ a con-
tribuicao da fuligem do coeficiente de absor¢do. Embora a radiacao de CO e C'H, seja
muito menor em comparacao com a de C'Oy e HyO, a contribuicao de todos os quatro
gases também foi considerada para melhores resultados. Para a mistura de gases, o coe-
ficiente de absorcao local, ky.s ¢ avaliado como a média ponderada das espécies gasosas

individuais como na Eq. (4.20).

kgas = Yoo,kco, (T) + Yu,okm,0 (T) + Yeokeo (T) + Yeu,ken, (T) (4.20)

Onde Y] e k; indicam a fragdo molar e o coeficiente médio de absor¢ao de Planck,
respectivamente, da espécie i. Os coeficientes médios de absorcao de Planck dos gases
acima variam com a temperatura, em Bhowal e Mandal (2016) apresentaram um conjunto
de polindmios em termos de temperatura para diferentes gases e esses polinomios foram

usados para este trabalho.

Para a contribui¢ao da fuligem para o coeficiente de absor¢ao de radiagdo (kseot),
é obtida pela Eq. (4.21). Com as constantes sendo retiradas do trabalho do Zimmer e
Pereira (2020).

ksoot = C f,T° (4.21)

Onde C = 3,337 x 1074(Wm™3K?®), f, e T representam os valores locais da cons-

tante, da fracao volumétrica e temperatura da fuligem, respectivamente.

4.4 |mplementacao da fuligem

Na secao 3.1, foi apresentado o modelo de combustao utilizado no estudo, com
um exemplo de um mecanismo de reacao de passo duplo. No entanto, para estudos da
formacao de fuligem, é mais adequado utilizar um mecanismo de reagdo detalhado. Por
esse motivo, foi decidido utilizar o GRI-Mech 3.0 como o mecanismo de reacao principal na
simulagao do combustor de Thomson. Além disso, para fins de comparagao nos resultados,
também foi incorporado um mecanismo de reagao especifico para a formacao da fuligem.
Isso permitira analisar e avaliar a influéncia da formacao de fuligem nos resultados da

simulagao, em conjunto com o mecanismo de reacao geral do GRI-Mech 3.0.

Dessa forma, a simulagdo do combustor de Thomson foi realizada utilizando o

mecanismo de reacao detalhado do GRI-Mech 3.0, juntamente com o acréscimo do me-



Capitulo 4. Modelagem da formagdo da fuligem 45

canismo de reacao especifico para a formacgao de fuligem. Isso possibilitara uma analise

mais abrangente dos efeitos da formacao de fuligem no processo de combustao.

4.4.1 Mecanismo de reacdo de fuligem e modelo de radiacao

No modelo de formacao de fuligem utilizado, duas novas equagoes foram adicio-
nadas ao cédlculo geral do cddigo, representando a fragdo de massa de fuligem (Ys) e a
densidade do nimero de fuligem (Ng). Essas equagoes particulares podem ser encontradas
na tabela 1 do trabalho. Para simplificar e melhorar o tempo de processamento da simula-
¢a0, o numero de Lewis foi considerado unitario, o que permite desconsiderar a velocidade
termoforética. Dessa forma, o termo de difusao no calculo se torna k/c,, onde k representa
a condutividade térmica e ¢, é o calor especifico a pressao constante. Essa simplificacao

facilita o calculo da difusao e torna a simulagdo mais eficiente computacionalmente.

No caso da fragdo de massa de fuligem (Ys), mesmo considerando o carbono sélido
como a fuligem, é necesséario considerar o acréscimo dessa nova espécie quimica no modelo
de reacdo quimica utilizado, como apresentado no Quadro 3. E importante ressaltar que
serao apresentados no quadro apenas os incrementos feito relacionados a formagao de
fuligem, tendo em vista que o mecanismo de reacao GRI-Mech 3.0 é bastante utilizado e

descrito em detalhes na literatura.

O mecanismo de reacao da fuligem é apresentado na tabela 2 que sdo o acréscimo
das cincos reagoes irreversiveis. No modelo de reacoes de passo duplo, também foi utilizado
dois passos de tempo para a simulacao. Nesse caso, o At; foi calculado como At; =
At/nn, onde At =1 x 107° e nn = 2000. Portanto, At; =5 x 1079, conforme verificado
anteriormente, esse valor de At; = 5 x 107 é considerado adequado para a simulacao,

sendo um passo de tempo apropriado para o modelo e os calculos envolvidos

Apébs o acréscimo das equacoes de reacoes quimicas, suas constantes e taxas no
modelo utilizado, é necessario realizar o calculo das taxas para cada reacao quimica, como

apresentado no Quadro 4.

No Quadro 4, as taxas apresentadas estao associadas aos passos de reagao quimica.
As taxas liquidas de geragao para cada espécie quimica sao somadas quando a espécie é
gerada na reacao quimica, e subtraidas quando a espécie é consumida na reagao qui-
mica. E importante ressaltar que, no cédigo utilizado, cada espécie quimica recebeu um
numero especifico para representa-la. No caso mencionado, o niimero Cyg corresponde a

concentragao de acetileno.

No caso especifico do modelo em questao, as taxas relacionadas as espécies RM 326,
RM327, RM328, RM329, RM330 sao adicionadas as taxas de geragao ou consumo das
espécies quimicas CoHy, Oy, C, Hy, CO, OH, H, O. Essas taxas sao calculadas levando

em consideracao as reagoes quimicas especificas nas quais essas espécies estao envolvidas.
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Quadro 3: Incremento das reagoes quimicas de fuligem.
Calculo de todas as constantes de taxa "k00:", de cada reagao quimica "¢",
para a fuligem:
%326: CoHy — 205 + Hs
ksne = 1 x 103exp(—16103/T)
%327 para n = 1: CoHy + Cg — 3Cg + Hy
%Didmetro da particula de fuligem [m)]
dy = ((6 x Ys)/(m x (pc) x Ng))/*
%Area especifica de superficie de fuligem [m?/m?]
S =mx (d2) x (px Ng)
%Funcao que expressa a dependéncia do termo de crescimento superficial
da area especifica da superficie da fuligem
fs = \/g
ksor = (1,75 x 103) x exp(—10064/T)
%328: Cg + 30, — CO
%Taxas constantes intrinsecas do modelo
Ka =200 x exp(—15098/T")
Kz =21,3 x exp(2063/T)
Kb=4,46 x 1072 x exp(—7650/T)
KT = 1,51 x 10° x exp(—48817/T)
%Fragao das superficies za coberta pelo local A
PO2 =1 x (PO2) %em atm
va = (1+ (KT/(Kbx PO2)))Y
ksss = (((Ka x PO2)/(1 4+ Kz x PO2)) x za) + (Kb x PO2 x (1 — za)))
%329: Cs+OH - CO+H
%Eficiéncia de colisao [Pa]
POH = 101325 x POH %em Pa
phiOH = 0,2
k3o = 1,044 x 1073 x phiOH x ((T)"Y/?) x POH
% 330 Cs + 0O — CO
%Eficiéncia de colisao [Pa]
PO = 101325 x PO %em Pa
phiO = 0,2
ksso = 1,094 x 1073 x phiO x ((T)=1/2) x PO

Quadro 4: Calculo das taxas para cada reagao quimica.
Calculo das taxas para cada reagdo quimica:
RM326 = —k'326 X C’go[kmol/m3s]
RM327 = —]{Z327 X fs X CQO[kmol/m3s]
RM328 = —ksos x S; [kmol /m3s]
RM329 = —ks3p9 x S; [kmol /m3s]
RM330 = —kszo x S; [kmol /m3s]

Como o modelo possui um ntmero consideravel de equagoes e espécies quimicas,
é importante verificar e garantir a correta associacao das taxas de geracdo e consumo
com as espécies relevantes em cada reagao quimica. Isso assegura que as taxas liquidas de

geracao sejam corretamente calculadas e reflitam as contribuigoes de cada reagdo quimica
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para as espécies quimicas envolvidas no modelo.

Conforme mencionado anteriormente, foi adicionada uma nova espécie quimica, Yy,
ao modelo. Portanto, foi necessario calcular a taxa liquida de reagao para essa espécie, que
é representada por R0Y's. A expressao para calcular essa taxa é: R0Y's = (+RM328 +
RM329 + RM330) — (2 x RM326 + 2 x RM327).

Além disso, para a densidade do nimero de fuligem, sdo utilizados os termos
Cmin =700 e NA = 6,022 x 10?5, que sdo constantes definidas no cédigo. A taxa liquida
de formacao de fuligem, RNs, é calculada de acordo com a seguinte expressao:RNs =
—(2/Cmin) x NA x RM326. No Quadro 5 tem-se os termos de fontes calculados.

Quadro 5: Calculo dos termos de fonte.
Célculo das concentragoes quimicas
C0s = C0s + ROY s x At;

Ns = Ns+ RNs x At;

Termo de fonte de espécies
Wys = MWsg x (Cos — Cios)/ At
wns = (Ns — Nsi)/At

Quadro 6: Calculo da fracao volumétrica de fuligem e o termo de radiacao.
Na fung¢ao de propriedades foi inserido:
pc = 1800
fo=(p/pc) x Ys
Na funcao de radiagdo térmica foi somado
C=3.337e-4; % Dado Zimmer e Pereira (2020)
grad = 4 x sigma x (T* = Tb") x (Yeo,kco, (T) + Ymokmo (T) +
Ycok’co (T) + YCH4kCH4 (T)) + CfVT5

Por fim, na sub-rotina do GRI-Mech, foram realizados os célculos da fragao volu-
métrica de fuligem, e também foi acrescentado o termo de radiagao térmica da fuligem
no modelo. Essas modifica¢oes e adigoes foram descritas detalhadamente no Quadro 6,
fornecendo informagoes sobre como a fracao volumétrica de fuligem e o termo de radiacao

térmica foram incorporados ao modelo.
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5 Descricao e simulacao do caso experimen-

tal

5.1 Estudo experimental

Em trabalhos experimentais, como as de Panek (2009) e Panek et al. (2010), foi
mostrado que a largura da chama de difusdo diminuia e o comprimento aumentava com
o aumento da pressao, ver figura 7. Além disso, também foi mostrado que a formacao
de fuligem era reduzida em pressoes subatmosféricas e por isso as chamas ficavam menos

luminosas, isto porque a luminosidade da chama era associada a quantidade de fuligem.

Figura 7 — Alturas sucessivas de chamas para chamas de etileno em pressoes sub e super
atmosféricas (0,2 atm a 5,0atm) a 0,482mg/s.

Y Y LLLLLLLY

Fonte: (PANEK et al., 2010).

Na figura 7, a altura da chama visivel, delimitada pela zona de chama luminosa ou
pelo limite da chama azul visivel, é observado haver um aumento significativo a medida
que prosseguimos com o aumento da pressao, ou seja, em pressoes superatmosféricas, em
contrapartida, temos um aumento significativo em sua largura quando temos pressoes
subatmosféricas. Para o caso extremo em 0,2atm é visto quase um formato esférico e
praticamente nao é perceptivel a presenca da fuligem e para 5atm a chama é totalmente

luminosa produzindo fuligem.

No trabalho experimental de Panek (2009), foi descrito o comportamento da forma-
cao de fuligem em diferentes niveis de pressao. Na figura 8, é apresentada a fracdo maxima
de volume de fuligem em relacdo & altura acima do bico do combustor de Thomson. E

importante ressaltar que essa anélise foi realizada em condig¢oes de pressao atmosférica.

Foi apresentado com todas as condi¢Oes experimentais subatmosféricas por Panek
et al. (2010), que a medida que a pressao diminui, a fragao volumétrica de fuligem também
diminui. Com isso, para um 1 atm a fracao maxima de volume de fuligem foi de cerca de
0,93 ppm, enquanto a 0,5 atm, a fragdo de volume de fuligem foi insignificante em cerca

de 0, 08 ppm.
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Figura 8 — Perfis maximos de fragdo de volume de fuligem para uma taxa de fluxo de
combustivel de 0,482mg/s a 1 atm.
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Fonte: Adaptado de (PANEK et al., 2010).

5.2 Combustor de Thomson

Para a realizagao do experimento do combustor apresentado em Thomson et al.
(2005), foi utilizado uma camera de combustao de alta pressao operavel em pressoes sub e
superatmosféricas com didmetro interno de 240 mm e altura de 600 mm, veja figura 10(a),
é feito de aco inoxidavel envolvendo um combustor co-anular que suportou a chama de
difusdo, contendo uma relagao, comprimento/didmetro apropriada para garantir um fluxo
laminar totalmente desenvolvido, durante a realizacao dos experimentos. Para as medig¢oes
subatmosféricas, o combustor tem um diametro do bocal de ar aproximadamente 8 vezes

maior que o diametro do bocal de combustivel.

Para gerar baixas pressoes para os experimentos atuais de chama de difusao, uma
bomba de vacuo foi usada em conjunto com um controlador e uma valvula dosadora. A
necessidade de um fluxo continuo de ar e combustivel na camara durante os experimentos
de chama exige que a bomba de vacuo funcione continuamente para sustentar os niveis

de pressao necessarios para a duracgao de cada experimento.

O combustor esta alojado nessa camara de combustao, com trés posi¢oes de acesso
optico cobertas com vidro de quartzo localizadas em 0, 90 e 180 graus para todas as
medicoes nio intrusivas. E apresentado na figura 10(b) o esquema do combustor, com um
diametro de saida do bocal de combustivel de 3,06 mm e um diametro de saida de ar de
25, 4mm. Elementos de espuma de metal sinterizado (80 poros/polegada) sao incluidos

nos bicos de combustivel e ar para endireitar e reduzir as instabilidades no fluxo e para
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criar um perfil de velocidade de saida a medida que os gases deixam os elementos de
espuma. Um bocal cénico de combustivel reduz a recirculagdo da ponta do queimador e

melhora a estabilidade da interface fluido-ambiente no experimento.

Figura 9 — Esquematico da camera de combustao e combustor.

@25.4 mm
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Conjunto do combustor

Ar —» Contas de
vidro

Combustivel

(a) Camara de Combustao de Alta Pressdo. (b) Combustor de jato de chama de difusao
laminar.

Fonte: Adaptado de (PANEK, 2009).

No projeto original, um tubo cilindrico de quartzo envolvia a chama para ajudar na
estabilizacdo da chama. Para os presentes experimentos, o tubo de quartzo foi substituido
por uma nova chaminé projetada para incluir trés janelas planas alinhadas com as trés
portas de visualizacao da cAmara. A chama é acesa usando uma vela de incandescéncia

incorporada na chaminé e localizada acima da chama.

5.3 Dominio, malha e condicoes de contorno para simulacao

Os dados experimentais utilizados como referéncia neste estudo sao os de Panek
(2009) e Panek et al. (2010), que utilizaram o combustor de Thomson apresentado na
secao 5.2. Um esquema do dominio geométrico 2D-axissimétrico utilizado neste estudo

para aproximar o combustor experimental de referéncia é apresentado na figura 10.
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Figura 10 — Esquema do combustor experimental (dimensoes em mm) e dominio 2D-
axissimétrico de simulagao hachurado.
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Fonte: Autor, 2023.

As velocidades de entrada de combustivel e de ar no combustor s, = 0,0960
e Uqr = 0,1899 foram calculadas a partir das vazoes massicas de combustivel e ar, res-
pectivamente dadas por 1, = 0,482mg/s e g, = 0,11 g/s, e pela areas de entrada
do combustor dados por Ap,e = 72 com r = (2,36 x 107%) /2 e Ay = 7(r2 — r?) com
r = 2,38 x 1073 e r, = (25,4 x 107) /2. As demais condigoes de contorno sdo apre-
sentadas na tabela 3. As entalpias do etileno e do ar a 298K foram representadas por
I fueiazosi © haira2osi, Tespectivamente. Para manter os contornos parede e a parede de
entrada em 298K, a entalpia da mistura de gases era atualizada durante a simulacao em
cada instante como: hy; = >°7_; Yihrazesk. Foi assumido que ar preenchia o interior do
combustor no instante inicial e que sua composicao era: Yo, .., = 0,2315, Yy, .., = 0,7556

€ YAir,om‘d = 07 0129.
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Tabela 3 — Condigoes de contorno.

Contornos u v Y h P

Eixo de simetria % =0 v=20 % =0 g—z =0 -
Parede u = v=20 %:O h=hy -
Parede de B B oY, B

entrada u=20 v=20 W_O h—hM -
Entrada de

combustivel u = ufuel v = quel =1 h = h'fuel@ZQSK -
Entrada de ar U = Ugiy =0 Yy =Yiowia I =harazsx -

Saida % =0 g—z =0 % =0 %Z =0 Pressdo

Fonte: Autor, 2023.

A convergéncia de estado estaciondrio foi assumida quando o residual (¢) < 1077,
onde ¢ é um escalar genérico, residual (¢p) = {Zﬁz;z (¢; — qﬁ?)ﬂ *® ¢ i 6 um n6 da malha
computacional. Na Figura 11, é apresentada a malha utilizada no caso de estudo expe-
rimental, tanto para as simulagoes com a presenca da fuligem quanto para aquelas sem.
Para reduzir o tempo de simulagao computacional, foi utilizada uma malha mais grosseira,
uma vez que na proxima se¢ao sera realizado um estudo detalhado de sensibilidade de
malha. O tamanho da malha é composto por 5.924 nés (P), 11.110 elementos (T) e 736

segmentos de contorno (E).

Figura 11 — Malha do caso de estudo grosseira.
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Fonte: Autor, 2023.
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5.4 Sensibilidade da malha

Para verificar a sensibilidade da malha utilizada, foi realizada a simulagao de uma
reacao de passo duplo do etileno, conforme descrito na secao 3.1 do trabalho. Foram
utilizadas trés malhas distintas: uma malha grosseira, uma malha mediana e uma malha
refinada. A malha grosseira, que é menos detalhada, estd representada na Figura 11.
Essa malha possui uma menor quantidade de nods e elementos, o que resulta em uma
representacao menos precisa do dominio de simulagao. A malha mediana, mostrada na
figura 12, apresenta um nivel intermediario de detalhamento em comparagao com a malha
grosseira e refinada. Ela contém um ntimero maior de nds e elementos, proporcionando
uma representacao mais precisa do dominio. Por fim, a malha refinada, exibida na figura
13, é a mais detalhada das trés. Ela possui um maior niimero de nés e elementos, o que

resulta em uma representacao mais precisa e refinada do dominio da simulacao.

Figura 12 — Malha do caso de estudo medi-  Figura 13 — Malha do caso de estudo refi-
ana. nada.

%1073 x 1073

20

15

¥ Vi

gm
R

Ot

VAVVi

avsO
AVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAVAV

AVAVAVAVAVAVAVAVAVAYS

vay

evgv%vﬂ"'
0

KX
KD

KK

aea

R
VL,

V4 DA
POCAER "A‘Aﬁ XK R%
X
BRSSO RIS

0%

v,

AVAVAVAVAV
VAVAVAVAVS

&
KR
SRAEEERH

%

00
KRR
o
A

VAVAVAY

7
O

0 0.005  0.01 0.015 002 0.025 0.03 0.035 0.04 0 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035 0.04

Fonte: Autor, 2023. Fonte: Autor, 2023.

Apos a criacao das trés malhas, foram selecionados parametros importantes para
o processo de combustao, como o perfil de temperatura e os perfis de velocidade nas
dire¢des z e y, em relagao a direcao radial do combustor de Thomson. Ao escolher esses
perfis, é importante garantir que nao ocorram diferencgas bruscas no refinamento da malha,
especialmente considerando que a malha mais grosseira ¢ utilizada para diminuir o tempo
de processamento computacional. O objetivo é manter a consisténcia entre as diferentes
malhas, minimizando o impacto da malha na obtencao dos resultados. No entanto, é
necessario ter em mente que, mesmo com a analise de sensibilidade realizada, a malha
utilizada tera algum impacto nos resultados obtidos. Isso ocorre porque a malha afeta a

precisao e o detalhamento da simulacao, e é dificil evitar completamente esse impacto.
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Portanto, ao utilizar a malha mais grosseira em conjunto com o mecanismo de re-
acao detalhado, é fundamental avaliar e interpretar os resultados obtidos considerando as
limitacoes e os efeitos da malha. A analise da sensibilidade da malha permite compreender
melhor esses efeitos, mas é importante reconhecer que eles ndo podem ser completamente

eliminados.

Os perfis de temperatura e velocidade nas diregoes x e y sao apresentados na figura

14 e na figura 15, respectivamente.

Figura 14 — Perfil de temperatura no eixo do combustor.
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Fonte: Autor, 2023.

Figura 15 — Perfis de velocidade no eixo do combustor.
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Fonte: Autor, 2023.

Com base na andlise dos perfis de temperatura e velocidade nas direcoes x e vy,
¢é observado que ha uma consisténcia geral entre as trés malhas, indicando que a sensi-

bilidade em relagdo a malha é baixa. Isso significa que, teoricamente, a malha nao tera



Capitulo 5. Descri¢io e simulagdo do caso experimental 55

impactos significativos nos resultados obtidos. Essa observagao é importante, pois indica
que mesmo utilizando uma malha mais grosseira para diminuir o tempo de processamento

computacional, os resultados da simulagao ainda sao consistentes e confidveis.

No entanto, é importante ressaltar que a validagao experimental e a analise mais
aprofundada dos resultados sdo essenciais para confirmar essa conclusao. Embora a sen-
sibilidade da malha pareca baixa com base nos perfis analisados, outros fatores podem
influenciar os resultados, como a precisao do modelo de reacao quimica, as condi¢oes de

contorno, entre outros.

5.5 Resultados

Nos trabalhos experimentais de Panek (2009) e Panek et al. (2010), foram rea-
lizadas simulagoes numéricas para comparar os resultados com os dados experimentais
obtidos. Duas simulagoes foram realizadas: uma utilizando o modelo GRI-Mech 3.0 sem a
inclusao da fuligem e outra com a adi¢do da modelagem da fuligem. As simulagoes foram
realizadas em um computador desktop com processador Intel(R) Xeon(R) CPU E31270,
meméria DDR3 de 16 GB, SSD de 480 GB e sistema operacional Windows 10 Pro de
64 bits. A primeira simulagdo, sem a inclusao da fuligem, levou um total de 29 horas e
41 minutos para convergir (aproximadamente 1 dia, 5 horas e 42 minutos). J4 a segunda
simulagao, com a modelagem da fuligem, demorou um total de 34 horas e 12 minutos

(aproximadamente 1 dia, 10 horas e 12 minutos).

Na figura 26, sao apresentados os perfis maximos da fragdo de volume de fuligem
para uma taxa de fluxo de combustivel de 0,482 mg/s. A anélise foi realizada em condi¢oes
de pressao atmosférica (1 atm). Nessa figura, os dados experimentais foram comparados

com os resultados obtidos a partir do modelo de simulagao.

onforme mencionado anteriormente, para 1atm a fracdo maxima de volume de
fuligem obtida experimentalmente foi de cerca de 0,93 ppm, enquanto na simulagao foi
cerca de 0,22 ppm. Verifica-se que o resultado do grafico apresentado na figura 26 ainda
nao possui uma aproximacgao tao satisfatoria em relacdo aos dados experimentais. No
entanto, esse resultado é bastante relevante considerando que o estudo da formagao de
fuligem est4 em estdgio inicial de desenvolvimento. E importante ressaltar que o estudo da
formacao de fuligem ainda é uma area em desenvolvimento, e existem varias complexidades
e desafios envolvidos na predicao precisa desse fenomeno. Como mencionado no trabalho
Charest, Groth e Gulder (2011b), ainda nao hd muita precisao na previsao da formacao
de fuligem, e muitas aproximagoes qualitativas sao feitas para entender esse processo de

forma mais completa.

Todavia, existem limitagdes em nosso modelo de formacgao de fuligem apresentado

em Zimmer (2016) e Zimmer e Pereira (2020), algumas dessas limitagoes incluem: O
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Figura 16 — Perfil maximo de fracao de volume de fuligem a 1 atm.
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Fonte: Autor, 2023.

modelo nao é adequado para tempos de residéncia muito grandes, ou seja, quando a
taxa de deformacao é extremamente baixa. Nessas condi¢oes, o modelo pode nao prever
adequadamente as quantidades de fuligem formadas. O modelo de radiacao empregado,
tanto no modelo de radiagao da combustao quanto no incremento do efeito na radiagao, é
considerado opticamente fino. Isso significa que o efeito de autoabsorcao foi negligenciado
no modelo de radiacao, o que pode afetar a precisao das previsoes em sistemas com alta

opacidade, etc.

A relagao entre formato da chama e as caracteristicas da combustao é um assunto
complexo e em desenvolvimento Li et al. (2015). Muitas caracteristicas da chama sdo
afetadas pela fuligem, que inclui velocidades de gas, temperaturas da chama, a compo-
sicdo quimica da mistura de gas e assim por diante. Depois de alguma reflexdo, alguns
parametros foram escolhidos como referéncia para apresentacao neste estudo, conforme

apresentado a seguir.

O método de calculo da altura de chama utilizado neste estudo considera que
a chama se localiza na posicao de maxima temperatura no eixo do combustor. Ja os
trabalhos experimentais Panek et al. (2010) e Panek (2009) associaram a altura da chama
aos seus limites luminosos. Em Mitchell, Sarofim e Clomburg (1980) foi realizado um
estudo de chamas de difusdo laminar de metano em combustores de tubos concéntricos
e a altura chama, que era medida com base no limite luminoso, apresentou uma altura
de 5.8cm. A variagdo da temperatura no eixo do combustor também foi medida em
Mitchell, Sarofim e Clomburg (1980), e o ponto de maxima temperatura se localizou

em uma altura de 6.0 cm, ou seja, a altura de chama baseada na méxima temperatura
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aproximou razoavelmente a altura da regiao luminosa.

Nas figuras 17 e 18 é apresentdo o contorno de chama e o campo de temperatura
para pressao de 1,0atm. A altura da chama foi calculada com base nas posi¢oes axiais
de maxima temperatura no eixo do combustor, ver figura 19. J4 a largura de chama
foi calculada com base nas posigoes radiais de maxima temperatura, para determinadas

alturas.

Figura 17 — Formato da chama a 1 atm. Figura 18 — Campo de temperatura.
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A Figura 19 apresenta o perfil de temperatura para os dois casos simulados: um
considerando a formacao de fuligem e o outro sem levar em conta a fuligem. As diferengas
entre os dois perfis sdo bastante sutis, o que era esperado devido a quantidade de fuligem
no processo de combustao. Essa falta de impacto significativo na temperatura ao longo do
eixo do combustor indica que a formacao de fuligem nao exerce uma influéncia expressiva

nessa varidvel.

E interessante observar que, apesar das diferencas sutis nos perfis de temperatura,
a adicado do modelo de formacao de fuligem ao modelo de combustao resultou em uma
mudanca mais significativa no comprimento méximo da chama, aproximando-o mais dos
dados experimentais obtidos em trabalhos anteriores de Panek (2009) e Panek et al. (2010).
Nos trabalhos experimentais, o comprimento maximo da chama foi medido em 6,24 mm
a uma pressao de 1atm. Nos dados simulados, a presenca da fuligem resultou em um
comprimento maximo de chama de 5, 8 mm, enquanto no caso sem fuligem o comprimento
foi de 5,7mm. Essa mudanga mais acentuada no comprimento maximo da chama indica
que o modelo de formacao de fuligem é relevante e pode trazer resultados mais proximos
dos valores observados experimentalmente. Mesmo que a diferenga seja pequena, a adi¢ao
do modelo de fuligem parece ser capaz de capturar certos efeitos importantes no processo

de combustao e formacao de fuligem, o que é uma contribuicao valiosa para a compreensao
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Figura 19 — Perfil de temperatura no eixo do combustor.
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e modelagem desse fenomeno.

Como podemos observar na figura 20, os radicais O, H e OH estao presentes em
quase todas as etapas da combustao do etileno, e essas espécies também fazem parte
do nosso mecanismo de reacao da fuligem. Além disso, temos o acetileno CyHs, que é
utilizado como espécie representativa dos precursores da fuligem, e o carbono sélido C,

que representa a particula de fuligem.

Figura 20 — Vias de reagao simplificadas para alguns importantes processos de combustao
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Fonte: (ZHANGA et al., 2006).
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Nas figuras 21, 22, 23, 24 e 25, sdo apresentados os perfis e a distribuicao da fragao
de massa das espécies CyHy, O, C, H e OH, respectivamente. Especificamente para o
acetileno (CyHs) e oxigénio (O), foi observada uma maior diferenca entre os modelos com
e sem fuligem. No caso do acetileno, existe uma diferenca visivel nos perfis de fracao de
massa, e o pico na curva de diferenga entre essas fragoes ¢ mantido. Ja no perfil de massa
do oxigénio, é verificado que, no modelo com fuligem, a formagao de oxigénio ocorre mais

cedo ao longo do eixo do combustor, indicando que a consideracao do modelo de fuligem

interfere na geracao de mais oxigénio durante o processo de combustao.

Figura 21 — Perfis e distribuicao de fracao de massa de CyHy a 1 atm.

10” T T T T T T

Fragdo de massa de C_H

0.4 0.5
z(cm)

0.6 0.7

(a) Perfil de fracao de massa de CoHs.

Sem fuligem
Com fuligem |

104 T T T T T T

(=3
T

(=]
=)

Diferenca de C,H, x10°

IIJ

(=]

0.5 0.6 0.7

0.4
z(cm)

(b) Perfil da diferenca de fracdo de massa de
CyHs.

Fonte: Autor, 2023.

Fraciio de massa de C2H2 - 1.0atm

40

35

z(mm)

i

0

-127 635 0

r(mm)

6.35

0.025

0.02

0.015

0.01

0.005

12.7

(¢) Distribuigao de fragdo de massa de Co Ho.

Fonte: Autor, 2023.



Capitulo 5. Descri¢io e simulagdo do caso experimental 60

Figura 22 — Perfis e distribuicdo de fracao de massa de O a 1 atm.
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Nas espécies como C, H e OH, nao foi observada uma variagao significativa entre
os dois modelos em seus perfis, e por isso nao foi possivel obter resultados satisfatérios

para apresentar no plot das diferencas entre as curvas.

Em trabalhos como o de Guo et al. (2004), foi realizado um estudo numérico da
influéncia da adicao de hidrogénio na formacgao de fuligem em uma chama de difusao
laminar de etileno/oxigénio/nitrogénio. Nesses casos, a utilizagao dessas espécies pode ser
mais promissora para investigar as propriedades do processo de combustao e formacgao de

fuligem.



Capitulo 5. Descri¢io e simulagdo do caso experimental

Figura 23 — Perfil e distribuicao de fracao de massa de C a 1 atm.
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Figura 24 — Perfil e distribuicao de fragao de massa de H a 1 atm.
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Figura 25 — Perfil e distribuicao de fracao de massa de OH a 1atm.
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Na figura 26, é possivel verificar a distribui¢ao da fragdo de massa de fuligem (Yy).
Comparando com o acetileno da figura 20(c), nota-se uma semelhanga, porém com uma

concentracao menor de fuligem.

Figura 26 — Distribuicao de fragdo de massa de fuligem (Ys) a 1 atm.
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6 Conclusao

O objetivo principal do trabalho foi a implementac¢ao de um modelo matematico de
formagao de fuligem em chamas de difusdao laminar a pressao atmosférica. Para alcancar
esse objetivo, foi realizado uma revisao bibliografica detalhada dos conceitos basicos que
envolvem o processo de combustao. Esses conceitos foram fundamentais para a analise
e comparacao dos resultados obtidos em um experimento disponivel na literatura e os
resultados de uma simulagdo numérica com um mecanismo de reacao detalhado, tanto

sem quanto com a incorporagao do modelo de formagao de fuligem.

Para obter um melhor entendimento do cédigo de fluidodindmica verificou-se a
sensibilidade da malha, foi realizada uma simulagao do processo de combustao utilizando
um mecanismo de reacao de passo duplo. Essa escolha foi feita tendo em vista que verifi-
car a sensibilidade da malha utilizando o mecanismo de reagao detalhado custaria muito
tempo computacional. Ao realizar a simulagdo com o mecanismo de reagao de passo duplo,
foi possivel aprofundar o conhecimento sobre o cédigo de fluidodindmica utilizado e as
defini¢oes de geometria, condi¢oes de contorno e entrada para o combustor de Thomson.
Isso facilitou a implementacao do modelo de fuligem no mecanismo de reacao detalhado
GRI-Mech 3.0 nas simulagoes realizadas posteriormente. Essa abordagem permitiu oti-
mizar o tempo computacional e concentrar os esforcos na implementacao do modelo de
fuligem no mecanismo GRI-Mech 3.0, que ¢ mais complexo e detalhado. Dessa forma, foi
possivel realizar simulagoes mais realistas e explorar o comportamento da formagao de

fuligem de forma mais aprofundada.

Com a implementacao das duas equagoes para o calculo da fracdo de massa de
fuligem (Ys) e da densidade do nimero de fuligem (Ng) no modelo, juntamente com as
cinco reagoes irreversiveis adicionadas ao mecanismo de reagbes GRI-Mech 3.0, foi possivel
fazer melhorias significativas em alguns parametros do processo de combustao além de

investigar a formacao de fuligem no modelo.

E muito importante destacar que, mesmo que os resultados experimentais e si-
mulados dos perfis maximos da fracao de volume de fuligem tenham divergido em alguns
aspectos, o fato de que o caminho seguido no estudo esta correto é extremamente significa-
tivo. Isso demonstra que o modelo implementado é capaz de fazer aproximagoes razoaveis e
qualitativas na simulacao da formagao de fuligem em chamas de difusao laminar a pressao
atmosférica. Ao realizar uma analise critica dos resultados e identificar possiveis divergén-
cias, vocé abre caminho para melhorias futuras. Existem varias abordagens que podem
ser exploradas para aprimorar os perfis de fracao de volume de fuligem, como modificar o

mecanismo de reacao detalhado utilizado, realizar ajustes nos parametros do modelo ou



Capitulo 6. Conclusdo 64

até mesmo considerar o uso de um combustivel diferente, como o metano, dependendo
das aplicacoes especificas que se deseja estudar. As simplificacoes no modelo de radiagao
para opticamente fino pode ser trabalhado para amenizar e aproximar esses resultados

com o experimental.

O modelo de fuligem teve alguns impactos nos pardmetros do processo de com-
bustao, principalmente no comprimento maximo da chama, que apresentou uma melhora

razoavel em comparacao com a simulacao sem a fuligem e com os dados experimentais.

6.1 Trabalhos futuros

As sugestoes de trabalhos futuros sao extremamente interessantes e promissoras

para o avanco da area de combustao com essa implementacdo do modelo de fuligem.

o Emprego de um mecanismo de reacdo especifico para o etileno: A criacao de um
mecanismo de reacao dedicado ao etileno pode ser de grande valor para melhorar
a precisdo e a representacao das reacoes quimicas envolvidas na combustao desse
combustivel. Isso permitiria uma andlise mais precisa da formagao de fuligem e de

outras espécies quimicas relevantes para o etileno.

« Estudo de efeitos da gravidade e pressio na formacao de fuligem: E importante
analisar o comportamento da formacao de fuligem em diferentes niveis de pressao
e gravidade. Uma pesquisa detalhada nesse sentido poderia fornecer informagoes
valiosas para aplicagoes aeroespaciais, onde a combustao ocorre em condigoes de

microgravidade ou gravidade reduzida.

o Modelagem de combustao em ambientes espaciais: Além do estudo da formacao de
fuligem, a modelagem e andlise de processos de combustao em ambientes espaciais
sao cruciais para entender melhor o comportamento das chamas em condi¢oes de
gravidade zero. Essa pesquisa pode ajudar a otimizar os sistemas de propulsao e

aprimorar as tecnologias espaciais existentes.
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