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Resumo

O presente trabalho tem como finalidade estruturar a metodologia para avaliar efeitos
que o campo gravitacional tem sobre a chama laminar difusiva do metano com ar padrao
simplificado. Neste trabalho, foi mostrado o desenvolvimento matematico aplicado para
este tipo de chama, que é utilizado no software MATLAB para fazer simula¢oes numéricas.
O modelo de Folha de Chama é utilizado para descrever o tipo de combustao, assumindo
reacoes quimicas infinitamente répidas e desprezando espécies intermedidrias. E obtido a
regiao do contorno da chama, onde ocorre a reacao quimica da combustao, além do campo
de temperaturas, e velocidade e fracdo molar das espécies quimicas consideradas, em
diferentes regioes da chama. Os resultados obtidos numericamente sao entao comparados
com resultados coletados de uma chama experimental desenvolvida em um camara de
difusao, ja disponivel na literatura, e validam o modelo numérico utilizado. Sao entao
comparados resultados de chamas submetidas a diferentes niveis de gravidade, onde sao

observados efeitos da microgravidade na combustao do metano.

Palavras-chaves: folha de chama. camara de difusao. microgravidade.






Abstract

The present work aims at structuring the methodology to evaluate effects that the gravi-
tational field has over the diffusive laminar flame of methane with simplified standard air.
In this work, it is presented the mathematical development applied to this type of flame,
that is utilized in the MATLAB software to run numerical simulations. The Flamesheet
model is used to describe the type of combustion, assuming infinitely fast chemical reac-
tions and ignoring intermediate species. It is obtained the flame edge region, where the
combustion chemical reaction happens, besides the temperature field, speed and molar
fraction of the considered chemical species, in different regions of the flame. The results
obtained numerically are then compared with results of an experimental flame developed
on a diffusion flame chamber, already available on the literature, and validate the numer-
ical model used. The results of flames under different levels of gravity are then compared,

where are observed effects of the microgravity in the combustion of methane.

Key-words: flamesheet. diffusion chamber. microgravity.
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1 Introducao

1.1 Problematica

A combustao é a forma mais comum de obtencao de energia atualmente, e conti-
nuara a ser no futuro previsivel. Aplica¢oes da combustao envolvem nao apenas ambientes
na Terra, onde esta sujeita a gravidade nominal da superficie terrestre, mas também onde
estd sujeita a microgravidade, ou mesmo algum valor intermediario (BAHADORI et al.,

1990).

Faz-se necesséario compreender o comportamento da chama nesses diferentes ambi-
entes. Isto pode ser realizado de forma computacional, através da modelagem numérica do
fenomeno da combustao. Resultados também sao atingidos por meios experimentais, ao
se replicar a chama em diferentes ambientes de gravidade, ou analiticamente, de maneira

limitada.

1.2 Contextualizacao

Testes experimentais com o objetivo de replicar condi¢des da chama em diferentes
niveis de gravidade sao realizados com o auxilio de uma torre de queda. Por um curto
periodo de tempo, que depende do tamanho da torre, o sistema contendo a chama ex-
periencia gravidade reduzida ao entrar em queda. Contudo, neste tipo de experimento, é
importante que a chama atinja o regime permanente no periodo de tempo em que esta
sujeita a microgravidade. Foram realizados diferentes experimentos na torre de testes do
NASA Lewis Research Center, que possui um tempo de queda de 2,2 segundos. Pdode
ser observado o comportamento do formato da chama ao longo deste tempo, onde esta
submetida a um ambiente de microgravidade (BAHADORI; EDELMAN, 1992).

Experimentos posteriores foram realizados com o intuito de verificar efeitos em
potencial do desenvolvimento transiente da chama submetida a torre de queda, usando
agora, um tempo de queda de 5,2 segundos. Ao final do tempo do experimento, o formato
da chama aparentava estar em regime permanente. Entretanto, os campos de temperatura
e propriedades de emissao de radiacdo da chama ainda estavam sofrendo alteragdes ao
final do tempo de queda livre do experimento. Tal condicao significaria que os efeitos
transientes sdo relevantes ainda neste tempo disponivel de microgravidade (DAI et al.,
2002).

Experimentos com maiores duragoes de tempo foram realizados com o intuito de

se ter uma chama em regime permanente sob microgravidade, a bordo de uma aeronave
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KC-135. Melhores resultados, contudo, foram obtidos a bordo do Space Shuttle Columbia,
onde se tinha menos variacao das forgas resultantes atuando sobre o sistema de combustao

(BAHADORI et al., 1990).

Em experimentos de combustao, tipicamente, ha a presenca de forcas de flutuabi-
lidade. Sao causadas pela gravidade e a grande diferenga de temperatura entre a chama
e 0 gas ambiente, que é da ordem de 2000 K. Como resultado ha um grande gradiente de
densidade no sistema, que induz um forte campo de velocidade. Tal efeito é relevante em
chamas cujo escoamento nao estd em alta velocidade. O campo de velocidade induzido faz
o formato da chama apontar para cima. H& instabilidades resultantes no escoamento que
fazem a chama cintilhar. Os experimentos em microgravidade buscam eliminar ou reduzir

estes efeitos da flutuabilidade (BAHADORI et al., 1990).

Também ha abordagens para entender o comportamento de chama através de
métodos analiticos. A primeira versdo do modelo Flamesheet, proposto por (BURKE;
SCHUMANN, 1928), modela uma chama de metano e ar laminar sem pré-mistura, em uma
camara cilindrica. Considera que a combustao se d4 somente em uma fina superficie, onde
oxigénio e combustivel se encontram e formam os produtos neutros de uma combustao
completa. Esta superficie, frente de chama, é definida como a localidade dos pontos onde
a taxa de difusdao de combustivel e a de oxigénio tem a razao requerida pela equacao

estequiométrica para a combustao completa do combustivel.

Modelos analiticos posteriores, como os propostos por Spalding, (LIN et al., 1999)
e (ROPER, 1977) também se utilizam da consideragao da combustiao se dd somente na
regiao do Flamesheet, para alcancar equacoes que descrevem o formato de uma chama
laminar. Entretanto, estes modelos assumem outras hipdteses que limitam as suas apli-
cabilidades a condigdes em que as chamas em uma situacao normal estariam submetidas,

incluindo efeitos de flutuabilidade.

Sao também feitas simulagdes numéricas do escoamento para prever o compor-
tamento da chama. (DUARTE, 2015) compara os resultados de duas simulagbes CFD
distintas para a chama laminar sem pré-mistura de metano. Em ambas modelagens, tem-
se o Flamesheet como hipdétese assumida. O primeiro modelo também assume o modelo
de taxa quimica infinita. No segundo modelo, ¢ utilizado um mecanismo de 4 passos para
descrever a reacao de combustao. Utilizando a mesma malha nas duas simulacoes, o tempo
de execucao gasto com o modelo de mecanismo de 4 passos foi mais de 13 vezes superior

ao tempo requerido pelo modelo de taxa quimica infinita.

Os mecanismos cinéticos detalhados sdo computacionalmente demandantes, e por-
tanto, sao avaliadas modelagens simplificadas de cinética quimica na simula¢ao numérica
de chamas 1D e 2D de metano. (HOERLLE, 2015) utiliza mecanismos globais de 1, 2 e
4 passos para simular chamas difusivas contra-corrente e compara os seus resultados com
os do mecanismo detalhado GRI-Mech 3.0.
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1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivos Gerais

Este trabalho tem como principal objetivo o estudo de como a gravidade afeta a

combustao do metano.

1.3.2 Objetivos Especificos

e Revisar fundamentos basicos que compoem a formulagao matematica da combustao;
e Elencar modelos analiticos e experimentais aplicaveis a descricao da chama;

e Descrever o desenvolvimento matematico utilizado para modelar a chama sem pré-

mistura do metano;

e Verificar efeito da variagdo da gravidade sobre o campo de temperatura, de veloci-

dade e o formato da chama;

e Comparar resultados obtidos pelo modelo computacional com resultados experimen-

tais disponiveis na literatura.

1.4 Abordagem metodoldgica

A metodologia deste trabalho consiste em fazer uma revisao bibliografica a fim de
conhecer os aspectos basicos do fendomeno da combustao, os métodos de modelagem da
chama laminar difusiva assim como suas limitagoes, e estudos sobre efeitos da gravidade
na combustao. Apos a formacao desta fundamentacao tedrica, serda utilizado o cddigo
desenvolvido por (CUNHA, 2010) no software MATLAB para a simula¢ao de uma chama
laminar difusiva, sob as mesmas condigbes que a chama do experimento de (MITCHELL,
1975). A comparacao dos resultados de temperatura e contorno de chama busca validar o
algoritmo, que em seguida sera utilizado para a simulacao da chama submetida a diferentes
niveis de gravidade, obtendo o campo de velocidade, temperatura, e concentracao das

espécies quimicas.

1.5 Estrutura do trabalho

O capitulo 2 apresenta diferentes modelos analiticos desenvolvidos para prever o
formato de chama, sob diferentes hipéteses. E dividido em secoes, e cada secdo aborda
um modelo. Também introduz andlises feitas com o auxilio do ntimero de Froude. As
referéncias bibliograficas utilizadas neste capitulo sao (TURNS, 2000), (LIN et al., 1999),
(SUNDERLAND et al., 1999), (DAVIS et al., 1990), (KRISHNAN et al., 2008).
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O capitulo 3 apresenta a modelagem matematica considerada para a analise nu-
mérica feita neste trabalho. Sao mostradas as equagoes de conservagdo, e seguiu-se o

desenvolvimento proposto em (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007) para o sistema

de reacao quimica simples.

O capitulo 4 descreve um experimento de chama laminar, desenvolvido por (MIT-
CHELL, 1975), as hipéteses e condigoes de contorno levadas em conta para replicar o
experimento na analise numérica, propostas em (TARHAN; SEL¢UK, 2003). Sao apre-
sentados e discutidos os resultados obtidos com o modelo numérico desenvolvido por
(CUNHA, 2010), e comparados com os da chama experimental de (MITCHELL, 1975)

O capitulo 5 inclui a conclusao deste trabalho, e também sugestoes para trabalhos

futuros.
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2 Fundamentacao Tedrica

2.1 Combustao

De acordo com (TURNS, 2000), a combustdo se refere a fendmenos nos quais
ocorrem reacoes quimicas de reducao e oxidagao acompanhadas por um efeito liquido de
liberacao de energia térmica. Ocorre nas maquinas térmicas a combustao interna ou ex-
terna, como em motores a combustao interna, turbinas a gas e propulsores de foguetes. Os
processos de combustao envolvem a transformagao de uma mistura reagente, formada por
espécies quimicas consideradas combustiveis ou oxidantes para uma mistura de produtos

de combustao.

2.2 Chama pré-misturada e nao pré-misturada

Uma chama é caracterizada como pré-misturada se os reagentes estao molecular-
mente misturados antes de atingirem a regiao de mistura. Este tipo de chama pode se
desenvolver em dois tipos de regime, de deflagracao ou de detonacao. As chamas de de-
flagracao, sao associadas a velocidades a velocidades aparentes baixas, com niimero de
Mach M « 1, o que implica em uma pressao praticamente uniforme através da chama, e
ser considerada isobdrica. Ja as chamas em regime de detonagao sao propagadas em alta
velocidade aparente. E de sua natureza um grande aumento da pressdo e temperatura da
mistura queimada (TURNS, 2000).

Oxidante e combustivel sao originados de regides diferentes do escoamento em
chamas nao pré-misturadas. A chama se estabelece na regiao onde a razao de equivaléncia
¢ unitaria, dividindo a regiao rica em combustivel da regiao rica em oxidante. A razao de

equivaléncia tem a seguinte defini¢ao:
6= (2.1)

onde f = mys/m,, denota a razdo entre massa de combustivel e oxidante na reagao,
e fs é a razdo massica para uma reacao estequiométrica. Assim, uma reacao estequiomé-
trica tem ¢ = 1. Enquanto ¢ > 1 representa reagao rica em combustivel, e ¢ < 1 reagao

rica em oxidante (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

A intensidade da combustao é dependente das taxas de difusdo do oxidante e do
combustivel, e em geral, é significativamente menor do que a taxa de queima em uma
chama pré-misturada (TURNS, 2000).
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2.3 Chama laminar e turbulenta

A caracterizagao da chama em laminar ou turbulenta esté relacionada com o com-
portamento do seu escoamento. O nimero de Reynolds, Re, é um ntiimero adimensional,

definido como

Re = puL/p (2.2)

onde p ¢ a densidade, u velocidade, L um comprimento caracteristico, e p a visco-

sidade dinamica.

Uma interpretagdo para este numero é a razao entre forcas de inércia e forgas
viscosas atuando no escoamento. Neste sentido, Re é utilizado para qualificar o escoamento
como laminar ou turbulento. A chama com niimero de Reynolds abaixo de um valor de
Reynolds critico, Reg., € tida como laminar. O escoamento é suave, e camadas adjacentes
de fluido escoam de maneira ordenada entre si. Se as condig¢oes de contorno ndao mudam ao
longo do tempo, o escoamento estd em regime permanente. JA quando o escoamento esta
acima de Re..;, este sera turbulento, onde velocidade e outras propriedades do escoamento
variam de maneira aleatéria e cadtica (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

2.4 Chama subventilada e superventilada

Para fazer esta classificacdo, pode-se considerar uma chama nao pré-misturada
onde os reagentes sao introduzidos em uma camara de combustao cilindrica por dois tubos
concéntricos. O combustivel é introduzido pelo tubo interno, e o oxidante pelo externo.
Em uma chama superventilada, tem-se excesso de Oy na mistura, e a superficie de chama
termina no eixo axissimétrico da camara, acima da regiao de entrada do combustivel. Ja
uma chama subventilada tem excesso de CH; em relacao ao O,, e superficie de chama

terminaria na parede externa da camara.

Ao se adicionar gas inerte no escoamento do combustivel, produz-se um deslo-
camento da frente de chama, resultando em alturas de chamas subventiladas maiores
(BURKE; SCHUMANN;, 1928). A Figura 1 ilustra uma chama subventilada, e outra su-

perventilada.

2.5 Modelos analiticos de formato de chama

Foram desenvolvidos diferentes modelos analiticos que prevem o formato de cha-
mas laminares nao pré-misturadas. Sao baseadas em diferentes hipdteses, que limitam a

aplicabilidade destes modelos.
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I

Figura 1 — Frente de chama. Curva I - Chama subventilada, Curva II - Chama superven-
tilada (BURKE; SCHUMANN, 1928).

2.5.1 Modelo de Spalding

(LIN et al., 1999) listam as seguintes hipdteses assumidas para o desenvolvimento
deste modelo analitico:

1. Chama laminar difusiva, estavel, axissimétrica, a pressao constante;

2. Efeitos de flutuabilidade e mudancas de energia potencial gravitacional sao

despreziveis;

3. Nimero de Mach muito baixo, ignorando-se efeitos de dissipac¢do viscosa e mu-

dancas de energia cinética;

4. Chama com alta razao de aspecto, de modo que a difusdo de massa, momento

e energia na direcao do escoamento ¢ pequena;

5. A elevada razao de aspecto permite a solugdo das equagoes governantes serem

aproximadas por condig¢oes do ambiente;
6. As reacoes quimicas ocorrem numa fina regiao, denominada flamesheet;

7. Difusividades de massa, momento e energia sao iguais;
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8. Propriedades de transporte e termofisicas sdo constantes através da chama;
9. Efeitos de radiacao sao negligiveis.

A altura e o didmetro da chama sao dados pelas seguintes expressoes, respectiva-

mente:

Lf 3Re
t A 2.
d 3274 (2:3)
Zs Le\1/2 1/2
I 2

onde Ly é a altura total da chama, d é o didmetro da entrada do escoamento,
Re é o nimero de Reynolds, Z; é a fracao de mistura estequiométrica, e w representa o

didmetro da chama em uma dada altura z.

2.5.2 Modelo de Lin

Este modelo é uma extensao do modelo proposto por Spalding. (LIN et al., 1999)

fizeram as seguintes modificacoes:

1. Introduziu-se o ntmero de Schmidt, S¢ = p/pD na equagdo 2.3, que alivia
a hipotese que afirma as difusividades de massa, momento e energia serem iguais. u

representa a viscosidade dinamica, p a densidade, e D a difusividade.

2. Introduziu-se uma origem virtual a uma distancia de L, da saida, de modo que

o modelo abrangesse também chamas de baixa razao de aspecto.

3. Foi introduzido o coeficiente experimental C'y, para um melhor adequamento da

equagao para o comprimento da chama.

A altura da chama e o seu diametro sao dados pelas seguintes expressoes, respec-

tivamente:

Lyi—1L, 3C\ ReSc
= 2.

d ( 32 ) Lt (2:5)

wZs _
I g - ) (26)

O parametro adimensional ¢ é definido como
z— L,

¢ (2.7)

T Ly— L,
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2.5.3 Modelo de Roper

(ROPER, 1977) lista as hipiteses utilizadas para o desenvolvimento deste modelo:

1. Temperatura e velocidade axial variam no eixo Z, mas sao constantes para cada

valor de Z;
2. A combustao nao causa mudanca no nimero de moléculas;
3. Difusdo axial nao é considerada;
4. As difusividades de momento, massa e térmica sao as mesmas;
5. Efeitos de radiagao nao sao considerados.

A primeira hipdtese, permite que efeitos de flutuabilidade sejam captados por este
modelo. O modelo requer que sejam especificados a velocidade axial e a temperatura em

funcao da coordenada do eixo Z. O formato da chama entao, seria descrita pelas equagoes:

e
=i )"

2.6 Ndmero de Froude

Os modelos anteriormente mostrados negligenciam a a¢do da gravidade sobre o
formato da chama. O modelo de Roper é sensivel a efeitos de flutuabilidade, mas isto se
da através da modelagem da temperatura e velocidade axial ao longo do comprimento da

chama, e nao pela forca gravitacional diretamente (KRISHNAN et al., 2008).

Sendo definido como Fr = u?/gd, o ntimero adimensional de Froude pode ser
interpretado como a razao entre as forcas de inércia do escoamento, e a forca gravitaci-
onal agindo sobre ele. d ¢ um comprimento caracteristico, e neste contexto é utilizado o

didametro da camara de combustao.

Fr é utilizado em diferentes estudos experimentais de chamas, que buscam rela-
cionar matematicamente a gravidade ao formato das mesmas. O ntimero de Froude é o
parametro apropriado para acompanhar variagoes gravitacionais em chamas difusivas la-
minares (DAVIS et al., 1990). Quando muito menor que 1, significa que a gravidade tem
um papel importante no comportamento do escoamento. Quando muito maior que 1, a

gravidade nao é muito relevante.

Chamas com valores de Fr entre 0.001 e 86,000 foram desenvolvidas com o uso
de diferentes hidrocarbonetos por (SUNDERLAND et al., 1999). Sao feitos graficos que
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relacionam o comprimento e a largura de chama em funcao de Fr, ou do nimero de

Reynolds Re. Para o comprimento de chama, tem-se a seguinte correlacao empirica:

L/d = Re®% 00 (2.10)

A largura da chama em funcao de Re apresenta uma alta dispersao dos dados,
enquanto quando em fun¢ao de Froude indicam seguir um padrao mais uniforme, conforme
mostrado na Figura 2. Para a chama de C'H,, foi verificada uma correlagao da largura

somente com Frr, com o seguinte formato:

w/d = 2.17Fr"1% (2.11)

10" e Previous Microgravity Data -
ks Edelman et al. (1972)
Bahadori et al. (1990)

[
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Figura 2 — Largura de chama correlacionada com o niimero de Reynolds e o niimero de

Froude. Adaptado de (SUNDERLAND et al., 1999)

A diferenga de comprimento da chama quando submetida a microgravidade ou a
gravidade nominal, diminui quando Re aumenta. Segundo (SUNDERLAND et al., 1999),
isto ocorre devido ao fato de que Fr geralmente aumenta a medida que Re é incrementado.
E sugerido que para um Fr suficientemente alto, o comportamento da chama laminar
difusiva sob gravidade nominal aproxima-se do de uma chama em microgravidade (DAVIS
et al., 1990).
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3 Modelagem de chama laminar sem pré-

mistura

3.1 Equacoes governantes

As equacoes descritas nesta secdo modelam o escoamento laminar, seguindo o
desenvolvimento demonstrado em (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

3.1.1 Equacao da continuidade

A equacao da continuidade representa a conservacgao de massa do sistema, expressa

Cco1mo

g’:—i—v-(pu) =0 (3.1)

onde p é a densidade da mistura e u a velocidade do escoamento.

3.1.2 Equacado da conservacao do momento

gt(pu) LV (puu) = —VP + V- (uVu) + pg (3.2)

onde P ¢ a pressao local, ¢ a viscosidade dinamica, e ¢g a gravidade local.

3.1.3 Equacoes de transporte das espécies quimicas

A equagao 3.3 relaciona a taxa de mudanga da massa e a taxa liquida de redugao
de massa da espécie quimica devido a convecgao, com taxa liquida do aumento de massa
devido a difusdo e a taxa liquida de aumento de massa devido a fontes da mesma espécie

quimica.

0

Dy, é coeficiente de difusao da espécie quimica, wy € a taxa de geragao ou consumo

da espécie devido a reacoes quimicas, Y}, é a fragdo massica da espécie quimica.
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3.2 Modelo de taxa quimica infinita

O modelo da taxa quimica infinita assume que a combustao se d4 em uma tnica re-
acao quimica global, de somente um passo, e que ocorre infinitamente rapida. A combustao
ocorre na regiao onde combustivel e oxidante se misturam em proporg¢oes estequiométricas
para a formacao de produtos. Este modelo é adequado quando se ha interesse somente na

natureza global do processo de combustao e na concentragao final das espécies quimicas

majoritarias (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

A combustao estequiométrica do metano com ar segue a relagao:

1CH, 4 2(0s 4 3,76Ns) — 1CO5 + 2H,0 + 7,52N, (3.4)

A cinética quimica da combustao é regida pelas equacoes que descrevem a oxi-
dacao do combustivel. A solucdo da equacdo de transporte de cada espécie quimica é
impactada pela quantidade de etapas e componentes considerados na reacao. Durante a
combustao do metano, ocorrem centenas de reagoes quimicas elementares, porém, nao
necessariamente é de interesse a analise de todas. Mecanismos cinéticos mais detalhados,

em geral, demandam mais tempo computacional (HOERLLE, 2015).

3.3 Sistema de reacao quimica simples

De forma genérica, a reagao quimica para o modelo de taxa quimica infinita se

apresenta da seguinte forma:

1 kg de combustivel + s kg de oxidante — (1 + s) kg de produtos (3.5)

Onde s é definido como a razdo estequiométrica entre a massa de combustivel e

oxidante. Para a combustao do metano:

4 4
1kg de CHy + ?Gk‘g de Oy — (1 - ?6)]69 de produtos (3.6)

Nesta reagao, a razao s é 64/16 = 4. Ao mesmo tempo, a taxa de consumo de C'Hy

é 1/s taxa de consumo de Oy, durante a combustao estequiométrica.

. 1,
WCH, = Zwo2 (37)

Neste modelo, as reagoes sao assumidas como infinitamente rapidas. Isto faz com

que as reacoes intermedidrias sejam ignoradas. As equagoes de transporte de espécies qui-
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micas sao desenvolvidas como mostrado nas equagoes 3.8 e 3.9, para o metano e oxigénio,

respectivamente.

d(pYem, .

(patCH) + V- (pYemu) =V - (Lo, V¥on,) + dom, (3.8)
d(pY.
(patOQ) + V- (pYO2u) =V- (FO2VYO2) + wo, (39)

Onde as difusividades do metano e oxigénio sao I'cy, = pDcn, € I'o, = pDo,

O fluxo de ar padrao simplificado conta com a presenca de gas nitrogénio, N,
junto com o oxigénio , Ny, além do oxigénio. Entretanto, a fracdo massica das espécies
inertes (Y;,) permanece a mesma antes e depois da combustao, quando nao se considera
a formacao de NO nas reagoes intermediarias. (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007)

Introduz-se a variavel 6, conforme mostrado na equagao 3.10. Esta permite rela-

cionar as duas fragbes massicas, de oxidante e combustivel.

0=sY,—Y,, (3.10)

Ao se assumir a hipotese de coeficiente de difusao tnico, I'cy, = Lo, = pD = Ty,
pode-se manipular as equagoes 3.8 e 3.9, de modo a combina-las em uma tnica equagao

de transporte para 6:

a(pb
(apt) + V- (,0911) =V (FQVH) + (S(,ZJCH4 - LUOZ) (311)
Da hipotese de reagao de passo tnico, explicitada na equacao 3.7 , tem-se (swem, —

wo,) = 0, podendo simplificar a equagao de transporte para o seguinte formato:

8(8’? + V- (pbu) = V - ([yV0) (3.12)

E definida uma nova varidvel £, conforme a equacdo 3.13. Representa a fracio de

mistura em funcao de 6.

o 0 — 00 o (SYCH4 - YOQ) - (SYCH4 - YOz)O

¢ = 01— 0y (sYowu, — Yo,)1 — (sYom, — Yo,)o0

(3.13)

Onde os sufixos 0 e 1 se referem ao escoamento de oxidante e combustivel respec-

tivamente. Em condigoes estequiométricas, a equacao 3.14 assume o formato:

<Y02>0
(sYom,)1 + (Yo,)o

st = (3.14)
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A cinética quimica rapida implica em uma regiao onde a mistura tem excesso de
oxidante, e nenhum combustivel nos produtos da reagao. Entao, Yon, =0e Yo, > 0. Assim

como uma regiao rica em combustivel, com nenhum oxidante presente nos reagentes. Neste

caso, Yo, = 0 e You, > 0 (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

Estas relagdbes mostram que a fracdo molar de combustivel e oxidante sao linear-

mente dependentes da fracdo de mistura £, conforme mostrado na figura 3.

1 . i 1
Y,
] il
1 Y, - X
Y..:,n I _-,--"-.- A
] T ___--—"'--.
| om=="
L I
= 1
l ]
1 ¥,
¥, ! '
o I
i Y
. B
YFY.U :
1
Y, ' Vo
I
i
]
Y \ X
] &t 1

Mixture fraction &

Figura 3 — Fracao de massa das espécies quimicas (VERSTEEG; MALALASEKERA,
2007).

Contudo, £ também é sujeito a equacao de transporte:

W08) 4 V(peu) = v(reve) (3.15)

Aplica-se as condig¢oes de contorno do escoamento para obter a distribuicao de &.
Sao rearranjadas as equacoes para darem os valores das fragoes massicas de oxigénio e

metano depois da combustao:

fa<E<1l: Yo,=0 Yeou, = >—2Yomu, (3.16)

O<§<§5t2 YCH4:0 Y02:

Yo,.0 (3.17)

As espécies inertes como o Ny e os produtos da reagao quimica tem as suas fragoes

massicas dadas pelas expressoes:

Yor =1 — (Yon, + Yo, + Yin) (3.19)
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3.3.1 Campo de Temperaturas

E necessaria a solugao adicional de uma equacao de conservagao de energia para que
se possa contabilizar as perdas de calor por radiacao no célculo do campo de temperaturas.

Com as mesmas hipdteses assumidas para o transporte de espécies quimicas, tem-se:

0
a(ph) + V- (puh) =V - (IT"Vh) + Vrag (3.20)

Em que h representa a entalpia total, Vq¢,,s contabiliza as perdas de calor por
radiagdo e I'" = k/C,.

O campo de temperaturas é determinado a partir de h e Y} a cada passo de tempo
com o método de Newton-Raphson explorando a dependéncia das entalpias das espécies

individuais hj, com a temperatura.

O termo de fonte associado a radiagao é calculado supondo que o meio gasoso é
opticamente fino, em que os efeitos da absorcao podem ser negligenciados, e somente a
emissao radiativa é considerada. O fluxo liquido de radiacao pode ser descrito como feito
por (BARLOW et al., 2001):

Vraa = —4oap(T* — Try) (3.21)

r

ap = Pu,oap m,0 + Peco,apco, + Por,apch, (3.22)

Em que o é a constante de Stefan-Boltzmann, T,.; é uma temperatura de refe-
réncia, e os Py sdo pressoes parciais de cada espécie k. O termo ap ¢é o coeficiente médio
de absorcao de Planck e os apy, sao os coeficientes de espécies individuais calculados com
expressoes obtidas em (BARLOW et al., 2001).

3.3.2 Temperatura da chama adiabatica

Ao se considerar que houve a queima completa de uma mistura entre combustivel
e ar, e nao houver trocas de calor ou transferéncia de trabalho, entdo toda a energia
liberada pela reacao quimica aquece os produtos da combustao. Este processo alcanca a
temperatura de chama adiabatica, que é a maior temperatura possivel de ser alcancada

(TURNS, 2000).

Para o calculo desta temperatura, aplica-se a primeira lei da termodindmica a
reacao quimica da equacao 3.4. Ao se assumir um processo adiabético de pressao constante,

e que os reagentes ja estao a temperatura e pressao padroes, obtem-se a relacao:
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todosprodutos

Y. muCy(Tz — To) = —(Hpo — Hpo) (3.23)

onde my é a massa da espécie, Cp é o calor especifico a pressdo constante, T a

temperatura final, e Hpg — Hrg = AH o calor de combustao do C'Hy.

A mudanca de temperatura faz C'p alterar o seu valor significativamente, fazendo
o processo do calculo da temperatura da chama adiabatica ser iterativo. Nestas condi-
goes, a combustao do metano com ar padrao simplificado atinge 2288 K (VERSTEEG;
MALALASEKERA, 2007).

3.4 Meétodo dos Volumes Finitos

O método de volumes de controle baseado nos elementos finitos é a metodologia
numérica utilizada para a resolucao das equagoes diferenciais. Consiste em transformar
as equacoes diferenciais de cada volume em equacoes algébricas para a resolucao das
mesmas(TAYLOR, 2002).

As equagoes resultantes dos métodos de discretizacao sdo resolvidas por método
de solucao direta disponivel no MATLAB. As equagoes de conservacdo de massa e con-
servacao de quantidade de movimento sdo analisadas e resolvidas de forma separada pelo
algoritmo. Também é utilizado precisao dupla no método de resolucao das equacoes algé-

bricas, conforme o cédigo computacional desenvolvido em (CUNHA, 2010).



35

4 Resultados

4.1 Arranjo do experimento

4.1.1 Camara de chama difusiva

Em um experimento, foi desenvolvido por (MITCHELL; SAROFIM; CLOMBURG,
1980) um queimador cilindrico vertical com o propésito de criar chamas de difusao . O
aparato consiste em dois tubos concéntricos, conectados a um disco perfurado, por onde
sao introduzidos a camara de difus@o combustivel e ar. A Figura 4 mostra o esquematico
da entrada de ar e combustivel na cAmara. A barreira entre o sistema e o ambiente externo
¢ um cilindro de vidro Pyrex. As vazoes méassicas de combustivel e ar sao selecionadas de
modo a produzir uma chama de difusao laminar. A Figura 5 demonstra um esquematico

da chama neste tipo de camara.

Cilindro vidro
Pyrex

Oléo de silicio
Vedago liquida

Placa do queimador

r........--.-- |.-.--. ——

Cilindros concentri-

b, —— — cos metalicos
——————— A ———
= - = ——]

—— 40 telas de ago inoxidavel

|—"
— —
R
Entrada de
Entrada de Ar Combustivel

Figura 4 — Esquematico da cAmara de combustao. Adaptado de (MITCHELL; SAROFIM;
CLOMBURG, 1980).

A geometria da camara foi descrita na malha de volumes finitos. O raio interno é

R;,; = 0.635 cm, o raio externo é R.,; = 2.54 cm , e a altura da camara de combustao é
Z = 30 cm.
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Figura 5 — Esquemético da cAmara de combustao. Adaptado de (MITCHELL; SAROFIM;
CLOMBURG, 1980).

4.1.2 Consideracoes sobre o experimento

Foi utilizada uma sonda para a coleta de amostras do gas em diferentes pontos
da chama, em alturas de 1,2, 2,4 ¢ 5,0 cm. Analises de concentracao de espécies quimicas
foram feitas para: CO, CO,, C'Hy, Hy, Ny e Oy com Ar. Sao realizadas trés diferentes
medicoes em cada ponto, que apresentaram diferencas de até 5 por cento no valor da

propriedade avaliada.

4.1.3 Condicdes inicial e de contorno

As condigOes inicial e de contorno aplicadas a modelagem numérica tem como
objetivo replicar a chama na camara de difusao. Representam como propriedades do esco-
amento estarao dispostas no sistema, em sua fase inicial somente, ou permanentemente.
Estas sdo as mesmas utilizadas por (TARHAN; SEL¢UK, 2003), e sdo mostradas na Ta-
bela 1.

A tnica condigao inicial utilizada representa o sistema em situacao de nenhuma
interacao, onde combustivel e oxidante ainda nao possuem velocidades. A condi¢ao de
contorno 1 representa a condigao axissimétrica da camara de difusdo, de modo que nao
haja gradientes de qualquer propriedade no eixo. A segunda condicdo de contorno diz
respeito as propriedades na parede, que tem como unica func¢ao limitar a area de ocor-
réncia do escoamento. A condi¢ao de contorno 3 especifica as condigoes de entrada do
escoamento, mais exploradas na Tabela 2. E por fim, a quarta condi¢ao afirma que os
gradientes na saida da camara sao nulos, assegurando que o comprimento 7Z da camara ¢é

suficientemente grande para nao afetar a chama.

Tabela 1 - Condi¢oes inicial e de contorno
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CI t=20 u=0 v=0 =0
CC1 Eixo 2=0 v=0 %=
CC2 Parede u=0 v=0 =0
CC3 Entrada u=u, v=0 f=F,

CC4 Safda 22=0 v=0 2L=0

Os seguintes valores de velocidade foram escolhidos com a finalidade de obter

chamas laminares na camara de difusao. Outras propriedades como temperatura e pressao,
sao as condigoes padroes ao nivel do mar (MITCHELL; SAROFIM; CLOMBURG, 1980).

Tabela 2 - Condigoes de entrada do escoamento
u (em/s) v (em/s) T (K)
CH, 4,5 0,0 298
O3 + Ny 9,88 0,0 298

4.2 Resultados Numéricos

4.2.1 Comparacao entre resultados numéricos e experimentais

A figura 6 apresenta a curva obtida pela simulagao numérica para a temperatura
apresentada no eixo de simetria da camara de combustao. Os pontos quadrados represen-
tam os dados obtidos experimentalmente por (MITCHELL, 1975). Observa-se uma boa
correlagao entre os as duas medidas quando sobrepostas. H& incertezas na correcao de
radiacao a ser aplicada no termopar, utilizado para as medi¢oes de temperatura, quando
particulas de carbono se acumularam na sonda. Isto ocorre principalmente nas regioes de

elevadas concentragoes de fuligem, proximas ao topo da chama.

O campo de temperaturas obtido a partir da simulagdo numérica tem como tem-
peratura maxima 1917 K, na altura de 6,99 cm. E esperado que os pontos de temperatura
mais elevada sejam a regiao onde a combustao ocorre. Esta altura é onde se tem o Fla-

mesheet no eixo de simetria, previsto pelo grafico do contorno de chama (Figura 7).

Para as espécies quimicas consideradas, a temperatura de chama adiabatica é 2282
K. Estar abaixo deste limite maximo é o esperado para a simulacao da combustao, quando
nao ha nenhuma outra fonte de energia para o sistema, e ha perdas para o ambiente,
como as de radiagdo. Ha coeréncia entre os dados de temperatura simulados para o eixo

de simetria, e os obtidos experimentalmente.

Os pontos obtidos experimentalmente para o contorno luminoso da chama sao
apresentados na Figura 7. A altura da chama luminosa foi medida em 5,8 cm, o que
nao é coerente com o grafico de temperatura no eixo de simetria. Porém, (MITCHELL;
SAROFIM; CLOMBURG, 1980) nota a concentragao de CO em 6,6 cm como 0,001 e em
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Temp no eixo de simetria
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Figura 6 — Temperatura no eixo de simetria

7,0 como sendo 0,0. Isto significa que a altura da chama estaria nesta regiao, apesar de

nao ser visivel, concordando com o contorno da simulacao em azul.

H&4 uma zona azul ao redor da chama, associada com a queima de mondxido de
carbono (verificado pelas concentragoes de CO medidas experimentalmente). A camada
exterior dessa zona de reagao, portanto, define uma superficie na qual uma quantidade de
oxigénio em proporgao estequiométrica ao combustivel é difundida (MITCHELL; SARO-
FIM; CLOMBURG, 1980). Essa regiao azul fica mais fina a medida que se distancia da
base da chama, e a partir de uma altura de aproximadamente 3,75 cm, fica indistinguivel

do restante da chama.

A linha em azul apresenta o resultado simulado para a regiao do Flamesheet, onde
metano e oxigénio se encontram em proporg¢oes estequiométricas e acontece a combustao.
A altura maxima da curva é situada em z = 7,09 cm, compativel com o pico do grafico

da temperatura no eixo de simetria.

A Figura 8 mostra uma comparagao entre contornos de chamas simuladas. A pri-
meira estd submetida as mesmas condi¢oes da chama do experimento, e a segunda tam-
bém, porém estd sujeita a microgravidade. Essas chamas possuem 0,0325 e 318,897 como

seus numeros de Froude, respectivamente.

As simulac¢oes numéricas prevém que a altura da chama é levemente maior quando
estd sobre microgravidade. A largura da chama em microgravidade também é prevista
como sendo um pouco maior do que a chama em gravidade nominal, tendo um formato

mais arredondado. Estas caracteristicas sao compativeis com as equagoes empiricas 2.10
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o Contorno da chama
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Figura 7 — Contornos da chama simulado e experimental
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Figura 8 — Contornos de chama em gravidade nominal e microgravidade

Na figura 9 sao mostrados os perfis de temperatura em 1,2cm e 5,0cm de altura do
cilindro. E possivel observar coeréncia entre os dados experimentais e os simulados para
a gravidade nominal. Para o caso simulado em microgravidade, na figura 9a, a tempera-
tura maxima apresentada ¢ similar a gravidade nominal. Nota-se o pico de temperatura

ocorrerem a diferentes distancias do eixo de simetria do cilindro. Este pico se da na regiao
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Figura 10 — Perfis de velocidade

do Flamesheet, onde ocorre a combustao, e cada chama tem o seu contorno distinto. Ja
na Figura 9b, é notavel uma diferenca na temperatura maxima entre os dois casos. Tal
divergéncia pode ser explicada pela maior perda de calor por radiacao, causada pelo maior

tempo de residéncia de produtos da combustdo na chama em microgravidade (ZHANG;
LI, 2019).

Os perfis de velocidade mostrados na figura 10 também mostram étima concor-
dancia entre os dados experimentais e os simulados. E possivel notar ainda neste caso que
ha um aumento expressivo da velocidade do escoamento do fluido quando se comparam os
dois graficos, para ambos os casos. Esta aceleracao do escoamento, entretanto, é mais evi-
dente no caso de gravidade nominal pelo efeito da flutuabilidade no escoamento. H4 uma
elevada diferenca de temperatura no sistema, causada pela combustao, alterando a densi-
dade do fluido, e impactando o empuxo. J& em microgravidade a velocidade ¢ bem menor
em ambos o0s casos, por causa da dependéncia da gravidade por parte do componente da
flutuabilidade no escoamento, evidenciado na Equagao 3.2 (BHOWAL; MANDAL, 2016).
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Figura 12 — Fracao molar de gas oxigénio (O3)

As figuras 11 e 12 mostram os perfis de fracao molar dos reagentes da combustao,
CHy e O,. A formulagao do Flamesheet assume que todo o C'H4 é consumido ao entrar
em contato com o O,, impedindo qualquer concentragdo de metano depois do Flamesheet.
O mesmo sendo valido para o gas oxigénio. Ha divergéncias significativas em ambos os

casos da fragdo molar de metano. A injecao dos gases através de placa injetora no experi-
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Figura 13 — Fracao molar de diéxido de carbono (C'Os)

mento, consistindo de multiplos jatos, pode ser a responsavel por esta diferencga, conforme
apontado em (DUARTE, 2015).

As figuras 13 e 14 mostram os dados referentes aos produtos da combustao. A
simulagao numérica apresenta uma leve divergéncia em relacao aos dados experimentais.
Isto pode ser explicado pela formulagdo do modelo de Folha de Chama nao levar em con-
sideracao a formacao de espécies quimicas intermediarias durante a combustao, prevendo
maior fragdo destes produtos (BHOWAL; MANDAL, 2016). J4 em relacio ao ambiente
de microgravidade nota-se maior concentracao de ambas espécies quimicas ao longo do
raio da chama. Novamente isto é explicado pela auséncia da flutuabilidade no ambiente,
que retarda o movimento destas substancias quando comparado a chama de gravidade

nominal.

O N, ¢é o tnico gés inerte introduzido no sistema, junto do O;. H& uma o6tima
concordancia entre os dados simulados e experimentais. Também nao ha grande diferenca

entre os resultados das simulagoes em diferentes niveis de gravidade.

As figuras 16 e 17 mostram os campos de temperatura obtidos para as chamas,

ambas ja em situacao de regime permanente. Os contornos de Flamesheet sao as regioes
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de temperatura mais elevada, por serem justamente onde a combustao ocorre de fato. A
temperatura maxima no grafico da gravidade nominal é de 2090 K, e em microgravidade é
2011 K. Também é possivel ver que proximo as paredes e ao final do cilindro, os gradientes

de temperatura sao baixissimos, o que valida as hipdteses de que o sistema é largo e
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Figura 14 — Fracao molar de dgua (H50)

comprido o suficiente para nao interferir significativamente no escoamento.
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Figura 15 — Fracao molar de gas nitrogénio (NN2)
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Figura 17 — Campo de temperatura da chama em microgravidade
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5 Conclusao

O objetivo principal desse trabalho é o estudo de efeitos do campo gravitacional
sobre a combustao do metano. Para isto, foi feito uma revisao bibliografica de contetdos
relevantes para esta andlise, comparagao entre resultados obtidos de um experimento
ja disponivel na literatura e os de uma simulagdo numérica em condi¢oes nominais de

gravidade, e posteriormente uma em microgravidade.

A simulacao numérica foi a de uma chama laminar sem pré-mistura em um camara
de difusao. A formulagdo matematica por tras do Sistema de reagdo quimica simples
assume hipdteses como reacao de tinico passo entre combustivel e oxidante; combustao
dada somente na regiao denominada Flamesheet; coeficiente de difusao tinico para todas
as espécies. As condic¢oes de contorno foram impostas para reproduzir as condigoes as

quais a chama experimental foi submetida.

A comparagao entre os dados de temperatura, velocidade e fracdo molar de espécies
quimicas mostrou haver concordancia entre o modelo simulado, e a chama experimental
analisada. Apesar de haver pequenas divergéncias em algumas das espécies quimicas, as
hipéteses assumidas envolvendo o modelo de Folha de Chama mostraram ser razoaveis

para este tipo de chama.

Comparou-se também o modelo simulado para a chama em gravidade nominal, e
a chama em microgravidade. Podem ser observadas diferencas nos contornos das mesmas,
influenciados pela diferenga na flutuabilidade. A altura e largura das chamas laminares

de difusdo mostram correlacdo com o nimero de Froude.

Além do formato em si, também houve divergéncias nos campos de temperatura,
velocidade e fragdo molar das chamas analisadas. Estas diferencas sdo fundadas na di-
ferenca de flutuabilidade entre os dois sistemas. Houve maior acimulo dos produtos da
reacao na chama de microgravidade, causando maiores perdas de calor para estas subs-

tancias.

5.1 Trabalhos Futuros

Para sugestao de trabalhos futuros, pode-se trabalhar outros hidrocarbonetos como
combustivel, como o etano e propano, e verificar se o Modelo de taxa quimica infinita tam-
bém apresenta bons resultados para estes. Sugere-se também avaliar chamas em diferentes

configuragoes, como a introducao de combustivel e ar em sentidos contrarios.
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