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Resumo

Este trabalho investiga o efeito das pressoes subatmosféricas em chamas de difusao laminar
por meio de simulagoes computacionais. Foram analisadas cinco pressoes diferentes (0.22,
0.4, 0.6, 0.8 e 1.0 atm) e comparadas duas condi¢oes de contorno para a parede do tubo:
parede adiabatica e temperatura especificada. Os resultados mostram que a simulacao
reproduziu qualitativamente o formato da chama em funcio da pressao, mas apresentou
limitagoes em baixas pressoes, onde a variagdo na altura e largura da chama nao foi
capturada com precisdao. A condicao de parede adiabatica subestimou a perda de calor,
resultando em chamas mais altas do que o esperado, enquanto a temperatura especificada
impos uma perda excessiva, levando ao apagamento da chama em pressoes muito baixas.
As discrepancias podem estar relacionadas ao uso do mecanismo de reagcao DRM22, a
auséncia de um modelo de fuligem e as limitagdes das condi¢oes de contorno. Sugere-se,
para estudos futuros, a implementacdo do mecanismo GRI-Mech 3.0 e a inclusao de um

modelo térmico mais realista para a parede do tubo.

Palavras-chaves:combustao. chamas de difusdo laminar. pressao subatmosférica. simu-

lacao computacional.






Abstract

This study investigates the effect of subatmospheric pressures on laminar diffusion flames
through computational simulations. Five different pressures (0.22, 0.4, 0.6, 0.8, and 1.0
atm) were analyzed, comparing two boundary conditions for the tube wall: adiabatic wall
and specified temperature. The results show that the simulation qualitatively reproduced
the flame shape as a function of pressure but exhibited limitations at lower pressures,
where variations in flame height and width were not accurately captured. The adiabatic
wall condition underestimated heat loss, resulting in taller-than-expected flames, while the
specified temperature condition imposed excessive heat loss, leading to flame extinction at
very low pressures. These discrepancies may be related to the use of the DRM22 reaction
mechanism, the absence of a soot model, and the limitations of the boundary conditions.
Future studies are recommended to implement the GRI-Mech 3.0 mechanism and include

a more realistic thermal model for the tube wall.

Key-words: combustion. laminar diffusion flames. subatmospheric pressure. computa-

tional simulation.
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1 Introducao

1.1 Contextualizacao

A combustao é crucial para a conversao de energia, sendo vital tanto para apli-
cagoOes industriais quanto domésticas. Sua importancia reside na capacidade de liberar
grandes quantidades de energia armazenada nos combustiveis, permitindo seu uso em di-
versas tecnologias e processos. A combustao é essencial para a geragao de eletricidade,
aquecimento, transporte e muitas outras aplicagoes industriais, impactando diretamente
a sustentabilidade e o desenvolvimento econémico de uma sociedade (TANIGUCHI et al.,
2005).

Exemplos incluem motores de combustao interna, turbinas a gas e usinas termoe-
létricas, onde a conversao eficiente da energia quimica em energia mecéanica ou elétrica é
fundamental para atender as demandas energéticas modernas. A eficiéncia desses proces-
sos ¢ frequentemente aumentada pela otimizagao dos parametros de combustao, como a

mistura de ar e combustivel, a pressdo e a temperatura de operacao (JONES, 1985).

Além da geracao de energia, a combustao desempenha um papel vital na reducao
de poluentes. O controle das condi¢oes de combustdo pode minimizar a formacao de
subprodutos indesejdveis, como mondxido de carbono (CO), 6xidos de nitrogénio (NOx)
e hidrocarbonetos nao queimados (FLAGAN; SEINFELD, 1988). A compreensao dos
mecanismos de combustao e das reagoes quimicas envolvidas permite o desenvolvimento
de tecnologias mais limpas e eficientes, melhorando a qualidade do ar e reduzindo o

impacto ambiental.

A simulagdo computacional tem se mostrado uma ferramenta poderosa no estudo
da combustao. Ela permite a analise detalhada dos processos de combustao em diferentes
escalas e condigoes, oferecendo insights sobre a dinamica das chamas, a transferéncia de
calor e massa, e as interagoes quimicas. Com os avancos na capacidade de processamento
computacional e nos algoritmos de simulagao, é possivel modelar sistemas de combustao

complexos com alta precisao, auxiliando no desenvolvimento de tecnologias mais eficientes
e seguras (PELUCCHI; ABIAN; COMMODO, 2022).

Microgravidade refere-se a um ambiente onde os efeitos da gravidade terrestre sao
significativamente reduzidos. No contexto da pesquisa em combustao, a microgravidade
possibilita a andlise de fendmenos fundamentais, como a propagagao de chamas, a forma-
¢ao de fuligem e a difusao de calor e massa, sem as perturbagoes induzidas pela gravidade
(GOKOGLU et al., 2015). Esses estudos sdo uteis para a compreensao de chamas la-

minares e de difusdo, fundamentais para o desenvolvimento de modelos de combustao
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mais precisos e para a melhoria da seguranca em ambientes de microgravidade, como nas

missoes espaciais (KOHSE-HOINGHAUS, 2020).

Portanto, a combustao é uma area de estudo com profundas implicagoes praticas
e econdmicas. Aumentar a eficiéncia dos sistemas de combustao e controlar as emissoes

de poluentes sao essenciais para o desenvolvimento sustentavel e a preservagao ambiental.

1.2 Motivacao

A simulacao computacional do efeito das pressdes em uma chama de difusao lami-
nar é um campo de estudo relevante para a engenharia de combustao. A motivagao para
investigar esse tema deriva da necessidade de compreender o comportamento das chamas

sob diferentes condigoes de pressao e gravidade.

Primeiramente, entender as propriedades das chamas de difusao laminar em con-
digbes de pressao subatmosférica é crucial para simular ambientes de microgravidade.
A pesquisa em microgravidade é essencial para o desenvolvimento de tecnologias segu-
ras para missoes espaciais e para a compreensao dos processos de combustao na Terra.
Em microgravidade, as forgas de empuxo sdo minimizadas, revelando comportamentos de
chama nao observaveis em gravidade normal (PANEK, 2009; FROLOV et al., 2023). Usar
pressoes subatmosféricas permite simular essas condigoes, realizando experimentos mais

longos e com menor custo comparado a outras técnicas de simulacao de microgravidade

(FROLOV et al., 2023).

Além disso, estudar as chamas de difusao laminar sob diferentes pressoes ajuda
a entender os mecanismos de formacgao e oxidagao de fuligem. A fuligem é um poluente
significativo resultante da combustao de hidrocarbonetos, e sua formacao ¢é influenciada
por fatores como pressao e gravidade (PANEK, 2009). Em pressoes elevadas, ha um
aumento na concentracao de fuligem, enquanto em pressoes subatmosféricas, os tempos
de residéncia mais longos podem resultar em maiores fragoes de volume de fuligem e
tamanhos de particulas. Esse conhecimento é fundamental para desenvolver estratégias

de controle da polui¢ao e otimizar processos de combustao.

A simulacdo computacional oferece uma ferramenta poderosa para explorar es-
ses fendmenos. Modelar e prever o comportamento das chamas sob diferentes condigoes
permite analisar detalhadamente as interacoes entre os parametros de combustao, como
temperatura, formagao de fuligem e estabilidade da chama (FROLOV et al., 2023). Mo-
delos numéricos avancados podem replicar condi¢oes de pressao e gravidade variaveis,
proporcionando perspectivas valiosas para a pesquisa fundamental e o desenvolvimento

de tecnologias praticas de combustao.

Em resumo, a investigacao das chamas de difusdao laminar em diferentes pressoes,
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utilizando simulac¢oes computacionais, é motivada pela necessidade de entender e contro-
lar os processos de combustao em ambientes terrestres e espaciais. Essa pesquisa contribui
para a ciéncia bésica da combustao e tem implicagoes praticas significativas para a en-
genharia de sistemas de combustao mais eficientes e menos poluentes (FROLOV et al.,
2023).

1.3 Objetivos

1.3.1 Objetivo geral

O objetivo deste trabalho é avaliar o efeito de pressoes subatmosféricas em chamas

de difusdo laminar através de simulagdo computacional.

1.3.2  Objetivos especificos

Para alcangar o objetivo geral, os seguintes objetivos especificos foram estabeleci-
dos:

o Avaliar a influéncia da condigdo de contorno na parede do tubo na simulacao;
o Avaliar a variacdo da altura da chama em pressoes diferentes;
o Avaliar a temperatura maxima da chama para diferentes pressoes;

» Analisar a distribui¢ao espacial e concentracao dos radicais CoHz e OH em pressoes

diferentes.
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Revisao Bibliografica

Combustao

A combustao, segundo (LAW, 2010), é o estudo de fluxos quimicamente reativos

com reagoes rapidas e altamente exotérmicas, e é naturalmente interdisciplinar, compreen-

dendo termodinamica, cinética quimica, mecanica dos fluidos e fendmenos de transporte,

cada um dos quais desempenha os seguintes papéis:

Termodinamica

Nos processos de combustao, os reagentes sao convertidos em produtos, liberando
calor para utilizacdo. A termodindmica permite calcular quanta energia quimica é
convertida em energia térmica e determinar as propriedades térmicas e de compo-
sicdo dos produtos em equilibrio. Embora as leis da termodinamica do equilibrio
sejam bem estabelecidas, as propriedades termodinamicas de muitas espécies reati-

vas ainda nao sao bem determinadas.

Cinética Quimica

Enquanto a termodinamica liga o estado inicial ao estado final de equilibrio de uma
mistura reativa, nao nos diz através de qual caminho, nem quanto tempo essa trans-
formacao leva. A cinética quimica é necessaria para descrever os caminhos e taxas
das reacoes durante esses tempos. A complexidade da cinética quimica é evidente,

pois, atualmente, apenas os mecanismos de oxidacao de combustiveis simples como

hidrogénio e metano sao razoavelmente bem compreendidos.

Fenémenos de Transporte

Em um campo de fluxo de combustao, as reagoes quimicas ocorrem frequentemente
em regides altamente localizadas de frentes de reagao, caracterizadas por altas tem-
peraturas e concentragoes de produtos, e baixas concentracoes de reagentes. Gradi-
entes de temperatura e concentracao causam a transferéncia de energia e massa das
regides de altos valores para regides de baixos valores através da difusao molecular.
A transferéncia de calor por radiagdo também pode ser importante. O transporte
difusivo é crucial na manutencdo de muitos tipos de chamas, pois permite o supri-
mento continuo de reagentes frescos para a chama e a condugao do calor gerado para
aquecer e causar a ignicao da mistura fria. Além disso, os sistemas de combustao
frequentemente envolvem reagoes quimicas ocorrendo em um meio fluido, tornando
o conhecimento da mecanica dos fluidos essencial para a compreensao dos fendmenos

de combustao.
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2.1.1 Estequiometria

A quantidade estequiométrica de oxidante é simplesmente a quantidade necessaria
para queimar completamente certa quantidade de combustivel. Se uma quantidade de
oxidante maior do que a estequiométrica é fornecida, diz-se que a mistura é pobre em
combustivel, ou, simplesmente, pobre; fornecer uma quantidade de oxidante menor que

a estequiométrica resulta em uma mistura rica em combustivel ou, simplesmente, rica.

(TURNS, 2000)

Assumindo, por simplicidade, que a composicao simplificada do ar corresponde
a 21% de Oy e 79% de Ns, a relacao estequiométrica ar-combustivel pode ser expressa

através da equacao:

CLH, + a(Oy + 3, 76Nz) — 2COy + %HQO +3,76aN, (2.1)

Onde:

a:x—l—% (2.2)

Portanto, a razao estequiométrica ar-combustivel pode ser dada por

(2.3)

My 4,76a MW,
(A F)aeg = (122) =
steq

onde MW, e MW sdo, respectivamente, as massas molares do ar e do combustivel.

A razao de equivaléncia, ®, é comumente utilizada para indicar quantitativamente
quando uma mistura de oxidante e combustivel é rica, pobre ou estequiométrica. Ela é
definida pela equacao 2.4. Para misturas estequiométricas, & = 1. Para misturas ricas, ¢

> 1, e para misturas pobres ® < 1.

A/F)esteq

_
o= =LF (2.4)

2.1.2 Equacao de estado caldrica

Expressoes relacionando a energia interna (ou a entalpia) com a pressao e a tem-

peratura sao denominadas equagoes de estado, ou seja,
u=u(T,v) (2.5)

h = h(T, P) (2.6)
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Expressoes gerais para variagoes infinitesimais em u ou h podem ser formuladas

pela diferenciacao das Equacoes 2.5 e 2.8:

ou ou
du = <@T> T + ((%)T dv (2.7)

oh oh
dh=—| dT — | dP 2.8
(o), 7+ (57), &
Nessas relagoes, reconhecemos que as derivadas parciais em relagao a temperatura

constituem-se nos calores especificos a volume constante e a pressao constante, respecti-

ou
Cy = <8T)U (2.9)

vamente, ou seja,

oh >
cp = ( (2.10)
or ),
o . .. ~ ; ou
Para um gas ideal, as derivadas parciais em relagdo ao volume especifico, <%)T’ e
a pressao, (%)T, sao zero. Usando esse conhecimento, integramos as Equagoes 2.9 e 2.10,

substituimos em. 2.7 e 2.8 no resultado, e obtemos a seguinte equagao de estado calérica

para um gas ideal:
T

U(T)—umf:/T CodT (2.11)
ref
T
W(T) = hyes :/T ¢,dT (2.12)
ref

Tanto para gases com comportamento ideal como para aqueles com comporta-
mento real, os calores especificos ¢, e ¢, sao em geral fungoes da temperatura. Isso é
consequéncia de a energia interna de uma molécula consistir em trés componentes (trans-
lacional, vibracional e rotacional) e de os modos rotacional e vibracional se tornarem
progressivamente mais ativos a medida que a temperatura aumenta, conforme previsto
pela mecanica quantica (TURNS, 2000).

2.1.3 Temperatura de chama adiabatica

Durante as rea¢oes de combustao, ocorrem trocas entre energia quimica e térmica.
A sequéncia de reagbes, que no total sdo exotérmicas, liberam energia quimica(LAW,
2010). Se a mistura combustivel - oxidante queima adiabaticamente a pressao constante,
a entalpia padrao dos reagentes no estado inicial é igual a entalpia padrao dos produtos
no estado final (TURNS, 2000). Ou seja:

Hreag(ﬂyp) = Hprod(Tada P) (213)

Que também pode ser dado em uma base por massa de mistura:
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hreag(ﬂ7 P) = hp’rod(Tady P) (214)

h (kjlkgmi\)
A

hn‘;lg = h]]md

Figura 1 — Determinacao da temperatura de chama adiabatica

Fonte: (TURNS, 2000)

Tendo definido h?(T°) e hi(T;T°), é possivel afirmar que, para um processo de
pressao constante em um sistema fechado, o contetido total de entalpia por mol de uma
espécie i na temperatura T, hy(T;T°), é a soma do seu calor de formacio em T°, hY(T°),

e do calor sensivel em T relativo a T°, h#(T;T°). Ou seja,

hi(T;T°) = h2(T°) + hi(T; T°). (2.15)

Portanto, a conservagao de energia para uma mistura de gases antes e depois de

uma reacao quimica, respectivamente designadas por T} e T4, é

N _ N 3
S ONiahi(T1;T°) = > Niohi(Toa; T°). (2.16)

i=1 =1

Substituindo a Equagao 2.15 na Equacao 2.16, temos

N N N N
S ONh)(T°) = > Niohd(T°) = Niohi (Toa; T°) — > Niahi(Toa; T°). (2.17)

i=1 i=1 i=1 i=1
O lado esquerdo da Equagao 2.17 é a liberacao de calor quimico no estado padrao,
e o lado direito representa a diferencga entre os estados 1 e 2 no calor sensivel total relativo
a T°. Assim, para uma composicao inicial N;; e temperatura inicial 7}, as incégnitas na

Equagao 2.17 s@o a composicao final N, e a temperatura 7.

Para encontrar a temperatura dos produtos dado a entalpia dos reagentes, trés
métodos diferentes podem ser usados (MCALLISTER; CHEN; FERNANDEZ-PELLO,
2011):



2.2. Chamas de difusdo 31

1. Usando um valor médio de c,,
2. Um balancgo de entalpia iterativo,

3. Encontrar o estado de equilibrio usando programa de computador (como Cantera).

Os dois primeiros métodos podem ser realizados manualmente se a combustao
completa for considerada e fornecem apenas estimativas rapidas. Um solucionador de
estado de equilibrio leva em conta a dissociacao dos produtos em altas temperaturas,

tornando-o mais preciso do que os dois primeiros métodos.

As temperaturas adiabaticas de chama previstas para uma mistura de metano/ar
a pressao ambiente usando esses métodos sao comparadas na Figura 2 para uma gama
de razoes de equivaléncia. Também sao incluidos os resultados de um calculo de chama
usando um modelo de chama detalhado e nao-equilibrio. No lado pobre, os resultados
concordam razoavelmente bem entre todos os métodos, pois os principais produtos sao
CO,, HyO, O nao queimado e Ny. Desvios visiveis surgem perto das condigdes estequi-
ométricas e se tornam maiores em misturas mais ricas. Uma razao para o desvio sao as
suposicoes feitas sobre as espécies de produtos em misturas ricas. Para misturas ricas no

estado de equilibrio, o CO ¢é preferido ao CO5 devido a deficiéncia de Os.

2 1 L L T T R | 1 1 1 T R R |
500 [ - - - Estimate|with constant ¢,
\ ~
2000 N -
~N
J \ ( Enthalpy balance
1500 |

—Equilibrium

Temperature (K)

i ~
//

500 B
0.1 1 10

Equivalence Ratio, ¢

Figura 2 — Comparagdes de temperatura de chama adiabatica considerando diferentes

métodos
Fonte: (MCALLISTER; CHEN; FERNANDEZ-PELLO, 2011)

2.2 Chamas de difusao

Chamas de difusao s@o um tipo distinto de chama formada quando um gas com-
bustivel e um oxidante, como o ar, se encontram e entram em combustao sem pré-mistura.
Ao contrario das chamas de Bunsen, onde o gas e o ar sao misturados antes da ignicao,

as chamas de difusao ocorrem devido a interacdo desses gases no ponto de contato. O
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Figura 3 — Configuracao para formacao de chamas de difusao
Fonte: (ROSS, 2001)

conceito foi amplamente estudado por S.P. Burke e T.E.W. Schumann (BURKE; SCHU-
MANN, 1928), que forneceram tanto um arcabougo tedrico quanto validagdo experimental
para essas chamas. Seus trabalhos elucidam a estrutura e o comportamento da chama sob
varias condicoes, contribuindo significativamente para a compreensao dos processos de

combustao.

As caracteristicas fisicas das chamas de difusdo incluem uma frente de chama dis-
tinta, onde a combustao é primariamente confinada a uma superficie fina e bem definida.
Esta superficie se forma devido a inter-difusao dos gases combustivel e oxidante, que se
encontram em proporgoes estequiométricas necessarias para a combustdao. A forma e o
tamanho da chama sao influenciados por fatores como as taxas de fluxo dos gases e a
disposi¢ao geométrica dos fluxos de gas. Os estudos de Burke e Schumann usaram tubos
concéntricos para criar chamas cilindricas, demonstrando como alteragoes em parametros

como o didmetro do tubo afetam as dimensodes e a estabilidade da chama.

A analise de Burke e Schumann destaca a importancia do coeficiente de difusao,
que afeta a taxa na qual os gases se misturam e, portanto, as caracteristicas da chama.

Seus experimentos envolveram andlises quimicas detalhadas dos gases em varios pontos
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dentro da chama para determinar os coeficientes de difusao sob condi¢des de chama. Essa
abordagem permitiu prever com precisao a forma e o tamanho da chama, fornecendo um
modelo tedrico robusto apoiado por dados empiricos. A compreensao das chamas de di-
fusdo é crucial para varias aplicagoes, incluindo combustores industriais e avaliagoes de
seguranca em cenarios onde vazamentos de gas poderiam levar a combustoes descontro-

ladas

2.3 Fenomenos de transporte

Os processos de transporte molecular, como difusao, conducao de calor e visco-
sidade, compartilham a caracteristica de que suas respectivas propriedades fisicas sao
transportadas pelo movimento das moléculas no gas. A difusdo refere-se ao transporte de
massa impulsionado por gradientes de concentracao, enquanto a viscosidade esté associ-
ada ao transporte de momento devido a gradientes de velocidade, e a conducao de calor
representa o transporte de energia causado por gradientes de temperatura. Além desses
mecanismos, também ocorrem fendémenos como a difusao térmica (efeito Soret), em que
gradientes de temperatura induzem o transporte de massa, e o efeito Dufour, no qual
gradientes de concentragdo resultam no transporte de energia. No entanto, a influéncia
deste ultimo é geralmente insignificante e frequentemente desconsiderada em simulagoes
de processos de combustdao (WARNATZ; MAAS; DIBBLE, 2001).

2.3.1 Propriedades de transporte

Para descrever melhor a dependéncia da temperatura de pu, é necessario substituir
o modelo de esfera rigida por um que retrate as forgas atrativas e repulsivas com mais
precisao. Também é necessario utilizar a equagao de Boltzmann para obter a distribuicao

de velocidade molecular em sistemas fora de equilibrio com mais precisao.

A viscosidade p e condutividade térmica k sao calculadas pela teoria cinética como
integrais miultiplas complicadas que envolvem as forgas intermoleculares que descrevem
colisoes binarias na mistura gasosa. Uma vez escolhida uma expressao para a lei de forga
intermolecular, essas integrais podem ser avaliadas numericamente(BIRD; STEWART;
LIGHTFOOT, 2002). Utilizando o potencial de Lennard-Jones como modelo, a viscosi-

dade e condutividade térmica de uma espécie quimica pode ser dada por:

w.T 0.5
[, = 2,6693 x 106(013’}2: (2.18)
H,y
5 R,
kk = (vak + 4%) Mk (219)
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A quantidade adimensional €2 é uma funcao lentamente varidvel da temperatura
adimensional g, da ordem de grandeza da unidade. E chamada de "integral de colisdo
para viscosidade", pois considera os detalhes dos caminhos que as moléculas percorrem
durante uma colisdo binaria. Se o gas fosse composto por esferas rigidas de didmetro a
(em vez de moléculas reais com forgas atrativas e repulsivas), entdo {2 seria exatamente
unidade. Portanto, a funcao €2 pode ser interpretada como descrevendo o desvio do com-

portamento de esfera rigida.

Para calcular a viscosidade e condutividade térmica de uma mistura de gases, pode-
se usar as seguinte férmulas semi-empiricas (BIRD; STEWART; LIGHTFOOT, 2002):

= Xy
/;1 j=1 Xj@kj
v kak
kmiz = - v (2.21)
kz::l j=1 Xjekj

2.4 Difusdao em gases

2.4.1 Primeira lei de Fick

Para o transporte de massa causado por gradientes de concentragao, a primeira lei
de Fick estabelece que o fluxo de massa j,, é proporcional ao gradiente de concentracao
(WARNATZ; MAAS; DIBBLE, 2001). A difusdo de um soluto gasoso A em um meio

também gasoso B é dada por:

dYs
Ja.=—pDapot 2.92
A, pDas— (2.22)

O sinal negativo indica decréscimo da concentragao da espécie A com o sentido do
fluxo; J4 . - indica o fluxo difusivo da espécie quimica A na direcao z; Dap € o coeficiente
de difusividade massica, indica a difusdo do soluto A no meio B. Esse coeficiente é reco-
nhecido, para o caso de meio gasoso, como o coeficiente de difusdo mitua: A difunde no
meio B, bem como B difunde no meio A. (CREMASCO, 2015)

Se escrevermos a equacao 2.22 em todas as diregoes, temos a forma vetorial da
primeira lei de Fick (BIRD; STEWART; LIGHTFOOT, 2002).

JA = —pDABVYA (2.23)

A difusividade méssica Dyp e a difusividade térmica o possuem dimensao de
(distancia)?/tempo, e, portanto, a razio entre elas é um nimero adimensional. Esse ni-

mero é denominado ntimero de Lewis, que desempenham um papel proeminente em equa-
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¢oes adimensionais para sistemas nos quais ocorrem processos de transporte concorrentes

(BIRD; STEWART; LIGHTFOOT, 2002).

(67

Le = ——
Dagp

(2.24)

Para muitas espécies quimicas de interesse em combustao, os niimeros de Lewis
sao da ordem da unidade, e portanto, a hipotese de Le unitario é frequentemente invocada
na andlise de problemas de combustao e permite grande simplificagdo do modelo difusivo
(TURNS, 2000).

2.4.2 Correlacoes para a estimativa do coeficiente de difusao

No inicio do século XX, de maneira independente, Chapman na Inglaterra e Enskog
na Suécia desenvolveram uma teoria cinética rigorosa para gases. Dessa teoria, foram
derivados coeficientes de transporte utilizando a energia potencial (CREMASCO, 2015).

Um de seus resultados ¢ o coeficiente de difusao binario, que é dado pela equagao 2.25

Dag =bx 103T3/2( ! +1>1/2 (2.25)
AB = Po%,0p \M, = Mp ‘

Nessa equacao, o coeficiente b é constante e igual a 1,858. Em 1955, Wilk e Lee ,
através de analises empiricas, propuseram uma expressao para o calculo da constante b,

dado pela equacao 2.26.

; - 1/1 1 \1/2
217 — = (— 4 —— 2.9
ap = 2 10— 3 <Ma + MB> (2:26)

Essa féormula resulta na seguinte correlagao para o coeficiente de difusao:

1 1 1 1/2 T3/2 1 1 1/2
Dup=12,17— = — 103 ——— ( ) 2.2
AB [’7 Z(MQ+MB) ]XO - (2:27)

2.5 Cinética quimica

A cinética quimica desempenha um papel fundamental em diversos processos de
combustao, influenciando tanto a velocidade do processo de queima quanto a formagao e
destruicao de poluentes. Além disso, os fendmenos de ignicao e extingao das chamas estao
intrinsecamente ligados aos aspectos quimicos envolvidos. O estudo das reagbes elemen-
tares e suas taxas, conhecido como cinética quimica, constitui um campo especializado
dentro da fisico-quimica. Nas tltimas décadas, avancgos significativos tém sido alcangados
na area da combustao, permitindo aos quimicos definir com precisao os caminhos que le-

vam dos reagentes aos produtos, além de medir ou calcular as taxas de reacao envolvidas.



36 Capitulo 2. Revisao Bibliogrifica

A partir desses avancos, engenheiros e cientistas da combustao tém desenvolvido modelos

computacionais capazes de simular sistemas reativos com grande eficacia. (TURNS, 2000)

Para descrever mecanismos com diversas etapas elementares e muitas espécies
quimicas, ¢ usual usar uma notacao compacta para representar tanto o mecanismo quanto

as taxas de produgao quimicas. Para representar o mecanismo nessa notagao

N / N 1"
Z ;X5 = Z v; ;X (2.28)

/ " ~ . . ’ . 7 . YO z .
Onde Uij e Uij sdo os coeficientes esteqmometrlcos para a j-€silima especlie quimica

na i-ésima equacao.

2.5.1 Taxas de reacdo para mecanismos com multiplas etapas

Para um mecanismo com miiltiplas etapas, é possivel expressar matematicamente
as taxas de reagdo de maneira compacta. Vamos supor o mecanismo de reagdo para o

sistema Hs — Oy expresso pelas equagoes 2.29 a 2.32.

Hy+ Oy Zé: HOy+ H (2.29)
H+ 0, IZ‘% OH + O (2.30)
OH + H, %f: H,O+ H (2.31)
H+0y+M ‘5% HOy+ M (2.32)

Em que k¢ e k, sdo os coeficientes das taxas de reagoes diretas e reversas respecti-

vamente. Sendo que as taxas de producao de O, e Hy podem ser descritas como:

dlOs]
= ka[H2)[0:] + kn[OH][O] + ku[HOR[M] + ... (2.33)

—k[Ho][O2] — ke[H][O2] — ku[H][O:][M] — ...

dHs]
z = FnlHO:H) + kolOH)O]+ knlOH][Ha] + kulHOAM] +..

_krl[HOZ][H] - k;fQ[H} [02] - krS[HQOHH] - kf4[H] [OQHM] e

Ou seja, para cada espécie M;, a taxa de produgao é descrita pela seguinte equacao:
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d[M;](t)

o = J(MA](), [M](8), .., [ML](2) (2.35)

Logo: taxa de producao w; pode ser descrita como:

N
j
Wi = Y _wvygj para i =1,2,3,...,N; (2.36)

J=1

Onde os termos v;; e ¢;; sao expressos pelas equagoes 2.37 e 2.38

vy = (v — vy") (2.37)
Nj Ny

q; = kg H[Xi]vij — Ky H[Xi]vij (2.38)
i=1 i=1

2.5.2 Funcao de Gibbs

Em problemas onde ha necessidade de calcular a composicao de uma mistura dada
temperatura, pressiao e estequiometria, é utilizada a energia livre de Gibbs (TURNS,

2000). Ela é definida a partir da seguinte equacao:

G=H-TS (2.39)

A segunda lei da termodinamica em termos da energia livre de Gibbs é dada pela

equagao 2.40 quando o sistema sofre uma variagdo espontanea isotérmica e isobdrica.

(dG)r,pm <0 (2.40)

Para uma mistura de gases ideais, a funcdo de Gibbs de uma espécie quimica i é

dada por:

gir = gip + R, (P/P°) (2.41)

Onde g7 ¢ a fungao de Gibbs da espécie quimica pura na pressao do estado padrao
de referéncia (P, = P°).

A func¢ao de Gibbs de uma mistura de gases ideais pode ser expressa como

Gmis = ZNigi,T = ZNZ[‘EIZT + RUTIH(P/PO)] (242)

Onde N; é o nimero de mols da espécie quimica i.
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Para temperaturas e pressoes fixas, a condicao de equilibrio se da pelas equagoes:

dG =0 (2.43)

Z dN;[g}r + R,T In(P/P?)] + Z Nid[gir + R, In(P/P°)] =0 (2.44)

Como a pressao é constante, é facil perceber que o segundo termo serd nulo. Dessa

forma:

> dN;[glp + R In(P,/P°)] =0 (2.45)

Para uma reacao geral na forma

aA+bB+ .. eE+ fF.. (2.46)
dNa = —ka, (2.47)

dNb = —kb, (2.48)

dNe = ke, (2.49)

ANf =kf (2.50)

Substituindo na equacao 2.45 e rearranjando, temos:

(PE/PO)(PF/PO).etC
(Pa/P°)(Pp/P?)etc

—(9pr +9pr+ - —Gar —9pr— ) = BT In (2.51)
O termo a esquerda é denominado variacao da funcao de Gibbs no estado padrao

de referéncia, AG%. E o termo no logaritmo ¢ definido como constante de equilibrio K,

_ (Pg/P°)(Pr/P°).ctc
o = (B [Po) (B P et (2:52)

ou

K, = exp(—AG%/R,T) (2.53)

A partir disso é possivel uma indicacao qualitativa de quando uma dada reacgao
quimica no equilibrio favorece os produtos ou os reagentes. Se K, for positivo, o equilibrio
desloca-se na direcao dos reagentes. Contrariamente, se for negativo, o equilibrio desloca-

se na direcao dos produtos.
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2.5.3 Relacao entre K, e K,

Em reagoes quimicas gasosas, é comum expressar a constante de equilibrio tanto
em termos de concentragoes molares (K.) quanto em termos de pressoes parciais (£,).
Para converter entre essas duas constantes de equilibrio, precisamos considerar a relacao

entre a concentragdo molar de um gés e sua pressao parcial (TURNS, 2000).

Para uma reacgao geral:

aA(g) +bB(g) <> cC(g) + dD(g)

A constante de equilibrio em termos de pressoes parciais (K,) é dada por:

(Po)(Pp)!
B = (Ba(Pyy

A constante de equilibrio em termos de concentragdes molares (K,.) é dada por:

onde P; é a pressao parcial da espécie i, [i] é a concentragdo molar da espécie i, R
¢ a constante universal dos gases e T' é a temperatura absoluta. Substituindo P, = [i|RT

nas expressoes para /<, temos:

Simplificando, obtemos:
K

p

= K (RT)*"
onde An é a mudanca no nimero de mols de gas, calculada como:

An = (c+d) — (a+b)

Portanto, a relacao entre K. e K, é:

K
K= —2_
(RT)An
Esta relacao é particularmente 1til ao converter constantes de equilibrio medidas
em diferentes condig¢oes, permitindo a comparacao e a utilizacao adequada dos valores em

calculos termodinamicos e cinéticos.
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2.6 Mecanismos de reacao

Um mecanismo de reagdo ¢ um conjunto de reagoes elementares que descrevem
as etapas para uma rea¢ao quimica. Estes mecanismos podem envolver poucas ou muitas

etapa, de acordo com a complexidade do problema (TURNS, 2000).

2.6.1 Mecanismo global

Os mecanismos globais sdo simplificagoes ajustadas para estimar com precisao a
liberagao de calor, a propagacao de chamas laminares, a decomposicdo do combustivel
e a producao das principais espécies, dentro de um intervalo limitado de condigoes. No
entanto, esses mecanismos nao capturam os efeitos da cinética quimica que governam os
processos de re-ignigao e extingao (ZETTERVALL; FUREBY; NILSSON, 2021).

2.6.2 Mecanismo detalhado

Mecanismos detalhados de cinética quimica sao modelos complexos que descrevem
as reagoes quimicas e suas taxas em processos de combustao. Eles sao fundamentais para
entender como diferentes substancias reagem sob diversas condigbes de temperatura e
pressao, e sao amplamente utilizados em simulagoes de Dindmica dos Fluidos Computaci-
onal (CFD) para otimizar combustores e motores industriais. Esses mecanismos incluem
uma grande quantidade de reacoes elementares e espécies quimicas, e sao construidos com

base em dados experimentais e calculos tedricos para serem o mais precisos possivel.

Os mecanismos detalhados para a combustao de metano sao essenciais para en-
tender e modelar processos de combustao em diversas condi¢oes. Aramco Mech 2.0 é um
mecanismo abrangente, validado para uma ampla gama de dados experimentais, incluindo
velocidade de chama laminar e tempo de atraso de ignicao. GRI-Mech 3.0, USC Mech II
e San Diego sdo mecanismos detalhados desenvolvidos para a combustao de gas natural,
incluindo metano, etano e propano. Esses mecanismos sdo comparados e avaliados com
base em dados experimentais e sao conhecidos por sua precisao em prever caracteristicas
de combustao em uma variedade de condigoes, embora ainda existam incertezas em con-
di¢oes extremas de baixa temperatura e/ou alta pressdao. A escolha do mecanismo para
simulacoes CFD ¢ limitada pela necessidade de curto tempo de computagao e demandas

variaveis em relagdo aos parametros de saida, dependendo da tarefa em questao.

Entre os mecanismos detalhados mais utilizados, o GRI-Mech 3.0 é um dos mais
conhecidos e serve como referéncia para a combustao de metano e gas natural. Desenvol-
vido pelo Gas Research Institute, o GRI-Mech 3.0 é validado contra uma ampla gama de
dados experimentais, incluindo velocidade de chama laminar e tempo de atraso de igni-
¢ao. Ele contém 53 espécies e 325 reagoes reversiveis e irreversiveis, e é capaz de prever

caracteristicas de combustao em uma ampla gama de condi¢oes. Embora existam incer-
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tezas em condigoes extremas de baixa temperatura e/ou alta pressao, o GRI-Mech 3.0
¢ considerado um mecanismo abrangente e detalhado, adequado para a modelagem de

sistemas de combustao complexos.

2.6.3 Mecanismo reduzido

Em modelos computacionais de sistemas complexos, a resolucao simultanea das
equagoes de conservacao transientes e tridimensionais para os campos de velocidade,
pressao, temperatura e concentracoes de diversas espécies quimicas é uma tarefa, pode
ser necessario varios dias de tempo computacional para concluir uma tnica simulacao.
Para reduzir o esfor¢co computacional nessas simulacoes, pesquisadores e profissionais fre-
quentemente utilizam mecanismos de cinética quimica reduzidos. Esses mecanismos sao
projetados para captar os principais aspectos do processo de combustao em anélise, sem
incluir os detalhes desnecessarios presentes nos mecanismos complexos gerais (TURNS,
2000).

O DRM22 é um mecanismo esquelético derivado do GRI-Mech 1.2 e consiste em
22 espécies e 104 reagoes reversiveis. Ele foi desenvolvido usando uma metodologia de re-
ducao descrita por Wang e Frenklach e é capaz de prever tempos de atraso de ignicao em
altas temperaturas até 10 atm e propriedades de chama laminar até 20 atm. O DRM22
¢ conhecido por ter uma boa concordancia com o mecanismo detalhado original, especi-
almente em condi¢Oes de pressdao mais baixa e para misturas estequiométricas e pobres,
mas pode apresentar desvios maiores em condigoes ricas e altas pressoes. Este mecanismo
¢é frequentemente utilizado em simulagoes de CFD devido a sua capacidade de capturar

caracteristicas importantes da combustao com um custo computacional reduzido. (ZET-
TERVALL; FUREBY; NILSSON;, 2021)

2.7 Equacoes Governantes

As principais equacoes que governam o fenémeno da combustao sao: a equacao de
conservacao de massa, a equagao da quantidade de movimento, a equagao de conservacao
das fracoes massicas das espécies quimicas e a equacao da energia. Estas equacoes sao

apresentadas a seguir.

2.7.1 Equacado da Conservacao de Massa

A equacao da conservacgao de massa para um fluido incompressivel é expressa como:

Op B
o TV () =0 (2.54)

onde:
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e p ¢ a densidade do fluido, que pode variar com a temperatura e a composicao do
fluido.

e u é o vetor de velocidade do fluido.

A equacao da conservacao de massa, também conhecida como equagao de conti-
nuidade, assegura que a massa ¢ conservada dentro do sistema. O primeiro termo, %,
representa a taxa de variagdo temporal da densidade. O segundo termo, V - (pu), repre-

senta o fluxo de massa entrando ou saindo de um volume de controle.

2.7.2 Equacdo da Quantidade de Movimento

A equacao da quantidade de movimento, também conhecida como equacao de

Navier-Stokes, é dada por:

d(pu)
ot

+ V- (puu) = =Vp+ V- (uVu) + (p — po)g (2.55)
onde:

d(pu)
ot

¢ a taxa de variagao temporal da quantidade de movimento.

e V- (puu) é o termo advectivo, que representa o transporte de quantidade de movi-

mento devido ao movimento do fluido.
o« —Vp é o gradiente de pressao, que atua como forca impulsionadora do fluxo.

e« V- (uVu) é o termo difusivo viscoso, que representa a difusdo da quantidade de

movimento devido a viscosidade do fluido.

e (p— poo)g representa as forgas de flutuabilidade devido ao campo gravitacional.

2.7.3 Equacao de Conservacao das Fracdes Massicas

A equacgao de conservagao das fragbes massicas das espécies quimicas é expressa

COINo.

I(pYs)

D
5+ V- (pYiu) = =V - (pDn VYi) + Ry + STT (2.56)

T

onde:

o Y} ¢ a fracao méssica da espécie k.

Y; , . ~ ~ ’ . ;.
% é a taxa de variagao temporal da fragdo massica da espécie k.
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e V- (pYru) é o termo advectivo, que representa o transporte de fragoes massicas

devido ao movimento do fluido.
e —V -Ji é o termo difusivo devido aos gradientes de concentracao.

e Ry ¢ a taxa de producao ou consumo da espécie k devido a reagoes quimicas.

Dy, 1
T

gradiente de temperaturas (efeito Soret).

VT é o termo difusivo, que representa a difusao de espécies quimicas devido ao

2.7.4 Equacao da Energia

A equacao da energia, escrita em termos de entalpia absoluta, é dada por:

d(ph k
(gt) + V- (phu) =V - (@VT) + D V- T+ raa (2.57)
K

onde:

o h ¢é a entalpia absoluta, que inclui a energia associada as ligacoes quimicas e a

energia térmica.

9(ph)
ot

é a taxa de variagao temporal da entalpia.

e V- (phu) é o termo advectivo, que representa o transporte de entalpia devido ao

movimento do fluido.

e V- (kVT) é o termo difusivo, que representa a condugao de calor devido aos gradi-

entes de temperatura, onde k£ é a condutividade térmica.

o > 1 hiV - Ji representa o transporte de entalpia devido a difusdo das espécies qui-

micas.

e (aq ¢ a taxa de transferéncia de calor por radiagao.

A equacao da energia garante que a energia é conservada dentro do sistema, con-
siderando o transporte convectivo, a condugao térmica, a difusao das espécies e a trans-

feréncia de calor por radiacgao.

Estas equacoes formam a base para a modelagem numérica dos processos de com-
bustao em CFD, permitindo a simulacdo detalhada de fen6menos como mistura turbu-
lenta, reagdes quimicas e transferéncia de calor (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).
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3 Metodologia

Neste trabalho, é proposta a resolu¢gio numérica em MATLAB/Octave de um
conjunto de equacgoes diferenciais de conservacdo de um escoamento laminar, reagente,
em regime transiente e dominio espacial axissimétrico. Para simplificacao do modelo, o
dominio serd representado em sistema de coordenada cilindrico (z, r, #), onde os gradientes
na direcao 0 serao desconsideradados. Essa simplificagdo é necessaria para reduzir o tempo

da simulacao computacional.

3.1 Modelo numérico

O cédigo computacional desenvolvido por (CUNHA, 2010) e (CUNHA; VERAS,
2021) foi adaptado para realizar as simulagoes computacionais. O codigo resolve a equagao
de conservagao para um escalar genérico ¢, ja que todas as equagoes de conservacao de

combustao gasosa podem ser expressas nesse formato.

A equagao geral para conservacao de um escalar ¢ em coordenadas cilindricas, é

dada por:

0 0 10 0 0 10 0
00+ o)+ 1 o) = 0 (rogl ) 1 (g ) s, )

Onde p é a massa especifica, Iy, é o coeficiente difusivo de ¢ e S, é o termo de
fonte de ¢.

Equagao o Ty Se

Conservacao de massa 1 0 0

Conservacao de quantidade de movimento em z u  p a—i’ + (p — poo)g
Conservacao de quantidade de movimentoemr u g %

Conservacao de energia h k/ey, Vraa—V-2i_y Jehe
Conservacao da fracdo de massa Yi pDim Ri+ (Dpr/T)VT

Tabela 1 — Formas particulares da Eq. 3.1
Fonte: Autor, 2024

A tabela 1 traz as formas particulares para cada equacao.

As equagoes governantes foram discretizadas usando o Control Volume Finite Ele-
ment Method(CVFEM), que utiliza uma malha ndo estruturada de elementos triangulares

para construir uma malha de volumes pelo método das medianas. Esse método consiste
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na definicdo de subvolumes de controles internos ao elemento, através da ligacao de pon-
tos localizados no baricentro dos elementos aos pontos médios das faces. Os volumes de
controle sao entao definidos pela unido de varios subvolumes de controle que comparti-
lham um mesmo noé. Por se tratar de um método de volumes finitos, os principios de

conservagao em termos de volumes elementares sao garantidos.

Foi utilizado um esquema de interpolacao linear para discretizar o termo difusivo e
um esquema de interpolagao orientado pelo escoamento foi utilizado para a discretizacao
do termo de advecgao. Para o termo transiente foi utilizado o método de Euler expli-
cito, utilizando um passo At para avancar a solucao de ¢° para ¢. O termo de fonte foi

aproximado por integracao de ponto tnico, centrado nos volumes de controle.

Essa discretizacao em um sistema de equacao algébricas na forma M¢ = B. M
é a matriz global obtida pelo procedimento de montagem a partir das matrizes locais,
e B é o vetor que que armazena os termos oriundos de fontes e condi¢bes de contorno.
Os sistemas de equagao algébrica foram resolvidos por métodos diretos disponiveis nos

softwares MATLAB/Octave, por meio de fungdes incorporadas.

3.2 Modelo para o calculo das fracoes de massa

A fracdo massica das espécies quimicas foi calculada através da equacao 3.2, que
¢ a forma particular da equacgao 2.4 para conservacao da fracdo massica. No entanto, a

fragdo massica do nitrogénio foi calculada pela restricao expressa pela equacao 3.3.

0
E(ka) + V- (pqu) =V- (pkaVYk) + Rk + (DhT/T)VT (32)

> Yi=1 (3.3)

A escala de tempo que caracteriza a reacdo quimica é bem menor que a escala
de tempo que caracteriza a difusao e a convecc¢ao. Portanto, o termo de fonte R, devido
as reacoes quimicas é calculado através de uma série de sub-passos At,, caracterizado
por At/n, onde n é um ndimero inteiro maior que a unidade. O sub-passo At, deve ser

suficientemente pequeno para garantir estabilidade e precisao da solu¢ao numérica.

O célculo das concentragdes molares para cada espécie calculado através da equa-

¢ao 3.4, baseada no mecanismo de reagdo DRM22.

0C; X " ' LI LIy
ot = Z [Cm,j(“z‘,g’ - Um‘) (kf,j 1:[1 G — k. H O )1 (3.4)

j=1 i=1
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A partir do resultado da equacao 3.4, a concentragdo molar final de cada passo
pode ser calculada pelo método de Euler explicito com passo de tempo At, e concentracao
inicial Cy.

Depois de n passos de reacao, a producao liquida da i-ésima espécie é calculada

conforme a equacao

(C: -

R =Wi—x,

(3.5)

3.3 Calculo das temperaturas

A equacao de conservagao de energia foi escrita em termos da entalpia total, para
evitar um termo de fonte devido as reagoes quimicas. A entalpia total é soma da entalpia

associada a energia das ligagdes quimicas e entalpia associada somente a temperatura

(CENGEL; GHAJAR, 2011).

A equacao de conservacao de energia

0 kmm, “

a(ph) +V- (pUh) =V <Vh> + VQTad -V Z thk: (36>
Cp k=1

A radiacao da chama foi modelada usando a suposicao de transferéncia éptica-

mente fina, que é expresso segundo a equagao 3.7 (BARLOW et al., 2001)

Graa = 40(T* = T,) > " (pias) (3.7)

7

Onde o é a constante de Stefan-Boltzmann, 5,668 x 10=8W/m2K*, p; é a pressao

parcial da espécie 7, e a; é o coeficiente de absor¢cao médio de Planck para a espécie i.

A entalpia total h calculada é funcao das fragdes massicas Y; e entalpia h; de cada
espécie, expressa pela equacao 3.8. A entalpia de cada espécie, por sua vez, é funcao da
temperatura, e pode ser aproximada por meio de polinémios conforme a equagao 3.9, onde
os coeficientes para cada espécie sao conhecidos (MCBRIDE; GORDON; RENO, 1993).

h=YYih (3.8)

hi
Ri = Q1,4 + CL27iT -+ agviTQ + (1,4,iT3 + a57iT4 -+ a67,-T5 + (177Z'T6 (39)

Isso resulta em uma equacao em que a temperatura é a inica variavel desconhecida,
e ¢ utilizado o método de Newton-Raphson para determinar a temperatura em cada no

do dominio.
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3.4 Calculo das propriedades termofisicas

A massa especifica da mistura foi calculada pela equacao de estado de gés ideal

como funcao da pressao, temperatura T e peso molecular W

pOWmix
= 1
P="RT (3.10)
1
Wiz = (3.11)

iz (Ya/W3)

A entalpia h; e calor especifico ¢,; de cada espécie quimica foi calculado através
das temperaturas pelos polindmios conforme as equacoes 3.12 e 3.12, onde os coeficientes

sao dados em (MCBRIDE; GORDON; RENO, 1993).

hi
Ri = Q14 + a2’iT -+ CL3’Z'T2 + (14,1'T3 -+ CL57Z'T4 + CL67Z'T5 + (17,,'T6 (312)
CRp,’i =Aa1; + CLQJ‘T + ag,iTQ + CL4’7;T3 + a57,~T4 + CLGJ‘TS + 0,77iT6 (313)

A viscosidade p e condutividade térmica k£ de cada espécie foram calculados pelas
equagoes 3.14 e 3.15. A viscosidade e condutividade térmica da mistura foram calculadas

a partir das equacoes 3.16 e 3.17.

= 2,6693 x 10_6% (3.14)
b= (e + 3372 ) (3.15)
fimiz = kZi:l % (3.16)
Kmiz = gjl y_)f’ff% (3.17)

Onde ©y; ¢ calculado a partir da equagao 3.18.

1 1 1 2
1 Wk>2 (Mk>2 Wi, 3=
O =821+ — 1+ (— — 3.18
& ( W; 14 W; (3.18)

O coeficiente de difusao binario foi calculado utilizando a teoria de Chapman-

Enskog, a partir da relagdo apresentada na equagao 3.19. O coeficiente de difusao efetivo

foi calculado pela equacgao 3.20
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T3 1 1\2
D.;=1883x107"——— | — 4+ — 3.19
wd 8 patmo']%jQD,kj <Wk i VV]> (3.19)

1— X,
Dy, = = (3.20)
>34k X5/ D
O coeficiente de difusao térmica Dy p foi calculado a partir da equacao 3.21 apre-
sentada em (KUO, 2005).

”70 511 X ”rO 511 X
. 77/_ ) )
Dy = —2,59 x 107775 (Zk—l : k) ( Lt Yk> (3.21)

n 0,489 n 0,511 o
Zk):l Wk Xk ZkZl Wk Xk
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4 Descricao e simulacao do caso

Nos trabalhos (PANEK, 2009) e (PANEK; CHAREST; GULDER, 2012), foi estu-
dado experimentalmente o efeito da variagao da pressao nas chamas laminares de etileno.
No resultado apresentado na figura 4 é possivel ver variagoes na largura e no compri-
mento da chama com variagdo da pressao. A medida que a camara foi evacuada para
0,2 atm, a chama se tornou esférica com pouca ou nenhuma producao de fuligem. Isso é

evidente porque a chama nao apresentava mais uma zona luminosa amarela e se tornou

completamente azul, como mostrado na extrema esquerda da Figura 4.

AAAAAAAA

0.2 atm 0.3 atm 0.4 atm 0.5 atm 0.6 atm 0.7 atm 0.8 atm 0.9 atm 1.0 atm

Figura 4 — Chamas de etileno em pressdes sub-atmosféricas
Fonte: (PANEK, 2009)

A Figura 4 também mostra que, embora a altura total da chama luminosa tenha
diminuido, a parte inferior da zona luminosa da chama (regiao amarela) subiu lentamente
em dire¢do a ponta da chama até que a chama ficasse completamente azul. Além disso,
pode-se observar que o ponto de fixagao da chama ao combustor avancou mais para baixo
nas bordas externas do combustor até 0,2 atm, momento em que a chama se desprendeu

e se estabilizou acima do combustor

E possivel que, & medida que a pressdo diminuiu, a regido azul sem fuligem te-
nha permanecido completamente ancorada ao combustor porque a perda de calor para o
combustor (transferéncia de calor da chama quente para o combustor mais frio) fornece o
principal mecanismo de estabilizagdo. Esses resultados sao consistentes com os resultados
em microgravidade, onde, na auséncia de forgas de flutuabilidade, a difusdo em todas as
dire¢bes cria uma chama esférica com os pontos de fixacao progredindo para cima e para
fora do combustor. A superficie mais fria do combustor extingue a chama, mantendo-a
ancorada. Pode-se especular que, proximo a um vacuo completo, as velocidades de con-
vecgao na chama sao muito pequenas. Seria impossivel para essas pequenas velocidades
corresponderem & velocidade da chama laminar necessaria para manté-la ancorada, resul-
tando no desprendimento. Em pressoes tao baixas, onde ha formacao negligivel de fuligem,
as temperaturas podem ser muito altas para que a radiacao da chama seja extinta por

interagdes com o combustor, reduzindo esse mecanismo de fixacdo em pressoes tao baixas.
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4.1 Combustor de Thomson

No trabalho de (PANEK, 2009) e (THOMSON et al., 2005), foi utilizado um
combustor de tubos cilindricos concentricos, no qual o combustivel entra na camara de
combustao pelo tubo interno, e o ar oxidante entra na camara pela regiao entre a o
cilindro interno e externo. A geometria do combustor inclui um bocal de combustivel com
didmetro de saida de 3,06 mm e uma carenagem de ar com didmetro de 25 mm. Elementos
de espuma de metal sinterizado, com 80 poros por polegada, sao incorporados nos bocais
de combustivel e de ar para endireitar e estabilizar o fluxo, criando um perfil de velocidade

de saida uniforme e reduzindo instabilidades.

O combustor também possui uma chaminé especialmente projetada, substituindo
o cilindro de quartzo tradicional, para melhorar a estabilizacao da chama. Essa chaminé
¢é equipada com trés janelas planas que estao alinhadas com os portos de visualizagao na
camara de combustao. Essa configuragdao permite um acesso éptico mais eficiente para as
medicgoes espectrais e de atenuagao da linha de visdo. A chama é ignitada usando uma

vela incandescente incorporada na chaminé, localizada acima da chama

@ 25.4 mm
@ 3.06 mm W Jeimm
7I12.7 mm
Sintered T @ 4.76 mm
Metal Foam @ 3.06 mm
N N 6° —@ 2.29 mm
15.00 mm
Glass
AL Beads
L Fuel

Figura 5 — Combustor de chama de difusdao laminar

Fonte: (THOMSON et al., 2005)

A camara de combustao é projetada para suportar pressoes de trabalho de até 10
MPa, com uma altura interna de 600 mm e um didmetro interno de 240 mm. A camara
possui acesso fisico através de flanges superiores e inferiores, e acesso Optico através de
trés portos de visualizacao dispostos de forma a permitir medigoes de linha de visao e
dispersao a 90 graus. A camara ¢ montada em um sistema de translacao externa de trés

eixos, facilitando o posicionamento preciso durante os experimentos.
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Figura 6 — Esquematico da camara de combustao

Fonte: (THOMSON et al., 2005)

Para filtrar as gotas de agua formadas no escape da chama e evitar a condensacao
de agua nas janelas da camara, uma serpentina de resfriamento ¢ instalada na camara, ao
nivel do topo da chaminé e preenchendo a area entre o diametro externo da chaminé e o
didmetro interno da camara. Todo o fluido que se move da parte superior para a inferior
da cadmara passa pela superficie da serpentina de resfriamento. A dgua se condensa a
partir do gas nas serpentinas e, assim, € filtrada do fluido ambiente. Jatos de nitrogénio
também sao instalados nos visores para soprar gas de purga seco nas faces das janelas. Em
operacao em estado estacionario, a chama aquece suficientemente as janelas da chaminé

para evitar a condensacao.

4.2 Geometria e condicoes de contorno

A geometria do combustor é simplificada para um dominio bidimensional axissi-
métrico. Dessa forma, o dominio do problema 2D axissimétrico é representado na figura
7.

As velocidades de entrada de combustivel e oxidante foram calculadas pelas vazoes
massicas , dadas por Mmeemy = 1,16mg/s e 1y, = 0,11g/s. O calculo foi feito pelas suas

respectivas areas de entrada e massas especificas, calculadas pela equacao 3.10.

mcomb
Ueomp = —————— 4.1
Acombpcomb ( )
m
L 42
" Aarpar ( )

A entalpia do combustivel e do ar a 298K, Acompaz9sic € hara29sk foram especificadas

em suas respectivas entradas. Para manter a o contorno da parede a 298K, a entalpia
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Figura 7 — Esquemédtico do combustor experimental (dimensoes em mm) e 2D axissimé-
trico

da mistura foi calculada em cada iteracao como R, = D1 Yihiasesk. Foi admitido

que a camara ¢ preenchida de ar ao inicio da simulacao, e sua composicao inicial é de:
Yoo = 0,2315, Yy, = 0, 7556.

Na parede do tubo foram analisadas duas condigoes de contornos diferentes: pa-
rede adiabatica, considerando que a chama nao perde calor para o tubo, e temperatura
especificada, considerando que temperatura da parede é mantida constante durante a

simulacao. As demais condig¢oes de contorno estao especificadas na tabela 2.

A simulacao foi realizada para as pressoes de 0,22, 0,4, 0,6, 0,8 e 1 atm. Foi estabe-
lecido regime permanente quando Residual(¢) < 1075, onde Residual(¢) = [SI™ (¢; —

#?)%°® onde i é um né da malha e Imax é o nimero de nés da malha.

Contorno u v Y h P
Eixo de simetria Ou/On=0| v=0 | 0Yy/On =0 Oh/On =0 —
Parede lateral u =0 v=0 | dYy/On =0 h = hy, —
Parede do tubo u =0 v=0 [ 0Yy/On=0|0h/On =0 |h = hpiasx | ——
Entrada de combustivel | u = veomp | V=10 Yeomp = 1 h = Acompazgsi —
Entrada de ar U = Ugr v=01|Y="Ys0mid h = hy 208K —
Saida Ou/on Jv/on Yy /On Oh/on P = po

Tabela 2 — Condigoes de contorno
Fonte: Autor, 2024
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4.3 Analise de Sensibilidade da Malha

Foram geradas trés malhas com diferentes graus de refinamento, para comparar a

variacao dos resultados e garantir que sdo independentes da malha.

Foram analisados os perfis de fragdo massica de CO, temperatura e velocidade
axial, escolhidos com base em sua representatividade nas principais equacoes governantes

do problema:

o Fracao massica de CO: Relaciona-se com a equacao de conservacao das fragoes

massicas.
o Temperatura: Relaciona-se com a equagao da energia.
» Velocidade axial: Esta associada a equacao de conservagao da quantidade de movi-

mento.

Tabela 3 — Numero de nés de cada configuracao de malha.

Configuracdo da Malha Numero de Noés

Malha 1 4180
Malha 2 6283
Malha 3 8734

Malha 1

002 T T T T

T T T T T

T
1

0.015

0.01

0.005

-0.005

_001 1 | 1 1 | | | Il 1 |
-0.01 -0.005 O 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025 0.03 0.035

Figura 8 — Malha 1 com 4180 nos.
Fonte: Autor, 2025
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Malha 2
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-0.01
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Figura 9 — Malha 2 com 6283 nos.
Fonte: Autor, 2025
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Figura 10 — Malha 3 com 8734 nés.
Fonte: Autor, 2025

Os resultados obtidos para os perfis das varidveis analisadas ao longo do eixo do

combustor estao apresentados nas Figuras 11, 12 e 13



4.8. Andlise de Sensibilidade da Malha
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Figura 11 — Perfil de fragao massica de CO ao longo do eixo z.
Fonte: Autor, 2025
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Figura 12 — Perfil de temperatura ao longo do eixo z.
Fonte: Autor, 2025
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Z-axis
2 T T T T T T T T
Malha 1
Malha 2
15 Malha 3

Velocidade Axial (m/s)

-0.5 0 0.5 1 L.5 2 2.5 3 3.5
z(cm)

Figura 13 — Perfil de velocidade axial ao longo do eixo z.
Fonte: Autor, 2025

A Malha 1 apresentou resultados bons e condizentes com o comportamento es-
perado. Contudo, ao refinar para a Malha 2, observou-se um ganho em precisdo nos
resultados, sobretudo na fracao méassica de CO. As Malhas 2 e 3 mostraram resultados
praticamente idénticos para todas as varidveis, indicando convergéncia numérica. A dife-
renca de precisao entre essas duas malhas é muito baixa. Portanto, para a realizacao da

simulagao foi escolhida a malha 2.
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5 Resultados e discussao

Nesta se¢ao, sao apresentados e discutidos os resultados das simulagoes realizadas
para a analise da chama de difusao laminar sob diferentes condi¢oes de contorno e pressoes
subatmostféricas. O objetivo desta andlise é compreender como a parede do tubo, sob con-
di¢oes de Parede Adiabatica e Temperatura Especificada, influencia o comportamento da
chama, incluindo sua estrutura térmica, distribuicao de espécies quimicas e caracteristicas

geométricas.

Foram analisadas cinco pressoes distintas: 0.22, 0.4, 0.6, 0.8 e 1 atm. As principais

grandezas avaliadas incluem:

o Campo de temperaturas da chama, evidenciando diferencas no perfil de temperatura

entre as condi¢oes de contorno;

e Temperatura maxima e altura da chama, comparada com resultados experimentais
da literatura (PANEK, 2009).

 Distribuicao dos radicais CoHz e OH

o Contorno da chama, permitindo a comparacao da estrutura da chama em func¢ao da

pressao;

5.1 Campo de Temperaturas

O campo de temperaturas da chama foi analisado para cinco pressoes distintas:
0.22, 0.4, 0.6, 0.8 e 1.0 atm. As Figuras 14 a 16 mostram a distribuicao de temperatura
para diferentes pressoes. As imagens apresentam a esquerda a condi¢ao de Temperatura
Especificada e a direita a condicdo de Parede Adiabatica. Isso permite uma comparacao

direta do impacto das condi¢oes térmicas na estrutura da chama.

Observa-se que, a medida que a pressao diminui, a temperatura maxima da chama
tende a reduzir, e a chama diminui, o que é coerente com o comportamento esperado para
chamas de difusdao em baixas pressoes (PANEK, 2009). E possivel ver que na condico
de Temperatura Especificada, a chama passa a se destacar do tubo, e essa separacao se

destaca conforme a pressao abaixa.
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Figura 14 — Distribuigao de temperatura da chama para pressoes de 0.22 atm (esquerda)

e 0.4 atm (direita).
Fonte: Autor, 2025
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Figura 15 — Distribuicao de temperatura da chama para pressoes de 0.6 atm (esquerda)

e 0.8 atm (direita).
Fonte: Autor, 2025
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Figura 16 — Distribuicdo de temperatura da chama para pressao de 1.0 atm.
Fonte: Autor, 2025

A Figura 17 apresenta a varia¢ao da temperatura maxima da chama em fungao da
pressao, destacando a reducao da temperatura com a diminui¢ao da pressao. A condicao
de contorno de parede adiabatica apresenta valores maiores para a temperatura maxima
em cada pressao. Esse comportamento é esperado, ja que nessa condi¢ao nao ha perda de

calor da chama para a parede do tubo.
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Temperatura Maxima da Chama
2300

—&— Parede Adiabatica
—&— Temperatura Especificada

2250

2200

= 2150

Temperatura (K)

2100

2050 ¢

2000 ' ' ' ' ' ' ' '
02 0.3 04 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Pressdo (atm)

Figura 17 — Temperatura maxima da chama em fun¢ao da pressao.
Fonte: Autor, 2025

5.1.1 Comparacao dos Contornos da Chama

O contorno da chama foi analisado para as diferentes pressoes sob as duas con-
digdes de contorno: Parede Adiabatica e Temperatura Especificada. As Figuras 18 a 20

apresentam os perfis da chama para cada pressao, comparando ambas as condigoes.

Os resultados indicam que a condicdo de Temperatura Especificada resulta em
uma chama ligeiramente mais alta e larga em comparacao com a condicao de Parede
Adiabética. Esse efeito pode ser atribuido ao fato de que, na condicdo de temperatura

especificada, a troca térmica com a parede influencia a distribuicao de calor, permitindo
que a chama se expanda mais.
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Figura 18 — Comparagao dos contornos da chama para pressoes de 0.22 atm (esquerda) e

0.4 atm (direita).
Fonte: Autor, 2025
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Figura 19 — Comparagao dos contornos da chama para pressoes de 0.6 atm (esquerda) e

0.8 atm (direita).
Fonte: Autor, 2025
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Figura 20 — Comparacao dos contornos da chama para pressao de 1.0 atm.
Fonte: Autor, 2025

Observa-se que, em baixas pressdes, a chama se torna mais larga e menos alta.
Esse comportamento estd de acordo com os resultados apresentados em (PANEK, 2009).
Isso pode ser observado na Figura 21, que mostra relacao entre altura da chama e pressao
en ambas condicdes de contorno e o resultado experimental. E possivel ver que o expe-
rimento apresentou variacoes mais acentuadas na altura da chama ao reduzir a pressao,

principalmente entre a pressao de 0.4 atm e 0.2 atm.

Altura da Chama

—&— Parede Adiabatica
19 - —&— Temperatura Especificada
- - — Experimental (Panek et al., 2009)

Altura (mm)

0.2 0.3 04 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Pressdo (atm)

Figura 21 — Altura da chama em func¢ao da pressao para ambas as condigoes de contorno.
Fonte: Autor, 2025
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5.2 Distribuicao do Radical CoH;

A anélise da distribuicdo do radical CoHjz foi realizada para as mesmas pressoes
analisadas no campo de temperaturas. Esse radical esta presente estagios iniciais da com-
bustao e sua distribuicao espacial pode indicar variagoes no processo de oxidacao dos
hidrocarbonetos. As Figuras 22 a 24 mostram a distribuicdo do CoH3 para cada pressao
e condicao de contorno. A esquerda, condicdo de temperatura especificada, e a direita,

parede adiabéatica.

E possivel ver que a distribuicdo do OH ¢ influenciada pela condicéo de contorno da
parede. Na condicao de temperatura especificada observa-se uma redugao na concentragao

maxima de CyH3 em todas as pressoes.

Além disso, a reducao da pressao resulta em um deslocamento do pico de concen-
tragdo do Cy Hs para regioes mais afastadas do tubo, especialmente na condi¢ao de tem-
peratura especificada. Esse comportamento mostra que a difusdo de espécies quimicas,
favorecida em pressoes mais baixas, desempenha um papel fundamental na distribuicao

do radical CyH3, influenciando sua localizacdo e concentragao na chama.

Concentragao C,H, - 0.22 atm <1074 Concentragao C_H, - 0.4 atm
0.05 0.057
15
0.045 | 0.045 |
0.04 | 0.04 |
0.035 0.035
110
0.03 | 0.03 |
0.025 | 0.025 |
0.02 | 0.02 |
0.015 0.015
0.01f 0.01f
0.005 0.005
0 0
-0.01 0 0.01 -0.01 0 0.01

Figura 22 — Distribuicao do radical CoHs para pressoes de 0.22 atm (esquerda) e 0.4 atm
(direita).
Fonte: Autor, 2025
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Concentragao C,H, - 0.6 atm <107 Concentragao C,H, - 0.8 atm 107
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Figura 23 — Distribuigao do radical CoHg para pressoes de 0.6 atm (esquerda) e 0.8 atm
(direita).
Fonte: Autor, 2025
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Figura 24 — Distribui¢do do radical CoHj3 para pressao de 1.0 atm.
Fonte: Autor, 2025
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5.2.1 Distribuicdo do Radical OH

O radical OH esta presente em todas as fases da combustao, participando ativa-
mente das reagoes quimicas que influenciam a velocidade de propagacao da chama e a
formagcao de produtos intermedidrios (TURNS, 2000).

As Figuras 25 a 27 apresentam a distribuicao do radical OH para diferentes pres-

soes e condigoes de contorno.

Campo de OH -0.22 atm x10° Campo de OH -0.4 atm <10

0.05 r 0.05 r
4.5
0.045 | 0.045 |
4
0.04 0.04 f
3.5
0.035 I 0.035 I
. 3 | 3
0.03 } 0.03 }
125 |
0.025 I 0.025 | 25
0.02 12 0.02 - 2
0.015 0.015
0.01F 0.01+
0.005 | 0.005 |
0 0
-0.01 0 0.01 0.01 0 0.01

Figura 25 — Distribuicao do radical OH para pressdes de 0.22 atm (esquerda) e 0.4 atm
(direita).
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Figura 26 — Distribuigao do radical OH para pressées de 0.6 atm (esquerda) e 0.8 atm
(direita).
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Figura 27 — Distribui¢do do radical OH para pressao de 1.0 atm.

E possivel ver que a distribuicdo do OH ¢ influenciada pela condi¢do de contorno
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da parede. Na condicdo de temperatura especificada, o resfriamento da chama reduz a

concentracao maxima de OH, principalmente nas pressoes mais altas.

Além disso, a reducao da pressao resulta em um deslocamento do pico de concen-
tracao do OH para regides mais afastadas do tubo, especialmente na condicao de tem-
peratura especificada. Esse comportamento mostra que a difusao de espécies quimicas,
favorecida em pressoes mais baixas, desempenha um papel fundamental na distribuicao

do radical OH, influenciando sua localizacao e concentracao na chama. .
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6 Conclusao

A simulacao computacional conseguiu reproduzir qualitativamente a variagao no
formato da chama em funcao da pressao, evidenciando tendéncias coerentes com o com-
portamento esperado. No entanto, para as menores pressoes, a variacao na altura e na
largura da chama nao foi adequadamente capturada pela simulagao numérica, o que pode

estar relacionado a diferentes fatores.

Um dos possiveis motivos para essa limitacao é o uso do mecanismo de reacao
DRM22, que, por ser simplificado, pode nao representar com precisao a quimica da com-
bustao em baixas pressoes. A ado¢ao de um mecanismo mais detalhado, como o GRI-Mech
3.0, pode permitir uma melhor descrigdo das reagoes quimicas e, consequentemente, uma
melhor concordancia com os dados experimentais. Essa implementacao, no entanto, au-

mentaria muito o custo computacional da simulagao.

Além disso, a auséncia de um modelo de fuligem na simulagdo pode ter impactado
os resultados, uma vez que particulas de fuligem influenciam a transferéncia de calor e a
estrutura da chama, principalmente nas pressoes mais altas. A consideracao desse efeito

em estudos futuros pode contribuir para uma modelagem mais realista.

Outro fator relevante é a escolha das condig¢oes de contorno. A condigao de Tempe-
ratura Especificada impoe uma elevada perda de calor para a parede, o que, em pressoes
abaixo de 0.2 atm, leva ao apagamento da chama, dificultando a comparacao com os ex-
perimentos. Por outro lado, a condi¢ao de Parede Adiabatica subestima a perda de calor
da chama para a parede, o que pode resultar em uma altura de chama superestimada
para pressoes mais baixas. Dessa forma, nenhuma das condig¢oes de contorno adotadas
reflete exatamente o comportamento do experimento, o que pode ser um fator limitante

na reproducao quantitativa dos dados experimentais.

A anélise dos resultados indica a necessidade de aprimoramentos no modelo numé-
rico para melhor representar o comportamento da chama em diferentes pressoes. Ajustes
no mecanismo de reagao, a inclusao de modelos de fuligem e a implementacao de condi-
¢oes de contorno mais representativas do experimento podem contribuir para uma maior

precisao nas previsoes numeéricas.
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