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Neste capitulo é apresentada a formulacdo matematica do problema
estudado, bem como a metodologia numérica empregada para a simulagcao do
escoamento, em situagcées quimicamente inerte e reativa.

O objetivo desta modelagem computacional é comparar os resultados
obtidos usando quatro modelos de turbuléncia e dois modelos de combustdo
com o0s experimentais disponiveis na literatura [6]. As comparacdes feitas
serviram como base para a escolha das condi¢cdes de contorno e dos modelos
empregados. Para modelagem do presente experimento o desenvolvimento do
estudo passa pela avaliagdo da influéncia da escolha dos modelos de
turbuléncia dos modelos de combustao empregados e do grau de refinamento da
malha computacional, sobre o resultado obtido. Devido a limitagdo do tempo
disponivel, esta avaliagdo nao serd realizada neste trabalho.

Neste capitulo serdo descritas as modelagens matematicas do problema
seguido para a definicdo das caracteristicas da malha computacional. Também
sao especificadas as condi¢des iniciais e de contorno assumidas. Uma breve
descricao do método numérico de resolugéo é feita.

3.1. Formulagcao matematica do problema
3.1.1. Equacoes de transporte

Nesta secdo sdo descritas brevemente as equacbes usadas para a
modelagem do escoamento nas situacbes quimicamente inerte e reativa.
Admite-se que os escoamentos estudados sdo transientes, compressiveis e
turbulentos e que o gas se comporta como gas perfeito governado pelas
equacoes de conservacdao de massa e energia de Navier-Stokes, que sob a
forma diferencial podem ser escritas como [41,42]

0, 2 ()
or  ox, (ou;)= 0. 3.7)
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2 oh ) (o) = 0y + S0 D3 |
+z',j§—l+Q+pZYf,” ‘i (3-3)

onde € a forga volumétrica na diregdo j que age sobre a k-ézima espécie
k.j

quimica. Q é o termo fonte do calor (devido a uma faisca elétrica, um laser ou a

N
radiacao). pZkak!inJ. € a produgéo de poténcia por a forga volumétrica f; ; e
k=1

. = —Z Ah;,kd)k no qual @, é a taxa de producdo da espécie k.

Nas equagbes 3.1, 3.2 e 3.3, p,u,7,,q;,, € p sdo a densidade, a
velocidade, o tensor de tensbes viscosas, o fluxo de calor e a pressao estatica
do escoamento, respectivamente. A entalpia total especifica, h,, pode ser
expressa como funcdo da entalpia estatica /, e da velocidade

h :h<+% . (3.4)

12 S

O sistema de equacgdes acima nao € um sistema fechado, pois existem
mais incégnitas do que equacdes. Portanto, estas necessitam de um conjunto de
relagdes constitutivas que permitam fechar o problema. Uma das relacdes
constitutivas a ser considerada é a equacgao de estado para o fluido analisado,
neste caso, a equacao de gases perfeitos [42]:

p=pRT . (3.5)

O fluxo de calor, g, é representado por:

= —ﬂ— ZF h (3.6)

onde A¢é a condutividade térmica, I', é o coeficiente de difusdo, A, é a entalpia

estatica e Y, é a fracdo massica da k-ézima espécie.
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Admite-se que o fluido de trabalho comporta-se como fluido Newtoniano. Assim,
os componentes do tensor de tensdes viscosas sao dados por [42]:

ou, Ou;) 2 du,
I | Ty Nl | 3.7
by 'UHij +8x,.j 3'uaxk ”} 8.7)

onde &, € o delta de Kronecker e u € a viscosidade dinamica.

A estas equacgdes deve ser adicionado um tratamento da turbuléncia e do
processo de reacao quimica.

3.1.2. Equacoes basicas para modelagem da turbuléncia

O escoamento turbulento € governado pelas mesmas equacdes que o
escoamento laminar, sendo que, rigorosamente falando, este é sempre
tridimensional e transiente e é caracterizado por uma distribuicdo continua de
escalas de flutuagdes. A técnica usual para tratar a turbuléncia consiste em

decompor as propriedades do escoamento, ¢, valor médio ¢ e um componente

flutuante ¢”, onde [42]

9=— [qdr, (3.8)

e Atré um intervalo de tempo suficientemente grande quanto comparado com a
escala de tempo do movimento turbulento.

Este processo de média temporal, conhecido como média de Reynolds,
leva as equacgdes de Navier-Stokes com média de Reynolds, RANS “Reynolds

Averaged Navier-Stokes”. As propriedades do escoamento, ¢, sdo expandidas

em uma parte correspondente ao escoamento médio e outra a porc¢ao flutuante:

Pp=9+¢". (3.9)
Em escoamentos em que a densidade flutua sob efeito da turbuléncia é
usual utilizar a média volumétrica, também conhecida como média de Favre,

=109, (3.10)
D

onde p é a média de Reynolds da densidade. A decomposicao de Favre é:

P=0+¢"": ¢ =0. (3.11)
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Mediante a utilizacdo destas médias € possivel transformar as equacoes
(3.1), (3.2) e (3.3), em termos das grandezas médias,

p 9 (.
—_—t— =0, 3.12
ar " ox, ) (812
0 (_- 0 () Op O (- —5>
E Mj)+gj(pl/tiuj)+a—xi—§j(fij—pl/lil/lj):o, (3.13)
d(~\ 9 (.~\ — Dp 9f,0T — ou
—\ph, )+ —\pii.h, )= +—| A——pulh |+ 1, —
57 ox, o )=+ ax( ox, J o,

a N
‘_[ kaiykhsyk]' (3.14)

X; k=1

1

Nestas equacgdes, os termos abertos que requerem fechamento sao:

puu’ — Tenséo de Reynolds, (3.15)
pu’h —Fluxo de energia, (3.16)
@, — Taxa de reagdo quimica. (3.17)

Para fechar estes termos duas abordagens sdo normalmente empregadas:

e Modelos de viscosidade turbulenta

e Equagles de transporte para as tensdes turbulentas e fluxos turbulentos.
Os modelos de turbuléncia empregados neste trabalho envolvem abordagem da
viscosidade turbulenta. Os modelos de viscosidade turbulenta sdo baseados no
conceito de viscosidade turbulenta introduzido por Boussinesq em 1877.
Boussinesq propbe uma analogia entre as tensoes turbulentas e as tensdes
existentes no regime laminar,

B i of, 7
pu;’ujz—ﬂ,(a—“+ Y25 a“k}%pzc. (3.18)

ox;, ox, 3”@

J

Nesta abordagem, o objetivo da modelagem é determinar a viscosidade

turbulenta, u,. Para este fim, trés principais abordagens sdo conhecidas:

expressoes algébricas, modelos de uma equagédo e modelos de duas equacoes.
A seguir sdo descritos os modelos para a viscosidade turbulenta, ou modelos de
turbuléncia, utilizados neste trabalho. Estes modelos diferem entre si na forma
atravées da qual os valores caracteristicos da escala turbulenta séo
determinados. Estes modelos sdo o x—¢&¢, RNG x—¢&, x—w, SST (Shear

stress transport) [42]
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Neste trabalho o fluxo de energia é fechado pela utilizacdo da hip6tese de
gradiente, que estabelece correspondéncia entre o fluxo de energia turbulenta e
o gradiente de entalpia estatica média:

-, (3.19)

onde Pr, é o numero de Prandtl turbulento, e u, viscosidade turbulenta.

O esforgo viscoso que representa o efeito médio da difusdo molecular
modelado como

o't =
Ty _ 0 ﬂazc ’ (3.20)
axj axj axj

onde x é a energia cinética turbulenta.

3.1.3. Modelo de turbuléncia K—€

Este modelo introduz duas propriedades para caracterizar o0 movimento

l (7 e :
turbulento, K‘ZE(ujuj), a energia cinética do movimento turbulento e

s\ 2
ou o o .
E=U , a taxa de dissipacao de energia cinética do movimento turbulento

ox;
[41,42].
Com estas duas propriedades do escoamento, defina-se a viscosidade
turbulenta
2
K
lut = C,up?a (321)

onde Cﬂ € a constante do modelo de turbuléncia x —&. Os valores de xe &

sao calculados por equagdes de transporte:

0 ,_ 0 (. 0 M 0K _
9 (o i) =2 P —pe 3.22
a(pK)+ax. (pit; x) o KAHO_ jax} .~ PE (3.22)

1 K

i

9 ox ox o, )ox,

i i

Q(ﬁ€)+i(ﬁﬁi€)=i{(ﬂ+ A ja—g}ql Ep-c.pt, (329
K

as constantes do modelo padréao séo
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C,=009 ; o,=10 ; o0,=13 ; C,=144 ; C,=192. (3.24)

£ £

O termo de producédo P, é determinado por:
P.=—puu’ —- (3.25)

onde o tensor de Reynolds é determinado utilizando-se a hipétese de
Boussinesq. [eq. (3.18)].

3.1.4. Modelo de turbuléncia RNG K—&

Neste modelo, proposto por Orszag et al.[43] , diferentemente da versé@o
tradicional, é derivado utilizando uma técnica estatistica rigorosa chamada de
“teoria do grupo de renormalizagao” (Renormalization Group Theory-RNG). Os
resultados da derivagao analitica levam a um modelo com constantes diferentes
do modelo x - £ padréo, além de termos e fungdes adicionais nas equagdes de
transporte de k e €. No entanto, a forma final do modelo € bastante semelhante a
do modelo padrao.

A viscosidade efetiva € obtida, pela teoria RNG, através de um processo de
eliminacdo de escala resultando na seguinte equacao diferencial para a
viscosidade turbulenta

2 A
dPE 10— Y _ap, (3.26)
Véu D’ -1+C,
onde
p=te e C, =100. (3.27)
y7i

A integracao da Eq. (3.26) permite obter uma descricdo mais precisa da variagao
do transporte turbulento com o nimero de Reynolds efetivo. Isto permite melhor
descrever o escoamento de baixo numero de Reynolds e escoamentos proximos
as paredes.

Para altos numeros de Reynolds, a equagao acima resulta em

py =2, (3.28)

onde o valor de ¢, 0,0845 é determinado pela teoria RNG.

Para baixos numeros de Reynolds, a viscosidade turbulenta se torna
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2
Uy =ﬂ[l+ c—"pEJ . (3.29)
\/ 72

Orszag et al. [43] afirmam existir sérias razdes para questionar a validade da
hipbétese de isotropia local em escoamentos turbulentos fortemente cisalhados,
propondo a introdugéo de um termo adicional no lado direito da Eq. (3.23)

ou, du, 1 du du,
R=2us, 2P g o O T 3.30
w X, Ox, ! 2(8}@ axl} (3.30)

Ainda utilizando a Teoria do Grupo de Renormalizagdo Orszag et al. [43]
propéem um modelo para este termo, baseado na escala de expansao, 77, a

qual é definida como a razéo entre a freqiéncia da turbuléncia e a escala de
deformacgéao média

n=Sk/e,onde S =,/25.S, . (3.31)

Assim o novo termo de R é escrito como
_cu'(l=nin,)e’ £
1+ pn’ K

A equacao proposta para a taxa de dissipacdo da energia cinética da turbuléncia

. f=0012 ; 75,=438. (3.32)

torna-se

o O

”g a (p‘ £)= ( f €J+cwak—cz€pf—R (3.33)
o Ox K K

Se este novo termo for incluido na “constante” c,, da equagéo da dissipagéo, as

equacoes de xe € guardam a mesma forma das equacgdes de transporte do

modelo x e ¢ tradicional

dpx) o [ _ J | My oK
RVt = P. - pe , 3.34
o +axj(p”K) o, L ax, | 859
pg d Hy o€ £ . &
—P_— —, 3.35

c, =0,085 ; ¢, =142 ; c2£:1,68+RZ; f=0012 ; 0, =0,=0,7179

£

. _cupn’li=(n/n,)]
1+ 8n’ '

Comparando-se os valores das “constantes” para os modelos, verifica-se que

(3.36)

nas regides de pequenas taxas de tensdo turbulenta (7 < 4,38), o termo RS

fornece uma contribuicdo positiva e c,, torna-se maior que c,,. Uma maior
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destruicao de € tende a diminuir € , e aumentar x tendendo assim a aumentar a

viscosidade turbulenta. Contudo, nas regibes de grandes taxas de tensdo
turbulenta (77> 4,38), o sinal de RS € invertido e a viscosidade turbulenta diminui

mais neste modelo quando comparado ao modelo tradicional.

3.1.5. Modelo de turbuléncia K— @

O modelo x —@ padrdo é um modelo empirico, baseado no transporte da
vorticidade turbulenta, @(w = x?~*)[44], a qual também pode ser considerada
como taxa de dissipacao especifica, ou razdo entre € e k.

O modelo original foi modificado pela adi¢do de termos nas equagbes de x e w,

0 que resultou em um modelo com melhor precisédo para prever escoamento

cisalhante livres.

p;( o ([ _ H, ax |

Sl == 4P -Y., 3.37
ot ax (,0 ) ,l:( +ijaxj T o
alpw) , o KNP ) ust 2206y (3.38)
ot ox; X; Ou E)xj_

onde 0.,=20 e o0,=20 sdG os numeros de Prandtl turbulentos

correspondentes a k € @, e a viscosidade turbulenta é

u =a P (3.39)
w

O coeficiente & amortece a viscosidade turbulenta, resultando em uma

corregao para baixos numeros de Reynolds

.  .[a +Re/R
a = | ST N ) (3.40)
I+Re /R,
onde
Re,=PX . R =6 ; a =B13 ; B=0072 ;: a. =l

y770;
Para altos nimeros de Reynolds, o = a_ =1.
O termo de producéo de «, P, é dado pela Eq. (3.25).

A taxa de producdo de @, G, é definida por

G :aw

=p (3.41)
K

K

e o coeficiente a é
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o, a,+Re,/R,
a' \ 1+Re/R,

onde
R,=295; o,=1/9 ; o«_,=052.

A taxa de destruicdo de x é dada por

onde
’
P E L lakde
4 < , * ® ox, ox,
1+ 680 y2
—_— 0
14400 y; e
\
B =B+ Fu,)] B =B 43+ Re Ry )
e = D. ; . =D,
e T 1+ (Re,/Ry)*

¢'=15; R;=8 ; pB.=009

O termo F(M,) é a fungdo de compressibilidade, sendo dada por

F(M)= <

2k
onde M} == ;
a

M, =025 ; a=+RT

A destruigdo de @ é dada por:
Yw = pﬁfﬁw3
QiijkSki

3 1+70y,
(B.)

fﬁ_1+80;(w

S

65

(3.42)

(3.43)

(3.44)

(3.45)

(3.46)

(3.47)

(3.48)

(3.49)
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1 dg _% _ _ B
gij_g(g ax] : ﬁ—ﬁi[l /),AgF<MT>} (3.50)

i i

No caso de escoamentos com baixos Reynolds, o modelo x—& requer uma
resolucdo proxima a parede de y+ < 0,2, enquanto que no modelo x —w esta
pode ser de y+ < 2, 0 que € uma vantagem consideravel, em termos de
resolucdo da malha computacional. A distancia adimensional da parede ao

primeiro n6 da malha computacional é

—T (3.51)
7
1/2
ufz(f—“’] , (3.52)
p

u, : Velocidade de fricgéo,
7, . Tensor cisalhante na parede,

Ay : Distancia da parede ao né inicial.

3.1.6. Modelo de turbuléncia de Transporte de Tensao Cisalhante-
SST

Este modelo de turbuléncia é baseado em uma modificacdo do modelo
kK —w [45] que procura aliar as vantagens deste com aquelas do modelo x—¢€.
Para este fim, é resolvida uma equacao de transporte conjunta para € e @,
constituindo, assim, na pratica, um modelo com dois conjuntos de equacdes de
transporte. Na aplicagdo do modelo, as equacgdes de transporte para k¥ — @ séo
utilizadas na regidao préxima a parede, enquanto as equagdes transformadas de
transporte do modelo x —& sao adotadas na regido externa. A ponderagéo da
contribuicdo de cada modelo é realizada através da fungcao de mistura,

D, =FP, +(1-F)P,. (3.53)

A fungéo de mistura F, vale 1 na parede, decaindo para o valor zero na
regiao externa a camada limite. Os termos &, representam as contribui¢cbes de

cada modelo. Para F,=1, a equagéo resolvida perto da parede é a equacéo de
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transporte de Kk —w, e para F,=0 a equacdo que é resolvida no escoamento

livre € a do modelo x — €.

Na eq (3.53), a funcao de mistura é definida por

F, = tanh(arg,*), (3.54)
sendo
arg, =mi Vi SOOVJ 4K (3.55)
1 ﬂay y CDa)O-a)ZyZ ’ .
D, =max|: L 9K oo 10‘10} (3.56)
o, a)ax .

onde “y” representa a distdncia em relacdao a parede, v € a viscosidade
cinematica, e as constantes assumem 0s seguintes valores

B.=9/100 ; o, =1/0.856.

O modelo SST (“Shear Stress Transport”) inclui um limitador para o valor da
viscosidade turbulenta:

axK

V,=—,
max(ow, SFZ)

(3.57)

onde

y =H (3.58)

e onde S representa uma medida invariante da taxa de deformagéo, & =5/9, e

F, uma fungao de mistura, semelhante a F;, dada por

F, = tanh(argzz), (3.59)
com
arg, = max[ﬁ, 50201/) . (3.60)
Py yo

A concepcao do modelo SST permite um adequado transporte das tensdes
cisalhantes, resultando, assim, em predicdes acuradas da separagdo sob
condi¢cdes de gradiente de pressao adverso.
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3.1.7. Equacoes basicas para modelagem da combustao

Uma vez que turbuléncia €, por si sé, um fenémeno bastante complexo, é
esperado que a predi¢do da interagao entre combustao e turbuléncia envolva um
grau de dificuldade ainda maior. No caso de escoamentos reativos, as técnicas
de DNS (Simulagao Numérica Direta) e LES (Simulacdo de Grandes Escalas)
tem sua aplicagéao restrita a escoamentos com baixos valores do nimero de
Reynolds, envolvendo configuragbes geométricas e misturas simples de gases
perfeitos. Por este motivo, modelos que utilizam alguma forma de média
temporal desempenham um papel essencial na predigdo de escoamentos
reativos complexos, 0s quais sao a maioria dos problemas de interesse pratico.
Para a descricdo completa do escoamento turbulento reativo, é necessario
aplicar este procedimento de média estatistica ao conjunto de equacgdes
governantes. O procedimento de média de Favre, descrito pelas Egs. (3.11) e
(3.13), € aplicado as equacoes de transporte de massa das espécies quimicas,

resultando em equacdes médias de transporte das fragcbes de massa, Y, as

quais envolvem correlagdes associadas a turbuléncia, que necessitam
modelagem. Os tensores de Reynolds presentes nas equacdes de quantidade
de movimento linear sdo determinados mediante a utilizacdo de modelos de
turbuléncia. Embora o processo de combustéo influencie o transporte de energia
no meio reativo, serd dada énfase aqui apenas a modelagem da equacao de
transporte de massa das espécies quimicas, pois nela residem alguns dos
principais problemas de fechamento encontrados. As equagdes de transporte de
massa das espécies quimicas podem ser escritas aplicando-se a média de
Reynolds como

—a(/g?) (g )= v + ) B, ket (3.61)

+—\pu —
ox,

ox.

1 1

Nesta equagdo o termo u)Y,, conhecido como fluxo turbulento de

Reynolds da k-ézima espécie quimica na direcao i, & fechado usando a hipé6tese
de gradiente.

M, OV,
WY =— —&
Pt Sc,, ox,

(3.62)

l


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0521478/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0521478/CA

Metodologia_Numérica 69

onde , é a viscosidade turbulenta, determinada pelo modelo de turbuléncia,

Sc,, € o numero de Schmidt para a espécie k.

O termo de fluxo difusivo das espécies que € descrito por

Y, - oY,
Yk :—IODka—xkz—pDka—xk. (3.63)

1

O termo da taxa de reacdo média das espécies quimicas, Ek, precisa ser

modelado. A dificuldade de previsdo deste termo esta associada a forte
dependéncia da taxa de reagdo com a temperatura que é caracteristica da lei de
Arrhenius. Isto acarreta, em particular, a impossibilidade de utilizar-se
concentracoes médias e temperaturas médias para o célculo das taxas de
producdo média das espécies [2,3]. Para contornar esta dificuldade, diversos
modelos foram desenvolvidos, alguns dos quais serdo abordados a seguir.

3.1.8. Modelo de combustao EDM (Eddy Dissipation model)

O modelo EDM (Modelo de dissipagao de turbilhdo) é baseado no modelo
“Eddy-Break-Up”, proposto por Spalding [46] e utiliza, para a andlise da
combustao turbulenta, a hipétese de altos numeros de Reynolds (Re>>1) e
Damkéhler (Da>>1). Onde o numero de Reynolds é definido como
Re(r) =u’(r)r/v ,na qual, u’(r) é a velocidade caracteristica do movimento de
escala r, e v € a viscosidade cinematica, o numero de Damkdhler é definido

como Da=7,/7,, naqual 7, € o tempo caracteristico da turbuléncia e 7, é o

tempo quimico caracteristico. A utilizagao destas hipoteses equivale a supor que
0 processo de transformacao quimica nao desempenha um papel explicito e que
sdo os movimentos turbulentos que controlam a taxa de reacdo. A zona de
reacdo é vista como uma colecao de frentes de chamas de espessura nula
separando gases frescos e de queimados, os quais sdo transportados pelas
estruturas turbulentas. Assim, a taxa de reagdo média € controlada pelo tempo

caracteristico turbulento da mistura, 7., , € pela varianga da fragdo de mistura

dos produtos de combust&o, Y[:'Z , isto é

@ =Cyp~—", (3.64)
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onde C,,, € aconstante do modelo, da ordem da unidade. Usualmente o tempo

turbulento, 7,,,, € estimado a partir da energia cinética turbulenta, «, e a taxa

de dissipacao € como:
Ty = K/ E. (3.65)

Este modelo foi modificado por Magnussen e Mjertager [47], que substitui o

2 . ~ T ;.
termo de Y;’ por um termo simples de fragdo de massa média da espécie

minoritaria (combustivel para combustao pobre e oxigénio para combustao rica).
Este modelo corresponde a escolha do minimo de trés taxas, as quais séo
definidas como:

e . |=Y B -
[0) =p—AmingY,,—=,
F.,0,,P P K‘ F v (1+v) P

; (3.66)

onde A e B sao constantes do modelo e v é o nimero de moles de oxidante

necessarios para queimar completamente 1 mol de combustivel.

3.1.9. Modelo de elementos de chama (Flamelet)

O modelo de elementos de chama para escoamentos de gases nao pré-
misturados parte do pressuposto de que a chama turbulenta é um conjunto de
elementos de chamas laminares continuamente transportados e estirados pelo
escoamento. O efeito do aumento da taxa de estiramento sobre um elemento de
chama laminar faz com que ocorra uma progressiva interpenetracdo dos
reagentes. Esta interpenetracdo resulta na presenca de combustivel nao
gueimado na regido oxidante da chama, e vice-versa. Isto leva a uma diminui¢do
progressiva da temperatura na chama, até o ponto em que nao é mais possivel
manter combustao estacionaria. Um aumento da taxa de estiramento leva entao

a extingdo abrupta do processo de combustao. Neste caso, as propriedades do

escoamento reativo (7,Y;) sdo funcdes do escalar passivo Z, o qual é

identificado com a fracdo de mistura, isto €, a razao entre vazado de massa de

combustivel e a vazdo de massas total e da sua taxa de dissipacao, yx,

definidas assim

Z=—-r (3.67)
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x= 2D‘VZ|2 , (3.68)

onde D é o coeficiente de difusdo binario do reagente minoritario na mistura.

Esta dependéncia funcional permite a constru¢do de bibliotecas de elementos de
chama, nas quais (7,Y;) sdo tabulados para diversos valores dos parametros
(Z,y) . Estes modelos requerem a solugdo da equacao de conservagao para a

fracdo de mistura média

a(,aEtZ)Jra(ﬁﬁfZ):i{ﬁJr&jg}, (3.69)

ox, ox,

J

e da equacao de transporte da varianga de Z

—Sn») a—~'Z/r2 ~,n ~\2
a(paZt )+ i ): J {(ﬁ+ #, ]az }+2u,{azj — 7. (3.70)

ox; ox; 0. ) Ox; o, | dx;

Nesta equagédo, o segundo termo do lado direito representa a producdo e o
terceiro a dissipagao da varianca das flutuagdes do escalar passivo. O modelo
classico de analogia entre flutuagbes do escalar passivo e flutuagbes de

velocidade é empregado para descrever ¥

7 (3.71)

x| o

7=C,

os valores dos coeficientes nestas equagdes sao
0,=09 ; 0,.=09 ; C,=20

A composicdo média (Y;) do escoamento é calculada como uma fungédo da

fracdo de mistura média, a varianca da fracdo de mistura e a taxa de dissipacao

escalar.

Y, = [[v.(z, 0Pz, x)azdxy (3.72)
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onde P(Z,y)é a PDF da fracao de mistura, parametrizada pelos valores locais

de Z e Z”*. O mecanismo detalhado de cinética quimica da combustao
proposto por [48] é utilizado para gerar a biblioteca de elementos de chama
Y.(Z,y). Este mecanismo contém 100 reacdes elementares envolvendo 28
espécies quimicas.

A determinacdo da PDF conjunta de Z e de y, P(Z,}%), é usualmente
realizada partindo-se do principio que a taxa de dissipacao € ligada as pequenas
escalas do escoamento, enquanto que o escalar passivo é influenciado pelas

grandes escalas do movimento, o que implica em
P(Z,x) = P(Z)P(%), (3.73)

que € conhecida como hip6tese de independéncia estatistica de Kolmogorov
[49]. A PDF de Z depende do tipo de escoamento considerado, neste trabalho a

formulagdo classica da fungdo S foi empregada. A PDF de y é arbitrada como

sendo P(Y)=0(xy—X..)-

3.2. Dominios e malhas computacionais utilizados

O estudo numérico realizado pode ser dividido em duas partes. Na
primeira parte sdo comparados os resultados obtidos na simulagdo com os
dados experimentais de Schefer et al.[6]. Foram utilizados trés tipos de malhas
computacionais com a mesma configuragao, porém com diferencas na forma da
base inferior da malha, na quantidade de nés e no comprimento vertical da
malha. Na segunda parte emprega-se uma malha com outra forma de base
inferior, 0 que é necessario devido a configuracdo prépria do queimador
experimental desenvolvido neste trabalho. As caracteristicas mais importantes
da configuracao experimental da literatura [6] s&o:

¢ Diametro e velocidade média do jato central de combustivel, Dj=5.4 mm e
Uj=21 m/s, respectivamente.

e Didmetro do queimador tipo obstaculo Dg=50 mm.

e Diametro e velocidade média do escoamento de ar anular, D,=100 mm e
U.=25 m/s, respectivamente.
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As caracteristicas da configuragcdo do experimento desenvolvido neste
trabalho sdo as seguintes:

= Diametro e velocidade média do jato central de combustivel, Di=7.1 mm e
U= 1,31, 2,19, 2,92, 6,90m/s, respectivamente.

= Diametro do queimador tipo obstaculo Dg=60 mm.

= Diametro e velocidade média do escoamento de ar anular, D,=200 mm e
U.=1,24, 6,6, 11,7m/s, em média.

A tabela 3.1 mostra as principais propriedades geométricas da malhas
empregadas na primeira parte do trabalho, assim como sua representa¢cdo com
respeito ao queimador experimental de Schefer et al.[6]. Observe-se na tabela
3.1a, que as dimensdes da malha sdo comparadas com um plano desenhado do
queimador de Schefer et al. Mostram-se também os trés tipos de malhas que
foram utilizadas para modelar o escoamento inerte. Aquela que leva ao melhor
resultado serd posteriormente utilizada na simulacdo da chama nao pré-
misturada.

O dominio computacional foi definido usando como base o trabalho de
Alvarez [4], onde o escoamento é assumido bi-dimensional e com simetria de
revolucdo. As dimensdes do dominio computacional nas diregées longitudinal (y)
e radial (x) para a malha usada no caso de ambos os experimentos, de 11Dg e
4Dg. A origem do sistema de coordenadas é situada na intersecdo entre centro
do jato de combustivel e a face do queimador.

Note-se que o dominio escolhido € um prisma cuja base € uma secao
circular de 15°. Isto é necessario, pois 0 programa computacional utilizado, o
ANSYS/CFX, somente realiza calculos em dominios tridimensionais. O programa
computacional usado para a geragao da malha foi o ICEM as quais foram
geradas por cortesia da empresa ESSS. Conforme o mostrado na tabela 3.1a,
existe uma regido da malha mais refinada e esta situada na vizinhanca da face
do queimador, onde serdo localizadas as zonas de recirculagdo e de
desenvolvimento do jato central. A extensao desta regido refinada é de 50 x 200
mm? nas direcdes x e y, respectivamente no caso da malha feita para
comparagao com dados da literatura [6]. As notagdes Xy, Xsin S80 a coordenada
inicial e final respectivamente no eixo x da malha, assim como Yini, Yfin, Zinis Ziin

representam as coordenadas iniciais e finais nos eixos Y e Z respectivamente.
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Tabela 3.1 Caracteristicas geométricas das malhas empregadas para modelar o

experimento de Schefer et al. [6].

a)
200 — 200 mm
T - N —
CEX# |
Saida do combustivel
550 mm| |
E |
£
2
]
L4
1
, 10 Avs
1 Saida do combustivel
¢ 2 Face do corpo rombudo
¥ 3 Saida do ar anular
4 Plano de referéncia para a
- malha computacional (x,y)
0 78 0959 0.238 m)
e
b)
Cpxéﬁ Malha 1
Base triangular na malha para Numero de nés: 33930
a saida de combustivel umero ae nos:
Numero de elementos: 16776
Hexaedros: 16543
Cunha: 233
Volume: 0,00382026 m®
0 5.8-006 1.2e-005 1.2e-005 () Dimensoes:
[ | I |
Xin=0 ; X;=0,2m
Yini=0 ;  Yi=1,1m
Zini=0 s Zﬂn=0,0347296 m

0 0.142 0.285 9.427  (m}
I [ ]
[ I |
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A Malha 2

Numero de nés: 34164

Numero de elementos: 16776
Hexaedros: 16776

Volume: 0,00382026 m®

Dimensdes:

Xini=2,65*10°m;  X;,=0,2 m

Yini=0 s Yi=1,1m

Zii=0 i Zin=0,0347296 m

5 5e-006 1. 1e-005 1 be-005  (m)
1 [ ]
1 1

J\ Base trapezoidal na
2 ‘ malha para a saida do

combustivel

] 0.140 6.281 0.421  {(m)
I [ ]
|

1 Malha 3

Numero de nos: 231942
Numero de elementos: 114944
Hexaedros: 114944

Volume: 0,00191013 m®
Dimensdes:

Xini=2,65*10°m;  X;=0,2 m
! Yini=0 ; Yin=0,55m

J\ Zini=0 i Zin=0,0347296 m
. I

] 0 028 043 m)

0 27006 5.5-006 8.2e-006 fm)

A tabela 3.2 mostra as principais caracteristicas da malha para o presente
queimador. Sdo mostradas, as dimensdes da malha juntamente com as
caracteristicas geométricas do queimador. Na parte inferior da malha ha um
canal de entrada para o combustivel o que permite uma melhor descricdo do
escoamento na vizinhanga da face do queimador. A regido refinada é de 60x 240
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mm? nas direcdes x e y, respectivamente. A regido afastada é recoberta com
uma malha mais grosseira.

Tabela 3.2 Caracteristicas geométricas da malha empregada para modelar o queimador
tipo obstaculo desenvolvido neste trabalho.

a)

200mm

1100 mm

1100mm

A

[ 0.400 (m)

0.200

PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0521478/CA

Malha do experimento

Numero de nés: 180804

Numero de elementos: 89766
Hexaedros: 89766

Volume: 0,00567789m°

Dimensdes:

Xin=3.72529*10"?m ;  X;;4,=0,0517638m
Yin=-5,68434*10""m; Y= 1,1m
Zi5=-0,2m i Zin=-0,000193 m

ki

Z’pf
0 7.500 tm)
[ |

0.250

A malha empregada foi uma de tipo hexaédricas para ambos os casos. A

escolha de malhas hexaédricas € motivada pela simplicidade geométrica do
problema estudado e pelo melhor controle do refinamento no interior do dominio.
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3.3. Condi¢coes de contorno

Na figura 3.1 se mostra a numeragéo das faces das fronteiras do dominio
computacional do queimador, a qual esta relacionada as condi¢des de contorno
adotadas. Serdo chamadas de Malha final 1 e Malha final 2 aquelas escolhidas
para modelar ambos os casos estudados neste trabalho.

¥ ¥

0 0.119 0.238  (m) /I\ @ 0 " 100.00 (m))\
— | Ny [ — ey

! I 50.00

Figura 3.1 Dominio computacional das duas malhas finais, com suas condi¢des de
contorno numeradas. (malha final 1: esquerda, malha final 2: direita).

Condicdo de contorno 1: E a secdo onde o combustivel ingressa ao
dominio, na qual foi atribuida para a malha final 1 a velocidade média de 21 m/s,
e para a malha final 2 as velocidades médias de 1,31, 2,19, 2,92, 6,90m/s.
Aplica-se nesta se¢cdo como condigao de contorno uma velocidade média normal
a entrada de combustivel descrita como uma fungdo empirica chamada de “lei

:(1—ij ; (3.74)

de poténcia” .
u
U R

No presente trabalho empregam-se trés tipos de lei de poténcia, as quais sao
representadas pela equagéao
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1/n

"= U{a—b(%] J , (3.75)

Os valores das constantes sdo mostrados na tabela 3.3

Tabela 3.3 Valores para cada caso na lei de poténcia, escoamento de combustivel.

Caso U a b R n
1 21 2 8 0,0054 5
2 21 1 1 0,0027 7
3 24,5 1 4 0,0054 6

Também foram escolhidas diferentes formas de prescrever as quantidades

turbul

a)

entas, tomando-se como referéncia trabalhos anteriores.
Baseado em Correa e Gulati [7]
Arbitra-se a escala de comprimento e intensidade turbulenta,
Intensidade=TKI=0,005.
Escala de comprimento dos turbiln6es=0,16 mm.
Baseado no trabalho interno da ANSYS a qual chamaremos de Flame D,
a intensidade turbulenta é representada por uma equagao empirica

expressa como TKl=u"/U que aproxima os dados experimentais [50],

2
u'=11,04779537’{ r 4} +2,3961042 (3.76)
U =21 m/s
Taxa de viscosidade do turbilhdo=TVR= min (c1,c2-TKI) (3.77)

c1=25; c2=1000.

Condicdo de contorno 2: E a face do queimador tipo obstaculo, a qual foi

suposta como uma parede lisa e sem deslizamento.

foi uti

Condicao de contorno 3: Corresponde a entrada de ar anular, para a qual
lizada uma velocidade média, para a malha final 1, de 25 m/s e, para a

malha final 1,24; 6,6; e 11,7m/s .

Para

a malha final 1 utiliza-se também uma fungéo empirica de lei de poténcia

para descrever os perfis de velocidade média. Assim, esta lei de poténcia possui

a forma que do jato de combustivel, mudando somente as constantes, como

mostr

ado na tabela 3.4.
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Tabela 3.4 Valores das constantes para cada caso na lei de poténcia escoamento de ar.

Caso U a b R n
1 25,8 1 4 0,0253798 7
2 25,5 1 4 0,0253798 | 50

Utiliza-se um baixo valor de intensidade turbulenta, «’/U =0,01.

Condicao de contorno 4 e 5: Ambas condi¢cdes foram adotadas como
tipo “Opening”, a qual o CFX define como uma condi¢ao de contorno na qual o
fluido pode atravessar a superficie de contorno em qualquer sentido [41]. Para
evitar modificacdes abruptas da direcao do escoamento durante o processo de
convergéncia, um coeficiente de perda é definido para modelar queda de
pressdo, que corresponderia a uma turbuléncia de grade

AD, s = %fPU z (3.78)

onde f é o coeficiente de perda, U, é a componente normal da velocidade no
contorno “opening”, e p € a densidade do fluido. Para fluido entrando no

dominio a pressao estatica na fronteira €

1 2
Pespc _Eprn :P)

stat 2

(8.79)
Enquanto que, para fluido saindo do dominio, a pressao estatica € dada por

1 2
Pexpc +Eprn =P

stat ©

(3.80)

Neste trabalho foi utilizado um coeficiente de perda f =5.

Condicao de contorno 6 : Corresponde a saida do escoamento do
dominio computacional na qual a pressao estatica é prescrita.

Condicao de contorno 7 : Sdo os planos de simetria.
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3.4. Método numérico de resolucao

O método numérico que utiliza o programa ANSYS/CFX é baseado na
resolucdo das equacgdes (3.12) e (3.13) e as equagdes que descrevem o
transporte turbulento, mediante a conversdo destas em um conjunto de
equacdes algébricas que podem ser resolvidos numericamente. A técnica de
resolucdo destas equacdes é baseada no método de volumes finitos.
Esquematicamente, esta técnica de resolugao consiste em:

e Divisdo do dominio de célculo de um conjunto de volumes de controles
discretos usando a malha computacional.

e Integragdo das equagbes governantes sobre os volumes de controle
individuais para a construcao das equacoes algébricas para propriedades
do escoamento.

e Linearizacdo das equacOes discretizadas e solucdao do sistema de
equacgoes resultante, a fim de atualizar os valores das propriedades do
escoamento.

O ANSYS/CFX aplica o algoritmo conhecido como “falso transiente”, o qual
utiliza um passo de tempo como maneira de subrelaxar o processo de solugéao
das equagdes durante a convergéncia para a solugdo final. Para se obter os
resultados apresentados neste trabalho, foi utilizada uma escolha automatica da
escala de tempo, baseada na configuracdo geométrica do dominio de calculo.

O ANSYS/CFX armazena os valores das propriedades do escoamento nos nés
da malha computacional. Para discretizagdo dos termos de convecgao e difusao
foi empregado o esquema chamado de alta resolucao (“High resolution”), o qual

€ um método que mistura o0 método centrado e o método “upwingd”.
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