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1
Introducao

1.1
Motivacao

Os escoamentos turbulentos reativos sao encontrados em diversos proces-
SOs cujas consequeéncias economicas sao importantes. No ambito da engenharia
mecanica, os principais focos de interesses sao a predicao da eficiéncia, da
transferéncia de calor e da formacao de poluentes em motores de combustao
interna, fornos e caldeiras. Estes problemas sao de dificil resolucao pois as
reacoes quimicas envolvidas no processo de combustao sao fungoes nao linea-
res das propriedades termoquimicas da mistura. (Bilger et al., 2005).

Dentre os desafios recentes no estudo de escoamentos turbulentos reati-
vos, um dos principais é o desenvolvimento de modelos computacionais que des-
crevam adequadamente as interacoes existentes entre combustao, turbuléncia
e a mistura dos reagentes. Um dos motivadores deste desafio é a crescente
preocupacao com o impacto dos processos de combustao no meio ambiente.
Em particular, a combustao incompleta de hidrocarbonetos nos motores de
combustao interna é a maior responséavel pela poluicao do ar (Chang, 1995).

Dada a complexidade deste objeto de estudo, nos tltimos 50 anos mo-
delos matematicos e numéricos para escoamentos turbulentos reativos foram
formulados (Bilger et al., 2005). Um dos objetivos principais destes modelos
sao descrever o comportamento de sistemas praticos, permitindo assim esta-
belecer seus principais parametros de controle.

Uma das aplicacoes praticas que envolve a combustao em escoamento
turbulento é a andlise e o projeto de camaras de combustao de turbinas a
gas. Dentre os requerimentos imprescindiveis no projeto destas camaras de
combustao encontram-se o aumento da eficiéncia da combustao e a redugao das
emissoes de mondxido de carbono e outras espécies quimicas poluentes. Um
dos problemas abertos, no que diz respeito a estes dispositivos, é a influéncia
do grau de mistura entre reagentes e produtos de combustao sobre os processos
de combustao e, em particular, sobre a formacao destes poluentes.

Até recentemente, a influéncia deste processo de mistura sobre a com-
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bustao era pouco estudada. Esta é a razao pela qual a abordagem do Reator
Perfeitamente Agitado ( Perfectly Stirred Reactor, PSR) era utilizada para des-
crever a evolucao termoquimica de processos de combustao na fase de projeto
de sistemas (Chen, 1997).

Este tipo de reator modelo consiste de uma camara de combustao de
funcionamento continuo, na qual combustivel e oxidante sao introduzidos de tal
forma que, por hipotese, mistura turbulenta de alta intensidade, ocorre entre
reagentes e produtos de combustao. Isto acarreta uma mistura imediata entre
os reagentes que entram no reator e os produtos de combustao la existentes.
Como conseqiiéncia desta hipotese, a velocidade do processo de conversao
entre reagentes e produtos é controlada somente pelo equilibrio entre o tempo
caracteristico da cinética da reacao quimica e o tempo de residéncia dos gases
no reator. Este tempo de residéncia é definido como o valor médio do tempo
de permanéncia dos reagentes no interior do PSR.

No entanto, a hipétese de mistura turbulenta rapida quando comparada a
reacao quimica nao é necessariamente verificada em muitas aplicacoes praticas,
tais como os motores de combustao interna e as turbinas a gés. Nestes casos,
o grau de mistura pode exercer uma forte influéncia sobre as propriedades
termoquimicas na saida do reator.

Para superar a limitagao intrinseca do modelo PSR, que considera
uma mistura perfeita e instantanea no interior do reator durante o processo
de combustao, o modelo de Reator Parcialmente Agitado (Partially Stirred
Reactor, PaSR) foi desenvolvido. Este modelo é capaz de levar em conta o
tempo de micro-mistura entre reagentes e gases queimados, isto é, a presenca de
flutuacoes das propriedades termodinamicas durante o processo de combustao,
as quais podem acarretar uma maior taxa de formacao de poluentes (Chen,
1997).

A competicao existente entre os tempos caracteristicos de residéncia, de
mistura e do processo quimico determina o estado termodinamico dos gases no
interior do PaSR. Como sera visto a seguir, a influéncia do modelo de mistura
para um Reator Parcialmente Agitado (PaSR) e de seu acoplamento com os
modelos detalhados da cinética quimica da combustao sobre a formacao de
espécies poluentes é um problema aberto, uma vez que modelos capazes de
descrever o processo de mistura ainda se encontram em fase de desenvolvi-
mento.

Até recentemente, os modelos desenvolvidos para descrever o fenomeno
de mistura ignoraram os efeitos difusivos devido, principalmente, a dificuldade
na sua incorporac¢ao. A auséncia de métodos de discretizagdo numérica ade-

quados e a indisponibilidade de computadores suficientemente rapidos foram
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V = volume do reator
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Np : numero de particulas dentro do reator.
P :densidade média.

Yk : fragdes méssicas médias das espécies.
T : temperatura média.

Tr : tempo de residéncia médio.

Figura 1.1: FEsquema de um Reator Parcialmente Misturado (PaSR).

os impedimentos adicionais que dificultaram o estudo do fenomeno de micro
mistura.

Dada a natureza turbulenta do escoamento no interior do PaSR, mui-
tos dos modelos que foram desenvolvidos para descrever os processo de mis-
tura sao baseados em técnicas estocasticas. Estas procuram descrever a funcao
densidade de probabilidade (PDF) do tipo conjunta das propriedades termo-
dinamicas no interior do PaSR (Pope, 1985). A equagao de transporte desta
PDF contém termos fechados que descrevem os processos de entrada e de saida
de gases do reator e a reacao quimica, o que constitui a principal vantagem
desta formulacao. Entretanto, nesta equagao a mistura micro-molecular média,
isto é, o resultado macroscépico do processo de difusao molecular requer o uso
de um modelo apropriado.

A figura 1.1 ilustra um Reator Parcialmente Misturado (PaSR), neste
modelo idealizado de reator, que simula um processo de combustao a pressao
constante, a vazao massica dos reagentes que atravessam o reator sera aqui
representada por um fluxo de particulas estocasticas. Durante seu transito
através do reator, as particulas sao submetidas aos processos simultaneos de

reacao e mistura.

1.2
O Problema

Uma forma de resolver a equacao de transporte da PDF ¢é mediante a
abordagem estocastica utilizando-se a técnica de Monte Carlo. O desenvolvi-
mento dos métodos estocasticos de Monte Carlo permitiu obter solugoes para

problemas praticos, como exemplo, a caracterizacao das chamas em um bico
de Bunsen turbulento. (Bilger et al., 2005).
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O principal inconveniente desta abordagem ¢é que os Modelos de Mistura
existentes nao representam adequadamente a realidade fisica do fenomeno de
micro-mistura e sua influéncia sobre a evolucao no tempo da PDF. Recente-
mente Subramaniam e Pope (1998) e Sabel nikov e Gorokhovski (2001) for-
mularam novos modelos de mistura visando representar o fenomeno da micro-
mistura. Note-se que os modelos de mistura classicos, tais como o modelo de
interagao de troca com a média (IEM) e os modelos de Curl (CM) e Curl Mo-
dificado (MCM), foram utilizados para estudo do processo de combustao no
PaSR (Correa, 1995).

As principais caracteristicas dos modelos de mistura cldssicos na solucao
da equacgao de transporte da PDF que descreve o PaSR sao as seguintes
(Bilger et al., 2005):

— Auséncia da propriedade de localidade na representacao do processo de

mistura.

— A excesao do modelo IEM, os modelos baseados na interacao de
particulas (modelos de Curl e Curl modificado) nao apresentam um aco-

plamento direto entre a reacao e a mistura.

— Os modelos classicos nao representam as flutuacoes da taxa de dissipacao

escalar e de sua influéncia sobre a extincao do processo de combustao.

Além disso, as aplicacoes destes modelos de mistura, na simulacao
numérica de um PaSR para a predicao das propriedades termoquimicas em
casos praticos do processo de combustao, como no caso da combustao pré-
misturada de Hs e CO (Correa,1993), muitas vezes sdo discordantes. A
discordancia dos resultados é a mais pronunciada para baixas freqiiéncias de
mistura (Correa, 1995).

Essas caracteristicas dos modelos de mistura cldssicos (IEM, CM e
MCM) impedem a correta descrigdo dos fenomenos da combustao em escoa-
mento turbulentos utilizando a abordagem da PDF transportada. No entanto,
nos tltimos anos, desenvolveram-se diversos modelos de misturas (tais como
os modelos de Langevin, EIEM e ELM), os quais superam algumas das de-
ficiencias dos modelos de mistura classicos. Porém, a utilizagao destes modelos

em presenca de combustao ainda nao foi realizada.
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1.3
Objetivo

O presente trabalho tem por objetivo principal implementar e avaliar
diversos modelos de mistura desenvolvidos para o céalculo da combustao tur-
bulenta pré-misturada, utilizando a abordagem Reator Parcialmente Agitado
(PaSR). Em particular, serd examinada a influéncia do grau de mistura sobre
o processo de combustao.

Uma vez que o Reator Parcialmente Misturado (PaSR) oferece o meio
mais adequado para o teste do desempenho dos modelos de mistura em si-
tuacoes reativas, os modelos de micro-mistura desenvolvidos recentemente por
Sabel nikov e Gorokhovski (2001) serao analisados considerando-se a aborda-
gem matematica do PaSR. Estes modelos sdo o modelo IEM estendido (EIEM),
o modelo de Langevin (LM) e o modelo de Langevin estendido (ELM).

A escolha dos modelos de mistura desenvolvidos por Sabel’nikov e
Gorokhovski (2001) foi feita porque estes modelos sao capazes de reproduzir
com maior fidelidade o processo de micro-mistura de um escalar quimicamente
inerte do que os modelos classicos. Espera-se, assim, uma melhor predicao
do processo de combustao turbulenta no qual o fendmeno de mistura seja
determinante. Esta é a razao pela qual um novo modelo matematico de um
PaSR generalizado serd formulado incluindo o modelo ITEM cléassico, além dos
modelos de mistura desenvolvidos por Sabel nikov e Gorokhovski (2001).

A simulagao do novo modelo de PaSR realizada neste trabalho necessita
de métodos numéricos que sejam capazes de resolver Equagoes Diferenciais
Estocasticas (Stochastic Differential Equations, SDE’s) nao lineares. Este é o
motivo pelo qual um objetivo adicional é a escolha e a implementacao de um
método numérico que resolva numericamente de maneira mais eficiente e com

uma boa precisao o modelo do PaSR.

1.4
Organizacao do trabalho

O presente trabalho é dividido em seis capitulos. No segundo capitulo,
apresentam-se os resultados de uma pesquisa bibliografica abordando, o desen-
volvimento dos modelos de mistura, desde o trabalho pionero de Curl (1963) até
aqueles modelos desenvolvidos recentemente por Sabel nikov e Gorokhovski
(2001). Também ¢é apresentada uma breve revisao bilbiografica correspon-
dente aos métodos numéricos que resolvem as equacoes diferenciais estocésticas
(SDEs).

O terceiro capitulo descreve a formulacao geral das equagoes de trans-

porte da mecanica dos fluidos, necessaria a derivacao da equacao de trans-
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porte da PDF em sua forma mais geral. Em seguida, mediante algumas trans-
formacoes matematicas e hipoteses restritivas, esta equagao da PDF trans-
portada é simplificada para o caso da operacao de um PaSR. Este capitulo é
complementado com as equagoes formuladas no apéndice A.

No quarto capitulo sao apresentadas formulacoes matematicas dos mo-
delos de mistura mais comumente utilizados na modelagem da combustao
em escoamentos turbulentos e dos modelos de mistura desenvolvidos recen-
temente por Sabel nikov e Gorokhovski (2001). Além disso, propde-se uma
formulagao que descreve a operacao de um PaSR levando em conta os modelos
de Sabel" nikov e Gorokhovski (2001). Neste capitulo também é apresentado
o método de solucdo numérica que utiliza a técnica de Monte Carlo para a
resolucao das SDEs que desenvolvem a operacao do PaSR

O quinto capitulo apresenta os resultados obtidos com os modelos de
mistura formulados no quarto capitulo para o caso de uma mistura binaria e
inerte. Em seguida, sao apresentados os resultados obtidos mediante a técnica
de Monte Carlo, para o caso do funcionamento de um PaSR levando em
conta os modelos de mistura propostos por Sabel nikov e Gorokhovski (2001).
Alguns resultados adicionais sao reportados no apéndice B.

Finalmente, no sexto e dltimo capitulo, sao apresentadas as conclusoes e

recomendacoes para trabalhos futuros.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0521467/CA




