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A
Cinética Qúımica das Reações de Combustão

A.1
Estado da Arte

A combustão de hidrocarbonetos com o ar envolve um número con-

siderável de etapas (iniciação, propagação, transferência de cadeia e ter-

minação) com a presença de espécies intermediários (também chamados de

radicais) antes da formação final de produtos (Law, 2006). A cinética qúımica

- ou mecanismo - das reações de combustão determina o tempo que um sistema

leva para atingir o estado final de equiĺıbrio (Versteeg e Malalasekera, 2007).

Idealmente, um mecanismo de cinética qúımica deve ser capaz de descr-

ever a oxidação do combust́ıvel em uma ampla faixa de condições de operação

(temperatura, pressão, riqueza, etc.) e para uma ampla gama de sistemas sim-

ples, tais como reatores de fluxo cont́ınuo, tubos de choque, chamas de difusão,

chamas pré-misturadas, etc. (Curran et al., 2004).

As taxas de consumo dos reagentes e formação dos produtos de com-

bustão aparecem no termo fonte da equação de transporte das espécies

qúımicas que participam em uma reação de combustão. Considera-se apenas a

k-ésima reação elementar reverśıvel descrita por

N
∑

i=1

ν
′

ikMi ⇔

N
∑

i=1

ν
′′

ikMi, k = 1, 2, ..., K, (A-1)

onde ν
′

ik e ν
′′

ik são os coeficientes estequiométricos das espécies qúımicas, Mi.

A taxa de progresso da k-ésima reação elementar pode ser escrita como o

produto dos coeficientes de todas as N espécies qúımicas participantes na k-

ésima reação elementar,

q̇k = kf
k

N
∏

i=1

[Mi]
ν
′

ik − kb
k

N
∏

i=1

[Mi]
ν
′′

ik , (A-2)

onde kf
k e kb

k representam respectivamente os coeficientes direito e reverso da

velocidade da k-ésima reação e [Mi] é a concentração da espécie Mi,

[Mi] ≡ [Xi] =
ρiYi

MW
, (A-3)
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onde MW é o peso molecular da mistura. O coeficiente da velocidade direito

da k-ésima reação é expresso pela lei de Arrhenius,

kf
k = AkT

m
k exp

(

−
EAk

RT

)

, (A-4)

onde R é a constante universal dos gases (8, 3143 kJ/mol-K), Ak, mk e EAk são,

para cada reação elementar, o fator pré-exponencial de Arrhenius, o expoente

da temperatura e a energia de ativação. O coeficiente reverso da k-ésima reação

é obtido a partir da constante de equiĺıbrio, Kck, definida como,

Kck =
kf

k

kb
k

=

N
∏

i=1

[Mi]
(ν

′′

ik
−ν

′

ik
) . (A-5)

A conversão da i-ésima espécie qúımica na k-ésima reação elementar,

q̇ik = d[Mik]/dt, é definida como,

q̇ik =
d[Mik]

dt
=

(

ν
′′

ik − ν
′

ik

)

q̇k =
(

ν
′′

ik − ν
′

ik

)

[

kf
k

N
∏

i=1

[Mi]
ν
′

ik − kb
k

N
∏

i=1

[Mi]
ν
′′

ik

]

,

(A-6)

logo, a taxa de produção qúımica da i-ésima espécie, ω̇i, é escrita como,

ω̇i = MW i

K
∑

k=1

q̇ik, (A-7)

onde Wi é o peso molecular da i-ésima espécie qúımica.

A.2
Mecanismos de Cinética Qúımica Detalhada

Atualmente, existem mecanismos detalhados de cinética qúımica ra-

zoavelmente confiáveis que estão dispońıveis para combust́ıveis simples

tais como o hidrogênio [Li et al., (2004); O Conaire et al., (2004); Konnov

(2008), etc.] e metano [GRI-Mech 3.0 (Smith et al., 1999); Leeds 1.5,

(Hughes et al.,2001); San Diego 20111122, etc.], cuja faixa de validade é bem

estabelecida. Trabalhos recentes permitem, descrever os processos da com-

bustão com ar de hidrocarbonetos envolvendo até quatro átomos de carbono

tais propano, butano, metanol e etanol. No entanto, a faixa de validade é tão

mais restrita quanto maior a complexidade da estrutura qúımica-molecular do

combust́ıvel.

São objetos de desenvolvimentos recentes mecanismos detalhados de

cinética para a modelagem da combustão de hidrocarbonetos representativos

a combust́ıveis ĺıquidos, como gasolina, querosene e Diesel. Estes mecanismos
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envolvem um número considerável de espécies qúımicas e reações elementares,

o que difculta a tarefa de empregá-los em uma simulação numérica.

O aparecimento de computadores com grande capacidade de processa-

mento e armazenamento de dados, e a derivação de algoritmos numéricos acu-

rados para a resolução de equações cinéticas simultâneas contribuiram decisi-

vamente para o desenvolvimento de mecanismos, os quais requerem de valores

de propriedades termoqúımicas fundamentais para poderem ser utilizados, tais

como, a energia de ativação, coeficiente de frequência de colisão, etc.

Espera-se que em um futuro próximo, os mecanismos de cinética qúımica

da oxidação dos principais hidrocarbonetos de interesse industrial, permitam

predizer, com uma boa exatidão, os diferentes fenômenos aerotermoqúımicos

relacionados à combustão.

A seguir, listam-se dois mecanismos de cinética qúımica detalhada que

foram empregados nas simulações de combustão turbulenta nos queimadores

de Endrud (2000) e Nakamura et al. (2011)

A.2.1
Mecanismo GRI-Mech 3.0

O Mecanismo GRI-Mech 3.0, que possui 325 reações qúımicas elementais

e 53 espécies qúımicas, foi utilizado para gerar a biblioteca de elementos de

chama que é utilizada para a simulação da combustão turbulenta do propano

com o oxigênio enriquecido com ar.

! GRI−Mech Vers ion 3 .0 7/30/99 CHEMKIN−I I format

! See README30 f i l e a t anonymous FTP s i t e unix . s r i . com , d i r e c t o r y g r i ;

! WorldWideWeb home page h t t p ://www.me . b e r k e l e y . edu / gr i mech / or

! t h rough h t t p ://www. g r i . org , under ’ Basic Research ’ ,

! f o r a d d i t i o n a l in fo rmat ion , con tac t s , and d i s c l a im e r

ELEMENTS

O H C N AR

END

SPECIES

H2 H O O2 OH H2O HO2 H2O2

C CH CH2 CH2(S) CH3 CH4 CO CO2

HCO CH2O CH2OH CH3O CH3OH C2H C2H2 C2H3

C2H4 C2H5 C2H6 HCCO CH2CO HCCOH N NH

NH2 NH3 NNH NO NO2 N2O HNO CN

HCN H2CN HCNN HCNO HOCN HNCO NCO N2

AR C3H7 C3H8 CH2CHO CH3CHO

END

!THERMO

! I n s e r t GRI−Mech thermodynamics here or use in d e f a u l t f i l e

!END

REACTIONS

2O+M<=>O2+M 1.200E+17 −1.000 . 00

H2/ 2.40/ H2O/15.40/ CH4/ 2.00/ CO/ 1.75/ CO2/ 3.60/ C2H6/ 3.00/ AR/ .83/

O+H+M<=>OH+M 5.000E+17 −1.000 . 00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

O+H2<=>H+OH 3.870E+04 2.700 6260.00

O+HO2<=>OH+O2 2.000E+13 .000 . 00

O+H2O2<=>OH+HO2 9.630E+06 2.000 4000.00

O+CH<=>H+CO 5.700E+13 .000 . 00

O+CH2<=>H+HCO 8.000E+13 .000 . 00

O+CH2(S)<=>H2+CO 1.500E+13 .000 . 00

O+CH2(S)<=>H+HCO 1.500E+13 .000 . 00

O+CH3<=>H+CH2O 5.060E+13 .000 . 00

O+CH4<=>OH+CH3 1.020E+09 1.500 8600.00
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O+CO(+M)<=>CO2(+M) 1.800E+10 .000 2385.00

LOW/ 6.020E+14 .000 3000.00/

H2/2.00/ O2/6.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/3.50/ C2H6/3.00/ AR/ .50/

O+HCO<=>OH+CO 3.000E+13 .000 . 00

O+HCO<=>H+CO2 3.000E+13 .000 . 00

O+CH2O<=>OH+HCO 3.900E+13 .000 3540.00

O+CH2OH<=>OH+CH2O 1.000E+13 .000 . 00

O+CH3O<=>OH+CH2O 1.000E+13 .000 . 00

O+CH3OH<=>OH+CH2OH 3.880E+05 2.500 3100.00

O+CH3OH<=>OH+CH3O 1.300E+05 2.500 5000.00

O+C2H<=>CH+CO 5.000E+13 .000 . 00

O+C2H2<=>H+HCCO 1.350E+07 2.000 1900.00

O+C2H2<=>OH+C2H 4.600E+19 −1.410 28950.00

O+C2H2<=>CO+CH2 6.940E+06 2.000 1900.00

O+C2H3<=>H+CH2CO 3.000E+13 .000 . 00

O+C2H4<=>CH3+HCO 1.250E+07 1.830 220.00

O+C2H5<=>CH3+CH2O 2.240E+13 .000 . 00

O+C2H6<=>OH+C2H5 8.980E+07 1.920 5690.00

O+HCCO<=>H+2CO 1.000E+14 .000 . 00

O+CH2CO<=>OH+HCCO 1.000E+13 .000 8000.00

O+CH2CO<=>CH2+CO2 1.750E+12 .000 1350.00

O2+CO<=>O+CO2 2.500E+12 .000 47800.00

O2+CH2O<=>HO2+HCO 1.000E+14 .000 40000.00

H+O2+M<=>HO2+M 2.800E+18 −.860 . 00

O2/ .00/ H2O/ .00/ CO/ .75/ CO2/1.50/ C2H6/1.50/ N2/ .00/ AR/ .00/

H+2O2<=>HO2+O2 2.080E+19 −1.240 . 00

H+O2+H2O<=>HO2+H2O 11.26E+18 −.760 . 00

H+O2+N2<=>HO2+N2 2.600E+19 −1.240 . 00

H+O2+AR<=>HO2+AR 7.000E+17 −.800 . 00

H+O2<=>O+OH 2.650E+16 −.6707 17041.00

2H+M<=>H2+M 1.000E+18 −1.000 . 00

H2/ .00/ H2O/ .00/ CH4/2.00/ CO2/ .00/ C2H6/3.00/ AR/ .63/

2H+H2<=>2H2 9.000E+16 −.600 . 00

2H+H2O<=>H2+H2O 6.000E+19 −1.250 . 00

2H+CO2<=>H2+CO2 5.500E+20 −2.000 . 00

H+OH+M<=>H2O+M 2.200E+22 −2.000 . 00

H2/ .73/ H2O/3.65/ CH4/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .38/

H+HO2<=>O+H2O 3.970E+12 .000 671.00

H+HO2<=>O2+H2 4.480E+13 .000 1068.00

H+HO2<=>2OH 0.840E+14 .000 635.00

H+H2O2<=>HO2+H2 1.210E+07 2.000 5200.00

H+H2O2<=>OH+H2O 1.000E+13 .000 3600.00

H+CH<=>C+H2 1.650E+14 .000 . 00

H+CH2(+M)<=>CH3(+M) 6.000E+14 .000 . 00

LOW / 1.040E+26 −2.760 1600.00/

TROE/ .5620 91.00 5836.00 8552.00/

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+CH2(S)<=>CH+H2 3.000E+13 .000 . 00

H+CH3(+M)<=>CH4(+M) 13.90E+15 −.534 536.00

LOW / 2.620E+33 −4.760 2440.00/

TROE/ .7830 74.00 2941.00 6964.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/3.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+CH4<=>CH3+H2 6.600E+08 1.620 10840.00

H+HCO(+M)<=>CH2O(+M) 1.090E+12 .480 −260.00

LOW / 2.470E+24 −2.570 425.00/

TROE/ .7824 271.00 2755.00 6570.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+HCO<=>H2+CO 7.340E+13 .000 . 00

H+CH2O(+M)<=>CH2OH(+M) 5.400E+11 .454 3600.00

LOW / 1.270E+32 −4.820 6530.00/

TROE/ .7187 103.00 1291.00 4160.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

H+CH2O(+M)<=>CH3O(+M) 5.400E+11 .454 2600.00

LOW / 2.200E+30 −4.800 5560.00/

TROE/ .7580 94.00 1555.00 4200.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

H+CH2O<=>HCO+H2 5.740E+07 1.900 2742.00

H+CH2OH(+M)<=>CH3OH(+M) 1.055E+12 .500 86.00

LOW / 4.360E+31 −4.650 5080.00/

TROE/ .600 100.00 90000.0 10000.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

H+CH2OH<=>H2+CH2O 2.000E+13 .000 . 00

H+CH2OH<=>OH+CH3 1.650E+11 .650 −284.00

H+CH2OH<=>CH2(S)+H2O 3.280E+13 −.090 610.00

H+CH3O(+M)<=>CH3OH(+M) 2.430E+12 .515 50.00

LOW / 4.660E+41 −7.440 14080.0/

TROE/ .700 100.00 90000.0 10000.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

H+CH3O<=>H+CH2OH 4.150E+07 1.630 1924.00

H+CH3O<=>H2+CH2O 2.000E+13 .000 . 00

H+CH3O<=>OH+CH3 1.500E+12 .500 −110.00
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H+CH3O<=>CH2(S)+H2O 2.620E+14 −.230 1070.00

H+CH3OH<=>CH2OH+H2 1.700E+07 2.100 4870.00

H+CH3OH<=>CH3O+H2 4.200E+06 2.100 4870.00

H+C2H(+M)<=>C2H2(+M) 1.000E+17 −1.000 . 00

LOW / 3.750E+33 −4.800 1900.00/

TROE/ .6464 132.00 1315.00 5566.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+C2H2(+M)<=>C2H3(+M) 5.600E+12 .000 2400.00

LOW / 3.800E+40 −7.270 7220.00/

TROE/ .7507 98.50 1302.00 4167.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+C2H3(+M)<=>C2H4(+M) 6.080E+12 .270 280.00

LOW / 1.400E+30 −3.860 3320.00/

TROE/ .7820 207.50 2663.00 6095.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+C2H3<=>H2+C2H2 3.000E+13 .000 . 00

H+C2H4(+M)<=>C2H5(+M) 0.540E+12 .454 1820.00

LOW / 0.600E+42 −7.620 6970.00/

TROE/ .9753 210.00 984.00 4374.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+C2H4<=>C2H3+H2 1.325E+06 2.530 12240.00

H+C2H5(+M)<=>C2H6(+M) 5.210E+17 −.990 1580.00

LOW / 1.990E+41 −7.080 6685.00/

TROE/ .8422 125.00 2219.00 6882.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+C2H5<=>H2+C2H4 2.000E+12 .000 . 00

H+C2H6<=>C2H5+H2 1.150E+08 1.900 7530.00

H+HCCO<=>CH2(S)+CO 1.000E+14 .000 . 00

H+CH2CO<=>HCCO+H2 5.000E+13 .000 8000.00

H+CH2CO<=>CH3+CO 1.130E+13 .000 3428.00

H+HCCOH<=>H+CH2CO 1.000E+13 .000 . 00

H2+CO(+M)<=>CH2O(+M) 4.300E+07 1.500 79600.00

LOW / 5.070E+27 −3.420 84350.00/

TROE/ .9320 197.00 1540.00 10300.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

OH+H2<=>H+H2O 2.160E+08 1.510 3430.00

2OH(+M)<=>H2O2(+M) 7.400E+13 −.370 . 00

LOW / 2.300E+18 −.900 −1700.00/

TROE/ .7346 94.00 1756.00 5182.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

2OH<=>O+H2O 3.570E+04 2.400 −2110.00

OH+HO2<=>O2+H2O 1.450E+13 .000 −500.00

DUPLICATE

OH+H2O2<=>HO2+H2O 2.000E+12 .000 427.00

DUPLICATE

OH+H2O2<=>HO2+H2O 1.700E+18 .000 29410.00

DUPLICATE

OH+C<=>H+CO 5.000E+13 .000 . 00

OH+CH<=>H+HCO 3.000E+13 .000 . 00

OH+CH2<=>H+CH2O 2.000E+13 .000 . 00

OH+CH2<=>CH+H2O 1.130E+07 2.000 3000.00

OH+CH2(S)<=>H+CH2O 3.000E+13 .000 . 00

OH+CH3(+M)<=>CH3OH(+M) 2.790E+18 −1.430 1330.00

LOW / 4.000E+36 −5.920 3140.00/

TROE/ .4120 195.0 5900.00 6394.00/

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

OH+CH3<=>CH2+H2O 5.600E+07 1.600 5420.00

OH+CH3<=>CH2(S)+H2O 6.440E+17 −1.340 1417.00

OH+CH4<=>CH3+H2O 1.000E+08 1.600 3120.00

OH+CO<=>H+CO2 4.760E+07 1.228 70.00

OH+HCO<=>H2O+CO 5.000E+13 .000 . 00

OH+CH2O<=>HCO+H2O 3.430E+09 1.180 −447.00

OH+CH2OH<=>H2O+CH2O 5.000E+12 .000 . 00

OH+CH3O<=>H2O+CH2O 5.000E+12 .000 . 00

OH+CH3OH<=>CH2OH+H2O 1.440E+06 2.000 −840.00

OH+CH3OH<=>CH3O+H2O 6.300E+06 2.000 1500.00

OH+C2H<=>H+HCCO 2.000E+13 .000 . 00

OH+C2H2<=>H+CH2CO 2.180E−04 4.500 −1000.00

OH+C2H2<=>H+HCCOH 5.040E+05 2.300 13500.00

OH+C2H2<=>C2H+H2O 3.370E+07 2.000 14000.00

OH+C2H2<=>CH3+CO 4.830E−04 4.000 −2000.00

OH+C2H3<=>H2O+C2H2 5.000E+12 .000 . 00

OH+C2H4<=>C2H3+H2O 3.600E+06 2.000 2500.00

OH+C2H6<=>C2H5+H2O 3.540E+06 2.120 870.00

OH+CH2CO<=>HCCO+H2O 7.500E+12 .000 2000.00

2HO2<=>O2+H2O2 1.300E+11 .000 −1630.00

DUPLICATE

2HO2<=>O2+H2O2 4.200E+14 .000 12000.00

DUPLICATE

HO2+CH2<=>OH+CH2O 2.000E+13 .000 . 00

HO2+CH3<=>O2+CH4 1.000E+12 .000 . 00

DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0821304/CA



Apêndice A. Cinética Qúımica das Reações de Combustão 261

HO2+CH3<=>OH+CH3O 3.780E+13 .000 . 00

HO2+CO<=>OH+CO2 1.500E+14 .000 23600.00

HO2+CH2O<=>HCO+H2O2 5.600E+06 2.000 12000.00

C+O2<=>O+CO 5.800E+13 .000 576.00

C+CH2<=>H+C2H 5.000E+13 .000 . 00

C+CH3<=>H+C2H2 5.000E+13 .000 . 00

CH+O2<=>O+HCO 6.710E+13 .000 . 00

CH+H2<=>H+CH2 1.080E+14 .000 3110.00

CH+H2O<=>H+CH2O 5.710E+12 .000 −755.00

CH+CH2<=>H+C2H2 4.000E+13 .000 . 00

CH+CH3<=>H+C2H3 3.000E+13 .000 . 00

CH+CH4<=>H+C2H4 6.000E+13 .000 . 00

CH+CO(+M)<=>HCCO(+M) 5.000E+13 .000 . 00

LOW / 2.690E+28 −3.740 1936.00/

TROE/ .5757 237.00 1652.00 5069.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

CH+CO2<=>HCO+CO 1.900E+14 .000 15792.00

CH+CH2O<=>H+CH2CO 9.460E+13 .000 −515.00

CH+HCCO<=>CO+C2H2 5.000E+13 .000 . 00

CH2+O2=>OH+H+CO 5.000E+12 .000 1500.00

CH2+H2<=>H+CH3 5.000E+05 2.000 7230.00

2CH2<=>H2+C2H2 1.600E+15 .000 11944.00

CH2+CH3<=>H+C2H4 4.000E+13 .000 . 00

CH2+CH4<=>2CH3 2.460E+06 2.000 8270.00

CH2+CO(+M)<=>CH2CO(+M) 8.100E+11 .500 4510.00

LOW / 2.690E+33 −5.110 7095.00/

TROE/ .5907 275.00 1226.00 5185.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

CH2+HCCO<=>C2H3+CO 3.000E+13 .000 . 00

CH2(S)+N2<=>CH2+N2 1.500E+13 .000 600.00

CH2(S)+AR<=>CH2+AR 9.000E+12 .000 600.00

CH2(S)+O2<=>H+OH+CO 2.800E+13 .000 . 00

CH2(S)+O2<=>CO+H2O 1.200E+13 .000 . 00

CH2(S)+H2<=>CH3+H 7.000E+13 .000 . 00

CH2(S)+H2O(+M)<=>CH3OH(+M) 4.820E+17 −1.160 1145.00

LOW / 1.880E+38 −6.360 5040.00/

TROE/ .6027 208.00 3922.00 10180.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

CH2(S)+H2O<=>CH2+H2O 3.000E+13 .000 . 00

CH2(S)+CH3<=>H+C2H4 1.200E+13 .000 −570.00

CH2(S)+CH4<=>2CH3 1.600E+13 .000 −570.00

CH2(S)+CO<=>CH2+CO 9.000E+12 .000 . 00

CH2(S)+CO2<=>CH2+CO2 7.000E+12 .000 . 00

CH2(S)+CO2<=>CO+CH2O 1.400E+13 .000 . 00

CH2(S)+C2H6<=>CH3+C2H5 4.000E+13 .000 −550.00

CH3+O2<=>O+CH3O 3.560E+13 .000 30480.00

CH3+O2<=>OH+CH2O 2.310E+12 .000 20315.00

CH3+H2O2<=>HO2+CH4 2.450E+04 2.470 5180.00

2CH3(+M)<=>C2H6(+M) 6.770E+16 −1.180 654.00

LOW / 3.400E+41 −7.030 2762.00/

TROE/ .6190 73.20 1180.00 9999.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

2CH3<=>H+C2H5 6.840E+12 .100 10600.00

CH3+HCO<=>CH4+CO 2.648E+13 .000 . 00

CH3+CH2O<=>HCO+CH4 3.320E+03 2.810 5860.00

CH3+CH3OH<=>CH2OH+CH4 3.000E+07 1.500 9940.00

CH3+CH3OH<=>CH3O+CH4 1.000E+07 1.500 9940.00

CH3+C2H4<=>C2H3+CH4 2.270E+05 2.000 9200.00

CH3+C2H6<=>C2H5+CH4 6.140E+06 1.740 10450.00

HCO+H2O<=>H+CO+H2O 1.500E+18 −1.000 17000.00

HCO+M<=>H+CO+M 1.870E+17 −1.000 17000.00

H2/2.00/ H2O/ .00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/

HCO+O2<=>HO2+CO 13.45E+12 .000 400.00

CH2OH+O2<=>HO2+CH2O 1.800E+13 .000 900.00

CH3O+O2<=>HO2+CH2O 4.280E−13 7.600 −3530.00

C2H+O2<=>HCO+CO 1.000E+13 .000 −755.00

C2H+H2<=>H+C2H2 5.680E+10 0.900 1993.00

C2H3+O2<=>HCO+CH2O 4.580E+16 −1.390 1015.00

C2H4(+M)<=>H2+C2H2(+M) 8.000E+12 .440 86770.00

LOW / 1.580E+51 −9.300 97800.00/

TROE/ .7345 180.00 1035.00 5417.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

C2H5+O2<=>HO2+C2H4 8.400E+11 .000 3875.00

HCCO+O2<=>OH+2CO 3.200E+12 .000 854.00

2HCCO<=>2CO+C2H2 1.000E+13 .000 . 00

N+NO<=>N2+O 2.700E+13 .000 355.00

N+O2<=>NO+O 9.000E+09 1.000 6500.00

N+OH<=>NO+H 3.360E+13 .000 385.00

N2O+O<=>N2+O2 1.400E+12 .000 10810.00

N2O+O<=>2NO 2.900E+13 .000 23150.00

N2O+H<=>N2+OH 3.870E+14 .000 18880.00
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N2O+OH<=>N2+HO2 2.000E+12 .000 21060.00

N2O(+M)<=>N2+O(+M) 7.910E+10 .000 56020.00

LOW / 6.370E+14 .000 56640.00/

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .625/

HO2+NO<=>NO2+OH 2.110E+12 .000 −480.00

NO+O+M<=>NO2+M 1.060E+20 −1.410 . 00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

NO2+O<=>NO+O2 3.900E+12 .000 −240.00

NO2+H<=>NO+OH 1.320E+14 .000 360.00

NH+O<=>NO+H 4.000E+13 .000 . 00

NH+H<=>N+H2 3.200E+13 .000 330.00

NH+OH<=>HNO+H 2.000E+13 .000 . 00

NH+OH<=>N+H2O 2.000E+09 1.200 . 00

NH+O2<=>HNO+O 4.610E+05 2.000 6500.00

NH+O2<=>NO+OH 1.280E+06 1.500 100.00

NH+N<=>N2+H 1.500E+13 .000 . 00

NH+H2O<=>HNO+H2 2.000E+13 .000 13850.00

NH+NO<=>N2+OH 2.160E+13 −.230 . 00

NH+NO<=>N2O+H 3.650E+14 −.450 . 00

NH2+O<=>OH+NH 3.000E+12 .000 . 00

NH2+O<=>H+HNO 3.900E+13 .000 . 00

NH2+H<=>NH+H2 4.000E+13 .000 3650.00

NH2+OH<=>NH+H2O 9.000E+07 1.500 −460.00

NNH<=>N2+H 3.300E+08 .000 . 00

NNH+M<=>N2+H+M 1.300E+14 −.110 4980.00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

NNH+O2<=>HO2+N2 5.000E+12 .000 . 00

NNH+O<=>OH+N2 2.500E+13 .000 . 00

NNH+O<=>NH+NO 7.000E+13 .000 . 00

NNH+H<=>H2+N2 5.000E+13 .000 . 00

NNH+OH<=>H2O+N2 2.000E+13 .000 . 00

NNH+CH3<=>CH4+N2 2.500E+13 .000 . 00

H+NO+M<=>HNO+M 4.480E+19 −1.320 740.00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

HNO+O<=>NO+OH 2.500E+13 .000 . 00

HNO+H<=>H2+NO 9.000E+11 .720 660.00

HNO+OH<=>NO+H2O 1.300E+07 1.900 −950.00

HNO+O2<=>HO2+NO 1.000E+13 .000 13000.00

CN+O<=>CO+N 7.700E+13 .000 . 00

CN+OH<=>NCO+H 4.000E+13 .000 . 00

CN+H2O<=>HCN+OH 8.000E+12 .000 7460.00

CN+O2<=>NCO+O 6.140E+12 .000 −440.00

CN+H2<=>HCN+H 2.950E+05 2.450 2240.00

NCO+O<=>NO+CO 2.350E+13 .000 . 00

NCO+H<=>NH+CO 5.400E+13 .000 . 00

NCO+OH<=>NO+H+CO 0.250E+13 .000 . 00

NCO+N<=>N2+CO 2.000E+13 .000 . 00

NCO+O2<=>NO+CO2 2.000E+12 .000 20000.00

NCO+M<=>N+CO+M 3.100E+14 .000 54050.00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

NCO+NO<=>N2O+CO 1.900E+17 −1.520 740.00

NCO+NO<=>N2+CO2 3.800E+18 −2.000 800.00

HCN+M<=>H+CN+M 1.040E+29 −3.300 126600.00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

HCN+O<=>NCO+H 2.030E+04 2.640 4980.00

HCN+O<=>NH+CO 5.070E+03 2.640 4980.00

HCN+O<=>CN+OH 3.910E+09 1.580 26600.00

HCN+OH<=>HOCN+H 1.100E+06 2.030 13370.00

HCN+OH<=>HNCO+H 4.400E+03 2.260 6400.00

HCN+OH<=>NH2+CO 1.600E+02 2.560 9000.00

H+HCN(+M)<=>H2CN(+M) 3.300E+13 .000 . 00

LOW / 1.400E+26 −3.400 1900.00/

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H2CN+N<=>N2+CH2 6.000E+13 .000 400.00

C+N2<=>CN+N 6.300E+13 .000 46020.00

CH+N2<=>HCN+N 3.120E+09 0.880 20130.00

CH+N2(+M)<=>HCNN(+M) 3.100E+12 .150 . 00

LOW / 1.300E+25 −3.160 740.00/

TROE/ .6670 235.00 2117.00 4536.00 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ 1.0/

CH2+N2<=>HCN+NH 1.000E+13 .000 74000.00

CH2(S)+N2<=>NH+HCN 1.000E+11 .000 65000.00

C+NO<=>CN+O 1.900E+13 .000 . 00

C+NO<=>CO+N 2.900E+13 .000 . 00

CH+NO<=>HCN+O 4.100E+13 .000 . 00

CH+NO<=>H+NCO 1.620E+13 .000 . 00

CH+NO<=>N+HCO 2.460E+13 .000 . 00

CH2+NO<=>H+HNCO 3.100E+17 −1.380 1270.00

CH2+NO<=>OH+HCN 2.900E+14 −.690 760.00

CH2+NO<=>H+HCNO 3.800E+13 −.360 580.00

CH2(S)+NO<=>H+HNCO 3.100E+17 −1.380 1270.00
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CH2(S)+NO<=>OH+HCN 2.900E+14 −.690 760.00

CH2(S)+NO<=>H+HCNO 3.800E+13 −.360 580.00

CH3+NO<=>HCN+H2O 9.600E+13 .000 28800.00

CH3+NO<=>H2CN+OH 1.000E+12 .000 21750.00

HCNN+O<=>CO+H+N2 2.200E+13 .000 . 00

HCNN+O<=>HCN+NO 2.000E+12 .000 . 00

HCNN+O2<=>O+HCO+N2 1.200E+13 .000 . 00

HCNN+OH<=>H+HCO+N2 1.200E+13 .000 . 00

HCNN+H<=>CH2+N2 1.000E+14 .000 . 00

HNCO+O<=>NH+CO2 9.800E+07 1.410 8500.00

HNCO+O<=>HNO+CO 1.500E+08 1.570 44000.00

HNCO+O<=>NCO+OH 2.200E+06 2.110 11400.00

HNCO+H<=>NH2+CO 2.250E+07 1.700 3800.00

HNCO+H<=>H2+NCO 1.050E+05 2.500 13300.00

HNCO+OH<=>NCO+H2O 3.300E+07 1.500 3600.00

HNCO+OH<=>NH2+CO2 3.300E+06 1.500 3600.00

HNCO+M<=>NH+CO+M 1.180E+16 .000 84720.00

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

HCNO+H<=>H+HNCO 2.100E+15 −.690 2850.00

HCNO+H<=>OH+HCN 2.700E+11 .180 2120.00

HCNO+H<=>NH2+CO 1.700E+14 −.750 2890.00

HOCN+H<=>H+HNCO 2.000E+07 2.000 2000.00

HCCO+NO<=>HCNO+CO 0.900E+13 .000 . 00

CH3+N<=>H2CN+H 6.100E+14 −.310 290.00

CH3+N<=>HCN+H2 3.700E+12 .150 −90.00

NH3+H<=>NH2+H2 5.400E+05 2.400 9915.00

NH3+OH<=>NH2+H2O 5.000E+07 1.600 955.00

NH3+O<=>NH2+OH 9.400E+06 1.940 6460.00

NH+CO2<=>HNO+CO 1.000E+13 .000 14350.00

CN+NO2<=>NCO+NO 6.160E+15 −0.752 345.00

NCO+NO2<=>N2O+CO2 3.250E+12 .000 −705.00

N+CO2<=>NO+CO 3.000E+12 .000 11300.00

O+CH3=>H+H2+CO 3.370E+13 .000 . 00

O+C2H4<=>H+CH2CHO 6.700E+06 1.830 220.00

O+C2H5<=>H+CH3CHO 1.096E+14 .000 . 00

OH+HO2<=>O2+H2O 0.500E+16 .000 17330.00

DUPLICATE

OH+CH3=>H2+CH2O 8.000E+09 .500 −1755.00

CH+H2(+M)<=>CH3(+M) 1.970E+12 .430 −370.00

LOW/ 4.820E+25 −2.80 590.0 /

TROE/ .578 122.0 2535.0 9365.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

CH2+O2=>2H+CO2 5.800E+12 .000 1500.00

CH2+O2<=>O+CH2O 2.400E+12 .000 1500.00

CH2+CH2=>2H+C2H2 2.000E+14 .000 10989.00

CH2(S)+H2O=>H2+CH2O 6.820E+10 .250 −935.00

C2H3+O2<=>O+CH2CHO 3.030E+11 .290 11.00

C2H3+O2<=>HO2+C2H2 1.337E+06 1.610 −384.00

O+CH3CHO<=>OH+CH2CHO 2.920E+12 .000 1808.00

O+CH3CHO=>OH+CH3+CO 2.920E+12 .000 1808.00

O2+CH3CHO=>HO2+CH3+CO 3.010E+13 .000 39150.00

H+CH3CHO<=>CH2CHO+H2 2.050E+09 1.160 2405.00

H+CH3CHO=>CH3+H2+CO 2.050E+09 1.160 2405.00

OH+CH3CHO=>CH3+H2O+CO 2.343E+10 0.730 −1113.00

HO2+CH3CHO=>CH3+H2O2+CO 3.010E+12 .000 11923.00

CH3+CH3CHO=>CH3+CH4+CO 2.720E+06 1.770 5920.00

H+CH2CO(+M)<=>CH2CHO(+M) 4.865E+11 0.422 −1755.00

LOW/ 1.012E+42 −7.63 3854.0/

TROE/ 0.465 201.0 1773.0 5333.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

O+CH2CHO=>H+CH2+CO2 1.500E+14 .000 . 00

O2+CH2CHO=>OH+CO+CH2O 1.810E+10 .000 . 00

O2+CH2CHO=>OH+2HCO 2.350E+10 .000 . 00

H+CH2CHO<=>CH3+HCO 2.200E+13 .000 . 00

H+CH2CHO<=>CH2CO+H2 1.100E+13 .000 . 00

OH+CH2CHO<=>H2O+CH2CO 1.200E+13 .000 . 00

OH+CH2CHO<=>HCO+CH2OH 3.010E+13 .000 . 00

CH3+C2H5(+M)<=>C3H8(+M) .9430E+13 .000 . 00

LOW/ 2.710E+74 −16.82 13065.0 /

TROE/ .1527 291.0 2742.0 7748.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

O+C3H8<=>OH+C3H7 1.930E+05 2.680 3716.00

H+C3H8<=>C3H7+H2 1.320E+06 2.540 6756.00

OH+C3H8<=>C3H7+H2O 3.160E+07 1.800 934.00

C3H7+H2O2<=>HO2+C3H8 3.780E+02 2.720 1500.00

CH3+C3H8<=>C3H7+CH4 0.903E+00 3.650 7154.00

CH3+C2H4(+M)<=>C3H7(+M) 2.550E+06 1.600 5700.00

LOW/ 3.00E+63 −14.6 18170./

TROE/ .1894 277.0 8748.0 7891.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

O+C3H7<=>C2H5+CH2O 9.640E+13 .000 . 00
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H+C3H7(+M)<=>C3H8(+M) 3.613E+13 .000 . 00

LOW/ 4.420E+61 −13.545 11357.0/

TROE/ .315 369.0 3285.0 6667.0 /

H2/2.00/ H2O/6.00/ CH4/2.00/ CO/1.50/ CO2/2.00/ C2H6/3.00/ AR/ .70/

H+C3H7<=>CH3+C2H5 4.060E+06 2.190 890.00

OH+C3H7<=>C2H5+CH2OH 2.410E+13 .000 . 00

HO2+C3H7<=>O2+C3H8 2.550E+10 0.255 −943.00

HO2+C3H7=>OH+C2H5+CH2O 2.410E+13 .000 . 00

CH3+C3H7<=>2C2H5 1.927E+13 −0.320 . 00

END

A.2.2
Mecanismo Wisconsin

O mecanismo de Wisconsisn foi o único capaz de gerar a biblioteca de

elementos de chama que necessita o FluentTM para a simulação da combustão

turbulenta do n-heptano (surrogate do querosene) com o oxigênio. Isto foi

posśıvel, devido ao baixo número de reações e espécies qúımicas deste mecan-

ismo “esqueleto”.

e l ements

h c o n

end

s pe c i e s

nc7h16 o2 n2 co2 h2o co h2 oh h2o2 ho2 h o

ch3o ch2o hco ch2 ch3 ch4 c2h3 c2h4 c2h5 c3h4 c3h5 c3h6 c3h7

c7h15−2 c7h15o2 c7ket12 c5h11co

end

r e a c t i on s

nc7h16 + h = c7h15−2 + h2 4.380 e+07 2 . 0 4760.0

nc7h16 + oh = c7h15−2 + h2o 9.700 e+09 1 . 3 1690.0

nc7h16 + ho2 = c7h15−2 + h2o2 1.650 e+13 0 . 0 16950.0

nc7h16 + o2 = c7h15−2 + ho2 2.000 e+15 0 . 0 47380.0

c7h15−2 + o2 = c7h15o2 1.560 e+12 0 . 0 0 . 0

c7h15o2 + o2 = c7ket12 + oh 4.500E+14 0 . 0 18232.712

c7ket12 = c5h11co + ch2o + oh 9.530 e+14 0 . 0 4.110 e+4

c5h11co = c2h4 + c3h7 + co 9.84E+15 0 . 0 4.02E+04

c7h15−2 = c2h5 + c2h4 + c3h6 7.045E+14 0 . 0 3.46E+04

c3h7 = c2h4 + ch3 9.600 e+13 0 . 0 30950.0

c3h7 = c3h6 + h 1.250 e+14 0 . 0 36900.0

c3h6 + ch3 = c3h5 + ch4 9.000 e+12 0 . 0 8480.0

c3h5 + o2 = c3h4 + ho2 6.000 e+11 0 . 0 10000.0

c3h4 + oh = c2h3 + ch2o 1.000 e+12 0 . 0 0 . 0

c3h4 + oh = c2h4 + hco 1.000 e+12 0 . 0 0 . 0

ch3 + ho2 = ch3o + oh 5.000 e+13 0.00 0 .

ch3 + oh = ch2 + h2o 7.500 e+06 2.00 5000.

ch2 + oh = ch2o + h 2.500 e+13 0.00 0 .

ch2 + o2 = hco + oh 4.300 e+10 0.00 −500.

ch2 + o2 = co2 + h2 6.900 e+11 0.00 500.

ch2 + o2 = co + h2o 2.000 e+10 0.00 −1000.

ch2 + o2 = ch2o + o 5.000 e+13 0.00 9000.

ch2 + o2 = co2 + h + h 1.600 e+12 0.00 1000.

ch2 + o2 = co + oh + h 8.600 e+10 0.00 −500.

ch3o + co = ch3 + co2 1.570 e+14 0.00 11800.

co + oh = co2 + h 8.987 e+07 1.38 5232.877

o + oh = o2 + h 4.000 e+14 −0.50 0 .

h + ho2 = oh + oh 1.700 e+14 0 . 0 875.

oh + oh = o + h2o 6.000 e+08 1.30 0 .

h + o2 + m = ho2 + m 3.600 e+17 −0.72 0 .

h2o /21./ co2 /5.0/ h2 /3.3/ co /2.0/

h2o2 + m = oh + oh + m 1.000 e+16 0.00 45500.

h2o /21./ co2 /5.0/ h2 /3.3/ co /2.0/

h2 + oh = h2o + h 1.170 e+09 1.30 3626.

ho2 + ho2 = h2o2 + o2 3.000 e+12 0.00 0 .

ch2o + oh = hco + h2o 5.563 e+10 1.095 −76.517

ch2o + ho2 = hco + h2o2 3.000 e+12 0.00 8000.

hco + o2 = ho2 + co 3.300 e+13 −0.40 0 .

hco + m = h + co + m 1.591E+18 0.95 56712.329

ch3 + ch3o = ch4 + ch2o 4.300 e+14 0.00 0 .

c2h4 + oh = ch2o + ch3 6.000 e+13 0 . 0 960.
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c2h4 + oh = c2h3 + h2o 8.020 e+13 0.00 5955.

c2h3 + o2 = ch2o + hco 4.000 e+12 0.00 −250.

c2h3 + hco = c2h4 + co 6.034 e+13 0 . 0 0 .

c2h5 + o2 = c2h4 + ho2 2.000 e+10 0 . 0 −2200.

ch4 + o2 = ch3 + ho2 7.900 e+13 0.00 56000.

oh + ho2 = h2o + o2 7.50E+12 0 . 0 0 .

ch3 + o2 = ch2o + oh 3.80E+11 0 . 0 9000.

ch4 + h = ch3 + h2 6.600 e+08 1.60 10840.

ch4 + oh = ch3 + h2o 1.600 e+06 2.10 2460.

ch4 + o = ch3 + oh 1.020 e+09 1.50 8604.

ch4 + ho2 = ch3 + h2o2 9.000 e+11 0.00 18700.

ch4 + ch2 = ch3 + ch3 4.000 e+12 0.00 −570.

c3h6 = c2h3 + ch3 3.150 e+15 0 . 0 85500.0

end
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B
Dados de Entrada e Sáıda do Programa Radcal e Interface

em UDF para o Acoplamento Radcal/FluentTM

A seguir, será detalhada a especificação dos parâmetros de entrada no

arquivo de entrada RC.dat, de forma que o Radcal calcule a intensidade da

radiação espectral e as demais propriedades radiantes espectrais. Da mesma

forma, serão descritos os parâmetros de sáıda e a maneira como o Radcal

imprime no arquivo de sáıda RCOUT.dat, quando um processamento é bem

sucedido.

B.1
Parâmetros de Entrada

Os dados de entrada são fornecidos no arquivo RC.dat, o qual possui

formato livre. Nele, é permitido, na primeira linha, a entrada de um dado que

representa o número de elementos, NPT, (cujo máximo 50), no qual o caminho

óptico, s, é dividido.

A segunda linha lista o tamanho do primeiro elemento DD(1) em metros,

seguido pela sua temperatura T(1) em Kelvin, e as pressões parciais (em kPa)

do dióxido de carbono, PP(1,1), vapor de água, PP(1,2), metano, PP(1,3),

monóxido de carbono, PP(1,4), oxigênio, PP(1,5) e nitrogênio, PP(1,6). A

última entrada na segunda linha corresponde à fração volumétrica da fuligem

no primeiro elemento, W(1). É importante ressaltar que o primeiro elemento

é localizado no ponto do espaço em que a intensidade da radiação espectral é

desejada, e não na vizinhança do volume computacional.

A terceira linha contém informações análogas à primeira, porém, para

o segundo elemento, e assim por diante, para todos os NPT elementos.

Finalmente, na linha NPT+2 são fornecidos a temperatura da parede, TWALL,

e os números de onda mı́nimo e máximo (em cm−1), OMMIN e OMMAX. Cabe

ressaltar que as propriedades radiantes dos gases e a fuligem para números de

onda, ω, menores que 50 cm−1 ou maiores que 10000 cm−1 são negligenciados.

A Figura B.1 mostra uma representação esquemática da maneira como

o software Radcal discretiza o domı́nio espacial, e como os parâmetros de

entrada são localizados, tanto para um sistema não homogêneno, como para o
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Figura B.1: Discretização considerada pelo programa Radcal para: (a) sistemas
não homogêneos e (b) sistemas homogêneos e isotérmicos.

caso de um sistema homogêneo e isotérmico. Para fins de exemplo, apresentam-

se dados que são fornecidos ao arquivo RC.dat como parâmetros de entrada

necessários para cálculos relativos à radiação espectral, para ambos os tipos

de sistemas, homogêneos e não homogêneos.

B.1.1
RC.dat – Arquivo de Entrada do Radcal

A seguir, mostram-se dois exemplos de dados de entrada, os quais

descrevem as condições iniciais de problemas t́ıpicos que o Radcal é capaz

de resolver. Estes dados de entrada foram retirados do relatório técnico 1042

da NIST (Grosshandler, 1993)

Como se pode perceber na Tabela B.1, a primeira linha indica o número

de elementos. Neste exemplo, o valor de 1 denota um problema de radiação

térmica de uma meio participante homogêneo e isotérmico. Na segunda linha,

a primeira coluna é a espessura óptica do elemento, L = 0, 5 m. Na terceira

coluna é colocada a temperatura do meio, 320 K, As colunas seguintes

correspondem aos dados de entrada das pressões parciais de dióxido de

carbono, vapor de água, monóxido de carbono, oxigênio, nitrogênio iguais a

0, 001, 0, 001, 0, 001, 0, 001, 20, 20 e 80, 80 kPa, respectivamente, e à fração
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Tabela B.1: Dados de entrada t́ıpicos do arquivo RC.dat para o caso de um
sistema isotérmico e homogêneo (Grosshandler, 1993).

1
0.5 320.0 0.001 0.001 0.001 0.001 20.20 80.80 1.0E-8
0.0 400.0 8000.0
0

volumétrica da fuligem, que é de 1, 0 × 10−8. Na terceira linha, a primeira

coluna é a temperatura da parede, 0 K, enquanto que nas segunda e a terceira

colunas encontram-se os números de onda, ω = λ−1, mı́nimo e máximo, 400 e

8000 cm−1, respectivamente. Finalmente na quarta linha o valor 0 indica o fim

do arquivo.

Tabela B.2: Dados de entrada t́ıpicos do arquivo RC.dat para o caso de um
sistema não-isotérmico (Grosshandler, 1993).

5
0.30 1770.0 0.1667 0.1667 0.0 0.0 0.0 0.666 0.0
0.10 1637.0 0.1520 0.1520 0.0 0.0 0.0 0.696 0.0
0.10 1438.0 0.1300 0.1300 0.0 0.0 0.0 0.740 0.0
0.10 1158.0 0.0992 0.0992 0.0 0.0 0.0 0.802 0.0
0.05 899.0 0.0705 0.0705 0.0 0.0 0.0 0.857 0.0
0.0 50.0 10000.0
0

O arquivo de entrada mostrado na Tabela B.2 para o caso de um meio

não homogêneo e não isotérmico é similar àquele da Tabela B.1 para um meio

homogêneo e isotérmico. De forma geral, as linhas apresentadas nas Tabelas

B.1 e B.2 correspondem a,

– Linha 1: número de elementos homogêneos.

– Linha 2: comprimento da célula (m), temperatura (K), pressões parciais

de CO2 (kPa), H2O (kPa), CH4 (kPa), CO (kPa), O2 (kPa), N2 (kPa)

e fuligem (kPa).

– Linhas 3 até n + 1: similar à linha 2 para o resto dos elementos.

– Linha n + 2: temperatura da parede (K), comprimento de onda mı́nimo

(cm−1), comprimento de onda máximo (cm−1).

– Linha n+3: critério de fim do arquivo (igual a 0), ou número de elementos

homogêneos para o caso seguinte.
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B.2
Parâmetros de Sáıda

Os resultados do cálculo realizado pelo Radcal podem ser encontrados

no arquivo de sáıda RCOUT.DAT, onde as condições de entrada fornecidas

no arquivo RC.dat, são resumidas em forma tabelada, seguido pelo fluxo total

de energia radiante, com unidades de W/m2 sr, que incide sobre o centro do

elemento 1.

Assim, a intensidade de radiação espectral, (QW(K) para Iλ), e a trans-

mitância (ou trasmissividade) espectral, (TTAU(K) para τλ) são listadas para

cada comprimento de onda (LAMBDA(K) para λ). O número de comprimen-

tos de onda calculados é limitado a 600, e os intervalos de comprimentos de

onda variam entre 0,005 µm a 1 µm e 18,2 µm a 200 µm.

Para o caso especial de caminho óptico uniforme (avaliado sobre o

comprimento médio do feixe, Lm), o Radcal, além de calcular a intensidade

espectral e a trasmissividade espectral em todo o dominio de comprimento

de onda prescrito, também calcula o coeficiente médio de absorção incidente,

aI(Lm), o coeficiente médio de emissão de Planck, aP (Lm), e o coeficiente

médio de absorção/emissão efetivo, aE(Lm). O Anexo B.2.1 mostra resultados

t́ıpicos calculados pelo Radcal para os dados de entrada colocados no Anexo

B.1.1

B.2.1
RCOUT.dat – Arquivo de Sáıda Criado pelo Radcal Apôs a Simulação

A Figura B.2 apresenta mediante o arquivo RCOUT.dat, os resulta-

dos t́ıpicos calculados pelo Radcal, das propriedades radiantes da mistura

isotérmica e homogênea descrita pela Tabela B.1.

A transmitância espectral, função do comprimento de onda, é mostrada

na Figura B.3, cujos dados foram obtidos daqueles apresentados no arquivo

RCOUT.dat da Figura B.1.
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Figura B.2: Dados de sáıda do RCOUT.dat fornecido pela simulação do Radcal
para as condições iniciais descrito pela Tabela A.1 (Grosshandler, 1993).

Figura B.3: Transmitância espectral de um sistema de 0, 5 m de diâmetro a 1
atm e 320 K, para uma mistura de gases composto por CO2, H2O, CH4, CO,
e fuligem (Grosshandler, 1993).
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B.3
Implementação da Interface em UDF para o Acoplamento entre o Radcal
e o FluentTM

A presente rotina corresponde à interface desenvolvida na UDF que

permite acoplar o Radcal com o FluentTM .

/∗ ∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗ ∗/

/∗ Arqu ivo r a d c a l f s p e c i e s . c ∗/

/∗ Ca lcu la o Co e f i c i e n t e de Radiacao E sp e c t r a l sob r e v a r i a s f a i x a s de ∗/

/∗ comprimento de onda , para i s t o , obtem−se a ajuda do s o f t w ar e RADCAL ∗/

/∗ d e s en v o l v i d o em FORTRAN ∗/

/∗ ∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗ ∗/

#include " udf . h "

#include " p d f _ p r o p s . h "

#include " m a t e r i a l s . h "

#include " s g _ m e m . h "

#include " mem . h "

#include <math . h>

/∗ SUBROTINA FORTRAN DO RADCAL ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

extern r e a l radcalv MOD radcal ( r e a l ∗dd , r e a l ∗ rct , r e a l ∗ spec i e1 ,

r e a l ∗ spec i e2 , r e a l ∗ spec i e3 , r e a l ∗ spec i e4 , r e a l ∗ spec i e5 , r e a l ∗ twal l ,

r e a l ∗ommin , r e a l ∗ommax, r e a l ∗nom2 ) ;

DEFINE WSGGM ABS COEFF( radca l f o r t ran2 , c , t , xi , p t , s , soot conc , Tcel l , nb ,

ab wsggm , ab soot )

{

/∗ IDENTIFICACAO DOS INDICES DAS ESPECIES ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

Mater ial ∗m = THREAD MATERIAL( t ) ;

int i c o 2 = m ixtu re spe c i e i ndex (m, " co2 " ) ;

int i h2o = mixtu re spe c i e i ndex (m, " h2o " ) ;

int i n2 = mix tu r e spe c i e i ndex (m, " n2 " ) ;

int i o 2 = mix tu r e spe c i e i ndex (m, " o2 " ) ;

int i c o = mix tu r e spe c i e i ndex (m, " co " ) ;

int i c3h8 = mix tu r e sp ec i e i ndex (m, " c3h8 " ) ;

/∗ f r a c . mass . f u l . ( Y soot )=conc . mass . f u l . (M ou so o t c onc )/ dens . gas ( rh o ga s ) ∗/

/∗ f r a c . v o l . f u l . ( s v f ) = f r a c . mass . f u l . ( Y soot )∗ dens . gas ( rh o g as )/ dens . f u l . ( r h o s o o t ) ∗/

/∗ POR TANTO ∗/

/∗ f r a c . v o l . f u l . ( s v f ) = conc . mass . f u l . (M ou so o t c on c )/ dens . f u l . ( r h o s o o t ) ∗/

/∗ Conver t i r em fr aca o v o l ume t r i c a ∗/

r e a l s v f = soot conc / ( 2000 ) ; /∗ Armazena a f r a c . v o l . da f u l . a s e r usado como dado ∗/

/∗ DECLARACAO E LEITURA DAS VARIAVEIS QUE PRECISA O RADCAL PARA GASES ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l r c t = C T( c , t ) ; /∗ Temperatura l i d o desde o f l u e n t para a s s i g na r a v a r i á v e l T ∗/

r e a l y co2 = Pdf Yi ( c , t , i c o2 ) ; /∗ Fracao máss . d i o x i d o de carbono l i d a desde f l u e n t ∗/

r e a l y h2o = Pdf Yi ( c , t , i h2o ) ; /∗ Fracao máss ica da agua l i d a desde o f l u e n t ∗/

r e a l y n2 = Pdf Yi ( c , t , i n2 ) ; /∗ Fracao máss ica do n i t r o g e n i o l i d a p e l o o f l u e n t ∗/

r e a l y o2 = Pdf Yi ( c , t , i o 2 ) ; /∗ Fracao máss ica do o x i g e n i o l i d a desde o f l u e n t ∗/

r e a l y c3h8 = Pdf Yi ( c , t , i c3h8 ) ; /∗ Fracao máss ica do o x i g e n i o l i d a desde o f l u e n t ∗/

/∗ CALCULO DO PESO MOLECULAR MEDIO ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l PM medio = pow( y co2 /44 + y h2o /18 + y n2 /28 + y o2 /16 + y c3h8 /44 , −1);

/∗ CONVERSAO DOS GASES A FRACAO MOLAR ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l s pe c i e 1 = y co2 ∗PM medio/44; /∗ Armaz . f r a c . molar CO2 do f l u e n t e a s s i gn a ao r a d c a l ∗/
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r e a l s pe c i e 2 = y h2o∗PM medio/18; /∗ Armaz . f r a c . molar H2O do f l u e n t e a s s i gn a ao r a d c a l ∗/

r e a l s pe c i e 3 = 0 . 0 ; /∗ Armaz . f r a c . molar n−C7H14 do f l u e n t e a s i gna para r a d c a l ∗/

r e a l s pe c i e 4 = 0 . 0 ; /∗ Armaz . f r a c . molar CO e a s s i g n a para o r a d c a l ∗/

r e a l s pe c i e 5 = sv f ; /∗ Armaz . f r a c . molar da FULIGEM do f l u e n t e a s s i g na Para o r ad c a l ∗/

/∗ DADOS DE ENTRADA DO NUMEROS DE ONDA E TEMPERATURA DA PAREDE ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l twa l l = 5 00 . 0 ; /∗ t emperatura da parede em K∗/

r e a l dd = 0 .1892 ; /∗ caminho op t i c o l i d o p e l o r ad c a l . CONFIG. CIL . = 0.946 x0 .200 ∗/

r e a l ommin ; /∗ cor r e sponde a um comprimento de onda maximo 5 microm ∗/

r e a l ommax ; /∗ cor r e sponde a um comprimento de onda minimo 4 microm ∗/

r e a l nom2 ;

/∗ Assignacao das v a r i a v e s l i d o s do FLUENT para ex e c u ta r o RADCAL ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

/∗ [ 2 , 2 .62 , 2 .94 , 3 .57 , 4 .17 , 4 .70 , 7 .0 , 8 .62 10 20 40 80 100 ] ∗/

/∗ r e a l OMEGAMIN [ 8 ] = {1000 , 1160 , 1420 , 2130 , 2400 , 2800 , 3400 , 3820} ; ∗/

/∗ r e a l OMEGAMAX[ 8 ] = {1160 , 1420 , 2130 , 2400 , 2800 , 3400 , 3820 , 10000} ; ∗/

/∗ IMPORTANTE.− Condic ionar o v a l o r do c o e f i c i e n t e de ab so r ç ã o dos g a s e s i g u a l a ZERO ∗/

/∗ i s t o , como r e s u l t a d o que ”ab = ab wsggm + ab s o o t ” e o RADCAL re to rna o v a l o r de ab ∗/

/∗ o qua l s e r á a s s i gnado a v a r i a v e l a b soo t , por t an to ab swggm dev de se r ze ro . ∗/

∗ab wsggm = 0 . 0 ;

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−∗/

switch (nb)

{

/∗ U t i l i z a o RADCAL e c a l c u l a em todo o e s p e c t r o o c o e f de ab so r cao media ∗/

case 0 : ommin = 50 , ommax = 10000 , nom2 = 46 6 . 0 ;

∗ ab soot = radcalv MOD radcal(&dd , &rct , &spec i e1 , &spec i e2 , &spec i e3 ,

&spec i e4 , &spec i e5 , &twal l , &ommin , &ommax, &nom2 ) ;

}

}
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C
Coeficiente de Absorção Global Mediante o Modelo de Soma

Ponderada de Gases Cinzas (WSGGM) – Programação em
UDF do modelo WSGGM(Mossi)

C.1
Função Definida Pelo Usuário (UDF) para o modelo WSGGM(Mossi)

A presente rotina calcula o coeficiente de absorção global da fuligem

seguindo o modelo de Soma Ponderada dos Gases Cinzas (WSGGM), levando

em consideração os coeficientes polinomiais de Mossi (2011), os quais foram

obtidos a partir do banco de dados HITEMP.

/∗ ∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗ ∗/

/∗ Arqu ivo MOSSI WSGGM. c ∗/

/∗ Ca lcu la o Co e f i c i e n t e de Radiacao u t i l i z a d o a Soma Ponderada dos ∗/

/∗ Gases Cinzas segundo os dados d e s en v o l v i d o s por MOSSI (2011) ∗/

/∗ ∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗∗ ∗/

#include " udf . h "

#include " p d f _ p r o p s . h "

#include " m a t e r i a l s . h "

#include " s g _ m e m . h "

#include " mem . h "

#include <math . h>

DEFINE WSGGM ABS COEFF(ABS WSGGM MOSSI, c , t , xi , p t , s , soot conc , Tcel l ,

nb , ab wsggm , ab soot )

{

/∗ IDENTIFICACAO DOS INDICES DAS ESPECIES ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

Mater ial ∗m = THREAD MATERIAL( t ) ;

int i c o 2 = m ixtu re spe c i e i ndex (m, " co2 " ) ;

int i h2o = mixtu re spe c i e i ndex (m, " h2o " ) ;

int i n2 = mix tu r e spe c i e i ndex (m, " n2 " ) ;

int i o 2 = mix tu r e spe c i e i ndex (m, " o2 " ) ;

int i c o = mix tu r e spe c i e i ndex (m, " co " ) ;

int i c3h8 = mix tu r e sp ec i e i ndex (m, " c3h8 " ) ;

/∗ DECLARACAO E LEITURA DAS VARIAVEIS QUE PRECISA O RADCAL PARA GASES ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l p s i s t = 1 . 0 ; /∗ Assumido para o prob lema de 1 atm ∗/

r e a l y co2 = Pdf Yi ( c , t , i c o2 ) ; /∗ Frac . máss . d i o x i d o de carbono l i d o desde o f l u e n t

∗/

r e a l y h2o = Pdf Yi ( c , t , i h2o ) ; /∗ Fracao máss ica da agua l i d a desde o f l u e n t ∗/

r e a l y n2 = Pdf Yi ( c , t , i n2 ) ; /∗ Fracao máss ica do n i t r o g e n i o l i d a desde o f l u e n t

∗/

r e a l y o2 = Pdf Yi ( c , t , i o 2 ) ; /∗ Fracao máss ica do o x i g e n i o l i d a desde o f l u e n t ∗/

r e a l y c3h8 = Pdf Yi ( c , t , i c3h8 ) ; /∗ Fracao máss ica do o x i g e n i o l i d a desde o f l u e n t

∗/

/∗ CALCULO DO PESO MOLECULAR MEDIO (MUITO APROXIMADO) ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l PM medio = pow( y co2 /44 + y h2o /18 + y n2 /28 + y o2 /16 + y c3h8 /44 , −1);
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/∗ CONVERSAO DOS GASES A PRESSÃO PARCIAL ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l x co2 = y co2 ∗PM medio/44;

r e a l x h2o = y h2o∗PM medio/18;

r e a l p co2 = x co2 ∗ p s i s t ;

r e a l p h2o = x h2o∗ p s i s t ;

r e a l p = p co2 + p h2o ;

/∗ CAMINHO OPTICO FORNECIDO ( manualmente ) ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

r e a l Lm = 0 .1892 ; /∗ Config c i l i n d r i c a i g u a l a 0.946 x0 .200 metros ∗/

int i , j ;

double TT[ 4 ] ;

double Ae [ 3 ] = {0 , 0 , 0} ;

double Epsi lon = 0 ;

/∗ ===================================== ∗/

/∗ DECLARACAO DAS TABELAS WSGGM DE MOSSI ∗/

/∗ ===================================== ∗/

/∗ para p h2o / p co2 = 1 ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

double BB1[3 ] [ 4 ]={ 4 . 0 831 e−1, 1.1982 e−4, −7.3069 e−10, −2.24117 e−11, 2.7241 e−1, −1.4359 e−4,

6.4469 e−8, −1.5907 e−11, 0.8683 e−1, 7.4289 e−6, −5.3027 e−8, 1.5944 e−11};

double KAPPA1[3 ]={0 . 5023 , 9 . 3261 , 1.8109 e2 } ;

/∗ para p h2o / p co2 = 2 ∗/

/∗ −−−−−−−−−−−−−−−−−−−− ∗/

double BB2[3 ] [ 4 ]={ 3 . 6 586 e−1, 1.2215 e−4, 0.3844 e−7, −3.3917 e−11, 2.5820 e−1, −0.3474 e−4,

−0.3223 e−7, 0.6287 e−11, 1.2252 e−1, −0.5629 e−4, −0.1780 e−7, 0.9547 e−11};

double KAPPA2[3 ]={0 . 5240 , 9 . 0553 , 1.4199 e2 } ;

/∗ =============================== ∗/

/∗ ================ ∗/

/∗ CALCULOS PREVIOS ∗/

/∗ ================ ∗/

p = p h2o + p co2 ;

TT[ 0 ] = 1 ; TT[ 1 ] = Tce l l ; TT[2]= Tce l l ∗Tce l l ; TT[3]= Tce l l ∗Tce l l ∗Tce l l ;

/∗ ==================== ∗/

/∗ CALCULOS DE ab wsggm ∗/

/∗ ==================== ∗/

i f ( p h2o/p co2 < 1 . 5 ) /∗ U t i l i z a os dados da pr ime i ra t a b e l a ∗/

{

for ( i =0; i <=2; i++)

{

for ( j =0; j <=3; j++)

{

Ae [ i ] = Ae [ i ] + BB1 [ i ] [ j ]∗TT[ j ] ;

}

Epsi lon = Epsi lon + Ae [ i ]∗ (1 − exp(−KAPPA1[ i ]∗p∗Lm) ) ;

}

}

else /∗ U t i l i z a os dados da segunda t a b e l a ∗/

{

for ( i =0; i <=2; i++)

{

for ( j =0; j <=3; j++)

{

Ae [ i ] = Ae [ i ] + BB2 [ i ] [ j ]∗TT[ j ] ;

}

Epsi lon = Epsi lon + Ae [ i ]∗ (1 − exp(−KAPPA2[ i ]∗p∗Lm) ) ;

}

}

∗ab wsggm = −(1/Lm)∗ l og (1−Epsi lon ) ; /∗ Retorna o v a l o r do c o e f i c i e n t e de ab so r ç ã o ∗/

}
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D

Coeficiente de Absorção Espectral da Fuligem Segundo a
Teoria de Rayleigh – Formulação e Programação em UDF

D.1
Teoria de Absorção/Espalhamento de Rayleigh para o Cálculo das Pro-
priedades Radiantes da Fuligem

Tal como foi apresentado no Caṕıtulo 3, o coeficiente de absorção

espectral para a fuligem, segundo a teoria de espalhamento Mie na aproximação

Rayleigh, é definido como,

asoot,λ =
36πnq

(n2 − q2 + 2)2 + 4n2q2

fV

λ
= Cλ

fV

λ
, (D-1)

sendo que,

Cλ =
36πnq

(n2 − q2 + 2)2 + 4n2q2
. (D-2)

Estas expressões são válidas quando dp << λ, o que é o caso para

part́ıculas de fuligem. Segundo a Equação (D-2), Cλ representa uma expressão

que depende da parte real e imaginária do ı́ndice de refração, m = n + qi, que

por sua vez, depende do comprimento de onda. Chang e Charalampopoulos

(1990) caracterizaram a dependência de n e q com o comprimento de onda. A

relação funcional emṕırica de n e q com λ obtida por estes autores é,

n = 1, 811 + 0, 1263 lnλ + 0, 270 ln2 λ + 0, 0417 ln3 λ, (D-3)

q = 0, 5821 + 0, 1213 lnλ + 0, 2309 ln2 λ − 0, 0100 ln3 λ, (D-4)

cuja aplicação é indicada nas faixas de comprimentos de onda λ ∈ [0, 4, 30] µm.

D.2
Cálculo do Coeficiente de Absorção Equivalente da Fuligem Através da
Teoria de Rayleigh e Aplicando-se a Metodologia de Discretização Valor
Médio

Uma vez que o Fluent aceita, para cada faixa de comprimento de onda,

apenas um valor constante do coeficiente de absorção, asoot,j ( j = 1, 2, . . .Nb),
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Figura D.1: Curva do coeficiente de absorção espectral da fuligem segundo a
teoria de espalhamento Rayleigh e seu equivalente aplicando a abordagem de
Modelo de Banda Larga-Cinza (GWB).

precisa-se implementar, via UDF, a conversão de asoot,λ [Equação (D-1)], em

seu análogo discreto. Para isto é aplicada a abordagem de Modelo Banda

Larga-Cinza (Gray Wide Band Model, GWB), que estabelece, para uma faixa

de comprimento de onda delimitada por λj e λj+1, um coeficiente de absorção

equivalente, asoot,j . Aplicando metodologia de discretização de “valor médio”,

obtem-se a seguinte expresão,

asoot,j =
1

∆λj

∫ λj+1

λj

CλfV

λ−1
dλ =

Co,jfV

λj+1 − λj

∫ λj+1

λj

λ−1dλ, (D-5)

onde ∆λj = λj+1 − λj. Nota-se que fV independe do comprimento de onda e

que, por conveniência, o valor de Cλ é equivalente a Co,j, o que será assumido

por simplicidade, como sendo constante para cada faixa cinza. A Figura D.1

ilustra este procedimento de cálculo do coeficiente de absorção equivalente da

fuligem, asoot,j , para cada j-ésima faixa de comprimento de onda.

A resolução da Equação (D-5) fornece o seguinte resultado para o

coeficiente de absorção equivalente para a j-ésima faixa “cinza”,

asoot,j =
Co,jfV ln

(

λj+1

λj

)

λj+1 − λj

, (D-6)

sendo que,

Co,j = Cλ(λj), (D-7)

que é resolvido com o emprego das Equações. (D-2), (D-3) e (D-4). Note-se que

a Equação (D-6) pode ser reescrita, para cada j-ésima banda “cinza”, como,
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Tabela D.1: Discretização “valor médio”. Valores de Co,j e Kj aplicados à UDF
para cada faixa de comprimento de onda.

j λj — λj+1 (µm) Co,j Kj

1 1,00 — 2,62 4.13 2456402.11
2 2,62 — 2,94 4.22 1519286.56
3 2,94 — 3.57 4.11 1267099.34
4 3,57 — 4,17 3.86 998742.34
5 4,17 — 4,70 3.60 812539.64
6 4,70 — 7,00 3.38 332004.76
7 7,00 — 8,62 2.58 235380.97
8 8,62 – 10,0 2.19 133574.46
9 10,0 — 20,0 1.93 117079.71
10 20,0 — 40,0 1.02 35189.94
11 40,0 — 70,0 0.52 9747.53
12 70,0 — 100 0.31 9747.53

asoot,j = KjfV , (D-8)

onde

Kj =
Co,j ln

(

λj+1

λj

)

λj+1 − λj
, (D-9)

é um valor que depende apenas da faixa de comprimento de onda. A Tabela

D.1 mostra os valores de Co,j e Kj para 12 faixas de comprimento de onda, as

quais foram empregados na implementação da UDF no cálculo do coeficiente de

radiação espectral, e, a Figura D.2 mostra a dependência com o comprimento

de onda de Cλ e Kj , os quais foram calculados mediante as respectivas

Equações (D-2) e (D-9).

D.3
Funções Definidas Pelo Usuário (UDF)

A seguir, são escritas, em linguagem C das UDFs, as implementações re-

alizadas para o cálculo do coeficiente de absorção da fuligem aplicando-se a teo-

ria de absorção/espalhamento de Rayleigh, e empregando-se as discretização

“valor médio”.

D.3.1
Implementação do Modelo Raileigh

A seguinte rotina permite calcular o coeficiente de absorção da fuligem

segundo a teoria de absorção/espalhamento Rayleigh, aplicando-se a metodolo-
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Figura D.2: Comparação entre os valores anaĺıticos e de discretização de Cλ(λ)
e K(λ) = Cλ(λ)/λ como função do comprimento de onda.

gia de discretização “Valor Médio”.

#include " udf . h "

DEFINE WSGGM ABS COEFF( abs rayleigh DISCRETIZADO , c , t , xi , p t , s , soot conc , Tcel l ,

nb , ab wsggm , ab soot )

{

/∗ f r a c . mass . f u l . ( Y soot ) = conc . mass . f u l . (M ou so o t c onc ) / dens . gas ( r ho ga s ) ∗/

/∗ f r a c . v o l . f u l . ( s v f ) = f r a c . mass . f u l . ( Y soot ) ∗ dens . gas ( rh o g as ) / dens . f u l . ( r h o s o o t ) ∗/

/∗ POR TANTO ∗/

/∗ f r a c . v o l . f u l . ( s v f ) = conc . mass . f u l . (M ou s oo t conc ) / dens . f u l . ( r h o s o o t ) ∗/

/∗ Conver t i r em fr aca o v o l ume t r i c a ∗/

r e a l s v f = soot conc / ( 2000 ) ; /∗ Armazena a f r a c . v o l . da f u l . ( s v f ) ∗/

switch (nb)

{

case 0 :

{

∗ ab soot = 2456402.11 ∗ s v f ;

}

break ;
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case 1 :

{ ∗ ab soot = 1519286.56 ∗ s v f ;

}

break ;

case 2 :

{

∗ ab soot = 1267099.34 ∗ s v f ;

}

break ;

case 3 :

{

∗ ab soot = 998742.34 ∗ s v f ;

}

break ;

case 4 :

{

∗ ab soot = 812539.64 ∗ s v f ;

}

break ;

case 5 :

{

∗ ab soot = 584888.16 ∗ s v f ;

}

break ;

case 6 :

{

∗ ab soot = 332004.76 ∗ s v f ;

}

break ;

case 7 :

{

∗ ab soot = 235380.97 ∗ s v f ;

}

break ;

case 8 :

{

∗ ab soot = 133574.46 ∗ s v f ;

}

break ;

case 9 :

{

∗ ab soot = 35189.94 ∗ s v f ;

}

break ;

case 10 :

{

∗ ab soot = 9747.53 ∗ s v f ;

}

break ;

case 11 :

{

∗ ab soot = 3671.16 ∗ s v f ;

}

break ;

}

}
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E

Levantamento das Curvas de Vaporização para o n-heptano
de n-dodecano(querosene)

A seguir apresentam-se as curvas de pressão de saturação do n-heptano e

do n-dodecano, componentes representativos do querosene. Cabe ressaltar que

o n-dodecano é o principal componente do querosene.

Estas curvas foram obtidos de equações semi-emṕıricas formuladas por

Sazhin (2006) e das constantes fornecidas pelo NIST (National Institute of

Standards and Technology) para a equação de Antoine,

log10 ps = A −

(

B

T + C

)

, (E-1)

onde ps e T são a pressão de saturação (em bar) e a temperatura (em K) da

substância, e onde A, B e C são parâmetros emṕıricos, espećıficos para cada

substância. Assim, o NIST reporta das constantes A, B e C para o n-heptano

e o n-dodecano, que foram obtidas do trabalho de Williamham et al. (1945), e

que são apresentados na Tabela E.1.

Por outra parte, Sazhin (2006) compilou uma série de formulações semi-

empŕıricas de propriedades termodinâmicas do n-Tetradecano, n-heptano, n-

dodecano e Diesel, que descrevem a vaporização, ignição e quebra de got́ıculas

destes combust́ıveis. Para o caso do n-heptano e do n-dodecano foram levan-

tadas Sazhin (2006) as seguintes formulações semi-emṕıricas,

ps = 104,02677−1258,34/(T−53,85), (E-2)

ps = 6, 894757× 10−5
× e12,12767−3743,84/(T−93,022) , (E-3)

onde ps e T são a pressão de saturação e a temperatura expressa em bar e K,

respectivamente. Note-se que a Equação (E-2) apresenta, para o n-heptano, a

Tabela E.1: Parâmetros emṕıricos da Equação de Antoine para o n-heptano e
o n-dodecano obtidos do trabalho de Williamham et al. (1945).

HIDROCARBONETO A B C
n-heptano 4,02832 1268,636 -56,199
n-dodecano 4,10549 1625,928 -92,839
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Figura E.1: Curvas de pressão de saturação do n-heptano e do n-dodecano.

solução da equação geral de Antoine [Equação (E-1)], e onde os coefcientes A, B

e C, reportados por Sazhin (2006) são muito semelhantes àqueles apresentados

por Williamham et al. (1945).

A Figura E.1 mostra as curvas de vaporização obtidas das formulações de

Sazhin (2006) [Equações (E-2) e (E-3)] e com os dados de A, B e C do NIST

(Williamham et al., 1945) usados na Equação de Antoine [Equação (E-1)].

Nela mostra-se que, para o caso do n-dodecano, tanto a equação fornecida por

Sazhin (2006) quanto os dados reportados pela NIST (Williamham et al., 1945)

levam a uma mesma curva de saturação. Contudo, para o caso do n-heptano,

as curvas de saturação da equação de Antoine [Equação (E-1)] apresentam

pequenas discrepâncias.

De posse das curvas de pressão de saturação para o n-heptano e o n-

dodecano, é posśıvel obter, para qualquer pressão, a temperaturas de ebulição.

Além da curva de saturação do combust́ıvel empregado, é necessário fornecer

ao FluentTM a temperatura de ebulição. Assim, a Tabela E.2 apresenta a

temperatura de ebulição do n-heptano e do n-dodecano obtidas para 0, 1 e 0, 3

MPa.

Na simulação do queimador de Nakamura et al. (2011), o n-heptano é

considerado como representativo das propriedades f́ısicas do querosene. Desta

forma, escolheu-se a formulação (E-3) para descrever a curva de saturação do

DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0821304/CA
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n-heptano, resultando nas temperaturas de ebulição de 366, 4 e 408, 4 K para

pressões de operação do queimador de 0, 1 e 0, 3 MPa, respectivamente.

Tabela E.2: Temperaturas de ebulição do n-heptano e do n-dodecano para 0, 1
e 0, 3 MPa, obtidas das formulações de Sazhin (2006) e dos dados reportados
pelo NIST [Williamham et al. (1945)].

Pressão n-heptano n-dodecano
(MPa) Sazhin (2006) NIST Sazhin (2006) NIST

0,1 366,4 K 371,2 K 489,1 K 489,0 K
0,3 408,4 K 413,5 K 541,2 K 541,0 K

Cabe ressaltar que uma vez que não se dispõe de modelo de cinética

qúımica de combustão do n-dodecano, também é empregado o modelo cinético

de Wisconsin (Patel et al., 2004) para a combustão do n-heptano.
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