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Resumo

Souza, Oberdan Miguel Rodrigues de; Braga, Sérgio Leal; Dourado,
Wladimyr Mattos da Costa. Modelo de PDF Presumida com
Cinética Quimica Tabulada Aplicada para a Combustao em
sprays. Rio de Janeiro, 2016. 90p. Tese de Doutorado — Departa-
mento de Engenharia Mecanica, Pontificia Universidade Catolica do
Rio de Janeiro.

Neste trabalho, foi desenvolvida uma modificagao do modelo para
simulagao de sprays Diesel com o método de PDF presumida e cinética
quimica tabulada. Através do acoplamento entre a parte quimica e a parte
turbulenta, avaliou-se os efeitos do spray com a metodologia flamelet. Onde
o conceito flamelet trata a chama difusiva e transiente como um conjunto
de chamas unidimensionais, utilizando o modelo de PDF presumida para
a avaliacao dos valores turbulentos. A validagdo do modelo foi realizada
com dados experimentais do laboratério Sandia, em uma cAmara a volume
constante. A validacao e a aplicagcao do modelo foram conduzidas em
diferentes tipos de ensaios experimentais: avaliagdo e comparagao para
diferentes modelos de cinética quimica do n-heptano, validacao do método
para o modelo de turbuléncia k — € na camara de volume constante do
Sandia para o n-heptano nao reativo, validacao e comparagao do modelo
para o spray reativo e aplicagao de modelo para o estudo comprimento do
ancoramento de chama e para o tempo de atraso de ignicao do n-heptano
para diferentes temperaturas ambientes. Em geral,a modelagem proposta
tem demonstrado excelente capacidade de previsao para a combustao com
spray Diesel numa vasta gama de aplicagoes e é um candidato altamente

promissor para outras aplicagoes em motores Diesel.

Palavras—chave

PDF Presumida; Spray Diesel; Flamelet; Cinética Quimica Tabulada;

Motor Diesel
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Abstract

Souza, Oberdan Miguel Rodrigues de; Braga, Sérgio Leal(Advisor);
Dourado, Wladimyr Mattos da Costa (Co-advisor) . Presumed PDF
Model with Tabulated Chemical Kinetic applied for Spray
Combustion. Rio de Janeiro, 2016. 90p. Thesis — Departamento de
Engenharia Mecénica, Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.

In this work, a modification of the model for the simulation of diesel
sprays with the presumed PDF method and tabulated chemical kinetics
was developed. Through the coupling between the chemical part and the
turbulent part, the effects of the spray were evaluated for the flamelet
methodology. Where the textit flamelet concept treats the diffusive and
transient flame as a set of one-dimensional flames, using the presumed PDF
model for the evaluation of turbulent values. The validation of the model
was performed with experimental data from the Sandia laboratory, in a
chamber at constant volume. The validation and application of the model
were conducted in different types of experimental trials: evaluation and
comparison for different chemical kinetics models of n-heptane, validation
of the method for the turbulence model k—e in the constant volume chamber
of the Sandia for non-reactive n-heptane, validation and comparison of the
model for the reactive spray and model application for the study of the flame
anchoring length and for the ignition delay time of n-heptane at different
ambient temperatures. In general, the proposed modeling has demonstrated
excellent predictive capacity for diesel spray combustion in a wide range of
applications and is a highly promising candidate for other applications in

diesel engines.

Keywords

Presumed PDF'; Diesel Spray; Flamelet; Tabulated Chemistry Kinetics;

Diesel Engine
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1
Introducao

Nas ultimas décadas, aumentou-se a demanda em pesquisas automotivas,
principalmente referentes a motores Diesel, visando principalmente a reducao
de emissoes decorrente da combustao. O sucesso do motor Diesel se deve a
sua alta eficiéncia energética, confiabilidade, durabilidade e baixo custo de
producao. Infelizmente a combustao Diesel é afetada por significativas emissoes
que levam a formagao de fuligem e 6xidos de nitrogénio. Recentemente com as
exigéncias de legislacoes mais rigorosas para emissoes de poluentes, surgiu a
necessidade de uma compreensao mais profunda dos fendmenos de combustao
com o objetivo de desenvolver ferramentas que auxiliem na redugao dessas
emissoes.

Assim, pesquisas na area de combustao Diesel seguem duas vertentes:
pesquisas experimentais e numéricas, as quais devem sempre ser desenvolvidas
em paralelo. O foco principal desse trabalho é a pesquisa numérica. Pesquisas
em Dinamica dos Fluidos Computacionais (DFC) fornecem um apoio para
ampliar o conhecimento do fenémeno fisico auxiliando no desenvolvimento
industrial e metodologico. Estudos numéricos favorece uma compreensao dos
processos fisicos, especialmente aqueles que sao de dificeis medigoes ou que nao
possuem um processo de medicao eficaz.

A modelagem da combustao turbulenta é uma tarefa particularmente
dificil devido ao ntimero de reagoes quimicas que interagem com a difusao
e o movimento turbulento. A turbuléncia envolve uma grande variedade de
escalas de comprimento, tempo e velocidade dos menores vortices, que sao
muito menores do que as escalas dos maiores vortices e esta diferenca cresce
com o aumento do ntiimero de Reynolds.

O fenémeno da combustao é governada pelas equagoes conservagao de
massa,quantidade de movimento, energia e de espécies quimicas, resultando
em um grande conjunto de equagoes diferenciais parciais. As equacoes de con-
servacao podem ser discretizadas utilizando diferentes técnicas como volumes
finitos, diferencas finitas e elementos espectrais. A modelagem do escoamento
turbulento esta associada a dificuldade adicional na qual a escala de menor

comprimento é descrita por Kolmogorov como a escala proporcional ao nimero
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de Reynolds Re %/*. Tipicamente, o escoamento em motores Diesel ocorre a
altos niimeros de Reynolds com a presenca de escalas de comprimento muito
pequenas, levando a necessidade de um niimero de pontos da malha muito ele-
vado para a resolugao completa do problema [11]. Consequentemente, para o
estudo de motores Diesel, a resolucao de todas as escalas turbulentas é inviavel,
devido ao limite computacional para a resolugao dessas escalas. A impossibili-
dade de resolver todas as escalas requer a utilizacao um modelo de turbuléncia.

Os modelos de turbuléncia baseados nas equagoes de Navier Stokes
médias no tempo, RANS reduzem drasticamente o tempo de execugao. Com
a abordagem RANS une-se os valores médios do conjunto das propriedades
instantaneas ao longo do escoamento, fazendo com que o modelo tenha um
custo reduzido. Isso faz com que o RANS seja um candidato ideal para
simulagoes com um elevado niimero de Reynolds podendo ser utilizados pela
industria para produzir solu¢bes mais réapidas [12]. Assim, o requisito de
refinamento da malha em RANS é massivamente reduzida.

A utilizacao de modelos quimicos para combustiveis Diesel convencio-
nais, derivados do petroleo, é altamente complexo, pois os combustiveis contém
centenas a milhares de compostos. Modelos que consideram todos esses com-
ponentes atualmente sdo computacionalmente inviaveis. Assim, o combustivel
real é modelado com uma mistura de combustiveis simplificados consistindo de
um numero reduzido de componentes puros correspondentes a caracteristicas
fisicas do combustivel alvo.

Para o Diesel derivado do petréleo, cinco principais componentes sao
identificados: n-alcanos, iso-alcanos, cicloalcanos e aromaticos [13]. Para hi-
drocarbonetos superiores (por exemplo n-heptano ou n-dodecano), até mesmo
mecanismos detalhados [14] de um tinico componente ainda sao inviaveis para
aplicacoes em CFD. Estes modelos sao geralmente empregadas para configu-
racoes de reatores perfeitamente agitados.

Apesar de existirem véarios hidrocarbonetos substitutos do Diesel, o n-
heptano é o mais utilizado devido ao seu indice de cetano semelhante ao
6leo Diesel, mas também por causa da grande disponibilidade de mecanismos
de reducao compactos na faixa de 30-60 espécies. Note-se que o mecanismo
detalhado LLNL n-heptano [15] tem 561 especies e 2539 reagoes. O modelo
ERCv2 [16] desenvolvido na Universidade de Wisconsin com uma ampla
aplicacao para simulagoes de motor utiliza um mecanismo com 29 espécies
e 52 reagoes e foi inicialmente validado para a combustao HCCI. O mecanismo
desenvolvido por Liu et al.[9] tem sido aplicado com sucesso para sprays Diesel
a volume constante [3|, assim como em motores a diesel. Outro mecanismo

utilizado em simulagoes Diesel é o mecanismo de Golovichev et al. [17] aplicado
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a sprays.
A taxa de reagao quimica abrange uma ampla gama de escalas de tempo
e,neste caso, a quimica nao pode ser tratada em separado da turbuléncia.
Aqui, a nocao de interacao entre a turbuléncia e a quimica é introduzida e estéa
geralmente relacionada com o termo fonte da quimica. Nas tdltimas décadas,
este foi um dos principais desafios na modelagem de combustao turbulenta [18].
A dificuldade inerente é que as reagdes quimicas ocorrem no nivel molecular,
adicionando um termo de origem quimica, é fortemente nao linear obedecendo
a uma expressao de Arrhenius, com dependéncia exponencial da temperatura.
Uma vez que, na modelagem em RANS nem todas as escalas espaciais sao
resolvidas, algumas flutuacoes ainda estao presentes. Assim, a avaliacao da
taxa de reagao média utilizando termos médios pode levar a erros consideraveis
[10]. Isto coloca um enorme desafio e diferentes estratégias de modelagem.

Para o estudo do processo de auto-ignicao em motores diesel, a abor-
dagem mais utilizada no passado foi para resolver as equagoes de transporte
usando termos de origem quimica com expressoes semi-empiricas de Arrhe-
nius [19], mas negligenciando completamente as flutuagoes turbulentas. Uma
justificativa para uma ampla adocao do "modelo Shell"era que a quimica da
auto-ignicao é lenta em relacao a escala de tempo turbulento.

Diferentes abordagens tém sido aplicadas para a simulagao da combus-
tao Diesel, sendo que as mais promissoras baseiam-se no conceito flamelet,
onde trata-se a chama difusiva e transiente como um conjunto de chamas uni-
dimensionais. Com o desenvolvimento do modelo flamelet na década de 90,
teorias de combustao turbulentas mais avancadas com diferentes estratégias
de interagao entre a turbuléncia e a quimica comecaram a aparecer em CFD
para motor Diesel. Estas incluem, por exemplo, reator perfeitamente agitado,
reator parcialmente agitado (RPA) [17], modelos Flamelet com variaveis de
progresso [20], flamelet com transporte de PDF [21] e Conditional Moment
Closure(CMC)|22].

Uma versao estendida do modelo perfeitamente agitado é o modelo
Chalmers PaSR que se baseia na ideia de que cada célula computacional pode
ser dividida em uma parte reagente e uma parte nao reagente. A parte de
reagente ¢ tratada como um reator perfeitamente agitado e a difusao da sub-
malha com a parte nao reativa, devido a micro-mistura, é aproximada com a
ajuda de um micro tempo de mistura, tipicamente utilizada em métodos PDF.
O PaSR, para a interagao entre a turbuléncia e a quimica, é semi-sofisticado,
com uma popularidade consideravel para sprays disponivel no software aberto
no OpenFoam no codigo sprayFom.

Um dos métodos de interacao entre a turbuléncia e a quimica mais
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utilizados é o modelo laminar flamelet, originalmente introduzido por Peters
como modelo flamelet laminar estacionaria (MFLE) [23] em um contexto
RANS e estendido para LES posteriormente [24]. O principal incremento do
modelo foi a extensao para flamelet nao estacionario conhecido como Flamelet
Representativo Iterativo (FRI) [25]. Onde o flamelet é representativo para todo
o dominio, mas o campo do escoamento é atualizado a cada passo de tempo e,
assim, uma evolucao temporal da taxa de dissipagao de escalar é considerada.
Outros desenvolvimentos se devem ao modelo Modelo Flamelet de Particulas
Eulerianas (MFPE) [26], que subdivide o dominio computacional e atribui estes

dominios para diferentes flamelets associados com marcadores eulerianos.

1.1
Objetivo

O objetivo especifico da tese ¢ :

1. Construcao, validagao e adaptacao do modelo de PDF presumida para
simulacao de sprays Diesel utilizando a cinética quimica reduzida do n-

Heptano.

2. Comparacao do modelo com dados experimentais para a penetrabilidade
das fases liquidas e vapor no modelo de turbuléncia RANS k — e
Avaliando também, a influéncia radial da fracao de mistura para o mesmo

modelo de turbuléncia.

3. Estudar os efeitos do atraso de igni¢ao e do comprimento de ancoramento
de chama (CAC) sobre a combustao do spray Diesel na cinética quimica

reduzida do n-heptano.

A fim de atingir os objetivos desta pesquisa as seguintes sub-tarefas foram

estabelecidas:

1. Reescrever as equagoes de governo para utilizar a PDF presumida com

sprays;
2. Modificacao e acoplamento das bibliotecas lagrangianas e eulerianas;

3. Geracao das tabelas flamelets usando o codigo FlameMaster.
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2
Revisdao Bibliografica

Este capitulo fard uma breve revisao bibliografica para a modelagem da
combustao nao-pré-misturada turbulenta aplicada a chamas difusivas e, em

especifico, para sprays.

2.1
Modelagem Flamelet Laminar estacionaria e transiente para a combus-
tao nao-pré-misturada turbulenta

A modelagem de chamas nao pré-misturadas turbulentas pode ser sub-
dividida em dois grupos em termos de modelagem quimica. Os dois principais
modelos quimicos utilizam processos com taxa de reacao quimica finita e a
taxa de reagdao quimica infinita. O Modelo de Equilibrio do Escalar Conser-
vado (em inglés, Conserved Scalar Equilibrium Model(CSEM)) é o modelo de
combustao mais popularmente usado com a reacao quimica infinitamente ra-
pida para as chamas nao pré-misturadas. O modelo Bray-Musso-Libby [18, 27|
é utilizado na categoria pré-misturada para a reagao quimica infinitamente ra-
pida. Os modelos de combustao amplamente utilizados sao baseados na taxa
de reacao quimica finita com modelagem flamelet. A Tab. 2.1 mostra um re-
sumo dos principais modelos combustao. CSEM é a combinac¢ao de modelo de
equilibrio com a abordagem PDF presumida com a taxa de reagao quimica in-
finitamente rapida para a combustao nao pré-misturada. Este modelo quimico
é o mais simples tendo sido utilizado no passado, mas nao é capaz de prever as
emissoes corretamente. Nos modelos de taxa de reagao quimica finita, o PDF
¢ o modelo mais avancado e usado em ambos os modos pré-misturados e nao
pré-misturados. No entanto, a grande desvantagem reside no tempo de célculo
necessario, uma vez que envolve um elevado ntimero de mecanismos de reacao
quimicas na sua solugdo. O Fechamento de Momento Condicional (em inglés,
Conditional Moment Closure(CMC)) é o modelo flamelet para a combustao
nao pré-misturada e tem provado ser o modelo mais utilizado em pesquisas,
mas o modelo CMC nao é recomendado para aplicagoes na industria devido
ao elevado tempo computacional necessario para o calculo quimico. O modelo

flamelet inclui uma taxa de reacao quimica detalhada e permite a separacao
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numérica dos calculos de turbuléncia e de reagoes quimicas. Reduzir o tempo

de processamento e possibilitando uma maior precisao nos resultados.

Tabela 2.1: Modelos de Combustao Turbulenta, adaptado de [10]

Combustao Pré-
Misturada

Combhustao Nao-
Pré-Misturada

Cinética Quimica
Infinitamente Rapida

Modelo Bray-Moss-Libby
Modelo Coherent

Modelo de Equilibrio de
Conservagio Escalar

(MECE)

Cinética Quimica
Finita

Modelo Flamelet Baseado
na Equacio-G

Modelo Flamelet Baseado
na Fragiio de Mistura

Conditional Moment
Closure (CMC)

Modelo de Equacfio de Transporte de PDF
Linear Eddy Model (LEM)

A pesquisa em combustdao nao pré-misturada é focada no conceito de
difusao, pois este é um parametro de controle da velocidade de chama. O
principio flamelet, para a modelagem de chamas difusivas, foi introduzido por
Peters [23], conhecido como steady laminar flamelet model (SLFM), ou em
portugués, modelagem flamelet laminar estacionaria. A SLFM é baseada no
conceito deselvolvido por Williams [28| que define a chama turbulenta difusiva
como um conjunto de chamas laminares estacionarias, chamadas flamelets.
Assumindo que cada flamelet possui a estrutura de cada chama difusiva que a
compoe. A parcela turbulenta é incorporada a esses flamelets laminares através
de métodos estatisticos de funcoes de densidade de probabilidade, ou em inglés,
probability density function (PDF). A derivacdo e a utilizagdo da PDF para
descrever processos difusivos foi utilizada a principio por Curl [29] e modificado
por Pope [21]| para descrever fenomenos de interages entre particulas.

Liew et al.[30] utilizaram a modelagem flamelet para o jato difusivo
turbulento metano/ar, demonstrando que o efeito do estiramento ¢ muito
escasso em todo o campo de escoamento. No entanto, o modelo foi bem
sucedido na predicao da penetracao do oxigénio através do local da zona
de queima do combustivel. Isso leva a conclusao de que as alteragoes sao
necessarias no modelo para explicar o processo de poés tratamento flamelet
no estudo onde a mistura parcial dos reagentes ocorre. Rogg et al.(|31])
estenderam o modelo para ter em conta chamas parcialmente pré-misturadas.
Os resultados representaram uma razoavel previsao da concentracao de Os,
mas nao houve melhora para a previsao da concentracao de CO, comparados
aos dados experimentais.

Peters [23] validou a teoria da existéncia de flamelets laminares em
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chamas turbulentas de forma sistemética, através de uma abordagem numérica.
Além disso, Robert e Moss [32] e Drake [33] realizaram estudos experimentais
para verificar a existéncia de flamelets laminares em chamas difusivas e
turbulentas. O parametro de referéncia no alongamento das flamelets ¢ a taxa
de dissipacao escalar e, todas as propriedades termo-quimicas sao expressas
em funcao da taxa de dissipagao escalar e da distribuicao da fracao de
mistura. A principal vantagem da utilizacao do modelo flamelet é que efeitos
realistas da cinética quimica podem ser incorporados em chamas turbulentas.
O modelo flamelet, é limitado a modelagem de combustao com a quimica
relativamente rapida. Portanto, o modelo mostrou-se incapaz de prever os
efeitos de nao equilibrio, como extingao, reignicao e processos quimicos para a
formagcao de NOzx. Esta incapacidade de modelo flamelet foi minimizada com a
substituicao do modelo de PDF, por um modelo baseado na funcao densidade
de probabilidade conjunta (em inglés, joint probability density function (joint-
PDF)). A avaliagao da PDF pode ser simplificada ao introduzir a hipotese de
independéncia estatistica dos parametros e presumindo a forma da PDF para
a fracao de mistura, que obedece a uma funcao 8 e a dissipacao escalar, que
obedece a uma distribui¢cao log-normal, na maioria dos casos.

Na solugao das equagoes de flamelet, conforme proposto por Peters [10],
o termo dependente do tempo na maioria dos modelos SLFM e, resultando
nos flamelets laminares estacionarias. Isto envolve a dependéncia da taxa de
dissipacao de escalar e da fracao mistura estequiométrica. Em geral todas as
chamas de combustao turbulenta tém altas flutuagoes na taxa de dissipacao
de escalar que precisa ser contabilizadas. Portanto, investigagoes para incluir
o termo ndo estacionario nas equagoes flamelet. Haworth et al. [34] foram
os primeiros a mostrarem a importancia do termo temporal na modelagem
flamelet. Dentro de um jato difusivo, modificaram a modelagem flamelet para
incluir efeitos de estiramento da chama, comparando com dados experimentais
do jato difusivo CO/Hy/N,. Os efeitos de reignigao e extin¢do da chama foram
estudados por Mauss et al. [35], onde um tempo caracteristico lagrangiano foi
acrescido ao modelo flamelet.

Pitsch e Peters [36] desenvolveram uma abordagem flamelet nao-
estacionaria validando com experimentos para uma chama difusiva no jato
turbulento, incluindo nos flamelets efeitos da radiacao. Nesta abordagem os
efeitos transitorios foram introduzidos com o objetivo de retardar o processo
de produgao de NO. Uma comparacgao qualitativa com os resultados experi-
mentais mostraram que o modelo flamelet tem uma boa concordancia com a
temperatura e com outras espécies como OH, mas nao conseguiu reproduzir

a formacao de NOz. Uma observagao importante de seu trabalho foi que a
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insercao de um termo fonte de radiacao nas equagoes flamelet estacionarias
acarreta na indeterminacao do efeito de perda de calor por radiagao, que é
um fendmeno fisico lento. No entanto, quando inser¢cao de um termo fonte de
radiagao é feito nas equagoes flamelet nao-estacionarias acarreta na melhora
dos resultados para a concentracao de NO. Pitsch and Steiner [24] estenderam
o estudo para o Modelo flamelet Lagrangiano(em inglés, Lagrangian Flamelet
Model (LFM)) para contabilizar efeitos de difusdo na turbuléncia estacionaria
C'Hy/Hy/Ny—ar e encontrou uma boa concordancia com dados experimentais.
Trés mecanismos quimicos diferentes foram testado e considerado para provar
a concordancia com os dados experimentais. Os resultados sugerem ainda, que
o efeito do diferencial de difusao influenciam até mesmo perto do injetor.

Em vez de reduzir o nimero de espécies nos mecanismos quimicos, a ta-
bulacao quimica mantém os mecanismos detalhados inalterada, mas reduz o
numero de variaveis independentes a serem resolvidos em simulagoes de CFD
para um numero manejavel. Portanto, a tabulacao quimica é muito atraente,
tanto para sua eficiéncia computacional quanto para manter uma alta precisao
quimica. A reducao de variaveis independentes pode ser conseguida usando,
por exemplo, o método computacional de perturbagdes singulares (em inglés,
Computational Singular Perturbations (CSP))[37] e o método Intrinsic Low-
Dimensional Manifold (ILDM))|38|. Estes métodos suprimem estas reagoes
quimicas rapidas colocando as espécies envolvidas no estado estacionario. As-
sim, o sistema depende de um nimero muito menor de variaveis. Essas varia-
veis sao frequentemente combinacoes de concentracoes de espécies. Bibliotecas
multi-dimensionais sao utilizadas para armazenar os estados termoquimicos
como uma funcao destas variaveis. Estes métodos sao particularmente adequa-
dos para os calculos de cinética quimica [39]. Infelizmente, estes métodos nao
incluem quaisquer variaveis de fluxo (por exemplo fluxo de taxa de deformagao,
a curvatura chama, e taxa de dissipagao escalar) na construgao das bibliotecas
dos estados termoquimicos. Como resultado, eles sao limitados quando apli-
cados a chamas nao pré-misturados, onde o fluxo reagao local é regida pelo

equilibrio quimico e pela difusao.

2.2
Simulacdo computacional de sprays Diesel

Os processos de ignigao e de combustao em motores de combustao interna
tém sido modelados de varias formas. Modelos simplificado com um ou dois
tempos de combustdo, como o modelo de dissipacdo Eddy [40]( em inglés,
Eddy Dissipation Model (EDM)), e as suas variantes, tém sido utilizados em

conjunto com modelos de igni¢cao. Nestes métodos, o modelo de igni¢ao atua
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como um interruptor que aciona o modelo de combustao em algum ponto do
tempo. Este modelo utiliza uma equacao que se origina a partir da modelagem
de Livengood e Wu [41] ou o modelo de oito equagoes de Halstead et al.
[19] (também conhecido como o modelo de igni¢do "shell"). Esses modelos
contém parametros ajustéveis que precisam ser adaptados para o combustivel
em questao.

Com a introdugao do modelo Eddy Break-Up (EBU) por Magnussen e
Hjertager [40] foi possivel dar um tratamento difusivo turbulento a maioria
das simulacoes de computacionais de combustao em motores. Neste modelo, o
sucesso de sua aplicagao atribuiu-se, principalmente, a simplicidade do modelo
e a falta de outros modelos de difusao de chama. O conceito Reator parcial-
mente agitado (em inglés, Partially Stirred Reactor(PaSR)) por Karlsson [42]
¢ uma extensao da abordagem EBU. Esse modelo funciona muito bem para a
combustao de spray Diesel turbulenta e fornece um tratamento quimico com-
plexo para o problema. A grande desvantagem desse modelo é a necessidade
de resolucao de uma equacao diferencial para cada espécie, a cada passo de
tempo, o que demanda um alto custo computacional.

Para modelar as propriedades do combustivel, deve-se utilizar mecanis-
mos de reagao quimica detalhada. Assim como, o verdadeiro mecanismo de
cinética quimica do diesel é pouco conhecido, os chamados combustiveis de re-
feréncia (PRF) [15] e substitutos de combustiveis sao muitas vezes introduzidas
para modelar a ignicao.

A aplicacao do modelo flamelet para motores de combustao interna e
sprays Diesel, foi trabalhada no modelo flamelet Representativo Iterativo (em
inglés, Representative Interactive Flamelet (RIF)) desenvolvido por Pitsch et
al. [25] e constréi uma biblioteca dindmica a cada passo de tempo durante a
combustao no espago de reacao. Em cada passo de tempo, a taxa de dissipagao
escalar , para a regiao de combustao, ¢ determinada com base na média
volumeétrica sobre estequiometria (média condicional). A equagao flamelet é
resolvida considerando a taxa de dissipacao escalar e o efeito da turbuléncia
na combustao. Este modelo foi aplicado para um n-heptano e verificou-se ser
capaz de descrever a auto-ignicao, apds a neutralizacao da fase parcialmente
pré-misturada, e a transicao para a queima difusiva. Neste modelo RIF apenas
um flamelet interativo foi considerado, representativo de todo o dominio, e
a variacao espacial da taxa de dissipacao escalar foi ignorada. Barth et al.
[26] estenderam o modelo RIF para varios flamelets que representaram a
dependéncia espacial da taxa de dissipacao de escalar.

O Modelo Flamelet de Particulas Eulerianas (em inglés, Eulerian Par-

ticle Flamelet Model (EPFM)) inclui particulas marcadoras numéricas, onde
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cada uma representa uma historia flamelet que é introduzida no campo de
escoamento turbulento. Uma equacao de convegao-difusao nao-estacionaria é
resolvida no cédigo CFD para cada particula tragadora, para encontrar a pro-
babilidade de ocorréncia local do Flamelet. A solucao é entao Flamelet ponde-
rada com estas probabilidades locais para obter concentracoes escalares. Este
modelo foi aplicado a um spray diesel por Barths et al.|26] e Barths et al. [43].
Eles encontraram uma melhoria significativa na previsao de fase parcialmente
pré-misturada de queima e formacao de poluentes subsequente, NO, e de fu-
ligem. O EPFM também tem sido aplicado ‘a combustao nao-pré-misturada
turbulenta e estacionaria numa camara de combustao de uma turbina a gas
por Barth et al.([44]). No modelo de Flamelet Lagrangiano, o tempo Flamelet
é calculado por integracao do inverso da velocidade na posicao radial estequi-
omeétrica ao longo da direcao do escoamento, o que limita a sua aplicagao aos
fluxos estritamente parabolicos.

Na literatura, a maioria dos estudos fazem uso de RANS k — ¢, e sao
muitas vezes baseadas em malhas axi-simétrica bidimensionais simplificadas
(|45, 46]). Simulagbes de combustdo em motores diesel com DNS nao sao
vidveis por causa do alto custo computacional. Mas as simulacoes em LES de
motores a Diesel é uma alternativa atraente em relagao a simulagoes RANS.
No entanto, este nao é um problema simples para sprays Diesel, tendo em vista
o escoamento multifasico e turbulento, sendo tema de diversos estudos.

Neste capitulo, serao apresentados os dois softwares integrantes da simu-
lagao do spray diesel. O primeiro é o FlameMaster, utilizado para a construcao
da biblioteca Flamelet. O segundo é o OpenFoam, que simula o spray propri-

amente dito.

2.3
Softwares disponiveis para a simulacdo do spray Diesel

2.3.1
FlameMaster

O software FlameMaster, desenvolvido por Pitsch [25], usa o método de
Newton para resolver as equagoes flamelet, que sao nao lineares. Como o mé-
todo de Newton necessita de uma solucao inicial para garantir a convergéncia,
o FlameMaster utiliza arquivos de solugoes iniciais para cada combustivel com
condicgoes iniciais distintas.

Além de possuir um solver para simulacao de chamas difusivas estacio-
narias, o FlameMaster também possui um solver para simulacao de chamas

transientes, importantes para o estudo de parametros para a igni¢ao. As so-
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lugbes quimicas geradas com o FlameMaster sao tabuladas onde a fracao de
massa para cada espécie quimica e a temperatura estao em funcao da fracao

de mistura Z e da dissipagao escalar y.

2.3.2
OpenFoam

O nome OpenFoam é um anacrénimo de Open source Field Operation
and Manipulation. O software foi desenvolvido em C++ e possui solvers para
solucao de problemas de mecanica do continuo, incluindo CFD, com utilitarios
de pré e pos-processamento, como ilustrato na Fig. 2.1. Uma caracteristica de
destaque do OpenFOAM é sua sintaxe para operacoes com tensores e equagoes
diferenciais parciais, baseados em elementos finitos e volumes finitos, que
identificam em sua codificacao de forma clara as equagoes a serem resolvidas
[1]. Esta sintaxe, obtida mediante o uso de Programagao Orientada a Objetos,

que permite aos usuarios criar solvers padronizados mais facilmente.

Open Source Field Operation and Manipulation (OpenFOAM) C-++ Library

\i
Solving

Pre-processing Post-processing

Others
e.g.EnSight

Meshing User Standard

Tools Applications|Applications ParaView

Utilities

Figura 2.1: Estrutura do OpenFoam [1].

Como o OpenFoam é um software livre, ele permite diversas alteragoes
nas estruturas de suas bibliotecas e dos seus solvers, permitindo assim, a otimi-
zagao dos mesmos. O solver desenvolvido neste trabalho, o flameletsprayFoam,
toma como base o solver sprayFoam integrante do pacote OpenFoam.

O sprayFoam é um solver transiente, com modelo de escoamento turbu-
lento, compressivel com o reator quimico PasR. Ele pode ser utilizado para
simular a combustao turbulenta com mudanga de fase, pois possui bibliote-
cas eulerianas e lagrangianas, que fazem a interagao entre a fase continua e a
fase discreta. O sprayFoam basea-se nas bibliotecas Cloud ( collection of La-
grangian particles), classe derivada do basicSprayCloud. Ele ainda possui dois
diretorios caracteristicos lagrangian e spray. Esses diretorios contém diferentes
tipos de modelos de particulas.

FlameletFoam desenvolvido por H. Miiller et al.|2| e é um solver trasiente
de chamas nao-pré-misturadas turbulentas. As bibliotecas Flamelets utilizadas

no FlameletFoam sao calculadas a partir do software livre Cantera [47].
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Uma vez que as solugoes das equacoes Flamelet sao conhecidas, para um
determinado ntimero de Y, os perfis de temperatura e de fragao de massa das
espécies podem ser tabulados (T'(Z, xst), Ys(Z, xst)). A ligac@o entre as tabelas
geradas no Cantera e o OpenFoam ¢ feita através de um utilitario chamado
canteraToFoam, onde P(Z, ) ver Eq.(4-7) gerados através do Cantera, sao
utilizados no célculo de 172 e T através da [-PDF, como descrito na secao

anterior e na Fig.2.2.

Y,(Z.x.)
T(Z,%.)

i Elamelet library: V27,2

{ PRE-PRO- = (2,72

i CESSING e !

5 e

i New OE-solver “flameletFoam": Har
Pressure-Based RANSILES CFD solver z

=:a

. CFD- N P e

. solver o

Figura 2.2: Esquema da implementacao do flameletFoam [2]

2.4
Descricao Experimental

A Engine Combustion Network (ECN) e a the Turbulent Non-premixed
Flame (TNF) é uma rede aberta para a colaboracdo internacional entre os
grupos experimentais e de modelagem. No entanto, enquanto a TNF é focada
em configuragoes de chamas difusivas, a ECN fornece medigoes experimentais

para sprays turbulentos a alta pressao. Os objetivos da ECN [3] sao:

— Estabelecer bibliotecas de medigoes experimentais bem documentadas
para o modelo de validagao e compreensao da combustao em condicoes

especificas para motores;
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— Fornecer um quadro de comparagao colaborativas de medidas e modelos;

— Identificar as prioridades para futuras pesquisas experimentais e compu-

tacilonais.

A montagem experimental é composta por uma camara & volume cons-
tante opticamente acessivel em condigoes representativas das quiescentes con-
di¢oes de um motor diesel. A forma do recipiente de combustao é cubica, e
tem uma dimensao caracteristica de 108 mm. Cada um dos lados da camara
de combustao tem uma porta circular com um diametro de 105 mm. A Fig.
(2.3) mostra um esquema de um corte transversal do recipiente de combustao.
O injetor de combustivel esta localizado em um lado da porta usando uma
insercao de metal que forma a parede lateral a direita da cAmara de combus-
tao. Duas velas de ignicao e uma ventoinha de mistura sao montadas numa
outra insercao de metal que forma a parede superior da camara. Acesso 6tico
¢é fornecido por quatro janelas de safira com aberturas claras de 102 mm loca-
lizadas em outras quatro portas. A ventoinha de mistura montada no centro
garante condi¢oes ambientes quase uniformes no inicio da injecao. Valvulas
de admissao e de escape, ou instrumentos, tais como transdutores de pres-
sao ou entradas de termopar, podem ser montados nos cantos da camara de
combustao em forma ctbica [3].

Entre os dados experimentais, o Sandia National Laboratories (SNL)

realiza experimentos nas seguintes condicoes:

— As temperaturas dos gases ambientes variando entre 450K e 1300K;
— As densidades dos gases ambientes variando entre 3kg/m3 e 60kg/m?;

— As concentragoes molares do oxigénio variando entre 0% e 21%;

A massa inicial e a composicao do gas pré-misturado, juntamente com a
pressao instantanea na camara, determinam a temperatura do gas ambiente,

a densidade e a composi¢ao no local de injecao 2.4.
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vela de ignicao

janela de fixacao
janela de safira

Figura 2.3: Esquema do corte transversal do SNL [3]
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Figura 2.4: Simulagao de combustao para o experimento SNL, com as seguintes
condigoes: temperatura ambiente 7, = 1000/, densidade ambiente p, =
14.8kg/m?, fracao molar de oxigénio de 21%O, [3].
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3
Fundamentos de Spray Liquido

O processo fisico de formacao do spray e o processo de modelagem
computacional é extremamente complexo. Consequentemente, a modelagem
computacional também é altamente complexa. Além disso, a teoria do processo
de caracterizagao e formacao do spray liquido é muito ampla e ramificada e a
compreensao de alguns dos seus aspectos fisicos ja é valiosa para a modelagem
numérica. Neste capitulo, sera apresentado os fundamentos do spray liquido,

os regimes do spray, a formacao de goticulas e os regimes de rompimento do

spray.

3.1
Regimes do Spray

Geralmente os sprays Diesel possuem duas regioes particulares, uma
densa e outra diluida, como pode ser visualizado na Fig.??. Isto define a
profundidade 6ptica e a abordagem experimental que pode ser usada para
o seu estudo. A regido perto da saida do bocal, incluindo o niucleo liquido, é
muito densa para ser estudada usando aparatos 6pticos convencionais. Assim,
muitos estudos relativos a esta regiao tem sido realizados utilizando técnicas
de raios-X [48] ou imagiologia balistico [49]. No entanto, o estudo desta regiao
continua a ser muito dificil e os resultados obtidos sao, por vezes controversos
[50]. A regido diluida é normalmente referida como a area em que o processo
de atomizacao termina. Nesta regiao, a espessura Optica do spray permite
a aplicagdo de técnicas convencionais [51, 52|. Desta forma, caracteriza-se o
spray, na saida do bocal como um ntcleo liquido intacto. Alguns diametros
mais ajusante do bocal, ocorre a formacgao de grandes gotas com tamanhos
comparaveis ao didmetro do bocal. Em seguida, o rompimento dos ligamentos
em goticulas de dimensoes menores, na zona de espessura em que o volume e a
fracao de massa da fase liquida é alta. Mais a jusante, ocorre uma divergéncia
em relacao ao angulo caracteristico do spray, assim surgem diversos regimes
apos a zona de rompimento [53].

A posicao apés a qual todas as goticulas liquidas ja encontra-se evapora-
dos é chamada de comprimento liquido. A partir de experiéncias automotivas,
verificou-se que esse comprimento é aproximadamente constante depois de um
curto tempo de desenvolvimento. A partir desse ponto o combustivel evapo-
rado continua a penetrar no gés circundante e é denotado como o comprimento

de vapor. Em um intervalo de tempo de injegao Diesel normal (alguns milisse-
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gundos), o comprimento de vapor nao atinge um estado estavel [54].

evaporagao/
agulha de colisdo de gotas formagéo da mistura  choque na parede
injegdo coalescéncia de gotas e
interagbes aerodindmica o i aam \

angulo do

furo cego cone §

furo de injegdo quebra

quebra secundaria
primaria

comprimento de penetragfo do jato s

injegao de spray

escoamento no interior
da garganta

B W W W W W W T N T Y

[
'
I
]
'
'
i

Figura 3.1: Estrutura do spray Diesel [4]

3.2
Quebra de Jatos

A quebra de gotas em sprays se divide em dois processos, o primeiro é
a quebra de gotas primarias. Este mecanismo é caracterizado pelo tamanho
das goticulas e pela ruptura do jato, que é definida como o comprimento
do nucleo liquido intacto. Tanto o comprimento caracteristico e o tamanho
de gotas sao propriedades dependentes da fase liquida e do gas circundante.
Essas propriedades sao tao importantes quanto a velocidade relativa entre a

fase liquida e do gas circundante.

3.2.1
Quebra de Jatos Primarios

O mecanismo de rompimento do jato pode ser dividido em quatro
regimes. A fim de fazer uma classificacao quantitativa dos regimes, o niimero
Ohnesorge, Oh, que é uma razao entre as forcas viscosas e forcas de tensao

superficial, é introduzido

W@l
Oh=—— 3-1
e (3-1)
onde o nimero de Weber We; e o nimero de Reynolds Re; sao definidos como
2
D
We = et (3-2)
o
D
Re; = 222 (3-3)

122
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onde p é a densidade, o é a tensao superficial, u é a viscosidade dinamica, u
é a velocidade do jato e D é o diametro do orificio e o subscrito [ refere-se a
propriedade do liquido.

Desta forma, todas as propriedades relevantes do liquido sao incorporadas
de modo que os varios regimes podem ser classificados no espago Oh em fungao
da velocidade do jato, ou, alternativamente, do ntimero de Re;, como mostrado
na Fig.3.2, chamado de diagrama de Ohnesorge. Nesta figura sao indicados os

quatro regimes e também as zonas relevantes para aplicacoes da injecao Diesel.

‘HJJ; . I
'%p_":f NN
=~ o
N %
3 %,
: %
2 1 =
S 104 =
5 1 Qi
& [ - zona de injecdo ||
E l TN direta de diesel’ |
= | . Wil
E
3
=
10". e =4 |
10 10 10 10° 10

Numero de Reynolds Re [ /]

Figura 3.2: Diagrama de Ohnesorge (adaptado de [5])

De acordo com Reitz [55], classificamos a ruptura do jato em quatro

regimes:

Rayleigh Causada pelo crescimento de oscilagoes axissimétricas na superficie

do jato, induzidas pela tensao superficial

Primeiro regime induzido pelo vento Amplificacao da tensao superficial
e das forgas de inércia da fase liquida. O efeito da tensao superficial é
aumentado pela velocidade relativa entre o jato e o gas ambiente, que
produz uma distribuicao de pressao estatica através do jato, acelerando

o processo de ruptura do jato em gotas.

Segundo regime induzido pelo vento As gotas sao produzidas pelo cres-
cimento das ondas curtas instaveis na superficie sobre a superficie do
jato, causadas pelo movimento relativo entre o jato e o gas ambiente.

Este crescimento da onda é contrario a tensao superficial.
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Tabela 3.1: Tabela de valores do numero de Weber para diferentes regimes de
quebra de gota

Regime Expressao Referéncia
Rayleigh We, = 1.2 + 3.410n"° [56]
Primeiro vento induzido | We, = 13 [57]
Segundo vento induzido | We, = 40.3 [58]
Atomozagao Z—i = %(\/5/6(1 — e 107a))=2 | |55]

Atomizacao O jato rompe totalmente na saida do bocal e as gotas sao

formadas aleatoriamente.

Esses regimes podem ser classificados segundo a variagao do ntimero de
Weber, como é mostrado na Tab. (3.2.1).

T

fas ]
@
&
REGIME DE PRIMEIRO REGIME DE ) SEGUNDO REGIME DE
) PAYLEIGH b) €) d) AToMZAGAO

L1 = COMPRIMENTO NAD PERTURBADO DO JATO
L2 = COMPRIMENTO MAXINOG DO NICLED LIGUIDO DO JATO

Figura 3.3: Esquema da ruptura de jatos e seus respectivos
regimes |6]

3.2.2
Quebra de Jatos Secundarios

O mecanismo de separagao secundario refere-se a separagao de goticulas
devido as forcas aerodinamicas, que sao induzidas pela velocidade relativa entre
as gotas e o gas circundante.

O ntmero adimensional de Weber caracteriza o regime do processo, com a
diferenga de que o diametro do bocal D na Eq.(3-2) é substituido pelo diametro
das goticulas antes da ruptura d

2
Usel dpg
g

We, = (3-4)
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Tabela 3.2: Tabela de valores do niimero de Weber para diferentes processos
de quebra de gota.

Regime Wierzba [59] | Arcoumanis et al [60]
Vibracional Weg ~= 12 12 < We, <18
Bolsa Wey, < 20 We, <45

Bolsa e pistao | We, < 50 Wey < 350
Folha e filhetes | We, < 100 Weg, <2670
Catastrofica Weg > 100 Weg, > 2670

Diminuindo o diametro das gotas d aumenta-se a forca da tensao su-
perficial o. Isto significa que a velocidade relativa de ruptura deve ser mais
elevada. De acordo com Wierzba [59], cinco regimes diferentes podem ocorrer
e sao indicados na Tab. (3.2) e na Fig.3.4 de atomizagao secundarias. Para os
nimeros de Weber menores do que We, = 12, as forcas aerodinamicas nao sao
capazes de romper a gota, gerando apenas pequenas deformagoes na sua forma.
No entanto, um pequeno incremento na velocidade relativa pode propiciar o
primeiro regime, conhecido como vibragao, em que a deformagao da superfi-
cie cresce progressivamente até provocar a sua divisao. No segundo regime, o
que corresponde ao nimero de Weber entre 12 < We, < 20, o rompimento
da gota inicia com uma deformacao em forma de bolsa e termina com uma
desintegragao em pequenas goticulas. O Terceiro regime é semelhante, a tinica
diferenca é que a gota se quebra em gotas relativamente grandes. No quarto
regime, para numeros Weber inferiores a We, = 100, a gota é continuamente
corroida na superficie e termina se desintegrando rapidamente resultando em
pequenas gotas. O quinto e ultimo regime, conhecido como rompimento catas-
trofico, ocorre para o ntimero Weber maior do que We, = 1000. A superficie
das goticulas ¢ ondulada por ondas de grande amplitude e longos comprimen-
tos de onda que formam grandes fragmentos que, por sua vez dividem-se em
partes menores.

Esses regimes também foram estudadas por Arcoumanis et al. [60], que
também encontrou cinco regimes, mas nao concordou com os limites entre eles,
especialmente para ntimeros Weber elevados, como mostra a Tab. (3.2).

Perto do bico injetor o nimero Weber ¢é alto, entao a maioria das rupturas
ocorrem na saida do bocal. Mais a jusante do bocal o nimero Weber é menor
devido a diametros de goticulas menores e a velocidades inferiores. Portanto,

a ruptura longe do bocal é muito menor.
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Figura 3.4: Esquema dos diferentes processos de quebra de jato

3.3
Fundamentos da Combustio Diesel

Nos motores Diesel, quando o pistao se aproxima do ponto morto superior
(PMS) o combustivel é injetado se desintegra e ocorre a mudanga de fase para
o vapor, iniciando o processo de combustao. A orientacao do spray que sai do
bico-injetor é fundamental na mistura inicial, podendo ser direta ou indireta.
O processo lento de oxidacao conduz a ligeiros incrementos na pressao interna,
associada a producao de radicais. Paralela a essa atividade quimica, a mistura
do combustivel com gases quentes continua, formando o processo chamado
de auto-ignicao. A formacao da fuligem incandescente, em um instante perto
do méaximo calor liberado (a radiagao térmica da fuligem esta presente em
todo o processo da combustao), até atingir a estabilidade do frente de chama.
Revelando a natureza transiente do processo, durante o periodo de difusao da
combustao [61].

A estrutura do jato de combustao é conservada até o final da injecao,
devido ao controle do fluxo de momento e da turbuléncia induzida pelo spray.
A injecao de combustivel tem, tipicamente, um tempo suficiente para a queima
de grande parte do combustivel, durante a combustao com mistura controlada.
De modo que, o jato experimenta um periodo significativo "quase uniforme",
quando a combustao e injecao acontecem ao mesmo tempo. A combustao é
controlada pelos processos de difusao, onde a quantidade de libertacao de
energia pode ser gradual com o controle da injecao.

A Figura Fig. 3.5 representa o modelo conceitual com uma sequéncia
temporal desde o inicio da inje¢ao até a primeira parte da queima de uma

mistura controlada.
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Figura 3.5: Esquema da sequéncia temporal da evolugao da com-
bustao do spray Diesel para uma queima controlada (reproduzida
e adaptada a partir de [7]

A evolugao da estrutura da chama é agora apresentado brevemente, com
foco na evolucao da fuligem. Nos motores Diesel MICID convencionais, o
combustivel ¢ injetado a pressoes elevadas (100M Pa) e, devido aos processos
de rompimento, as particulas do spray se difundem a partir de um orificio
injetor.

A injegdo comecga préximo ao ponto morto superior, onde a pressao
ambiente e a temperatura sao elevadas. Depois, fase liquida e a fase vapor do
combustivel penetram e se misturam com o ar ambiente. Em algum instante
de tempo, o primeiro estagio de acendimento ocorre na parte da cabeca do
spray e logo em seguida, na segunda fase, a mistura rica em combustivel se
inflama. Em seguida, uma chama de difusao que envolve a maior parte do
volume do spray se desenvolve. No entretanto, a injecao continua e o spray

cresce mais a jusante. Porém, a posicao da regiao de ignicao e a estrutura da
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chama de difusao permanecem inalterados. Uma representagao grafica deste
modelo conceitual, que tem sido proposto por Dec [7], é mostrado na Fig. 3.5
em uma sequéncia temporal.

Quando a combustao ¢ rica, ela produz pequenas particulas de fuligem e
o combustivel deixa de ser consumido. Estes produtos ricos, da mistura com o
ar circundante, geram uma chama fina de difusao (linha laranja na Fig. 3.5) na
periferia do jato. Nessa regiao a mistura é quase estequiométrica e estende-se
a montante a uma distancia fixa a partir da saida do bocal. A medida que a
chama de difusao é formada, as particulas maiores de fuligem sao produzidas
numa camada fina em torno da periferia do jato. Como a queima pré-misturada
avanca, a concentracao de fuligem aumenta muito na ponta do jato, devido
ao transporte turbulento de particulas produzidas pela chama de difusao. Os
vortices na cabeca das particulas sao também maiores do que aqueles formados
ao longo da chama de difusao. Com a transi¢cao para a queima de mistura
controlada, quando o ultimo ar pré-misturado é consumido, a estrutura do
jato nao se altera muito.

O processo de auto-ignicao consiste de duas etapas, quando se olha
desde o ponto de vista da constituicao do combustivel e as reacoes que
sao desenvolvidas. A primeira acontece a baixas temperaturas, que conduz
a formacao de radicais aldeidos e peroxido de hidrogénio que iniciam perto dos
700 K, com liberacao de calor, que aumenta a temperatura da mistura até que
se atinge a segunda etapa a alta temperatura (900 K). Em resumo, a primeira
etapa de auto-ignicao libera calor e fornece as condigoes necessarias para
ocorrer a segunda etapa, onde se d4 a méxima quantidade de calor liberado, a
qual controla o rendimento do motor. Se o pico de temperatura se atinge muito
cedo na fase de compressao, a fase de combustao chega a ser muito adiantada,
conduzindo a penalidades na eficiéncia, alto barulho, aumento da probabilidade
de detonacoes com risco de dano do motor. Se o pico de temperatura é
atingido muito tarde, tem uma alta probabilidade de apresentar falha de auto-
ignicao, o qual conduz a emissao de altas quantidades de HC' e reducao do
rendimento [61]. Dois fatores sao especialmente importantes para assegurar a
ignicao por compressao e a determinacao do inicio da mesma: a composi¢ao
quimica da mistura e o ambiente térmico ao interior do cilindro, neste ponto
o historico da temperatura é critico [62]. Os parametros que determinam as
condigoes térmicas sao principalmente a temperatura da carga de alimentacao

e a temperatura da parede.
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4
Modelagem do Spray Diesel

Neste capitulo serao apresentadas as equagoes que regem tanto a fase
euleriana como a fase lagrangiana, que representam a fase gasosa e fase liquida,
respectivamente. Devido ao acoplamento lagrangiano-euleriano as equacgoes
eulerianas possuem termos fontes para levar em conta a interagao entre as

fases.

4.1
Fase Gasosa

Em mecéanica dos fluidos, os fenémenos podem ser descritos através de
trés equagoes de conservagao:
— equacao de continuidade: que representam a conservagao de massa;

— equacao de quantidade de movimento: que representam a conservagao do

momento;
— equagao de energia: que representam a conservagao de energia.

— equagao de espécies: que representam a conservagao de espécies quimicas.

4.1.1
Equacdo de Continuidade

A equagao de continuidade é referenciada como a conservacao de massa

para a fase gasosa. A equacao de continuidade é

Ap | puw)

P =pS 4-1
onde ¢ ¢ uma diregao espacial genérica e S ¢ um termo fonte referente a fase
liquida.

4.1.2

Equacdo de Quantidade de Movimento

A equagao de momento refere-se a segunda lei de Newton para um fluido
em movimento. Nesta equacao varios termos fonte aparecem, bem como um
tensor, que descreve a deformagao do fluido devido as forcas internas, pg
representa a aceleragao da gravidade e um termo de origem, devido a interacao

entre a fase liquida e a fase gasosa. Assim, temos a equagao

Opu; — Opuju, op  Omy
= — . s 4-2
ot | om, oz, " m, TP T (+2)
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onde p ¢ a pressao isotropica, 7;; ¢ o tensor simétrico e f]ﬁ*’ ¢ a taxa de momento
devido a interagao entre a fase liquida e gasosa.

Assumindo o fluido newtoniano, 7;; tém-se

. an 8uz 2 o .
Tij = % |i( axl + ax]) - 3<Vu)5”1 s (4—3)

onde p é a viscosidade dinamica e d;; ¢ o delta de Kronecker.

4.1.3
Equacdo de Energia
Considerando a primeira lei da termodindmica, o transporte do fluxo de
energia pode ser escrito como uma equagao em termos da entalpia da forma
dph  Opu;h  Dp  0j]

onde o transporte diffusivo é representado em termos de j! dado por

+ (js + (jr7 (4'4)

. ol <N
jg = —)\ax + ]i,khk' (4—5)
tok=1

A primeira parte de ji se refere a difusividade térmica de fluido e a
segunda parcela esté relacionada ao transporte de entalpia devida a difusao de
espécies.

Os outros termos, referentes a transferéncia de calor na presenca do spray
liquido e a perda de calor por radiagao, sao desprezados nesse trabalho. Porém,
a influéncia desses termos podem ser acrescidas no programa desenvolvido e

em trabalhos futuros.

4.1.4
Modelagem da Turbuléncia

No escoamento turbulento, ocorrem flutuagoes continuamente nas propri-
edades. E esse comportamento esté associado as forgas inércia, que dominam o
escoamento em relagao as forgas viscosas. Sendo assim, podemos caracterizar o
escoamento turbulento, pode-se definir a velocidade instantanea como a soma

de um valor médio mais uma flutuagao, descrito por Tennekes et al. [63]

u=1u-+u, (4-6)
onde o valor médio é obtido por

1
= dt 4-

|

sendo v’ = 0.
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4.1.4.1
Modelo k& — ¢

Modelo que possui relevancia a partir dos trabalhos de Launder e Spaldin
[64]. Neste modelo o comprimento caracteristico é obtido a partir da fungao

da dissipacdo (I = k*?/¢). A viscosidade turbulenta é dada por

c, pk?
M = % (4-8)
ok o, _ 0 ws\ Ok
N Y k)= P LA I 4-
ot o (k) = P + oz, K/H Uk) ax]} pe, (4-9)
dpe 0 _ 0 e\ Oe €
9P L % (piie) = -2 He) g€ P, — S 4
"or o, (pije) o, K/Hr Uk) ax]} +leebr — capely, (410)
sendo o, oy Ou;
o i j 7 B
k‘2
He = C#p?a (4_12>

onde as constantes empiricas utilizadas durante a simulacao estao na tabela
Tab. 6.1.
O modelo k — € é robusto, econémico e tem razoavel precisao, razao pela

qual é muito usado industrialmente para simular escoamentos.

4.1.5
Modelagem Flamelet

Neste capitulo serao discutidos alguns conceitos teoéricos tuteis para
estudar chamas de difusao: o conceito flamelet, onde a fracdo de mistura e
da taxa de dissipacao de escalar sao partes integrantes desse conceito.

As equagbes genéricas de conservagao que governam o escoamento new-
toniano, ja foram apresentadas no capitulo anterior. No entanto, a rigidez
destas equacoes as tornam tteis para resolver sistemas de combustao praticos.
A chamada teoria flamelet foi introduzido por Peters [23] para fornecer uma
alternativa a estrutura chama local. Esta abordagem separa os processos qui-
micos, a partir do campo do fluxo (mistura), que forma a base para muitos

métodos de modelagem quimica.

4.1.5.1
Fracdo de Mistura

A mistura é frequentemente descrita através da introducao de uma fracao
mistura Z que é uma defini¢do para a composicao de mistura local [22]. A

definicao fragao mistura é adotada como
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Combustivel

Oxidante

oxidante \{mbusﬂvﬂ

Figura 4.1: Configuracao contra-corrente

3

Zo—2Z, Zu—2 Zo—2Z,
2C C,2+%H H2 _ 4O 0,2

M, M M,
7z = c i 0 4-1
2Zc,1—Zc,2 + 1Zu3—ZH2 _ Z0o1—Z0,2’ ( 3>
Mo 27 Mgy Mo

onde Z; ¢ a fragao de massa do elemento e M; é a massa molar do carbono do
elemento (C), o hidrogénio (H) e o oxigénio (O). Os subscritos 1 e 2 referem-
se a fracao de massa constante no combustivel e no oxidante definido no
escoamento, respectivamente. Z é um escalar conservado que varia no espago
e no tempo, apenas devido & mistura. Definiu-se de tal forma que Z = 0 no
fluxo de oxidante e Z = 1 no fluxo do combustivel, e aumenta monotonicamente
no meio Fig. 4.1. Estas propriedades fazem de Z uma varidvel adequada para
parametrizar o processo de mistura em combustao.

Assim, considerando uma reacao genérica, da seguinte forma:

veF +vo0 <— vpP, (4-14)
onde os subscritos O, F' e P indicam oxidante, combustivel e produtos,
respectivamente.

Antes de escrever uma equacao de conservacao para a fracdo de mis-
tura, consideram-se as equagoes diferenciais para conservacao de massa e de
temperatura na forma

opYr  Opu;Yp O OpYr
_ D
ot 0w o (p

0pYo  OpuYo 0 dpYo .

of | om om (pD oz, ) TE (4-16)
opT  Opu; T 0 ([ X\ OpYp Q .
ot _ 2 (L _x 41
ot Tom  oa (cp oz, ) o (417)

onde D ¢ o coeficiente de difusao, C, ¢ o calor especifico, wr ¢ a taxa de reagao
do combustivel, s é a razao estequiométrica de massa e () é a libertacao de

calor por unidade de massa na reagao. O niimero de Lewis é definido como
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A
Le = . 4-18
= 5D (418)
Definindo trés escalares passivos z1, 29 € 23 como

21 = SYF — YO7 (4—19)

C,T
29 = L + YF7 (4—20)

Q

C,T

23 = S% + Yo, (4—21)
assume-se que a equacao de balanco para fracao de mistura é da forma
Opzj  Opuiz; 0 dpz;

— — | o, 4-22

com j = 1,2,3. Além de satisfazerem as condi¢oes de contorno, os escalares
passivos podem ser normalizados em 1 para o contorno do combustivel e 0 para
o contorno do oxidante

21—210 B 22—2’20 . 2’3—230
2 =20 29 229
Assim, estes escalares normalizados sao iguais e, podem ser modelados por

7 —

(4-23)

uma Unica equagao de balanco,
opZ  Opu;Z 0 opZ .

onde pS ¢é o termo fonte da evaporacao do spray, que faz com que Z seja um

nao conservativo escalar.

A equagao média de Eq. (4-24) é dada por

opZ , opiZ a(Dtaz> 3

ot * o, an \Pan | TP (4-25)

onde D, é a difusividade turbulenta expressa como D; = & Sfitf , Sc¢; € o namero

de Schmidt turbulento, p.rs € a viscosidade efetiva composta pela viscosidade

laminar mais a viscosidade turbulenta (perr = g+ p¢). O acoplamento da
equacao Eq. (4-25) faz-se necessario uma equacdo adicional para a variancia

da fragao de mistura 2’6, dada por

~ — ~ —\ 2
opZ'"  Opu; 2" 07" 0z" _~
=D —2D — pX. 4-2

4.1.5.2
Taxa de Dissipacao Escalar

As medidas das taxas de dissipacao escalares do gradiente de Z e os

fluxos de espécies na direcao da chama sao definidos por
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~\ 2
~ 07

Pode-se observar que as médias escalares da taxa de dissipagao de Z
possui o mesmo papel de epsilon para a energia cinética turbulenta. Portanto,
esta analogia é usada para modelar y como uma relacao que expressa a
proporcionalidade entre a taxa de dissipacao de escalar e tempo de dissipagao

turbulenta:

V=0 2" (4-28)
onde (), ¢ uma constante que assume, usualmente, o valor 2 descrito por
Janicka e Peters [65].

Como x é uma fungao de Z, a partir da modelagem de uma chama
laminar difusiva com densidade e coeficientes difusivos constantes, Peters [23]

modelou a taxa de dissipacao escalar como

\(2) = = Bap{—2ler e 22)]). (+-29)

1 ¢ o inverso do complementar da

onde a, é a taxa de estiramento e erfc~
funcao erro.

Eliminando a representacao do espaco fisico, o que possibilita a diminui-
¢ao do custo computacional, a taxa de dissipacao escalar pode ser reescrita
como
Eap{—2ler fe ' (22)}

M) = Xt G ler fe 122
onde Y € Zg sao a taxa de dissipacao escalar estequiométrica e a fragao de

(4-30)

mistura estequiométrica, respectivamente.

4.1.6
Chamas difusivas no espaco da fracdo de mistura

Em chamas nao pré-misturadas ou difusivas os reagentes nao sao pré-
misturados, mas se misturam e reagem simultaneamente. Dois estados de
fronteira ocorrerem: o oxidante puro e o combustivel puro. Na zona de mistura
destes dois estados, as reagoes quimicas ocorrem. A zona de reacao esta dentro
de uma gama limitada ao redor da mistura estequiométrica que ocorre entre
o fluxo de combustivel e oxidante, devido a uma certa distancia de cada lado
da superficie estequiométrica, a mistura é ou muito pobre ou muito rica para
a reagao.

A zona de reacao deve ser continuamente alimentada por um combustivel,
caso contrario, a velocidade da reagao diminui com o tempo. Ao contrario da

chama pré-misturada, uma chama nao pré-misturada nao tem uma velocidade
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de propagagao caracteristica ou espessura, porque estas propriedades sao
controladas pelo processo de mistura e, por conseguinte, as propriedades do
escoamento.

Em chamas nao pré-misturados a velocidade da reagao é controlada
pelo processo de mistura em vez da quimica, que pode ser considerado como
infinitamente rapida. A grande vantagem da introducao da fragao de mistura
Z ¢é a possibilidade de reduzir o niimero de variaveis e assim, reduzir o custo
computacional. Desta forma, a estrutura da chama depende unicamente da

fracdo de mistura Z e do tempo ¢ [66], assim

(1, T2, x3,1) = (Z, Y2, 23, 1) = (Z, 1) (4-31)
onde, y5 e y3 sao neglicenciados desde que, seus gradientes sejam menores do
que fluxo na direcao de Z. Assim, a estrutura da chama fica unicamente em
funcao de Z e do tempo. Assim, tomando como base a simplificacao da chama
difusiva para o espaco da fracao de mistura, Peters derivou e simplificou as

equacgoes para fracao de massa das espécies e para temperatura,

Yk = Yk(Z7 t)u (4_32>
T=T(Z,1t), (4-33)
gerando as seguintes equacoes flamelet
Y,  x0;
—p= = 1m,, 4-34
Pot ~Pooz2 =" (4-34)
oT x0T X |~= 9Y; dc,| 0T
Yor " P2028 ey | 2oz oz | 97

1 ap ns ‘
Cp (at i=1 " Z) 7 ( 35)

onde m; é taxa de reacao quimica para a espécie genérica 1.

4.2
£-PDF presumida

Uma abordagem baseada no modelo flamelet define a evolugao temporal
de toda a reagao como uma fun¢do da composi¢ao média de Z. A média de
Favre no dominio fisico, pode ser avaliada a partir da sua composi¢ao na dire¢ao
Z no espago por meio de uma funcao de densidade de probabilidade da fracao
de mistura. A FDP pode ser uma solucao de uma equacao de transporte ou
presumida, assumindo que sua estrutura é aleatéria no campo de escoamento.

A [-PDF presumida é utilizada, a qual é calculada conforme a expressao
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~ Zﬁl—l(l — Z)Bz—l
P(Z) = = 7 _
fo Zh-1(1 = Z)P1dZ

onde f3; e 32 sdo parametros dependentes de Z e da sua variancia Z"2, definidos

(4-36)

como
~(z1-Z
/31 =7 (% — 1) , € (4—37)
AL
B ~(z1-2)
fr=(01-2) (7 = 1) ) (4-38)
sendo que a Eq. (4-36) pode ser reescrita usando fun¢oes gama como
> L(B1+ B2) 5 _
P(Z) = ——— =701 — 7)1, 4-39
SENEAR )
onde I'(f) sao definidos como
I(p) = / P te ™ dx. (4-40)
0

Assim, a solucao média para a fracao de massa }Z(Z, Xst) € da tempe-
ratura T (Z, xst) sao calculadas a partir da integragao das solugoes flamelet
Yi(Z, xst) e T(Z, xst), utilizando a g- PDF, tal que

0o 1
= [ ] Yz P2 )iz, (4-41)
o Jo
00 1
T= [ | 1Zx)P(Z iz, (4-42)
o Jo
onde o FDP P(Z, xs) é decomposto assumindo a independéncia estatistica
como
P(Z, xst) = P(Z)P(Xst)- (4-43)
4.3

Modelos de spray

Nesta secao serao apresentadas as equagoes que modelam a fase discreta,
com modelos de quebra de jatos, evaporagao, forca de arraste e transferéncia

de energia.

4.3.1
Caracteristicas da Injecao

A forma mais comum para analisar o escoamento interno consiste em
parametros médios no orificio de saida e de coeficientes adimensionais, como o
coeficiente de descarga Cy [67]. Este coeficiente é definido como a relagao entre

o fluxo maéssico real e o fluxo de massico teodrico ideal. Teoricamente, o fluxo de
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massa através do orificio de saida pode ser calculada pela equacao Eq. (4-44),

quando sao conhecidos os perfis de densidade e de velocidade

my = / p(U.n)dA. (4-44)
A
Considerando a componente de velocidade perpendicular a area de saida

do orificio, & Eq. (4-44) pode ser simplificada e obtendo o fluxo de massa

tedrico, dado por

mf’th = p'LLtAo, (4—45)
onde, u; é a velocidade tedrica obtida através da equacgao de Bernoulli Eq.
(4-45)

Ny —
ut — (p’LTL] pa)’ (4—46)

Pr
onde p, ¢ a pressao ambiente e p;,; € a pressao injecao. Experimentalmente o

injetor utilizado ¢ um Bosch de segunda geracao common rail, tipo axial, com
o diametro de 100um [3].

Assim, o fluxo de massa tebrico pode ser obtido pelo coeficiente de
descarga ¢ dado por
g g

mn Ay vV Q(ij - Pa)ﬂf

A relagao entre o coeficiente de descarga C, e o coeficiente de contragao

Cq

=0,8. (4-47)

C, para o injetor, de acordo com os valores do ECN |[3], é dado por

Cy
o= = = s s 4—4
C c. 0,86 (4-48)

onde C, é o coeficiente de velocidade. O grafico da taxa de fluxo de massa de

liquido injetado é representado na figura Fig. (4.2)

4.3.2
Modelo de quebra de jatos

Assume-se que o combustivel é introduzido na camara de combustao,
como grandes gotas esféricas com um tamanho uniforme, igual ao didmetro
do bocal, e o nimero de gotas injetadas por unidade de tempo é determinada
a partir da vazao maéssica. Assim, considera-se o modelo Kelvin-Helmholtz-
Rayleigh-Taylor (KH-RT)[68, 69] para quebra de gotas primarias e secundarias
[70, 71] como uma combinagao do modelo de Kelvin-Helmholtz (KH) [55] e do
modelo de Rayleigh-Taylor (RT) [55].
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Figura 4.2: Taxa de inje¢ao para o experimento SNL (3|, onde a temperatura
ambiente T, = 1000K, densidade ambiente p, = 14.8kg/m?> e fracao molar de
oxigénio de 21% Oy [3]

4.3.2.1
Modelo Kelvin-Helmholtz

Com base na anéalise de primeira ordem linear a instabilidade de Kelvin-
Helmholtz é crescente sobre a superficie de um jato liquido e cilindrico.
Tais instabilidades comecam a crescer na superficie das gotas e também nas
goticulas subsequentemente geradas. O crescimento da onda é mais rapido com
a taxa de crescimento xy e comprimento de onda Axpy. Estes dependem do
raio r das gotas geradoras, da velocidade relativa, das densidades na fase liquida
e na fase gasosa, da tensao superficial e da viscosidade cinemética do liquido,
agrupados em varios nimeros adimensionais responsaveis pelo descolamento

de novas gotas com raio 7,.,. Definidos por

0.34 + 0.38Wel” o
Qrp = 4-4
K= 0+ Oh) (1 + T96) \ pdr®’ (4-49)
(1 + 0.45v/OR)(1 + 0.4T7)

(1+0.865Wel67)0.6 7
onde foram expressas e estudadas por R. D. Reitz [55]. O tamanho das novas

AKH = 9.02r (4—50)

goticulas é proporcional ao comprimento de onda Agpy

Tnew = B[)'AKHv (4_51>
onde By é constante. Um produto contendo nova parcela de gotas de raio
Tnew € criado e adicionado computacionalmente. Assim, a perda de massa e a

velocidade com que seu tamanho reduz é dado por
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dr 1 — Thew
> new 4-52
o r— (4-52)

sendo,

r

T = 3,788B; (4-53)

A Qrn’
onde Ty € a caracteristica da quebra de gota em funcao do tempo e B; é

a constante de ajuste experimental (tem valores propostos na literatura entre
1.73 e 60 [55]).

4.3.2.2
Modelo Rayleigh-Taylor

Sabe-se que as gotas de um spray liquido Diesel tém velocidades iniciais
muito altas e desaceleram rapidamente devido a forcas de arrasto. Neste caso,
as instabilidades de Rayleigh-Taylor também podem desempenhar um papel
importante nos mecanismos de rompimento de gotas adicionado as instabili-
dades de Kelvin-Helmholtz [72]. Isto porque o rompimento da gota é induzida
pela inércia do liquido e pela acao das forcas de resisténcia aerodinamica, ge-
rando ondas instaveis que crescem atras da gota. As expressoes para a taxa de
crescimento {lpr e para nimero de onda Kgrr da onda sao derivadas a partir
das expressoes da forga de arrasto e a aceleragao da interface gas-liquido. O

comprimento de onda Agr é obtido pela expressao

(4-54)

Se Agr < r, assume-se que as ondas de RT comecaram a crescer na sua
superficie. Assim, RT excede um tempo caracteristico 7rr, a quebra de gota

ocorre e pequenas gotas de raio 7,e, se formam, onde

7Crr
Thew = ———, 4-55
Ko (4-55)
C,
TRT = , 4-56
=g (4-56)

onde C'. e Crr sao constantes ajustadas experimentalmente.

4.3.2.3
Modelo KH-RT

No caso do modelo de KH-RT, ambos os modelos KH e RT sao utilizados.
Enquanto o modelo RT prediz a ruptura no passo de tempo real, o modelo de
KH ir4 gerar pequenas gotas e reduzir o diametro das gotas geradoras. Uma vez
que a taxa de reducao do tamanho das gotas pelo modelo RT é demasiada alta,

quando este é aplicado as gotas que saem do orificio do bico. Este é desligado,
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dentro do assim chamado de comprimento de ruptura Ly,, onde apenas KH é

utilizado e a Fig. (4.3) ilustra como s@o aplicados os dois modelos no espago.

RT
KH
™ _c'-n-é >
e T . o
’ - oo DQOUO_.,I,—
Sllll oo a 80 O °0, UO @.
N oe®@e..
) . 00, .
— o5 © O & ¢
o ‘qac:c“ E OQUOC()F
T2l %% 000 g,
; L: e, o

Figura 4.3: Esquema do modelo KH-RT de quebra de gotas [4]

A expressao para o comprimento de ruptura é dado por

Ly = Obu' &~dnoz-
V Ps

Em comparacao com a utilizacao de um tnico modelo, a utilizagao do modelo

(4-57)

KH-RT permite um melhor ajuste com o modelo experimental, assim como
um ajuste melhor para a modelagem para grandes gotas, e um aumento
da evaporagao. Na Tab.(4.1), encontram-se os valores de referéncia para as

constantes utilizadas no modelo de quebra de gotas.

Tabela 4.1: Tabela com as constantes do modelo KHRT

Parametros do Modelo

Valor Numérico

By

By

Cr

Crr

Mg limite
Welimite

0,61
40,0
1,0
0,1
0,4
6

433
Modelo de Arraste

Em 1983, Sirignano [48] modelou a vaporizagao avaliando apenas a

viscosidade na camada limite da goticula no calculo do nimero de Reynolds

Re = Pelu—ucld

(4-58)

Wref
Existem diversos modelos na literatura para o coeficiente de arraste

[73, 74]. O OpenFOAM também oferece a possibilidade de contabilizar as
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alteragoes no arrasto devido a oscilagoes da superficie da goticula, isto é, as
ondas de instabilidade, eventualmente, resultando em separacao de goticulas.
Se este modelo é usado, o modelo separador |75] sera utilizado para calcular
as oscilagoes e o arraste resultante seré adicionado ao arrasto, descrito por
2
o A Rel)  Req < 1000
0,44 Rey > 1000.

O OpenFOAM também oferece a possibilidade de contabilizar as altera-

(4-59)

¢oes do arrasto devido a oscilagoes na superficie da goticula, isto é, as ondas
de instabilidade, eventualmente, resultando em separacao das gotas. O modelo

separador [76] ira ser utilizado para calcular as oscilagoes e o arrasto resultante

Cp = Cpm(1 + Cp amin(Yum,y)), (4-60)
onde Cp.m, Cp.a € Yim sdo constantes definidas pelo modelo, e y ¢ o desvio

relativo da borda da gota, onde o valor de y;,, é geralmente definido como 1, 0.

4.3.4
Modelo de Evaporacao

Ao modelar a evaporacao de uma gota, o parametro chave é o tempo de
evaporacao da gota. A derivacao deste intervalo de tempo se da através da
variacao da massa da goticula em funcao do tempo

dmd

7 = —Angptln (M> y (4—61)

p— pv,s
onde py, Py s € Py oo 580 as pressoes total do gas, do vapor na superficie da gota
e no ambiente, respectivamente. O coeficiente de transferéncia de massa K, ¢

dado pela seguinte relagao

ShD,,

K,=—"7
9 R, T.D;

(4-62)

em que, T,, é a temperatura média do filme. O nimero de Sherwood Sh, é
uma funcao do ntimero de Reynolds Re; e do ntimero de Schmidt Sc segundo
[57], tal que

Sh = 2(1+ 0.3Rey*Sc'/?). (4-63)

4.3.5
Modelo de Transferéncia de Energia

O balanco de energia da gota correlaciona a variagao da energia interna

da goticula, a transferéncia de calor na superficie bem como a evaporacao dada
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por

ATy dnzd (4-64)

MaCpa—— = —Aaql] + hpg——,
dtp,d dt dqq fg d

onde ¢, 4 ¢ o calor especifico da gota, hy, é o calor latente do combustivel a
temperatura Ty, Ay é a superficie de transferéncia de calor entre as duas fases.

¢}, € proporcional a diferenga de temperatura de acordo com o fluxo de calor

qq = h(Ty —Ty), (4-65)
onde h é o coeficiente de transferéncia de calor entre as fases, calculado por
k,NuZ
h=-—9 = 4-66
(eZ —1)Dy’ ( )
onde, Nu é o ntumero de Nusselt expresso por
Nu = 2(1 + 0.3Rey*Pr'/?) (4-67)
sendo que Pr é o numero de Prandtl e o fator de correcao Z é definido por
—c,(dmg/dt
7 = ~eoldma/dt) (4-68)
TDq K Nu
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5
Metodologia

Como o escoamento base em sprays Diesel é turbulento, faz-se necessario
a utilizagao de um tratamento a escala de tempo quimico e a escala de tempo

de turbulento.

5.1
Modelo PaSR

O termo fonte da equacao de conservacao espécies quimicas wr na Eq.
(4-15) e na Eq. (4-16) é desconhecido e requer um modelo de fechamento para
resolver o termo. O modelo de combustao utiliza geralmente a escala de tempo
turbulenta e a escala de tempo quimica para explicar a taxa de reagao, uma
vez que, a taxa de mistura determina a cinética quimica no caso de quimica
rapida. As velocidades de reacao sao uma funcao da temperatura local e da
variacao da taxa de reacao e é dada pela equacao da lei da taxa de Arrhenius

-F
k= AT" exp R_Ta’ (5-1)
onde A é um fator exponencial, T" a temperatura, n o expoente empirico,
E, a energia de ativagao para a reacao quimica e R a constante dos gases.

Varios modelos de combustao estao disponiveis para fechar os termos
de origem associados & entalpia e a massa de massa das espécies. No solver
sprayFoam do software OpenFoam, a interagao entre a turbuléncia e a quimica
¢ modelada por meio de um Modelo de Reator Parcialmente Agitado (em
inglés, Partially Stirred Reactor (PaSR)).

No modelo PaSR desenvolvido por Karlsson [42]|, uma célula computa-
cional é dividida em duas zonas diferentes, onde em uma das zonas ocorrem
todas as reacoes quimicas, e na outra, nao ocorrem reacoes quimicas. Assim, a
composi¢ao muda devido a troca de massa com a zona de reacao. Além disso,
a zona de reagao ¢é tratada como um reator perfeitamente agitado (em inglés,
perfectly stirred reator (PSR)), na qual a composi¢cao é homogénea (todas
as espécies sao consideradas perfeitamente misturadas umas com as outras).
Isso nos permite desconsiderar quaisquer flutuagoes no calculo dos termos de

origem quimica.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 1121479/CA


PUC-RIo- CertificagaoDigital N° 1121479/CA

Capitulo 5. Metodologia 53

Para o modelo PaSR a fracao de massa reativa é definida a medida
que o calculo é avancado, de ¢y até c;. Primeiro, o modelo distingue trés
concentragoes molares:

co ¢ a concentragao média na alimentagao da célula e pode ser considerada
como a concentragao média inicial na célula.

¢ é a concentracao desconhecida na zona de reacao num nivel de sub-
malha na fracao reativa desconhecida do material celular.

c1 ¢ o tempo de concentracao de saida do reator. Esta é também a
concentracao média na célula.

Tendo estabelecido isso, a concentracao de saida do reator pode ser

obtida, a partir de conservagoes em massa, olhando, como

c1=kc+ (1 —k")co, (5-2)
onde k* é a fracao de massa da mistura que reage.
Todo o processo pode ser dividido em dois sub-passos, procedendo em

paralelo:

1. A concentracao inicial na zona de reacao muda de ¢g para ¢ & medida

que reage,

2. A mistura reativa, ¢, é misturada com a mistura nao reativa, cy, por

turbuléncia, resultando na concentracao média c;

Como ¢, ¢é o valor inicial para o proximo passo de tempo, o tempo entre
co e ¢ deve ser o passo de integracao, 7. E como a mistura turbulenta de ¢
com ¢y, a diferenca de tempo entre ¢ e ¢; deve ser o tempo caracteristico para
a turbuléncia, 7,,;.. O tempo de reagao total para o caminho 1, pode, assim,
ser considerado como a razao do tempo quimico, 7 pela soma 7 + Ty,

O tempo quimico 7 % e tempo caracteristico para a turbuléncia 7,,;, €

Tmiz = Cmia; Ma (5_3)
' pe

onde C,;, ¢ uma constante empirica com o valor de 0,03 e € é a taxa de

calculado por

dissipacao da energia cinética turbulenta.
Pode-se obter as seguintes relacoes, assumindo uma taxa de reacao na

zona de reacgao, ¢

C1 — (o cC—C

= = fm(c), (5-4)
T Tmix
que podem ser reescritos como
-
¢ =k"c+ (1 —k")cy, k= ——— (5-5)

T+ Trmix
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Tradicionalmente, o OpenFoam utiliza o reator PaSR para simular spray
e a desvantagem do PaSR esta no custo associado na resolucao da equacao de
conservacao de espécies quimicas para cada espécie quimica Y;. Desta forma, a
modelagem flamelet, com a cinética quimica tabulada, torna-se uma ferramenta
poderosa no auxilio da minimizacao do custo computacional relacionado a

interacao entre a parte quimica e a parte turbulenta.

5.2
Modelo Flamelet

O conceito de flamelet baseia-se no pressuposto de que a escala de tempo
quimico 7 é muito mais rapida do que a escala de tempo de turbulento 7,,;,. A
chama é, portanto, tratada usando uma abordagem laminar, onde a turbuléncia
e a quimica foram desacopladas.

Grandes parte do célculo termodinamico no OpenFOAM ¢é baseado na
entalpia sensivel h,, o sprayFoam calcula o seu valor a partir da equacao
de entalpia Eq. (4-5), partindo do principio de que temperatura e outras
quantidades termodinamicas sao derivadas. Assim, para ser consistente com
o padrao OpenFOAM e ser flexivel em termos de modelagem termodinamica,
o solver proposto nesse trabalho, o flameletsprayFoam, utiliza o flameMaster
para calcular a entalpia a partir da temperatura dada. O conjunto completo
de modelos termodinamicos do OpenFOAM esté disponivel para esta etapa.

Os valores para a fracao de massa para cada espécie Y}, é calculado dentro
da Eq. (4-34) com o termo fonte 7;, utilizando o FlameMaster, em fungao da
fracdo de mistura Z e nao mais na Eq. (4-15) e na Eq. (4-16), como ¢é feito
no reator PaSR. Apoés a integragao da PDF, os valores médios da fragao de
massa da espécies Y, eda entalpia },{S sao gerados e armazenados na "biblioteca
de chamas"(flamelet) em fungao dos valores médios da fracao de mistura Z,
da variancia da fracao de mistura 7" e da taxa de dissipacao escalar na
mistura estequiométrica ;. Estas trés quantidades, proporcionadas pelo pré-
processamento do codigo CFD (FMFoam) no OpenFoam, sao utilizadas pelo
solver CFD no OpenFoam que atualiza a biblioteca flamelet com os valores
médios da fracado de mistura Z , da variancia da fracao de mistura 7" e da
taxa de dissipagao escalar na mistura estequiométrica y,; como ¢ mostrado na
Fig. (5.1).

As chamas na biblioteca sao caracterizadas por y,, enquanto que o
valor incondicional pode ser calculado apenas com as Eq. (4-34) e a Eq.
(4-34). Pitsch et al. [25] demonstraram que o modelo que faz uso da forma
de PDF presumida pode ser utilizado para conectar a taxa de dissipagao

escalar y a seu valor no ponto de estequiometria yg. No entanto, na prética a
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FlameMaster: Yie(Z,ee) Utilitdrio
Solver paraas T(Z Xst) > “FMFoam”:
equagles Integragio 8-
flamelet FDF

Preé-Processamento -
Biblioteca

ﬁ-s'(zﬂ’-'fs ’z‘unz)
flamelet )
?k: ES ,.,’ ~St ’zﬂ,nz
Solver
CFD Solver L3 FlameletsprayFoam

Figura 5.1: Esquema de construgao das bibliotecas flamelet

aproximacao xy = X ¢ aceitdvel, uma vez que o seu erro é pequeno em torno
da mistura estequiométrica, que é o foco de interesse. Além disso, modelar
a taxa de dissipagao escalar condicionada introduz incertezas adicionais. Por
essa razao, a taxa de dissipagao escalar incondicionada é utilizada na presente
implementagao para extrair as fracgoes de massa de espécies e a entalpia
sensivel nos flamelets.

Desta forma, a construcao da tabela flamelets visa capturar todos os
ramos importantes para a construcao da chama difusiva, acompanhado dos
pontos criticos, para a igni¢ao e o inicio da fase estavel. As diversas flamelets
nao pré-misturadas que estao representados na Fig. (5.2) formam uma zona de
reacao difusiva fina caracterizando-se por um elevado gradiente de temperatura
em torno da fracdo mistura estequiométrica Z;. A medida que o alongamento
do flamelets aumenta, o pico de temperatura cai devido ao maior grau de perda
de calor para as regioes exteriores da zona de reagao em comparagao com a
quantidade de calor libertado. O flamelets finalmente extingue quando a taxa
de dissipacao atinge seu limite Xxs = Xst,4, resultando em uma mistura dos

reagentes inerte. Os perfis flamelets dos reagentes sdo mostrados na Fig. (5.3).
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Temperatura(K)

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
Fragdo de Mistura

Figura 5.2: Curvas de perfis de temperatura em funcao da fracao de mistura
para T, = 1000 K, Ty = 373 K.
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Figura 5.3: Curvas de fracao de massa dos reagentes em funcao da fracao de
mistura para T, = 1000K, Ty = 373K ¢ e 210, %.

Para mapear as regioes importantes para a construgao da tabela, desde
a ignicao até a extingao, faz-se necessario a utilizacao de um grafico que cubra
todos os pontos criticos em fungao Y. Assim, define-se a curva-S mostrada

na Fig. (5.4) , onde os ramos superiores indicam o local aonde as chamas sao
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estaveis, o ramo do meio indica as chamas instéveis e o ramo de mistura é

indicado pelo ramo inferior.

] '. '.
2,500 *ea, o
i .y i
] / *oee, |
% ] Ramo Estével I
E 2,000 . B
o T Limite de Extincdo L
z ] -
m
5 . i I
3 1 Ramo Instével 5 '/ i
2 1,500 .°
E i . i
= ] / _
1| Limite de ignicso \\ o / Ramo de Mistura | |
1,000 L, i
T T T T T T T T T T T T | T T T

1 10 100 1,000
Dissipacdo Escalar Estequiométrica (1/s)

Figura 5.4: Curva-S para T, = 1000 K, Ty = 373 K

O solver flameletsprayFoam foi desenvolvido com base no flameletFoam
desenvolvido por Muller [2], porém com o acréscimo das bibliotecas para a
fase liquida e alterando o software de cinética quimica laminar, do Cantera
para o FlameMaster, devido a sua estabilidade e credibilidade para utilizacao
de mecanismos de cinética quimica complexos, como o n-heptano, dentro do
espaco da fracao de mistura. Além disso, exigiu-se um acréscimo do termo fonte
de evaporacao ,05 dentro da equagao de conservagao da fragao de mistura (Eq.
(4-24)). Uma vez que, o flameletFoam foi desenvolvido para simular chamas

difusivas turbulentas monofésicas.
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Tabela 5.1: Tabela de
sprayFoam

o8

condicoes iniciais e condigdoes de contorno para o

Variavel /Propriedade

Condicao Inicial

Contorno na Parede

alphat

Ydefault

Uniform value = 0
Uniform value = 1
Uniform value = 0.00036

Unifor value = 0

Uniform value = 0
Uniform value = 0
Uniform value =0

Zero gradient
Compressible wall function
Uniform value = 0.00036
Zero gradient

Zero gradient

Unifor value = 0

Unifor value = 0

Unifor value = 0

Zero gradient

Tabela 5.2: Tabela de

condicoes iniciais e condigdoes de contorno para o

flameletsprayFoam
Variavel /Propriedade | Condi¢ao Inicial Contorno na Parede
alphat Uniform value = 0 Zero gradient
k Uniform value = 1 Compressible wall function
mut Uniform value = 0.00036 | Uniform value = 0.00036
p Zero gradient
T Zero gradient
Ux Unifor value = 0 Unifor value = 0
Uy Uniform value = 0 Unifor value = 0
Uz Uniform value = 0 Unifor value = 0
chi Uniform value =0 Zero gradient
varz Uniform value =0 Zero gradient
7 Uniform value =0 Zero gradient
5.3

Condicoes de Contorno e Propriedades Fisicas

As condig¢oes iniciais e de contorno devem ser estabelecidas quando

se resolve um conjunto de equagoes diferenciais para um dado caso. Estas

condicoes sao necessarias para que cada varidvel seja resolvida dentro do

dominio. Na Tab. (5.1) serd apresentado as condigbes para o sprayFoam e

na Tab. (5.2) as condigoes utilizadas para o flameletsprayFoam:
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Os valores para pressao ambiente e temperatura estao em branco pois

variam de acordo com o caso selecionado.

5.4
Volumes Finitos e Algoritmos de solucao

O OpenFoam usa o método de Volumes Finitos para discretizar proble-
mas de mecénica do continuo. De acordo com [77], hé trés termos que podem
ser discretizados: espaco, tempo e equagoes diferenciais.

No método de volumes finitos, a discretizacao espacial é obtida dividindo
o dominio da solu¢gao em um nimero definido, mas muitas vezes nao fixo, de
volumes de controle, também chamados de células. Essas células e o conjunto
de seus vértices compoe a chamada malha.

As células sao delimitadas por um conjunto arbitrario de faces planas,
que podem ser orientadas sem qualquer restricao no seu alinhamento.

Cada célula possui um ponto de referéncia P que é o seu centroide, onde
as variaveis dependentes, como as propriedades do escoamento, sao definidas.
No entanto, eles também podem estar em faces ou vértices.

O tempo é discretizado dividindo o dominio do tempo em um nimero
finito de intervalos de tempo, cuja duragao pode variar durante a simulagao.
Neste trabalho a duracao do passo de tempo ¢é fixa e igual a 1X107%s: este
valor assegura uma melhor convergéncia do solver de spray.

A discretizacao das equacgoOes consiste em gerar um sistema de equagoes
algébricas com base nas equacoes diferenciais parciais, que descrevem o pro-
blema fisico e relacionadas a quantidades discretas definidas em locais especi-
ficos no dominio.

Cada categoria de termos matemaéticos que compoe uma equagao dife-
rencial parcial pode ser discretizada com varios métodos. As técnicas de dis-
cretizagao utilizadas neste trabalho sdo agora apresentadas na Tab. (5.3).

O termo laplaciano é integrado ao longo de um volume de controle
(célula) e, através do teorema de Gauss (que permite alternar de integrais

de volume para integrais de superficie e vice-versa), é discretizado como

/V V.(IV$)dV = /S dS.(I'V¢) = ersf (Vo) (5-6)

onde I'y ¢ o coeficiente Laplaciano calculado através da Interpolagao dos
valores nos centroides das duas células vizinhas P e N.

Os termos divergentes sao discretizados como

| Spoiav = [ d5.ipom - > 5o 05 (5-7)

onde ¢ é calculado através da mterpolagao linear.
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Vérios solvers estao disponiveis no OpenFoam para resolver os conjuntos
de equacoes lineares discretizadas. Devido as enormes dimensoes das matrizes
envolvidas na computagao, um solver iterativo deve ser escolhido.

Neste estudo, um solver baseado no algoritmo ’Gradiente Conjugado’.
Para conseguir uma convergéncia rapida, o processo de resolucao é precedido
por pré-condicionamento.

O solver de gradiente conjugado pré-condicionado (em inglés, Pre-
conditioned Conjugate Gradient solver (PPG)) funciona somente em matrizes
simétricas, portanto, é usado apenas para resolver a equacao de continuidade e
a equacgao de pressao no loop PISO. O pré-condicionador para este solver é ba-
seado no algoritmo de Cholesky com Diagonal Incompleta (em inglés, Diagonal
incomplete Cholesky (DIC)).

Como os termos de divergéncia geram matrizes assimétricas, a equagao de
quantidade de movimento, a equagao energia, a equacao k- €, a equagao para a
fracao de mistura e para a varidncia nao podem ser resolvidas com o algoritmo
PCG. Gradiente pré-condicionado bi-conjugado (em inglés, Pre-conditioned
bi-Conjugate Gradient (PBiCG)), uma evolu¢ao do algoritmo de Gradiente
Conjugado que pode gerenciar matrizes assimétricas, é usado juntamente
com um pré-condicionador LU com Diagonal Incompleta (em inglés, Diagonal
Incomplete LU (DILU)).
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54.1
Esquemas de discretizaciao

Os esquemas de discretizacao que foram utilizados para os diferentes
termos estao resumidos na Tab. (5.3) para o sprayFoam e para o flamelets-

prayFoam.
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Tabela 5.3: Tabela com os Esquemas de discretizagao para o sprayFoam e

flameletsprayFoam

Variavel /Propriedade

Condicao Inicial

Contorno na Parede

Time derivative

Grad(p)

div(phi,U)

div(phid,p)

div(phi,K)

div(phi,k)

div(phi,epsilon)

div(U)

div((muEff*dev2(T(grad(U)))))

div(phi,Yih)

div((muEff*dev2(T(grad(U)))))

Laplacian(muEff,U)

Laplacian((alphah®mut)-+alpha,hs)

Laplacian((rho|A(U)),p)

Euler

Limited Gauss

linear 1

Gauss upwind

Gauss upwind

Gauss linear

Gauss upwind

Gauss upwind

Gauss linear

Gauss linear

Gauss upwind

Gauss linear

Gauss linear

orthogonal

Gauss linear

orthogonal

Gauss linear

orthogonal

Primeira ordem e im-
plicito

Segunda ordem, inte-
gracao gaussiana dife-
renciacao linear limi-
tada

Segunda ordem, inte-
gragao gaussiana e di-
ferenciagao upwind
Segunda ordem, inte-
gracao gaussiana e di-
ferenciagao upwind
segunda ordem, Inte-
gracao Gaussiana, di-
ferenciagao central
Segunda ordem, inte-
gragao gaussiana e di-
ferenciacao upwind
Segunda ordem, inte-
gragao gaussiana e di-
ferenciagao upwind
segunda ordem, Inte-
gragao Gaussiana, di-
ferenciagao central
segunda ordem, Inte-
gracao Gaussiana, di-
ferenciagao central
Segunda ordem, inte-
gragao gaussiana e di-
ferenciagao upwind
segunda ordem, Inte-
gracao Gaussiana, di-
ferenciagao central
Segunda ordem, inte-
gracao gaussiana, di-
ferenciagao central e
conservativo

Segunda ordem, inte-
gracao gaussiana, di-
ferenciagao central e
conservativo

Segunda ordem, inte-
gracao gaussiana, di-
ferenciacao central e
conservativo
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5.5
Configuracdo da Malha

A malha do dominio fisico é representada na Fig. (5.5) e na segao
transversal Fig. (5.6) com o spray . Esta malha foi gerada no software gmsh e
reproduz a camara de combustao do SNL, que é modelada como um cubo de
dimensao 108 mm x 108 mm x 108 mm. Onde o ntimero de pontos em cada
aresta para a simulagao 3-D foi variado com o objetivo de variar a influéncia

da malha na simulagao, como serda mostrado no capitulo de resultados.
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Figura 5.5: Geometria da camara de combustao

Figura 5.6: Secao transversal do dominio de malha
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Resultados

Antes de estudar spray propriamente dito, necessitou-se avaliar o meca-
nismo de cinética quimica de modo que, fosse capaz de reproduzir os dados
experimentais com uma maior precisao. Sendo assim, inicialmente estudou-se a
autoignicao na configuracao de contrafluxo em uma chama difusiva laminar na
Fig. (6.1), nas condigdes de contorno estabelecidas por Seiser et al [8] 15% de
n-Heptano pré-vaporizado e diluido com 85% Ny a uma temperatura de 572K
e ar (Ny = 79% e Oy = 21%) a uma temperatura de 827K. A pressao ¢ fixada
a 40 atm. A temperatura de 572 K corresponde a temperatura de ebulicao do
n-heptano a 40 atm e 827 K é obtido a partir da compressao adiabatica do ar
a 300 K de 1 atm até 40 atm [9].

Ar + Nitrogénio

/ Estagnacao

f n-Heptano + Nitrogénio

Figura 6.1: Configuragao do Contrafluxo (8]

Para o estudo do spray, seis casos experimentais foram selecionados
para a analise. Estes casos e as suas condigoes estao listadas na Tab.(6.1).
A selegao desses casos foi feita da seguinte forma: o caso 3 (O = 0%) serve
como uma validacao do modelo de vaporizacao e caracterizacao da penetracao
dos combustiveis nas fases gasosas e liquidas. Todos os outros casos contém
21% O5 no gas ambiente e entram em combustao. O objetivo é obter um estudo
abrangente sobre o efeito da variagao da temperatura ambiente no atraso de

ignicao e no comprimento de ancoramento da chama.
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Tabela 6.1: Tabela com os casos e condigoes experimentais utilizados para a
validagao

Caso | O.% | T,K | Condicoes

21 800 | combustivel=n-heptano
91 1900 | dyoees = 100

0 1000 | pin; = 150M Pa

21 | 1000 | p = 14.8Kg/m®

21 | 1100 | T; = 373K

21 1200

O O | W DN~

6.1
Avaliacdo do Mecanismo de Cinética Quimica Através do Contrafluxo

Os casos analisados neste estudo foram resolvidas o software FlameMas-
ter [25], utilizando as equagoes flamelet Eq.(4-34) e Eq.(4-35). Com o objetivo
de analisar os mecanismo de cinética quimica para n-heptano com 43 espécies
e 185 reagoes de Liu et al. [9], o mecanismo esquelético com 188 espécies [78] e
0 mecanismo esquelético com 68 espécies [79], ambos baseados no mecanismo
de cinética quimica detalhada da LLNL com 561 espécies e 2539 reagoes.

Para o estudo da evolucao da ignicao temporal do mecanismo de cinética
quimica com 43 espécies, considerou-se diversas taxas de dissipagao escalares.
Para as taxas de dissipagdo menores do que xy = 75,301/s as chamas
encontra-se estaveis e o tempo de ignigdo é menor, conforme na Fig. (6.2).
Portanto, para taxas de dissipacao mais elevadas ocorre a extin¢ao e a re-

ignicao da chama.

40.42 5"

o seazst
1| + e2s

9 5 0 |« w3 st

75.30 s

1 . 0 0 0 ] Taxa de Dissipagio Escalar Estequiométiica P [
1l o 5

g e
5900f'“°z’39"
E ]
- ]
850+
0 1 2 3 4 5

Tempo(ms)

Figura 6.2: Evolugao temporal da Temperatura para diversos valores de x para
a cinética quimica com 43 espécies |9

De acordo com Kim [80] e Liu et al. [9], a taxa de dissipagao do local

varia em func¢ao da estequiometria e também com o aumento da temperatura
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de acordo com o coeficiente de difusao da temperatura. O aumento da taxa
de dissipagao escalar leva a um aumento no atraso da ignicao e, se a taxa
de dissipagao de escalar é suficientemente grande, leva & inibicao da ignicao.
A primeira fase da ignicao, associada & baixa temperatura, é pouco sensivel
as variagoes na taxa de dissipagdo estequiométrica. O valor yg = 75,301/s
representa um limite de ignicao, pois para altas taxas de dissipacao escalar o
atraso de ignicao indica que as reagoes quimicas sao lentas e que ocorre uma
alta perda de calor.

No entanto, as cinéticas quimicas com 68 espécies e 188 espécies nao
reproduzem o limite de ignicao Fig. (6.3) e Fig. (6.4). De acordo com Liu
et al. [9], as pressoes elevadas favorecem o aumento das taxas de reagdo em
conformidade com aceleracao do processo de ignicao. Onde, os gradientes
induzidos por deformagoes retardam a ignicao porque reduzem a espessura
da zona de reagao e aumentam as perdas de calor e os radicais produzidos

durante o processo de ignicgao.
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Figura 6.3: Evolucao temporal da Temperatura para diversos valores de xg
para a cinética quimica com 68 espécies |9
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Figura 6.4: Evolugao temporal da Temperatura para diversos valores de xg
para a cinética quimica com 188 espécies |9]
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Figura 6.5: Curva-S para diversos mecanismos de cinética quimica

Ao comparar os mecanismos de cinética quimica, através da curva-S, na
Fig. (6.5) com as Fig. (6.2), Fig. (6.3) e Fig. (6.4), percebe-se que o mecanismo
com 43 espécies de Liu at al. [9] é o tnico capaz de reproduzir com precisao
os tempos de ignicao com o minimo de espécies dependentes. De modo que,
os passos de reacao criticos fundamentais no processo de igni¢ao possa ser
identificado. Mecanismos de reacao quimica sao preditivos sobre uma ampla

gama de condi¢oes como condi¢ao importante para o sucesso da aplicacao dos
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modelos de combustao. Cinéticas quimicas reduzidas visam reduzir os custos
computacionais. Assim, a precisao de um método de tabulacao esté ligada pela

precisao do mecanismo, que é utilizado para construir a tabela.

6.2
Validacao para o spray nao reativo

Para avaliar a capacidade do modelo de reproduzir corretamente tanto
a auto-ignicao como as fases da combustao na mistura controlada, nao s6 a
penetracoes da fase vapor deve ser considerada, uma vez que estes dados nao
sao totalmente representativos do processo de mistura ar-combustivel, deve-
se considerar também a variacao radial da fracao de mistura para diferentes
distancias do injetor [81]. Sendo assim, a modelagem proposta foi comparada
com os dados experimentais, onde a concentragao de oxigénio ¢é igual a 0 e a
temperatura ambiente e a densidade sao, respectivamente, iguais a 1000K e
14,8kg/m?, como descrito na Tab. (6.1).

Para estudar o escoamento nao reativo, utilizou-se os seguintes parame-
tros de interesse, a penetrabilidade do spray na fase liquida e na fase vapor e a
variagao radial da fracao de mistura. Onde define-se a penetrabilidade na fase

liquida e na fase vapor como:

Penetragao da fase Liquida Distancia axial abrangendo 95 % da massa de

combustivel liquido injetado.

Penetracao da fase Vapor A distancia maxima, a partir do injetor, em que

a fracdo de massa do combustivel é de 0,1 % .

Para o estudo da variacao da fracao de mistura, considerou-se as distan-
cias de 20mm e 40 mm, a partir do ponto de injecao, nos instantes 0.7ms e
1.15ms.

6.2.1
Verificacdo das constantes do modelo de turbuléncia do modelo k& — ¢

O estudo da validacao do codigo flameletsprayFoam, comegou com a
avaliacao das constantes empiricas de turbuléncia do modelo £ — ¢ na Tab.
(6.2), divididos em dois casos A e B, onde variou-se os valores das constantes
empiricas. Essa variacao tem como intuito verificar a influéncia do modelo
k — € na penetrabilidade da fase vapor. Na Fig. (6.6) evidencia-se uma sensivel
influéncia da constante ¢, sobre a penetrabilidade na fase vapor, nao alterando
os valores de penetrabilidade da fase liquida. Verifica-se ainda que os valores

de B ajustam-se melhor aos valores experimentais. Isso se deve a integragoes
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Tabela 6.2: Constantes empiricas do modelo de turbuléncia k — €
Modelos | ¢, Cle Coe | O | O
A 0.09 144192101 1.3
B 0.09|155[192]10]|1.4

do modelo do turbuléncia e o modelo proposto para a equacao de fracao de
mistura [82].

Essa diferenca fica mais evidente quando fixa-se uma distancia de 20 mm
Fig. (6.7) do ponto de injecdo em t = 0,7ms. Verifica-se que A possui
Zmaz = 0,05 enquanto que, em B, em coeréncia com os dados experimentais
[3], possui o valor de Z,,,, = 0,18. E com a evolugao temporal, de t = 1.15ms
Fig. (6.8), essa diferenca cai de Z,0, = 0,19 em B e Z,,,, = 0,13 em A,
porém as constantes em B ainda representam melhor os dados experimentais
para o escoamento nao reativo. No entanto, quando evoluimos no tempo, em
t = 1.15ms e avangando 40 mm do bocal Fig. (6.9), tem-se o valor Z,,,,, = 0,15
em Be Z,,,. =0,06 em A, enquanto o valor experimental é de Z,,,, = 0,009.
Isso mostra que, com o avanco espacial e temporal, torna-se dificil a validacao

radial para esse modelo [82].
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Figura 6.6: Evolucao da fase liquida e da fase vapor comparando com dados
experimentais [3| para diferentes valores de constantes de turbuléncia do
modelo k£ — €
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Figura 6.7: Evolucao da fracao de mistura comparando com dados experimen-
tais 3] para diferentes valores de constantes de turbuléncia do modelo k — € a
20 mm do ponto de injecao em t = 0, 7ms
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Figura 6.8: Evolucao da fracao de mistura comparando com dados experimen-
tais 3] para diferentes valores de constantes de turbuléncia do modelo k — € a
20 mm do ponto de injecao em t = 1,15 ms
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Figura 6.9: Evolucao da fracao de mistura comparando com dados experimen-
tais 3] para diferentes valores de constantes de turbuléncia do modelo k — € a
40 mm do ponto de injecao em ¢t = 1,15 ms

6.2.2
Teste de malha

Apo6s a avaliacao das contantes de turbuléncia para o modelo k — e,
avaliou-se a influéncia temporal e espacial da malha sobre a fase liquida, sobre
a fase vapor e para a fracao de mistura. Para isso, variou-se com 40 pontos,
60 pontos e 80 pontos em cada direcao da malha. A malha é hexaédrica com
o numero de células variando de 59319 células até 493039 células.

Comparando a variagao do ntimero de pontos com os dados experimentais
na penetrabilidade da fase vapor na Fig. (6.10), percebe-se que a principal
diferenca entre os perfis esta apos 2.5 ms. Porém, essa diferenga nao se mostra
significativa, devido ao fato de que a ignicao do Diesel ocorre antes de 2.5 ms,
para todos os casos reativos citados nesse trabalho, na Tab. (6.1). Como foi
dito anteriormente, o estudo da penetrabilidade da fase vapor e a variacao
radial da fracdo de mistura influem diretamente na autoigni¢ao do Diesel e
na combustao [81]. Desta forma, optou-se pela escolha de 80 pontos em cada
direcao devido a sua melhor aproximacao dos dados experimentais, observados
tanto na Fig. (6.10) como na Fig. (6.11).
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Figura 6.10: Convergéncia de malha variando o ntimero de pontos e compa-
rando com dados experimentais [3] para a fase liquida e fase vapor

0r25 1 I 1 1 1 l 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
] e Experimental i
1 | ———- 40pontos i
0,2 -}-|{ —-—-- 60 pontos
o ] i
=) - I
W 0,15
S ] L
< ] L
L] ] N
[=] - -
T 01
m — -
e 4 L
0,05 B
0 | T T T T T T T T T T T T T T _

-0,004 -0,002 0 0,002 0,004
Distancia Radial(m)

Figura 6.11: Convergéncia de malha variando o ntumero de pontos e compa-
rando com dados experimentais [3] para a fase liquida e fase vapor

6.2.3
Variacao do namero de Courant

Como a simulagao do spray é transiente, o OpenFoam possui algumas

opgoes adicionais que controlam o passo de tempo. A opg¢ao é utilizar um
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passo de tempo ajustavel, onde OpenFOAM define automaticamente o passo
de tempo com base no niimero Courant. O nimero Courant representa a veloci-
dade de propagacao de informacao numérica por uma velocidade caracteristica
da propagacao fisica.
vAt

Co= Sa (6-1)
onde Co é o nimero Courant, v é a velocidade caracteristica média na célula.
dx é a dimensao caracteristica da célula e At é o passo de tempo. Com o passo
de tempo At = 1pus isso assegura C'o < 1 em todos os casos de validagao.
Assim como nos casos de validagao para a variagao do ntmero de pontos (Fig.
6.10, 6.11), a influéncia temporal sobre a varia¢do do ntmero de Courant fica
evidente apos o instante 2,5 ms na Fig. (6.12), descartando o C'o = 0,05, que
¢ menos representativo em relacao aos dados experimentais, comparado aos

resultados para C'o = 0, 1, sendo assim utilizado nas demais simulagoes.
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Figura 6.12: Evolugao da fase liquida e da fase vapor comparando com dados
experimentais 3] para diferentes valores do numero de Courant

6.2.4
Comparacao entre sprayFoam e flameletsprayFoam

Para completar a simulagao nao reativa, comparou-se o sprayFoam e o
flameletsprayFoam com as mesmas condigoes iniciais e os mesmos parametros

lagrangianos. Como resultado na Fig. (6.13), verifica-se que sprayFoam tem
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uma penetrabilidade maior, tanto para a fase vapor como para a fase liquida,
em relacao ao flameletsprayFoam, devido a utilizacao das constantes de tur-
buléncia B. Porém, a diferenga mais relevante, entre ambos os coédigos, esta no
tempo de execucao apresentado na Fig. (6.14). Pode-se mostrar que o spray-
Foam leva em torno de 10 A para executar 3 ms de simulacao computacional,

enquanto o flameletsprayFoam leva em torno de 3 h os mesmos 3 ms.
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Figura 6.13: Evolucao da fase liquida e da fase vapor comparando sprayFoam
e flameletsprayFoam

6.3
Validacdo para o escoamento reativo

Nesta secao serao apresentados os parametros de interesse para o escoa-
mento reativo relacionado ao spray. Desta forma, inicialmente sera apresentado
a construgao das tabelas flamelet através do FlameMaster. Em seguida sera
comparado o custo computacional entre o flameletsprayFoam e o sprayFoam.
E, fechando, sera apresentado o estudo de ignicao e o CAC para a variagao da

temperatura ambiente do spray.

6.3.1
Comparacao entre sprayFoam e flameletsprayFoam

Ao comparar o sprayFoam e o flameletFoam reativos para T, = 1000 K,
Ty = 373 K e 210, %, na Fig. (6.15), percebe-se que o tempo computacional

de execucgao do sprayFoam cresce exponencialmente em relagao ao flamelets-
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Figura 6.14: Evolucao da fase liquida e da fase vapor comparando o tempo
computacional entre o sprayFoam e flameletsprayFoam

prayFoam, acarretando em um custo computacional maior para o sprayFoam.
As Fig. (6.16), Fig. (6.17) e Fig. (6.18) mostram que o flameletsprayFoam tem
uma difusao maior que o sprayFoam, concentrando uma temperatura maior
na ponta do spray para o sprayFoam. E, em concordancia com os resultados
nao reativos, o flameletsprayFoam tem uma penetrabilidade maior do que o

sprayFoam, em concordancia com o resultado experimental.
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Figura 6.15: Tempo de execugao para sprayFoam e flameletsprayFoam com
T, = 1000K, Ty = 373K e 210:%.

Figura 6.16: Spray Experimental(topo), flameletsprayFoam(meio) e spray-
Foam(baixo) no instante de 1ms T, = 1000K, Ty = 373K e 210:%, com
a marcagao (pontilhado) a 54 mm do injetor.
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Figura 6.17: Spray Experimental(topo), flameletsprayFoam(meio) e spray-
Foam(baixo) no instante de 1,5ms T, = 1000K, Ty = 373K e 2102%, com a
marcacao (pontilhado) a 69 mm do injetor.
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Figura 6.18: Spray Experimental(topo), flameletsprayFoam(meio) e spray-
Foam(baixo) no instante de 2ms T, = 1000K, Ty = 373K e 210:%, com
a marcagao (pontilhado) a 80 mm do injetor.

6.3.2
Atraso de Ignicao

Nesta secao serao apresentados os tempos de atraso de ignicao para os

casos citados na Tab. (6.1), com variacdo da temperatura ambiente. Estes
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dados sao comparados com o atraso da ignicao obtido experimentalmente,
que sao baseados em medicoes para o aumento da pressao. No entanto, a
definicao experimental, com embasamento na pressao, pode nao ser adequada
para simulagdes baseadas na geometria da camara real. Sendo assim, varias
defini¢oes, relacionadas a variacao de temperatura, sao utilizadas para o estudo
do atraso de ignigao [83]. Portanto, no presente estudo, foram utilizadas duas
definicoes para o atraso da igni¢ao, de modo a haver um consenso com os
dados experimentais. A primeira é definida como o ponto no tempo quando a
temperatura maxima no dominio atinge metade do aumento de temperatura
total no dominio, ou seja, T, = (Ty+Thnaz)/2 [45, 54]. E a segunda é o momento
em que a temperatura média é superior a 1600 K dentro do dominio [84].

Na Fig. (6.19), vé-se o comportamento do atraso de ignigdo em fungao
da variacao da temperatura ambiente. Os resultados mostram que os tempos
de atraso de ignicao estao condizentes com os dados experimentais. Apenas
nos casos de 800 K e 900 K mostram um desvio significativo. Isso se deve ao
mecanismo de cinética quimica utilizado [9], que se mostra menos preciso no
regime de baixa temperatura, como também é relatado por Ayyapureddi et al.
[85].
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Figura 6.19: Atraso de ignigao para a variagao da temperatura ambiente
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6.3.3
Comprimento de ancoramento da chama-CAC

Nesta secao os resultados para o comprimento de ancoramento da chama
sao apresentados juntamente com uma discussao sobre os critérios para deter-
minar essa quantidade de dados de simulacao.

Os casos experimentais do CAC em spray sao baseados em imagens, onde
CAC é definido como ponto onde O H* atinge metade do valor maximo na linha
visao do OH*. Em estudos numéricos, o grupo de modelagem da ECN [3]
propos tomar um limiar da fracao de massa de OH Yoy = 2.5 x 107%) como
uma medida para o CAC. Enquanto esta definicao funciona bem para uma
parte dos casos, para os outros, especialmente os casos de baixa concentracao
de Oy, ele falha devido a concentragoes relativamente baixas OH (limiar nao
¢ atingido) e/ou distribuicdo OH sensiveis ao valor limite constante. Neste
estudo, o comprimento do CAC é definido como local em que a temperatura
atingiu metade do aumento méximo de temperatura total no dominio, ou seja,
Tiist = (T4 Thnaz) /2. Esta definicdo leva em conta a diferenca de temperatura
(refletida na temperatura maxima que é alcangada) para cobrir uma vasta
gama de condigoes em questao. Outra definicao é a posicao axial do injector,
onde a temperatura média é acima de 1600 K. Na Fig. (6.20), percebe-se
um comportamento parecido ao atraso de igni¢ao, ou seja, para temperaturas
menores, especialmente no caso da temperatuara ambiente igual a 800 K, existe
uma discrepancia para o CAC. E; assim como no caso do atraso de igni¢ao, isso
se deve a uma deficiéncia do mecanismo de cinética quimica na reproducao de
regimes de baixa temperatura. O estudo da influéncia do mecanismo de cinética
quimica sobre a igni¢ao realizado na se¢ao (6.1), embora o mecanismo de Liu
at al. [9] tenha se mostrado eficiente, para a modelagem da chama difusiva, no
presente trabalho o mecanismo nao foi capaz de captar o atraso de igni¢ao e o
comprimento de ancoramento da chama para o spray a baixa temperatura de
800 K.
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temperatura ambiente
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7
Conclusdes e Recomendacoes

A combustao do Diesel necessita ser modelada com um ntmero grande
de hidrocarbonetos, como o n-Heptano, que modelam a combustao durante
a variagao de pressao e de temperatura no sistema. O momento da ignicao
é um parametro crucial para esta aplicacao, pois afeta tanto a eficiéncia do
motor quanto as suas emissoes. Do ponto de vista conceitual sobre a combustao
Diesel, a modelagem flamelet é formada pelo conjunto de chamas de difusivas
armazenados em tabelas geradas pelo software flameMaster, onde a fragao de
massa (Y) e a temperatura (T') estdo em fungao da fragao de mistura (Z) e da
dissipacao escalar (x). Neste estudo, a escolha da dissipagao escalar foi feita
com cuidado para cobrir os tempos ignicao, reignicao e de desenvolvimento de
chama de forma adequada.

A baixa temperatura, alta pressao e uma combustao eficiente sao de
interesse para as pesquisas dentro da préxima geracao de motores de ignicao
por compressao. Essas pesquisas visam reduzir as emissoes e economizar o
combustivel em uma ampla gama de condi¢oes de funcionamento. Estes modos
de combustao sao muito diferentes da combustao Diesel tradicional, e modela-
las exige um aperfeicoamento das modelos fisicos que podem acomodar forte
acoplamento entre o spray, turbuléncia, e a quimica.

O trabalho proposto mostra que, embora a abordagem tenha se mostrado
eficiente na maioria das simulagoes, que ha muitos caminhos a serem explo-
rados para as simulagoes e modelos expostos, diante da crescente demanda
de experimentos com sprays Diesel. O modelo proposto mostrou-se mais efi-
ciente computacionalmente com um custo computacional reduzido, o que é
importante para aplicacoes industriais utilizando geometrias complexas. Para
as simulag¢oes nao reativas, os resultados foram condizentes com os resultados
experimentais, mostrando que o modelo de turbuléncia k — €, corresponde as
expectativas das simulacoes e se adapta bem a geometria da camara.

Nos casos para o atraso de igni¢ao e para o comprimento de ancoramento
da chama, embora os resultados obtidos tivessem uma consideravel coeréncia
com os resultados experimentais, constatou-se uma deficiéncia do mecanismo
de cinética quimica na reproducao de regimes de baixa temperatura de 800 K.
O estudo da influéncia do mecanismo de cinética quimica sobre a igni¢ao, onde
foi utilizado o mecanismo de cinética quimica Liu at al. |9], justificou-se pela

sua capacidade em reproduzir os tempos de ignicao, reignicao e extingcao do

spray.
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O estudo da chama difusiva é de estrema importancia para o spray
com a formulacao flamelet pois, como foi definido anteriormente, o principio
flamelet se baseia em um conjunto de chamas difusivas. Sendo assim, o
estudo das chamas difusivas a baixas temperaturas, torna-se importante para
o entendimento tanto para o atraso de ignicao como para o comprimento
de ancoramento da chama. Mostrando que o modelo proposto pode prever
os efeitos da variagao das concentragoes de temperaturas ambiente nesses
parametros. Contudo, verificou-se que o comprimento de ancoramento da
chama foi subestimado e a sua dependéncia da temperatura. Para um caso sem
combustao na mesma geometria, o OpenFOAM poderia prever muito bem a
distribuicao de vapor, além dos comprimentos de penetragao de liquido e vapor.

Logo, metodologia proposta nesse trabalho mostra que os resultados ob-
tidos possuem um alto ganho computacional com baixo custo computacional,
o que importante para mecanismos de cinética quimica com um grande nimero

de espécies e para estudos voltados para o ciclo Diesel completo.

7.1
Recomendacdes Finais para Trabalhos Futuros

Em decorréncia do estudo desenvolvido nessa tese, algumas sugestoes de

trabalhos futuros foram elaboradas:

— Utilizacao de outros modelos de turbuléncia, como por exemplo, o modelo
LES;
— implementacao do estudo realizado para outros mecanismos de cinética

quimica utilizados na se¢ao (6.1);

— Simulagao do spray em um ciclo diesel completo. Estudando as variacoes
de pressao e de temperatura dentro do cilindro devido ao movimento do

pistao e seus impactos na combustao;

— Estender o estudo do atraso de ignicao e do comprimento de ancoramento
da chama para a variagao da concentracao de O,. Estudando o impacto
da variacao da concentracao sobre a construgao das tabelas no Flame-

Master e consequentemente, sobre o mecanismo de cinética quimica;

— Realizar uma anélise minuciosa sobre a influéncia do mecanismo de
cinética quimica sobre baixas temperaturas para temperaturas menores
que 800K para comparar a capacidade do mecanismo de cinética quimica
em reproduzir o atraso de ignicao e do comprimento de ancoramento da

chama.
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