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1
Introducao

A combustdo estd envolvida nos principais mecanismos de conversdo de
energia utilizados pela humanidade. Os processos de combustdo sdo a principal
fonte de energia, por exemplo, para o0 aquecimento doméstico, usualmente obtido
mediante a queima de misturas gasosas em aquecedores ou caldeiras. A combus-
tdo também é um mecanismo essencial no fornecimento de energia para 0s meios
de transporte, os quais usam motores de combustdo interna ou turbinas a gas para
queima de misturas gasosas (Peters, 2000). A geracdo de energia elétrica também
estd associada aos processos de combustdo, quando realizada em usinas termo-
elétricas, mediante a queima de combustiveis fdosseis. De acordo com o Balan¢o
Energético Nacional de 2008, editado pelo Ministério de Minas e Energia (MME,
2008), 80,51% da matriz energética brasileira deste ano era composta por fontes
associadas ao petroleo e seus derivados, ao gas natural, ao carvdo mineral, a lenha
e ao carvao vegetal, de modo que todas estas fontes envolvem a combustdo como
mecanismo de conversao de energia.

Além de estar diretamente associada a geracdo da energia utilizada em resi-
déncias e pelos meios de transporte, a combustdo é largamente empregada em pro-
cessos industriais, tais como o da destilacdo e do fracionamento do petréleo, e na
fabricacdo de produtos cruciais para o desenvolvimento tecnoldgico. A inddstria
metallrgica, por exemplo, utiliza fornos e queimadores para fins de tratamento e
processamento de metais como o ferro, aluminio e ligas de aco. Outro exemplo é a
industria de manufatura do cimento, a qual depende do uso da combustdo para
fabricacdo do cimento e seus derivados (Turns, 2000).

E facil perceber que os beneficios da utilizago da combustio para o desen-

volvimento tecnoldgico e para o bem-estar das pessoas sdo imensos No entanto, é
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importante ressaltar que todo processo de combustdo estd associado a poluicao
ambiental. Os maiores poluentes resultantes da combustao sdo os hidrocarbonetos
ndo queimados ou parcialmente queimados (UHC), os 6xidos de enxofre (SOy), 0s
Oxidos de nitrogénio (NOx) e 0 monoxido de carbono (CO). A liberacéo dos trés
primeiros na atmosfera esta relacionada a uma série de problemas ambientais, 0s
quais se estendem desde a precipitacdo de acido sulfdrico no solo, decorrente da
combinacgdo de SOy com o vapor de agua presente na atmosfera, até a formacao de
smog fotoquimico nos grandes centros urbanos, o qual € oriundo da combinacéo
de NO4 com UHC e oz6nio, e prejudicial ao sistema respiratdrio (Law, 2006). Em
particular, um problema ambiental que tem se agravado com a massificacdo dos
processos industriais e com o crescimento da frota de veiculos automotivos, ocor-
ridos no ultimo século, é o aquecimento global antropogénico, causado pelo au-
mento da quantidade de CO; liberado na atmosfera, proveniente em grande parte
da queima de carvao e de derivados de petréleo. Atualmente, investimentos em
pesquisas sao realizados na busca de mecanismos de conversdo de energia alterna-
tivos, ndo poluentes, tais como aqueles associados a fontes edlica e solar. Porém,
devido a alta demanda e a necessidade de producdo de energia em larga escala, e
considerando que os elevados niveis de disponibilidade de combustiveis fosseis
persistirdo por vérias décadas, a tendéncia é que as mudancas na matriz energética
mundial acontegcam lentamente e que a combustdo continue sendo um dos princi-
pais mecanismos de conversao de energia por muitos anos (WEQO, 2008).

Neste cenario, o desenvolvimento das metodologias de modelagem da com-
bustdo € de essencial importancia, tendo em vista os beneficios que podem ser
obtidos pela utilizacdo de simulagdes no auxilio de projetos industriais, tais como
os de fornalhas, queimadores, motores e turbinas. Estes beneficios incluem, prin-
cipalmente, o aumento da eficiéncia dos processos de combustdo e a conseqiiente
reducdo da emissdo dos poluentes associados a estes processos.

O ponto de partida para a modelagem da combustdo de misturas gasosas é a
identificacdo do grau de mistura existente entre os reagentes, isto &, entre o
combustivel e o oxidante. De acordo com este parametro, a combustdo é usual-
mente classificada em dois grupos principais: ndo pré-misturada e pré-misturada.
Os fendmenos envolvidos e a dindmica da combustdo em cada uma destas confi-
guracOes sdo diferentes, de maneira que cada uma delas requer abordagens de

modelagem especificas.
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Na combustdo ndo pré-misturada os reagentes se encontram inicialmente
separados, sendo que € necessario que o combustivel e o0 oxidante se misturem em
niveis moleculares, em uma determinada regido, para que a rea¢do quimica possa
acontecer. As chamas ndo pré-misturadas, também conhecidas como chamas de
difusdo, pelo fato do transporte difusivo exercer um papel fundamental na mistura
dos reagentes em niveis moleculares, sao largamente encontradas em dispositivos
industriais, tais como fornos e queimadores. Na combustdo pré-misturada os rea-
gentes se encontram misturados em niveis moleculares antes da ocorréncia da
reacdo quimica. Diferentemente das chamas de difusdo, as chamas pré-misturadas
se propagam na forma de uma frente de chama que possui velocidade e espessura
caracteristicas da mistura. De uma maneira geral, estas chamas séo utilizadas em
ambientes confinados, uma vez que, pelo fato dos reagentes se encontrarem pré-
misturados em niveis moleculares, dependendo do combustivel e da riqueza da
mistura, um simples aumento localizado da energia do sistema pode desencadear
0 processo de combustdo. Cabe mencionar que estas chamas sdo encontradas, por
exemplo, em cdmaras de combustdo de motores de ignicdo por centelha e em pos-
queimadores de turbinas a gés.

Independentemente do grau de mistura existente entre os reagentes, a com-
bustdo de misturas gasosas pode ocorrer em escoamentos laminares e turbulentos.
Para o primeiro caso, tanto a base tedrica, quanto as metodologias de modelagem,
se encontram largamente desenvolvidas nos dias de hoje (Buckmaster et al. 2005).
No caso da combustdo turbulenta, os primeiros desenvolvimentos tedricos datam
da década de 1940 e a modelagem tem sido objeto de intensas pesquisas, conquis-
tando um grande avan¢o nos Ultimos 30 anos, em particular para as aplicagdes da
combustdo turbulenta ndo pré-misturada. De acordo com Bilger et al. (2005), este
fato esta associado a maior complexidade de modelagem da combustéo turbulenta
pré-misturada, ocasionada pelo forte acoplamento e interacdo existentes entre as
reacOes quimicas e a turbuléncia.

Usualmente, a modelagem da combustédo turbulenta pré-misturada € realiza-
da mediante o uso de equaces diferenciais parciais que descrevem o transporte de
massa, da quantidade de movimento, das fragfes massicas das espécies quimicas e
da energia, acopladas com uma equacéo de estado. Os métodos mais utilizados na
resolucdo destas equagdes sdo as simulagdes numéricas diretas (DNS), as simula-

cOes baseadas em médias de Reynolds (RANS) e as simulacdes de grandes escalas
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(LES). Nas DNS, as equacOes de transporte séo resolvidas sem a necessidade de
qualquer tipo de modelagem, até as menores escalas de tempo e comprimento da
combustdo e da turbuléncia. Devido & existéncia deste elevado grau de refinamen-
to na descri¢do aerotermoquimica, 0s maiores requerimentos deste método sdo o
emprego de esquemas numéricos com alta ordem de preciséo, e a disponibilidade
de uma imensa capacidade de processamento e armazenamento computacionais, 0
que torna sua aplicacdo inviavel para casos que apresentem geometrias complexas
e/ou altos numeros de Reynolds e Damkdohler.

Nos métodos RANS e LES uma parcela dos graus de liberdade associados
aos movimentos turbulentos é filtrada, de forma que apenas alguns destes séo
resolvidos explicitamente nas simulagcbes, sendo os demais representados por
termos abertos nas equacOes de transporte, os quais sdo determinados mediante o
uso de modelos, conhecidos como modelos de turbuléncia. No caso do método
RANS, uma filtragem temporal é realizada, a qual suprime todos os modos turbu-
lentos, restando apenas o escoamento medio para ser calculado. A parte suprimi-
da é avaliada mediante modelos que tentam captar, na medida do possivel, a
influéncia das estruturas turbulentas no escoamento. No método LES, uma filtra-
gem espacial é realizada, de modo a separar as grandes das pequenas estruturas
associadas ao movimento turbulento. Desta forma, a evolucao espacial e temporal
das grandes estruturas é resolvida explicitamente, sendo as influéncias das peque-
nas estruturas determinadas pelos modelos de turbuléncia. Cabe ressaltar que as
pequenas estruturas turbulentas sdo, em geral, mais homogéneas e menos criticas
para evolucdo do escoamento. Sendo assim, a modelagem da turbuléncia em LES
é realizada de maneira a representar a taxa na qual a energia cinética turbulenta,
contida na sua maioria nas grandes escalas, é transferida para as pequenas escalas
(Sagaut, 2005).

No caso de escoamentos reativos, 0os processos de filtragem temporal ou
espacial das equacdes de transporte implicam na necessidade de modelagem
também das contribui¢des das reacdes quimicas na dindmica do escoamento. Co-
mo consequéncia, a determinacdo da taxa de reacdo quimica média ou filtrada
deve ser realizada mediante a utilizacdo de modelos de combustéo. O desenvolvi-
mento de modelos desta natureza € um dos grandes desafios nas simulagcfes de
escoamentos reativos, uma vez que 0s principais mecanismos envolvidos nas

reacOes quimicas, tais como o de difusdo molecular e de liberacdo de energia,
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acontecem em escalas de tempo e comprimento muito pequenas, normalmente
ordens de grandeza menores que 0s espacamentos de malha e o0s passos de tempo
utilizados em simulagGes de casos praticos. Este fato impossibilita que os modelos
de combustéo sejam elaborados a partir de propriedades do escoamento resolvidas
explicitamente, como é usualmente realizado na modelagem da turbuléncia. Por
outro lado, seria invidvel a aplicacdo direta de um filtro temporal ou espacial
sobre o termo de taxa de reacdo quimica, presente nas equacdes de transporte das
fracbes maéssicas das espécies quimicas, uma vez que este termo apresenta um
comportamento altamente nédo linear, ditado pela expressdo que descreve a cinéti-
ca quimica de Arrhenius.

Tendo em vista estas dificuldades e considerando a possibilidade da ocor-
réncia de diferentes regimes de combustdo turbulenta pré-misturada, os modelos
de combustéo séo divididos em duas classes principais, as quais sao baseadas nas
relacdes existentes entre 0s tempos e comprimentos caracteristicos dos movimen-
tos turbulentos e das reagcdes quimicas. A primeira classe trata dos casos de ciné-
tica quimica répida, ou seja, dos casos em que 0 tempo caracteristico das reacoes
quimicas é muito menor do que o tempo caracteristico dos movimentos turbulen-
tos. Nesta situacdo, as reacOes quimicas acontecem sobre uma regido extrema-
mente fina, que separa os gases frescos dos gases queimados, sendo que, local-
mente, é adotada a hipbtese de que a frente de chama se comporta como uma
chama laminar. Por este motivo, estes modelos sdo conhecidos como modelos de
elementos de chama laminar. Outra hipotese adotada é que as menores escalas de
comprimento da turbuléncia, que podem ser encontradas no escoamento, Sao
maiores do que a espessura de chama laminar da mistura, de modo que as
influéncias da turbuléncia sobre a combustdo ocorrem em niveis cinematicos,
mediante processos de dobramentos e corrugagdes da frente de chama, ndo haven-
do interacdo direta com as regides internas das chamas, onde a maioria das rea-
¢ces quimicas acontece. Estes modelos sdo aplicaveis somente para 0s casos de
nimero de Damkdhler alto e nimero de Karlovitz menor que a unidade, sendo
que um dos exemplos mais populares € o modelo EBU (Eddy-Break-Up)
(Spalding, 1970), o qual adota a hipotese de que a taxa de reacdo quimica média €
funcdo, principalmente, da escala de tempo integral da turbuléncia. Outros mode-
los largamente conhecidos sdo o BML (Bray, Moss e Libby, 1985), os modelos

baseados em densidade de superficie de chama e 0os modelos baseados em equa-
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cOes de transporte da superficie de chama, conhecidos como modelos da equacao
G (Williams, 1985).

A segunda classe de modelos de combustdo turbulenta pré-misturada trata
dos casos de taxa de reacdo quimica finita, ou seja, daqueles em que o0s tempos e
comprimentos caracteristicos dos movimentos turbulentos e das rea¢Ges quimicas
apresentam a mesma ordem de grandeza. Uma consequéncia disto é que 0s
movimentos turbulentos exercem forte influéncia sobre a dindmica das reacgdes
quimicas, resultando no aumento da espessura e da velocidade de propagagéo das
chamas. Mutuamente, as reagdes quimicas influenciam as propriedades turbulen-
tas por meio da expansdo térmica presente nas frentes de chama, caracterizando
um forte acoplamento entre os efeitos da turbuléncia e da combustdo. Assim, estes
casos sao caracterizados por altos numeros de Reynolds, baixos nimeros de
Damkohler e nimeros de Karlovitz menores do que a unidade, de modo que 0s
modelos mais utilizados séo aqueles baseados em funcdo densidade probabilidade
(PDF) de propriedades do escoamento.

E importante ressaltar que, a principio, os modelos baseados em funco den-
sidade probabilidade transportada sdo aplicaveis para ambos 0s casos descritos a-
cima (Mura et al., 2003). Tais modelos sdo fundamentados em analises estatisticas
do tipo uni-ponto do escoamento, as quais sao realizadas mediante a utilizacdo de
equac0es de transporte das PDFs das propriedades de interesse, tais como as com-
ponentes do vetor velocidade e do campo escalar. Dentre as principais vantagens
do emprego destas equacgdes, estd a sua capacidade de fornecer uma descricao
estatistica completa, do tipo uni-ponto, das propriedades do escoamento reativo,
levando-se em consideracdo os efeitos dos principais processos fisicos presentes
nas frentes de chama, os quais envolvem o transporte convectivo, a difusdo mole-
cular, a micro-mistura turbulenta e a liberacdo de energia das reagdes quimicas.

Uma vez que as equacdes de transporte das PDFs sdo baseadas em analises
estatisticas do tipo uni-ponto, os gradientes das propriedades do escoamento nao
podem ser resolvidos de forma explicita. Desta maneira, os efeitos de processos
como os de difusdo molecular e da dissipagéo turbulenta, citados acima, precisam
ser avaliados mediante o uso de sub-modelos. Atualmente, os principais desenvol-
vimentos nas equagdes de transporte da PDF estdo relacionados a melhoria do
realismo fisico destes sub-modelos (Fox, 2003). Por outro lado, os efeitos oriun-

dos das reagdes quimicas podem ser avaliados explicitamente, sem a necessidade
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de modelagem. Ou seja, 0s momentos estatisticos do termo de taxa de reacdo
quimica podem ser diretamente determinados, contornando-se, assim, um dos
principais complicadores na modelagem da combustdo turbulenta pré-misturada.

Neste contexto, o objetivo deste trabalho é utilizar a metodologia LES, a
qual fornece a possibilidade da resolucdo explicita da maior parte da energia ci-
nética associada ao movimento turbulento, em conjunto com o modelo da PDF
transportada do campo escalar, usado para determinacdo das contribuicbes das
reacOes quimicas na dindmica do escoamento. Neste acoplamento, as propriedades
do escoamento sdo resolvidas sobre uma malha computacional Cartesiana, me-
diante a resolucdo das equacgOes de transporte de massa, da quantidade de movi-
mento e do campo escalar, as quais sdo acopladas a uma equacao de estado. As
contribuicGes das reacdes quimicas sdo determinadas mediante o uso de particulas
lagrangeanas, cujas propriedades evoluem de acordo com equacOes diferenciais
estocasticas estatisticamente equivalentes a equacdo de transporte euleriana da
PDF do campo escalar. No ambito desta abordagem hibrida, LES e PDF evoluem
em conjunto, trocando informacgdes a cada passo de tempo: enquanto LES fornece
os campos de velocidade, os coeficientes de difuséo e as escalas de tempo e com-
primento da turbuléncia para 0 modelo PDF, este retorna o valor da taxa de reacéo
quimica filtrada, o qual € utilizado por LES na evolugdo do campo escalar, sendo
que esta dindmica se repete ao longo de todo o tempo de simulagéo.

Cabe ressaltar que a maior motivacdo envolvendo a utilizagcdo desta abor-
dagem esta associada a criacdo de um programa computacional com potencial de
aplicacdo em problemas praticos, o qual seja capaz de simular a interacéo entre a
combustdo pré-misturada e a turbuléncia em maiores detalhes do que aqueles
fornecidos pelos modelos de primeira ordem, para casos de escoamentos a baixo
numero de Mach. Sera visto que o presente trabalho faz uso de algumas hipoteses
simplificadoras, sendo a principal delas relacionada a descricdo da cinética quimi-
ca da combustdo. No entanto, o programa é desenvolvido de modo a que mecanis-
mos detalhados de cinética quimica, entre outras melhorias, possam ser imple-
mentados no futuro sem maiores dificuldades.

A configuracdo experimental utilizada para validar os resultados obtidos
pelo método LES-PDF, objeto dos estudos de Moreau (1977), Moreau e Boutier
(1977) e Magre et al. (1988), consiste de um canal de se¢éo transversal quadrada

constante, onde a combustdo € iniciada e estabilizada mediante a utilizacdo de
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escamentos paralelos de uma mistura reativa de metano e ar e de gases queima-
dos. Os experimentos realizados sdo caracterizados por apresentar alto nimero de
Reynolds e baixo niamero de Damkéhler, sendo que é possivel constatar uma forte
interacdo entre os movimentos turbulentos e as reacdes quimicas. Neste trabalho,
esta interacdo é analisada em termos da estrutura do escoamento reativo e das
propriedades das chamas. Adicionalmente, analises quantitativas sdo realizadas
mediante comparacdes dos resultados obtidos com os dados experimentais em
termos do campo de velocidade e de turbuléncia, e do campo de temperatura.

E interessante ressaltar que s&o raros os estudos de modelagem, disponiveis
na literatura, que fazem uso destes dados experimentais para uma validacdo deta-
Ihada dos resultados obtidos. Em particular, é possivel mencionar os trabalhos de
Zimont et al. (2001) e Ribert e Champion (2004). Entretanto, nota-se que estes se
concentram em analises baseadas nas propriedades médias das chamas e do es-
coamento reativo, sem apresentar uma discussdo aprofundada das influéncias reci-
procas existentes entre 0s movimentos turbulentos e as reacdes quimicas. Neste
contexto, cabe reproduzir as palavras de Bilger et al. (2005): “Modeling of the
experimental data of Magre et al.(1988) has been addressed by few investigators

and remains a challenge to theoreticians and modelers”.

1.1
Organizacéao do Trabalho

O presente trabalho é organizado da seguinte maneira: no Cap. 2 é apresen-
tada uma revisdo bibliografica, a qual se concentra em experimentos envolvendo a
combustdo turbulenta pré-misturada e na modelagem da turbuléncia e da combus-
tdo. Na primeira parte sdo revisados alguns dos principais estudos experimentais
gue produziram resultados relevantes para o entendimento dos mecanismos fisicos
basicos da combustdo turbulenta pré-mistura. Os principais aspectos revisados
envolvem a caracterizagcdo da natureza e da estrutura das chamas, a classificacao
dos regimes de combustdo turbulenta pré-misturada e os fenémenos decorrentes
da interacdo entre a turbuléncia e as reagdes quimicas. Na segunda parte do capi-
tulo, os métodos de modelagem da turbuléncia e da combustdo sdo apresentados

brevemente. Os principais aspectos da aplicacdo do método LES em combustéo
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turbulenta séo descritos em detalhe e uma revisdo completa sobre os modelos de
combustdo é delineada, com énfase no modelo da PDF transportada.

No Cap. 3 0s conceitos tedricos e as formulagBes matematicas correspon-
dentes ao método LES e ao modelo da PDF transportada do campo escalar séo
apresentadas. As equacdes de transporte governantes do escoamento reativo e as
respectivas hipoteses simplificadoras utilizadas sdo introduzidas. O processo de
filtragem destas equac@es € ilustrado e a modelagem dos termos sub-filtro resul-
tantes deste processo, isto €, dos tensores de Reynolds e dos fluxos escalares é
descrita. Em seguida, as estratégias de modelagem do termo de taxa de reacédo
quimica filtrada sdo apresentadas, mediante uma discussdo detalhada do modelo
da PDF transportada do campo escalar, na qual sdo apresentadas as equacOes
diferenciais estocasticas que descrevem o comportamento da combustéo.

O Cap. 4 apresenta os métodos numéricos empregados para resolucdo das
equacOes apresentadas no Cap. 3. A primeira parte do capitulo se concentra em
descrever o método dos volumes finitos, utilizado no referencial euleriano, e a
segunda parte descreve detalhadamente os principais aspectos do método de Mon-
te Carlo, empregado mediante o uso de particulas lagrangeanas. O acoplamento
entre os dois métodos é descrito e a dindmica do modelo hibrido é apresentada.
No final do capitulo, as estratégias de paralelizacdo do programa hibrido em rela-
¢ao aos referenciais euleriano e lagrangeano sao discutidas separadamente,.

No Cap. 5 a configuracdo experimental utilizada para validagdo dos resul-
tados obtidos nas simulages € apresentada em detalhe e uma analise do regime de
combustdo turbulenta pré-misturada encontrado no experimento € realizada. As si-
mulagdes de casos quimicamente inertes sdo apresentadas, primeiramente median-
te uma analise da equivaléncia estatistica entre 0os métodos dos volumes finitos e
de Monte Carlo, para o caso de transporte de um escalar passivo inerte. Em segui-
da, as andlises da estrutura do escoamento inerte e as compara¢fes com 0s dados
experimentais sdo realizadas. Na segunda parte do capitulo, as simula¢es dos
casos reativos sdo abordadas e os resultados obtidos séo analisados em termos da
estrutura do escoamento reativo e das propriedades das chamas. Por fim, uma
analise quantitativa das propriedades do escoamento reativo € realizada mediante
comparagOes dos resultados obtidos nas simulagdes com os dados experimentais
de Moreau (1977), Moreau e Boutier (1977) e Magre et al. (1988).
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No Cap. 6 séo realizados os comentarios finais, mediante um resumo dos
principais resultados atingidos e das dificuldades encontradas, apresentando su-
gestdes para melhorias a serem desenvolvidas em trabalhos futuros.

No Apéndice A sdo descritas as hipéteses simplificadoras para a descri¢éo
da cinética quimica da combustdo e no Apéndice B é apresentada a derivacdo das

equac0es de transporte da PDF.
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