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Resumo

Estudo numérico do retorno de chama em escoamentos
laminares em tubos circulares

A combustao é um processo de extrema importancia em diversas industrias,
servindo tanto para a geracao de energia ou para a queima de gases nocivos
ao meio ambiente como o metano. Durante a combustao, pode ocorrer o
o fenémeno conhecido como retorno de chama (flashback), onde a chama
se propaga a montante dentro do tubo. Esse fenémeno pode causar prejui-
zos financeiros e danos materiais caso a chama retorne para as tubulacoes
pois os equipamentos de transporte de gases nao é projetado para aguentar
as elevadas temperaturas e pressoes que a combustao implica. Em estu-
dos recentes sao realizadas adaptacoes de malha de acordo com o gradiente
de temperatura para simular o processo de combustao. A cinética quimica
detalhada vém sendo empregada em analises mais recentes para melhor des-
crever as reagoes quimicas. A influéncia de parametros como a velocidade do
escoamento e a riqueza da mistura foram estudados com condigoes de con-
torno de parede adiabéatica e isotérmica para determinagao do flashback. O
presente trabalho destina-se a analise de chamas pré misturadas de metano-
ar quando ocorre flashback em tubos circulares. No inicio da simulacao é
imposto um perfil de temperatura determinado para fornecer a energia ne-
cessaria para ocorrer a combustao e um perfil de velocidade do escoamento
de Poiseuille na entrada do tubo. As equagoes resolvidas sao as de estado
dos gases ideais, continuidade, quantidade de movimento, de espécies qui-
micas e de energia. Sao estudadas duas condigdes de contorno térmicas na
parede, adiabatica e isotérmica. Conforme a combustao ocorre, é realizada
uma adaptacao de malha baseada no gradiente de temperatura. A adap-
tagao € necessaria para descrever adequadamente as rea¢oes quimicas mais
rapidas, o que nao ocorre numa malha mais grosseira. Os resultados mos-
tram que o perfil de temperatura dentro do tubo para as paredes adiabaticas
e isotérmicas diferem nitidamente devido a troca de calor. Também foi ob-
servado que a velocidade média do escoamento precisa ser maior do que a

velocidade da chama plana para que nao ocorra flashback.
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retorno de chama; escoamento laminar; estudo numérico; combustao;

chamas pré misturadas.



Abstract

Numerical study of flashback in laminar flows in circular
tubes

Combustion is an extremely important process in several industries, serving
both to generate energy or to burn gases that are harmful to the envir-
onment such as methane. During combustion, the phenomenon known as
flashback can occur, where the flame propagates upstream into the tube.
This phenomenon may cause material damage if the flame returns to the
pipelines because the gas transport equipment is not designed to withstand
the high temperatures and pressures that combustion implies. In recent
studies, mesh adaption are developed based on temperature gradient for
simulation of combustion process. Detailed chemical kinetics has been used
in more recent analyzes to better describe the chemical reaction. Influence
of parameters such as mixing speed and equivalence ratio are analyzed with
adiabatic and isothermal wall boundary conditions for flashback verification.
The present work is aimed at the analysis of pre-mixed methane-air flames
when flashback occurs in circular tubes. At the beginning of the simulation
it is applied a determined temperature profile to supply the necessary en-
ergy to start the combustion and a speed profile of the Poiseuille flow in the
entrance of the domain. The solved equations are those of ideal gas, con-
tinuity, momemtum, species and energy. Two thermal boundary conditions
on the wall are analyzed, adiabatic and isothermal. As combustion occurs,
mesh adaption based on the temperature gradient is performed. Adaption
is performed to better describe the fastest chemical reactions, which does
not occur in a coarser mesh. The results show that the temperature profile
inside the tube for the adiabatic and isothermal walls differ due to heat
exchange. It was also observed that the average flow velocity needs to be

greater than the speed of the flat flame so that flashback is prevented.

Keywords
flashback; laminar flow; numerical study; combustion; premixed

flame.



Sumario

1 Introducio|

1.1  Motivacao|

[1.2  Revisdo bibliografical

(1.3  Velocidade da chama plana|
(1.4  Objetivos|

2 Metodologial

[2.1  Configuracdo experimental estudada|
[2.2  EquacOes governantes|

[2.3  Metodologia numérical

[2.4  Condicdes Iniciais e de contorno|

2.5 Modelo numéricol
B Resiffad i =

[3.1 Intluéncia das condicdes de contorno térmicas na parede

B2 [nfiznca davelocidade d ™ |

{4 ConclusGes e perspectivas|

10
17
18

19
19
21
23
24
25

30
30
34

36



Lista de figuras

1.1 Esquema do gradiente de velocidade critico [1].| 9
1.2 Perfis da chama laminar para diferentes condicées de escoamento[I]] 10
1.3 Gradiente de velocidade critico para diversos valores do raio [2] ] 11
1.4 Novo gradiente de velocidade critico - linear profile. Gradiente de |
velocidade critico anterior - g; [3]] 12
[I.5 Velocidade de chama adimensional como funcio do namero de [
Dambkohler [4] .| 14
[L.6 Esquema da configuracdo nas coordenadas do laboratério (a), |
sistema de referéncia mével (b) [5] ] 14
[1.7 Velocidade da chama plana em funcdo da riqueza para misturas |
metano-ar. [0].| 17
[2.1  Configuracido experimental do laboratério de combustdo. 1 - Vazdo
de ar (V,,; 2 - Vazdo de combustivel V ,p.; 3 - Vazdo de diluente
Vi 4 - Tubo de quartzo; 5 - Medidores de vazdo; 6- Chama| 19
[2.2  Campo de temperatura - isotermas em ¢ = 0| 24
[2.3  Malha com resolucdo de 150 x 8 pontos. 1- Entrada; 2- Saida; 3- |
Parede impermeavel; 4- Simetria.| 25
[2.4  Pertfil de velocidade na saida do dominio computacional para 4 |
resolucdes de malha.| 26
2.5 Norma euclidiana do erro da solucdo numérica como funcio do [
nimero de pontos da malha.| 27
2.6 Tempo de simulacdo com funcdo do nimero de pontos da malha| 27
[2.7 Ampliacdo na regido da chama onde a malha é refinada.| 28
[2.8° Comparacio entre as fracGes massicas de CH, para: malha grosseira |
- 0x = 7bum, 0y = 50um; malha refinada - 0z = 5um, oy = 3um.| 29
[3.1 Comparacdo dos campos de temperatura e das componentes de |
velocidade para ¢ = 1: parede isotérmica (esquerda); parede |
adiabatica (direita) | 31
[3.2 Comparacdo do campo de fracdo massica das espécies quimicas |
majoritarias: parede isotérmica (esquerda); parede adiabatica (di- |
reita).| 32
[3.3 Comparacio do campo de fracdo massica das espécies quimicas |
minoritarias: isotérmico (esquerda); adiabatico (direita).| 33
3.4 Esquema da reacdo quimica detalhada da combustdo do metano [6].| 33
3.5 Campos de temperatura obtidos durante o fenémeno de flashback |
com ¢ = 1. 3.5(a)- Instante inicial ; 3.5(b)- Velocidade média do
escoamento de 0,667 m/s (centro); 3.5(c)- Velocidade média do
escoamento de 0,226 m/s (direita).| 34
[3.6 Comparacio entre os campos de temperatura para uma velocidade |
média do escoamento de 0,4 m/s com ¢ = 0,8. 3.6(a)- Instante |
inicial ; 3.6(b)- Parede adiabatica; 3.6(c)- Parede isotérmica.| 35




Lista de simbolos

Cpk Calor especifico a pressao constante da espécie quimica k
D Diametro

E Soma das energias cinética e sensivel

€s Energia sensivel especifica

Tk Forcas de corpo atuante na espécie quimica k na direcao ¢
frj Forgas de corpo atuante na espécie quimica k na direcao j
griim  Novo gradiente de velocidade critico

h Entalpia da espécie quimica k

L Comprimento do dominio na dire¢ao axial

M Taxa de vazao adimensional

m Massa total de um gas

my Massa da espécie quimica k

Noo, Numero de mols de oxigénio em uma reacao com qualquer valor de riqueza
No2s  Numero de mols de oxigénio na estequiometria

P Pressao

Q Fonte de calor

qi Fluxo de energia

r Coordenada radial

R Constante dos gases ideais

St Velocidade da chama plana

T Temperatura

t Tempo

u Componente de velocidade na diregao axial
U; Componente de velocidade na diregao

Uj Componente de velocidade na diregao j

U, Velocidade média do escoamento

Uy Velocidade no centro do dominio

U(r)  Perfil de velocidade axial

v Componente de velocidade na diregao radial
Vi.i Componente ¢ da velocidade de difusao da espécie quimica k
%4 Massa molar média

Wi Massa molar da espécie quimica k

x Coordenada axial

T Coordenada na direcao ¢

xj Coordenada na diregao j

Ty, Coordenada na direcao k

Tmae  Valor maximo da coordenada axial

Tmin  Valor minimo da coordenada axial

Y Coordenada radial utilizada nas referéncias

Ymaz  Valor maximo da coordenada radial

Ymin  Valor minimo da coordenada radial

Yy Fracao massica da espécie quimica k

Ah’?‘,k Entalpia de formagao da espécie quimica k a uma temperatura 7T



Lista de simbolos

= > D Oﬂé)q a@q@@q,ﬁ@q

Distancia de penetragao

Distancia de quenching

Resolugao da malha na direcao x
Resolugao da malha na diregao y
Espessura da chama

Temperatura adimensional
Condutividade térmica

Viscosidade dinamica

Densidade

Soma do tensor viscoso

Tensor das tensoes viscosas

Tempo caracteristico de uma reagao
Riqueza da mistura

Vazao de ar

Vazao de combustivel

Vazao de diluente

Taxa de reacao da espécie quimica k
Taxa de liberacao de energia devido a combustao



1
Introducao

1.1
Motivacao

Nas industrias petroliferas a combustao é um processo de extrema impor-
tancia. Para evitar que ocorra um fené6meno conhecido como retorno de chama
(flashback), estudos numéricos vem sendo desenvolvidos para compreender tal
fendmeno com o intuito de evitar acidentes e prejuizos financeiros.

O flashback & um fenémeno caracterizado pela propagacao da chama
dentro do tubo em direcao aos gases frescos. Esse fenomeno ocorre quando
o gradiente de velocidade do escoamento atinge um valor critico, o que leva
a chama a se propagar de jusante para montante. O gradiente de velocidade
critico define que o flashback ocorre quando a velocidade do escoamento é
menor do que a velocidade da chama plana em algum ponto perto da parede.
A regiao que o fendmeno pode ocorrer ¢ dentro da distancia de penetracao, d,,.
Nesta distancia, a velocidade da chama é igual a velocidade do escoamento,

como pode ser visto na Fig. 1.1:

u(y) , du

Laminar flow /4

ty N

Premixer wall

Figura 1.1: Esquema do gradiente de velocidade critico [I].

Na Fig. 1.2(a), pode-se perceber o esquema da chama estabilizada fora
do tubo e a chama é concéva em relagao dos gases frescos, indicando que a
velocidade da chama ¢ menor que a velocidade do escoamento. J& na Fig. 1.2
(b) a curvatura da chama na diregdo dos gases frescos indica que a velocidade
do escoamento é menor do que a velocidade da chama plana e o flashback

ocorre.



Capitulo 1. Introducao 10

Tube wall

Fuel/air mixture
e — Stable flame front

Tube wall

1.2(a): Chama estabilizada. 1.2(b): Chama confinada.

Figura 1.2: Perfis da chama laminar para diferentes condiges de escoamentoll].

Atualmente é possivel simular esse fénomeno por meios computacionais,
evitando gastos com experimentos e materiais. Este projeto destina-se a analise
e estudo numérico do flashback em tubos circulares baseados em estudos
realizados no laboratério de combustao. Para descrever a termoquimica da

combustao, sera necessario modelar matematicamente o fenémeno.

1.2
Revisdo bibliografica

Lee et al. (1982) [2] apresentam um dos primeiros trabalhos de anélises
numeéricas de retorno de chama (flashback) para combustiveis metano-ar. Na
simulagao é utilizada a reagao quimica global, método do falso transiente e,
na entrada do dominio computacional, é imposto um perfil parabdlico de
velocidade. Nao é levada em conta a reacao quimica detalhada devido as
limitacoes da época. Os autores utilizam tubos de diferentes de diametros
na simulacao para se verificar o efeito do didmetro na propensao ao flashback.
Conforme o raio do tubo aumenta, o gradiente de velocidade critico comega a
apresentar um valor constante como pode ser visto na Fig. 1.3. Por isso, nao
se faz necessario a realizacao de simulagoes com didmetros muito grandes.

Os resultados de Lee et al. (1982) mostram que o perfil da chama possui
uma curvatura bem grande perto da parede, sugerindo que as hipoteses de
determinacao do perfil de velocidade perto da parede como um perfil linear de
velocidade nao sao totalmente corretas para determinar os limites de flashback.
Além disso, também é imposto um perfil nao parabélico na entrada do tubo
dado por: )

% - 1—2,5(}%) +1,5(%)3, (1-1)
onde U(r) é a distribui¢ao da velocidade axial a fim de avaliar como o gradiente
de velocidade critico é alterado. Com isso, foi possivel determinar que o perfil

imposto também é um parametro que altera os limites de flashback.



Capitulo 1. Introducao 11

0.14

)
w
o
-l
2
§ 042 | :
& o0 ki
2 i
E 0.08 § for parabolic inlet velocity profile
E :
= H
3 006 - : Flashback
% 0.04 F|: experimental value
S | -ouenching kmit o for radius =00L
H non-parabolic
o002 F L 2 e 3
inlet velocity profile: = 1-2.5()+1.8(%)

20 30 40 50 80 70 80 @0
Tube radius (R/L)

Figura 1.3: Gradiente de velocidade critico para diversos valores do raio [2].

Mallens et al. (1998) [3] analisam numérica e experimentalmente a
propensao ao flashback de misturas metano-ar para riquezas variando entre
0,9 e 1,2 e diametros na faixa entre 4 a 10 mm. O perfil de velocidade é
considerado parabodlico na entrada e a velocidade vai sendo diminuida até a
simulagao nao convergir, ou seja, no limiar da ocorréncia de flashback. Para
descrever o escoamento é utilizada a formulacao corrente-vorticidade. Ja o
modelo de combustao consiste nas equagoes de conservagao para a vorticidade,
funcao de corrente, fragao molar das espécies quimicas e energia. Na entrada do
dominio as condicoes fisicas impostas foram as condi¢oes da mistura antes da
combustao. Os autores propoe um novo gradiente de velocidade critico, gy in,
que independe do tamanho do queimador. O novo método define o gradiente
de velocidade critico como sendo correspondente a reta que intercepta o perfil
parabodlico de velocidade a uma distancia na qual a chama é extinta, ou seja, na
distancia de quenching, J,, como pode ser visto na Fig. 1.4. Com isto, é possivel
determinar que os resultados niimericos se ajustam melhor aos experimentais.
Para uma mesma riqueza, o gradiente de velocidade critico pouco se altera

com a variagao do tamanho do queimador.
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Figura 1.4: Novo gradiente de velocidade critico - linear profile. Gradiente de
velocidade critico anterior - g [3].

A influéncia de parametros adimensionais na propensao ao flashback foi
estudada por Kurdyumov et al. (2000) [7]. Os autores dao énfase ao nimero
de Karlovitz e, em particular, como outros parametros, como o nimero de
Lewis (Le), Zeldovich (Ze) e Damkéhler (Da) alteram o niimero de Karlovitz,
e como este altera o flashback. O ntimero de Damkohler é a razao entre a taxa
da reagao quimica e a taxa de difusao de massa. O nimero de Karlovitz é o
inverso do numero de Damkdéhler para altas energias de ativagao. Ja o ntimero
de Lewis é uma medida da razao entre a difusividade térmica e da difusividade
de massa. Por fim, o niimero de Zeldovich representa de forma adimensional
de quantificar a energia de ativacao da reagao quimica.

Para a simula¢do numérica, Kurdyumov et al. (2007) utilizam o método
transiente de segunda ordem e aproximacao de trés pontos para as derivadas
espaciais. Para as derivadas temporais, primeira ordem com aproximacao

explicita. O dominio foi adimensionalizado por um comprimento dado por:

I = Va/A (1-2)
onde a é a difusividade térmica e A é o gradiente de velocidade na parede.
A coordenada x vai de x,,, = —10 até x,,,, = 10 e a coordenada y vai de
Ymin = 0 até yme = 10. Para as paredes adiabéticas os autores escolhem
o ponto de referéncia da coordenada y na parede. Para o caso de paredes
isotérmicas, a referéncia é considerada na distancia de quenching, que é onde
a chama é extinta. As condi¢Oes de contorno, em y = ymax, sao adiabéticas
e nao cataliticas. Os autores testam duas malhas diferentes, uma com 301 x
151 e outra de 401 x 201 pontos e determinam que a variacao no célculo
da velocidade da chama foi menor do que 1,5 %.0Os resultados mostram que,
para paredes adiabaticas, a energia de ativacao influencia pouco no ntmero

de Karlovitz critico. O ntimero de Lewis altera significativamente o ntimero de
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Karlovitz. Quanto maior o valor de Le, menor é o valor do nimero de Karlovitz
critico. O mesmo se aplica para as paredes isotérmicas, com a diferenca de que

a influéncia do ntmero de Lewis é bem menor nesse caso.

A propagacao em tubos pequenos de chama pré misturada de metano ar
¢ estudada numericamente por Kim et al. (2006) [§], para paredes adiabaticas
e isotérmicas. Os autores analisam o formato da chama e as variagoes no
campo de escoamento de acordo com as condigcoes de contorno e condigoes
iniciais utilizadas. O método utilizado para resolver a equacao de continuidade
e quantidade de movimento ¢ o SIMPLER [9] . E utilizado um modelo
simplificado para a reagao quimica e considerada uma mistura estequiométrica
de metano-ar. A origem ¢é fixada no ponto onde a chama se localiza, ou seja,
na regiao de maior taxa de liberacao de calor. O tamanho do dominio na
direcao axial é considerado muito maior do que o raio do tubo. Neste trabalho,
¢ utilizada uma malha adaptativa quadrada com refinamento nas regioes
proximas a chama de forma que o erro entre a velocidade da chama plana
calculada e a obtida experimentalmente seja menor do que 1%. Isso ocorre
quando a malha é da ordem de 50um nas vizinhancas da frente de chama.
Os resultados mostram que para as condig¢oes adiabéaticas, as velocidades de
propagacao tendem a ter um valor maior quando comparadas as paredes
isotérmicas. Os autores concluem que esses efeitos sao causados pelo fato
das linhas de corrente do escoamento se redirecionarem devido as expansoes

térmicas e gradientes de pressao adversos na frente de chama.

A realizacao de experimentos e célculos ntmericos do flashback de
misturas metano-ar e propano ar ¢é feita por Kurdyumove et al. (2007) [4].0s
autores incluiram, nas equacoes de conservagao um termo adimensional da
taxa de reacao, que é funcao do numero de Zeldovich e Lewis, e do ntimero
de Damkohler. Nesta pesquisa, é considerada apenas parede adiabéatica e
parede isotérmica no célculo numérico, apesar de nenhuma das duas condigoes
representar a condigao real de temperatura na parede. Os resultados mostram
que avaliar a propensao ao flashback pelo nimero de Damkdhler é uma
estimativa pouco precisa para descrever os limites do retorno de chama. A
velocidade de propagacao da chama se mostra muito sensivel a pequenas
variacoes do numero de Damkohler, como pode ser visto na Fig. 1.5, o que
dificulta a determinacao de forma acurada do ntimero critico de Damkoler no
limite da ocorréncia de flashback. A Fig. 1.5 mostra um grafico da variagao da
razao entre a velocidade de propagacao da chama e a velocidade da chama
planar como funcao do ntmero de Damkohler para diferentes nimeros de

Lewis.
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Figura 1.5: Velocidade de chama adimensional como fung¢ao do ntimero de
Damkohler [4].

O estudo numérico do comportamento da chama para niimeros de Lewis
diferentes da unidade ¢ realizado por Chakraborty et al. [5]. E assumido um
perfil de velocidade que se baseia no escoamento de Poiseuille e escolhida
uma referéncia solidaria a chama, de forma que esta esteja parada. Assim,
a velocidade total do escoamento inclui a velocidade da chama plana e a
velocidade da pré mistura, como pode ser visto na Fig. 1.6. E utilizado o
método do pseudo-transiente e as equacoes de conservacao sao discretizadas
utilizando o método de volumes finitos de trés pontos de segunda ordem.
O avanco no tempo é feito de forma explicita pelo método preditor-corretor
de primeira ordem. Os autores testam uma malha de 301 x 101 e outra de
601x201 pontos. Essas malhas sao testadas para valores fixos do ntimero de
Lewis igual a 0,5, namero de Biot (Bi) igual a 0, que é a razao entre o coeficiente
de convecgao e o coeficiente de conducao, e U,,,, igual a 1, que representa a
velocidade no centro do escoamento. O nimero de Biot igual zero implica
paredes adiabatica, ou seja, que nao trocam calor. Como os resultados sao

muito proximos, é escolhida a malha menos refinada, de 301 x 101 pontos.

—, - .
—, b Stationary
. —
A . Flaime
S i < e < g Sy R -
' I
Llisburm Buamr —%  Lnbuami Humr
-

(2] (b

Figura 1.6: Esquema da configuragdo nas coordenadas do laboratério (a),
sistema de referéncia movel (b) [5].
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A andlise nimerica da influéncia do efeito do ntmero de Lewis na
propagacao de chamas simétricas e nao simétricas em tubos ¢ estudada por
Kurdyumov (2011) [I0]. Na simulagdo numérica é utilizada apenas parede
adiabatica e o regime é considerado transiente até a solucao atingir um regime
estavel. O perfil de velocidade imposto é o de escoamento de Poiseuille e
a reacao quimica é modelada pela reacao global nao detalhada. O dominio
foi adimensinalizado pelo comprimento caracteristico descrito na Eq. 1-2. A
coordenada x vai de T, = —2 até T, = 3 e a coordenada y vai de
Ymin = 0 até ymae = 1, onde x é a coordenada axial e y é a coordenada
radial. As derivadas espaciais s@o discretizadas utilizando segunda ordem
e diferenca central de trés pontos em uma malha com uma resolucao de
dx/L = dy/L = 1%, onde L é o comprimento do dominio na diregdo axial.
Os resultados mostram que, para ntiimeros de Lewis menores do que 1, ha um
efeito significativo desse pardmetro nas condicoes de flashback. E mostrado
também como Le varia com a taxa de vazao adimensional do escoamento dada
por m = Uy/S; onde Uy é a velocidade do combustivel no centro do tubo e S,
é a velocidade da chama plana. Quanto menor o valor de Le maior é o valor

critico (valor da possibilidade de ocorréncia de flashback) da taxa de vazao.

O estudo numérico da influéncia da perda de calor nas paredes na
estrutura (chama simétrica ou assimétrica) e na estabilidade da chama é
realizado por Kurdyumov et al. (2014) [11]. Na simulagao numérica, os autores
utilizam o modelo simplificado de cinética quimica global, com densidade, calor
especifico, difusividade térmica e difusividade molecular constantes. O dominio
vai de Tyin = —3 a Tpee = 3, onde x é a coordenada axial, sendo estendido
em alguns casos para T, = —20 a Z,,.,— = 10 para garantir que o tamanho
do dominio nao interferisse nos resultados. Na coordenada radial y, é utilizado
y variando de 0 a 1/2 para simulagbes com chamas simétricas e y variando
de 0 a 1 para chamas ndo simétricas. E utilizado o método de segunda ordem
com diferenca central de trés pontos para as derivadas espaciais, com uma
resolu¢ao da malha de dx/L = dy/L = 1%, e o método de Gauss-Seidel para
a solucao. Os resultados mostram que, quanto maior o coeficiente de troca
de calor, menor é o valor critico da taxa de vazao adimensional e a chama se
deforma proximo a regido da parede. E possivel vizualizar também que apenas

para numeros de Lewis menores do que um, hé assimetria da solucao.

O estudo numérico dos efeitos da adigao de monéxido de carbono e de
hidrogénio em misturas de metano-ar é umas das pesquisas realizadas por
Liu et al. (2015) [12]. Os efeitos quimicos, térmicos e difusivos causados por

estes acréscimos sao analisados para avaliar como a velocidade laminar da
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chama varia. E determinado que a adicao de hidrogénio na mistura aumenta
a velocidade de propagagao da chama, enquanto que um aumento de didxido
de carbono tende a inibir o processo de combustao. O acréscimo de mondxido
de carbono, na presenga de hidrogénio, aumenta a velocidade da chama. Os
autores utilizam programas como o CHEMKIN, GRIM TECH e TRANSPORT
para descrever processos quimicos detalhados. Os mecanismos de transporte
de conveccao e difusao sao aproximados, respectivamente, pelos métodos de
diferenca a montante e de diferenca central. E considerada também, a perda
de calor por radiacao para melhor investigar os aspectos quimicos dos limites
de inflamabilidade. O comprimento do tubo é de x = —2cm a x = 10c¢m com
uma resolugao de dz/L = dy/L = 2,5%.

Nas reacgoes quimicas detalhadas, cada etapa possui um grau de impor-
tancia no processo quimico global. Portanto, Jie Liu et al. (2015) implementam
uma analise de sensibilidade cuja fungao é alterar os coeficientes de sensibili-
dade das reagoes de acordo com a sua importancia na propriedade analisada.
Os resultados mostram que, apds a realizacao dessa anélise com respeito a
velocidade da chama laminar e das espécies quimicas para misturas ricas, é
possivel obter melhores aproximacoes para a velocidade da chama. E realizada
a analise somente para ¢ > 1 pois é a faixa de riqueza onde ocorreram maiores

discrepancias entre modelos nimericos e experimentais.

O flashback é um fendmeno que vém sendo definido pelo gradiente de
velocidade critico, onde assume-se um equilibrio entre o campo hidrodinamico e
a propagacao da chama laminar pela camada limite. No entanto, esse conceito é
muito limitado e nao leva em consideracao alguns aspectos importantes que sao
estudados por Hoferichter et al. (2018) [I3]. Um fator a mais a ser considerado
nos limites da ocorréncia de flashback denomina-se estiramento da chama, que
¢ uma medida de quanto a chama se estica devido aos efeitos de curvatura
do perfil do tubo circular e do campo de velocidade do escoamento. Essa
estensao da chama é importante na regiao préoxima a parede, onde o perfil
de velocidade nao é linear devido a esse fator. Em combustiveis compostos por
hidrogénio, esse estiramento é mais relevante se comparado a combustiveis de
metano, pois o hidrogénio é mais reativo. Para calcular um novo gradiente
de velocidade critico a partir do estiramento da chama, Hoferitcher et al.
(2018) utilizam o comprimento de Markstein. O comprimento de Markstein
leva em consideragao esse esticamento e depende do numero de Lewis(Le).
Depende também da espessura da chama, da razao de expansao e do niimero
de Zeldovich(Ze), que representa de forma adimensional e quantitativamente
a energia de ativagdo da reagao quimica. Quanto maior for o comprimento

de Markstein, maior é o esticamento da chama e menor é a sua velocidade.
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Quanto menor esse comprimento, maior é a velocidade, o que leva a conclusao
de que é melhor ter um esticamento maior para menores velocidades de chama,

diminuindo as chances de possiveis flashbacks.

1.3
Velocidade da chama plana

A velocidade da chama é um assunto que vém sendo muito estudado para
compreender o fenémeno de flashback. A velocidade da chama plana, Sy, é um
aspecto importante em chamas pré misturadas, pois ela pode determinar a
ocorréncia do flashback. Essa velocidade da chama plana pode ser relacionada

com a seguinte formula [6]: 5

S =

; (1-3)
Tchem
onde § é a espessura da chama e 7., ¢ um tempo caracteristico da reagao

quimica. A espessura da chama pode ser calculada a partir da regiao onde
a temperatura atinge um valor capaz de ignitar a mistura de combustivel-
ar, até o ponto onde ela chega ao maximo. Para misturas de metano-ar, que
serao tratadas no presente trabalho, a temperatura de ignicao para condigoes
ambientes é de 810 K aproximadamente.

A velocidade da chama plana é conhecida para misturas estequiométricas
de metano-ar em condigbes ambientes, e possui um valor proximo de 40 cm/s.
A Fig. 1.7 mostra valores dessa velocidade para diferentes riquezas de uma

mistura metano-ar:

n
=

I
o
|

L2
=
l

na
=
l

=
l

Flame Speed (cm/s)

060810121416 1.8

Equivalence Ratio

Figura 1.7: Velocidade da chama plana em funcao da riqueza para misturas
metano-ar. [6].
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1.4
Objetivos

1.4.1
Objetivos gerais

Este projeto de graduagao em engenheria mecanica tém por objetivo geral
estudar numericamente o fenomeno do retorno de chama laminar em misturas

metano-ar representativas daquelas produzidas nos pocos.

1.4.2
Objetivos especificos

e Compreender os fundamentos dos processos de combustao.

Realizar simulacoes de dindmica dos fluidos computacional em escoa-

mentos com reacao quimica.

Modelar o processo de retorno de chama em tubos.

Estudar a influéncia das condi¢oes de contorno térmicas nas paredes.

Avaliar a influéncia do refinamento de malha na simulacao.



2
Metodologia

Na secao 2.1 é mostrada a configuracao experimental do laboratoério
na qual a simulagao ntmerica é baseada e apresenta as diferentes condig¢oes
analisadas experimentalmente. Na secao 2.2 sao apresentadas as equacoes de
conservacao necessarias para resolver o escoamento reativo nas simulagoes
numeéricas. Na secao 2.3 sao mostrados os parametros e as escolhas feitas para
a realizacao da simulagao. Em seguida, na secao 2.4 e 2.5 sao apresentadas
as condicgoes iniciais e de contorno, o tipo de malha utilizada e o dominio
computacional. Por fim, a se¢cao 2.6 descreve o processo de adaptacao de malha

utilizado para captar os fendmenos da combustao corretamente.

2.1
Configuracdo experimental estudada

Tomando como base os experimentos no laboratorio de combustao da
PUC-Rio [14], foram realizadas simula¢oes no Fluent com geometrias, tipo de
material, escoamento e condi¢oes de contorno semelhantes aos experimentos
existentes. Na Fig 2.1 é mostrado um esquema da bancada experimental,
onde pode-se reparar que o combustivel é misturado com o diluente antes
de ser misturado com o ar. O tubo é o elemento 4 da figura, e a regiao por
onde a mistura de combustivel /diluente/ar escoa e ocorre a combustao, possui

diametro D e comprimento L.

_IDs =
L ke ;'4
D
2
SN JE ) N _
-
3
SRS [ N

Figura 2.1: Configuragao experimental do laboratorio de combustao. 1 - Vazao
de ar (Vg; 2 - Vazao de combustivel V5.5 3 - Vazao de diluente Vg ; 4 - Tubo
de quartzo; 5 - Medidores de vazao; 6- Chama.
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Para a realizacao do experimento, determina-se uma vazao para cada um
dos trés medidores de vazao. Em seguida, é fornecido calor na parte superior
do tubo para que ocorra a combustao. Quando a chama se estabiliza fora do
tubo, a vazao, seja de ar, combustivel ou diluente, é reduzida até que a chama
entre no tubo, caracterizando o fendémeno conhecido como flashback. Para a
configuragao mostrada na Fig. 2.1, diferentes condicoes foram utilizadas para

avaliar como os limites de flashback se alteravam:

e Misturas:
CH4/COy/ar
CH4 /Ny /ar
C3Hg/Ny/ar
C3Hg/CO,y/ar
e Vazao:
0 < Vg < 20 [slpm]
0 < Veomp <5 [slpm]
0 < Vaz < 500 [scem)]
e Diametro dos tubos:

D =6, 8 ¢ 17 [mm)|
e Diluicao

— Nos casos estudados no laboratério, para manter a mesma percen-
tagem méssica entre combustivel e diluente, a dilui¢ao foi realizada
no volume:

x Dilui¢ao de CO5/Ny no CHy: 0 < %wol. < 30
* Diluigao de CO4/Ny no C3Hg: 0 < %wol. < 55

e Riqueza

— A riqueza de uma mistura depende da quantidade de combustivel
para uma determinada quantidade de ar, podendo ser determinada
analisando as reagoes quimicas. Existem trés condigoes para a
riqueza de uma mistura, que podem ser representadas através do
balanceamento das equacoes de reacao quimica. As misturas podem
ser ideais (¢ = 1), ricas (¢ > 1) ou pobres (¢ < 1), e suas reagoes

ideais sao descritas respectivamente [6]:
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OaHﬁOfy + (CY+ g - 5) (02 —|—3 76N2) — OéCOg + §H20
+3,76(04+Z—%)N2
1 B~
CaHﬁOy—i—g Oé—FZ 5 (OQ+3 76N2)_>¢COQ
2-2
Lo (0 P Ny (1o L) cumso, -
262 o \“T12)" % g
1 s
CQHIBO»Y + 5 o+ Z - = (02 +3 76N2) — OéCOQ+
(2-3)
s 3,76 B 1

onde «, [ e v sao coeficientes que determinam a quantidade de carbono, hi-
drogénio e oxigénio respectivamente, do hidrocarboneto utilizado como com-
bustivel.

A riqueza é determinada pela razao do nimero de mols de oxigénio para
uma mistura estequiométrica (¢ = 1) pelo nimero de mols de oxigénio de uma

mistura analisada, seja rica, pobre ou estequiométrica.

¢ = : (2-4)
As riquezas analisadas no laboratério encontram-se na faixa entre:

e CH;:0,7<¢p<1,3
[ ] CgHgI O,6<¢<1,6

2.2
Equacdes governantes

Foram resolvidas as equacoes de estado dos gases ideais, continuidade,
quantidade de movimento, espécies e de energia para um caso axi-simétrico 2D.
Vale ressaltar que as equagoes que serao apresentadas a seguir sao resolvidas

para fluidos Newtonianos e sao definidas como [15]:

= p—T 2-5
p=py; T (2-5)
dp  Opu;
“F 2
Opuj  Opuju, Op  Om al
_ Y, 2
ot on = o, T ow TP e (27)
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PE O ey 00 O
at + awz (pu’LE) = Wwr 8IZ + ag}] (O-’LJUZ)
(2-9)

N
+Q+p > Vifuilui + Via),
s

Onde p é a pressao, T' é a temperatura, p é a densidade, R é a constante

universal dos gases e W é a massa molecular média da mistura dado por:

1 Y

w — Wi

(2-10)

onde W}, é o peso atomico da espécie k e Y}, é a fracao massica de cada espécie,
definida como a razao entre a massa m; de cada espécie em um dado volume
e a massa total do gas m desse volume:
Yi = & (2-11)
m
Na Eq. 2-6, u; é a velocidade na direcao ¢, t € o tempo e x; é a coordenada
na direcao i. Na Eq. 2-7 f, ; sao as forcas de corpo na direcao j, que no presente

trabalho sera apenas a aceleracao da gravidade, e 7;; ¢ a tensao viscosa dada

por:
2 Ouy, Ou;  Ou;j
Tz,] = g/,ba—xk(SZJ + M <8,I] + 81‘1) (2—12)

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

Kronecker é uma fun¢ao que retorna o valor 1 se ¢ = j e 0 caso contrario.

Na Eq. 2-8, Vi ¢ o componente ¢ da velocidade de difusao das espécies
quimicas, e W, é a taxa de reacao molar dessas espécies. As formulacoes
detalhadas encontram-se em [15].

A Eq. 2-9 é uma das formas de representar a conservacao de energia
utilizando a soma das energias sensiveis e cinéticas, onde F = e, + %uiui,
sendo e, a energia sensivel. O termo o;; ¢ a soma do tensor viscoso, Eq. 2-
12, com o tensor de pressao (0;; = 7;; — pd;;). O calor liberado devido a

combustao, wr, é dado por:
N
Wr ==Y AhS iy (2-13)
k=1

onde Ah(} . € a entalpia de formacao das espécies e 1y, ¢ a taxa de reagao em

massa. Ainda na Eq. 2-9, @ é a fonte de calor e ¢; é o fluxo de energia:
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T N
G =-Ao—+p Y hYiVk, (2-14)
k=1

8:61-

onde A é o coeficiente de difusao e hy, é a entalpia das espécies quimicas, definida

como: T

m:/c%ﬂ+m% (2-15)
To

onde Cpy, ¢ o calor especifico a pressao constante e 7 ¢ a temperatura inicial

dos reagentes.

2.3
Metodologia numérica

As equagodes de continuidade, quantidade de movimento linear e energia

sao discretizadas utilizando segunda ordem e para a pressao é utilizado o

método PRESTO![16]. E utilizado o esquema acoplado de velocidade-pressao

e o método transiente com avango no tempo de 100 ps com ntmero de Courant

de 20. O ntmero de Courant é um parametro para a condi¢ao de convergéncia
da solugao dado por: At

C=u— (2-16)

onde u é a magnitude da velocidade do escoamento, At é o intervalo de tempo

e Az é o intervalo do espacamento. Para resolver o escoamento reativo foi

utilizado o Stiff Chemistry Solver, o qual possibilita a integracao das equacoes

da cinética quimica. Os parametros de integragao (ISAT) utilizados sao:

e ISAT Error Tolerance: 10~*.
e Max. Storage: 200 mb.

o Verbosity: 0.

As propriedades termodindmicas e de transporte utilizadas sao breve-

mente listadas abaixo:

e Densidade: Lei dos gases ideais incompressiveis.

Calor especifico: Lei de mistura.

Condutividade térmica: Lei de mistura dos gases ideais.

Viscosidade: Lei de mistura dos gases ideais.

Difusividade de massa: Teoria cinética.

E importante ressaltar que como o escoamento sera laminar as pressoes variam

muito e nao alteram a densidade dos gases.
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Para descrever as reagoes quimicas, sao importados mecanismos cinéticos
detalhados para o Fluent. O modelo utilizado para descrever a cinética quimica
¢ o DRM 19 (Reduction reaction mechanism) [17]. O ndo detalhamento das
reacoes quimicas geram perdas de precisao e maior discrepancia dos dados
experimentais. Com isso, espera-se obter resultados mais representativos dos
medidos.

Apos realizada a geracao da geometria e da malha s@o necessarios para-
metros quimicos, como a riqueza da mistura, e fisicos, como a velocidade do
escoamento. Faz-se necessario também a prescricao das condigoes de contorno

representativas do problema.

2.4
Condicoes iniciais e de contorno

Para a realizacao de um escoamento reativo, é necessario que haja uma
fonte de calor e o conhecimento das condigoes das espécies quimicas no tempo
inicial (¢t = 0). Para definir a fonte de calor, foi utilizada uma funcao de

temperatura dada por [11]:

0 = Osexp{—[(z — 2.)* + (y — )’} /ri} (2-17)

onde 0, =0,9, x, =0, ys = 0,4, r, = 0,3 e § é uma temperatura adimensional
definida como: T-T,

0= ——.
Taa — To
O campo de temperatura pode ser vizualizado na Fig 2.2, onde estao

(2-18)

representadas as isotermas. Pode-se percerber que quanto mais distante do
centro da fonte de calor, mais a temperatura tende a temperatura ambiente,

Th.

1 T T T T T T T
[
e ‘1?‘ .
s S
=05 (s B\
- oy b ad
L
e
0 L 1 1 i E— L L 1 L
) 1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 1.5 2
X

Figura 2.2: Campo de temperatura - isotermas em ¢ = 0.

A Fig. 2.3 mostra o dominio computacional utilizado e as respectivas
condigoes de contorno. O comprimento L do dominio é de 60 mm e o raio D /2
é de 3 mm. Vale lembrar que é um escoamento axi-simétrico, 2D.

As condigoes de contorno para as espécies quimicas e para a temperatura

sao representadas abaixo:
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r - B

Figura 2.3: Malha com resolucao de 150 x 8 pontos. 1- Entrada; 2- Saida; 3-
Parede impermeével; 4- Simetria.

e Diregao axial:

2
1. Entrada do tubo: V; =1, 0 =0, v =0, U(r) = 2U, [1 - <DT/2) }

2. Saida do tubo: 9Y;/0x =0, 06/0x =0
e Direcgao radial:

1. Eixo de simetria: 9Y;/0r = 06/0r =0, v =0, ¢ =0

2. Parede do tubo:
(a) Parede adiabatica: 9Y;/0r = 00/0r = 0
(b) Parede isotérmica: 0Y;/0r =0 =0, u=v =0

A velocidade Uy no centro do tubo inicialmente imposta foi de 0,4 m/s,
acarretando em uma velocidade média do escoamento de wu,, = 0,226 m/s.
Para tal velocidade, o nimero de Reynolds é de aproximadamente Re = 96, o

que indica que o regime é laminar.

2.5
Modelo numérico

251
Verificacdo da malha

Nesta secao, é verificado como o refinamento de malha influencia no
tempo de simulacao e nos resultados obtidos. Para um escoamento simples
onde apenas ar escoa, uma malha mais refinada ou mais grosseira nao faz
diferenca nos resultados. No entanto, quando ocorre combustao, uma malha
grosseira nao é capaz de captar corretamente os fenémenos que ocorrem.

A definicao de uma malha correta e adequada para a resolugao do
problema é ampla e nao tnica. Como o mecanismo de flashback estudado
nesse projeto ocorre na regiao proxima a camada limite do escoamento, sera

necessario um refinamento de malha perto dessa regiao, visto que é a area
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mais critica. Além disso, proximo a regiao da chama, sera realizada uma malha
adaptativa visando captar, da melhor forma possivel, os fenémenos fisicos que
ocorrem nessa regiao.

Para a verificagao da independéncia de malha em um escoamento nao
reativo, é utilizado parede isotérmica, escoamento axi-simétrico, um perfil de
velocidade parabdlico na entrada e a condicao de outflow na saida. Foram
analisadas quatro malhas diferentes para testar a convergéncia de cada uma.
A malha mais grosseira, como foi mostrado na Fig. 2.3, possui 150 x 8 pontos
e as malhas seguintes foram refinadas por um fator de 2 em cada diregao, até
se atingir a malha mais refinada de 1200 x 60 pontos.

Na Fig. 2.4 pode-se observar o perfil de velocidade na saida, dado que na
entrada foi imposto um perfil de velocidade de Poiseuille para 4 resolugoes de
malhas, 1200 x 60, 600 x 30, 300 x 15 e 150 x 8 pontos.E possivel observar
que os pontos praticamente se sobrepoe, o que demonstra a independéncia da
malha para um caso simples onde apenas ar escoa. Essa mesma convergéncia
das quatro malhas nao é esperada para a simulacao envolvendo a combustao
pois as variagoes das espécies quimicas que ocorrem durante o processo ocorrem
em regioes tao infimas da ordem de 5 ym que uma malha mais grosseira nao

consegue obter os resultados esperados.

0.0035 -
# 1200 x 60 pontos
0.003 3,
'.,‘ m 600 x 30 pontos
'94‘ 300x 15 pontos
0.0025 -| ’po‘

.% % 150 x 8 pontos
Y,

0.002 .‘.

0.0015 + \
0.001 *

0.0005 +

0 . . . R

0 0.1 0.2 0.3 0.4
Velocidade [m/s)

Raio (m)
' 4

Figura 2.4: Perfil de velocidade na saida do dominio computacional para 4
resolugoes de malha.

Na Fig. 2.5 pode-se observar, em escala logaritmica, a norma euclidiana
da diferenca entre a velocidade calculada e da solugao exata em funcao do
numero de pontos da malha. Pela Fig. 2.5 é possivel notar que para reduzir o

erro da solugao calculada em uma ordem de grandeza, é preciso refinar a malha
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em aproximadamente duas ordens de grandeza. Essa informacao é relevante
para o refinamento na regiao da chama, que sera necessario mais adiante, pois
quantifica e prevé qual serda a malha necessaria para um determinado padrao
de convergéncia do erro. Na Fig. 2.6 observa-se que o tempo de simulacao
cresce em trés ordens de grandeza quando o refinamento é de duas ordens de
grandeza. Dessa forma, pode-se estimar o tempo que a simulagao levara de

acordo com a resolucao da malha necessaria.

0.01 T 1
¢ Valores calculados
a2 —— Lei de poténcia
L]
3 0.001
S
3
a
(L]
£
S
z2
y=0.2314x08%
0.0001
1000 10000 100000

Numero de pontos da malha
Figura 2.5: Norma euclidiana do erro da solugao numérica como fungao do
nimero de pontos da malha.
1000 -

y = 1E-05x 5091

100 -

4 Valores calculados

Tempo de simulag&o (s)
=
(=]

—— Lei de poténcia

0.1 T 1
1000 10000 100000

Numero total de pontos da malha

Figura 2.6: Tempo de simulacao com funcao do niimero de pontos da malha.
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2.5.2
Adaptacio dindmica da malha

Apo6s a imposicao das condi¢ées de contorno, iniciais e da verificacao
da independéncia da malha, foi realizada uma adaptagao da malha de forma
dindmica para um escoamento reativo para melhor captar as transformacoes
das espécies quimicas durante a combustao. Na malha inicial, foi utilizado o
tamanho de elemento de 150 pum na direcao axial e 100 ym na direcao radial.

A malha foi refinada em até 32 vezes o seu tamanho inicial na regiao da
chama. O menor elemento, ap6s o refinamento, possui um tamanho de 5 pm na
direcao axial e 3 ym na diregao radial. O método utilizado para o refinamento
foi de acordo com o gradiente de temperatura normalizado. A cada regiao que
possui um gradiente de temperatura maior do que 0,3, em valor relativo a uma
escala normalizada, a malha foi refinada. Para regioes com gradientes menores
que 0,8, a malha foi revertida para condi¢oes de menor refinamento, com o

intuito de exigir menos capacidade computacional.

_‘
i
T

X

Figura 2.7: Ampliagao na regiao da chama onde a malha é refinada.

Na Fig. 2.8 pode-se observar os contornos de CHs na regiao da chama.
Nota-se a diferenca entre os contornos de CHy para a malha inicial comparada
a malha apo6s o refinamento. Na regiao de maximo de CHy, a malha grosseira
nao é suficiente para realizar a correta reacao da formacao de espécies quimicas
minoritarias. Essas espécies quimicas minoritarias como o CHy precisam de um
tamanho de elemento de aproximadamente 5 pym para poderem ser captadas
corretamente. Isso pode ser visto pela diferenca entre a linha vermelha bem
definida na malha refinada, representando a regiao de maximo de CHj e os

pontos locais de méximo na malha grosseira.
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contour-1
Mass fraction of ch2

7.69e-07
l 7.10e-07
F 6.31e-07
r 9.52e-07
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Figura 2.8: Comparacao entre as fragoes massicas de CH, para: malha grosseira
- 0x = 75um, oy = 50um; malha refinada - dz = S5um, oy = 3um.



3
Resultados e discussao

Neste capitulo sao discutidas as influéncias das condigoes térmicas da
parede na temperatura e nas componentes de velocidade e nas espécies
quimicas majoritarias e minoritarias da reacao quimica com metano-ar na segao
3.1. Na secao 3.2 é mostrada a influéncia da velocidade média do escoamento

no fenomeno de flashback.

3.1
Influéncia das condicées de contorno térmicas na parede

Nesta secao, dois casos sao analisados para comparacao. O caso da parede
adiabatica, onde nao hé troca de calor e o caso de parede isotérmica, onde a
temperatura da parede se mantém constante a 300K. Ambos os casos nessa
secao, sao analisados para uma mistura de metano e ar estequiométrica. Na
entrada foi imposto um perfil de velocidade de Poiseuille, a uma temperatura de
300K e pressao atmosférica. Apos a obtencao dos resultados para cada condi¢ao
de contorno da parede, sao analisadas como as propriedades do escoamento
reativo variam entre parede adiabatica e isotérmica.

A Fig 3.1 mostra os campos de temperatura e componentes de velocidade
ap6s 200 ms do inicio do escoamento da mistura metano-ar. As figuras da es-
querda representam os resultados obtidos para o caso da parede isotérmica e as
da direita, adiabética. E importante ressaltar que os campos das propriedades
para a condicao adiabatica estao espelhados em relacao aos campos da con-
digdo isotérmica. Na Fig. 3.1 (a), pode-se vizualizar o campo de temperatura
das duas condigoes térmicas na parede. O procedimento de representacao do
sistema de coordenadas nessa figura, x e 7, ¢ 0 mesmo até a Fig. 3.3. E possivel
perceber que os dois perfis de temperatura sao diferentes. No caso isotérmico,
as temperaturas sao menores quando comparadas ao caso adiabatico. O caso
adiabatico possui uma curvatura concava na direcao a montante do escoamento
devido ao perfil parabdlico de velocidade prescrito na fronteira de entrada. Ja
no isotérmico observa-se uma chama mais achatada.

A temperatura dentro do tubo de parede adiabética é maior, o que
poderia ser esperado, ja que nao ha troca de calor. Os perfis de temperatura
da parede isotérmica possuem um formato mais achatado, com as maiores
temperaturas se localizando no centro do tubo, pois como perto da parede

isotérmica as temperaturas sao menores, nao ocorre combustao nessa regiao e
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a temperatura nao aumenta. Isso faz com que a combustao seja possivel apenas

em regioes mais distantes da parede, ou seja, mais proximas do centro.
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Figura 3.1: Comparacao dos campos de temperatura e das componentes
de velocidade para ¢ = 1: parede isotérmica (esquerda); parede adiabética
(direita).

As Fig. 3.1 (b) e (¢) mostram o campo de velocidade para os dois casos
de condigao de contorno térmica na parede do tubo. Para o caso adiabético,
a temperatura é maior, o que leva a uma menor densidade do escoamento
e, por conseguinte, devido a conservacao da massa, a maiores velocidades se
comparadas ao caso de parede isotérmica. Pode-se perceber também que as
maiores variagoes de velocidade acontecem na regiao onde ocorre a combustao.
A componente radial do vetor velocidade aumenta localmente na regiao da
chama e a medida que o escoamento se desenvolve a jusante da regiao de
reagao, as perturbagoes diminuem e a componente radial da velocidade torna-
se uniforme. Esse aumento na regiao da chama acontece pois como a densidade
da mistura nessa regiao de alta temperatura diminui, a velocidade precisa
aumentar para satisfazer a equacao de conservacao de massa.

A Fig. 3.2 mostra os campos de fracao méssica das espécies quimicas
majoritarias. As figuras da esquerda representam a condicao de contorno de
parede isotérmica e as da direita representam a condigao adiabatica. Na Fig.
3.2 (a), pode-se perceber que o CHy é consumido mais uniformemente no caso
isotérmico, o que esté associado & distribuigao de temperatura ter uma forma
mais plana do que o adiabatico. Conforme o CHy vai sendo consumido, o CO

e 0 COy vao sendo produzidos, como pode ser visto nas Fig 3.2 (b) e (c).
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Na Fig 3.2 (b), o CO tem um maximo de producdo na regiao onde a
chama se localiza. Apo6s a regiao de alta temperatura, a fracao maéssica de
CO diminui. E importante ressaltar que todo o CO é totalmente consumido
apenas no caso isotérmico e isso pode ser explicado baseado no principio de
Le Chatelier. O principio de Le Chatelier define que um sistema em equilibrio
que sofre alguma alteragao de temperatura, pressao, volume ou concentragao,
tende para um novo estado de equilibrio. No caso da combustao, o sistema sofre
um desequilibrio na temperatura e o novo equilibrio depende da temperatura
final dos gases queimados. Como no caso de parede isotérmica a temperatura
a jusante tende a diminuir novamente devido a troca de calor, o equilibrio
térmico é deslocado para que CO, seja formado a partir do CO. Ja na condigao
térmica de parede adiabatica, como nao hé troca de calor dentro do tubo, as
temperaturas sao maiores e mais CO ¢é observado no estado de equilibrio. Isso
pode ser efetivamente confirmado na Fig 3.2 (c¢) pois a fragdo massica de COq

aumenta a jusante do escoamento no caso de parede adiabética.
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Figura 3.2: Comparacao do campo de fragao maéssica das espécies quimicas
majoritarias: parede isotérmica (esquerda); parede adiabatica (direita).

A Fig. 3.3 mostra os campos de fracdo méssica das espécies quimicas
minoritarias. As figuras da esquerda representam a condicao de contorno da
parede isotérmica e as da direita, a condigao adiabatica. Na Fig 3.3(a) e (b)
é possivel observar que o radical H e OH possuem um méximo na regiao da
chama. Conforme o escoamento se desenvolve, a jusante da regiao de reagao,
H e OH diminuem sua concentracao progressivamente a medida em que ocorre
recombinagao com outros radicais para formar ligacoes mais estaveis. Pode-se
perceber que o CHy na Fig 3.3 (¢) possui um méaximo de produgao em uma

regiao bem pequena da chama. Para explicar os campos de espécies quimicas,
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é necessario descrever brevemente o processo que ocorre durante a combustao.

A Fig. 3.4 exemplifi

do metano. O retangulo representa as principais reagoes quimicas que ocorrem
no processo de combustao. As espécies secundérias sao ilustradas a direita e
sdo mais importantes quando a riqueza da mistura combustivel/ar é superior

a estequiométrica. O CH, rapidamente reage com o OH formando CH,O, uma

espécie quimica inte

ca o processo de reagao quimica detalhada da combustao

rmediéria na producao de CO, e HyO. Além disso, o CH,

também reage com O e Oy formando CO e CO,.
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3.2
Influéncia da velocidade de entrada do escoamento

3.2.1
Riqueza da mistura: ¢ =1

Na se¢ao 1.3, foi mencionado que a velocidade da chama plana é um
dos fatores que determinam se ocorrera o retorno da chama. Na se¢ao 3.1,
as influéncias das condic¢oes de contorno na parede foram analisadas para
uma velocidade média na entrada do tubo de 0,226 m/s. Para tal velocidade,
ocorre o flashback pois a velocidade da chama plana, de 0,4 m/s, é maior
do que a velocidade média do escoamento de 0,226 m/s. A fim de ilustrar
a influéncia da velocidade da mistura sobre a posicao da chama no tubo,
a Fig. 3.5 mostra a posicao desta apos 200 ms de simulacao para o caso
estequiométrico (¢ = 1). O campo de temperatura mostrado a esquerda é
a regiao de alta temperatura inicial que promove o processo de combustao.
O campo de temperatura mostrado no centro é aquele correspondente a
velocidade média do escoamento de 0,667m/s. A direita pode ser observado
o resultado obtido para uma velocidade média do escoamento de 0,226 m/s.
Pode-se perceber que quando a velocidade média do escoamento é maior do

que a velocidade Sy, a chama permanece estacionaria no tubo e nao ocorre

flashback.
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Figura 3.5: Campos de temperatura obtidos durante o fenémeno de flashback
com ¢ = 1. 3.5(a)- Instante inicial ; 3.5(b)- Velocidade média do escoamento
de 0,667 m/s (centro); 3.5(c)- Velocidade média do escoamento de 0,226 m/s
(direita).
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3.2.2
Riqueza da mistura: ¢ = 0,8

Nesta secao sao analisados os casos para uma riqueza ¢ igual a 0,8
para paredes adiabaticas e isotérmicas. A velocidade média do escoamento
foi mantida a 0,226 m/s para poder verificar como a altera¢ao da riqueza da
mistura altera os limites de flashback. Na Fig. 3.6 pode-se vizualizar os campos
de temperatura inicial a esquerda, de temperatura apds a combustao para o
caso de parede adiabatica no centro e de temperatura apds a combustao para
o caso de parede isotérmica a direita. Para o caso de uma parede adiabética
a velocidade média de 0,226 m/s do escoamento é o suficiente para impedir
a chama de se propagar dentro do tubo, o que nao ocorreu para o caso da
condicao estequiométrica. Isso ocorre porque a riqueza da mistura de 0,8
diminui a temperatura da chama e consequentemente diminui a velocidade de
propagacao da mesma. Com menores de velocidades de propagagao, menores
as chances de ocorrer flashback. No caso de paredes isotérmicas, o resultado
mostra um instante em que a chama esta sendo soprada para fora do tubo.
A transferéncia de calor da chama para o tubo reduz a sua velocidade de
propagacao, quando comparada a de uma chama adiabatica. Portanto, a
velocidade do escoamento é muito maior do que a velocidade de propagacao
da chama plana, levando-a a se mover a jusante do escoamento.
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3.6(a): Campo inicial de 3.6(b): uy,,=0,4 m/s 3.6(c): upm= 0,4 m/s
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Figura 3.6: Comparacao entre os campos de temperatura para uma velocidade
média do escoamento de 0,4 m/s com ¢ = 0,8. 3.6(a)- Instante inicial ; 3.6(b)-
Parede adiabéatica; 3.6(c)- Parede isotérmica.
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Conclusoes e perspectivas

Neste trabalho sao realizadas simulagoes da combustao de pré-misturas

metano-ar onde a cinética quimica é feita de forma detalhada. Para isso, é

empregado o modelo DRM 19 [17], onde a cinética quimica envolve 19 espécies

quimicas para descrever a combustao. Apos a realizacao de simulagbes com

uma malha grosseira de 1200 x 60 pontos, é realizada uma adaptacao de

malha para melhor representar as reagoes quimicas minoritarias que nao sao

corretamente descritas na malha grosseira. A adaptacao é baseada no gradiente

de temperatura. Em seguida, sao analisadas como as condi¢oes de contorno de

paredes isotérmica e adiabaticas, a velocidade média do escoamento e a riqueza

da mistura influenciam nas espécies quimicas e no flashback.

A adaptacao de malha foi necessaria para captar fen6menos que ocorrem
na regiao da chama. Sem a adaptacao, algumas reagoes quimicas nao

seriam representadas corretamente.

O perfil de temperatura da chama muda consideravalmente entre paredes

adiabéaticas e isotérmicas devido a troca de calor.

As fragOes massicas das espécies quimicas majoritarias e minoritarias
segue a ordem de formagao e consumo controlada pelo mecanismo de

cinética quimica da combustao.

As componentes de velocidade axial e radial sao consideravelmente
maiores no caso adiabatico pois como as temperaturas sao mais elevadas,
a densidade dos gases é menor e a velocidade aumenta para conservar a

massa.

Todo o CO se transforma em CO, apenas no caso isotérmico. No
adiabatico ha uma menor concentracao de CO; nos gases queimados.
Isso é explicado pelo principio de Le Chatelier que define que um novo
equilibrio é formado quando h& uma alteracao do estado inicial do

sistema.

Para uma mistura estequiométrica de metano-ar, foi observado que
ocorre flashback para velocidades médias do escoamento menores do que

a velocidade de 0,4 m/s da chama plana.

Para uma mistura de riqueza igual a 0,8 nao ocorreu flashback para o caso
de parede adiabatica com uma velocidade média do escoamento de 0,226

m/s, o que demonstra a influéncia da riqueza da mistura na velocidade
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da chama plana. Para parede isotérmica, os resultados mostram que a
chama é soprada para fora do tubo, demonstrando a influéncia da troca

de calor pelas paredes no retorno de chama.

e Para trabalhos futuros, é interessante avaliar como varia a propensao ao
flashback com a adicao de CO, nos gases pré misturados. Além disso,
é pertinente estudar como a turbuléncia altera os limites de flashback,
visto que as velocidades da chama plana em um escoamento turbulento

sao mais dificeis de serem previstas.
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