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Resumo

Abdu, Aline; ; Silva,Luis Fernando Figueira da. Estudo Numérico dos
Modelos de Combustao Existentes no Software CFX-5.7.1. Rio de
Janeiro, 2005. [32p. Projeto de Graduagdo — Departamento de Engen-
haria Mecanica, Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.

z

Neste trabalho € realizado um estudo sobre os modelos de combustdo exis-
tentes no software CFX-5.7.1 em um escoamento de canal, para combustao pré-
misturada. Para isto buscou-se selecionar um problema de geometria simples,
porém representativo e que possuisse bons resultados experimentais.
Considera-se um escoamento turbulento de propano e de ar no qual a combustao
¢ estabilizada a jusante de um obstaculo. Foram realizadas simulacdes em um
escoamento inerte e reativo com diferentes modelos de combustao, isto €, Eddy
Dissipation e Finite Rate Chemistry. Também foi avaliado o efeito da escolha
do método de discretizagdo espacial sobre os resultados obtidos. O modelo de
turbuléncia utilizado é o k — €.

Um bom acordo entre resultados numéricos e experimentais foi obtido nos
casos inertes e reativos para a velocidade longitudinal do escoamento e para o
comprimento médio da regidao de recirculagdo presente a jusante do obstaculo.
A velocidade transversal calculada apresentou discrepancias com relacdo aos

valores experimentais.
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Abstract

Abdu, Aline; ; Silva,Luis Fernando Figueira da. I. Rio de Janeiro, 2005.
[32p. Graduation Project — Departamento de Engenharia Mecanica,
Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.

n this work a study on the existing combustion models in CFX-5.7.1 software
has been performed. The selected problem was the combustion within a channel.
This simple geometry is representative of pratical problems and detailed experi-
mental results are avaliable.

A turbulent flow of air and propane is considered in which the combustion is
stabilized by an obstacle. Simulations in an inert and reactive flows has been
performed using the Eddy Dissipation and Finite Rate Chemistry models.

The turbulence model used was k — €. A good agreement between numerical
and experimental results was obtained in the inert and reactive cases for the
longitudinal speed of the flow and for the average length of the recirculation zone
near the obstacle. The calculated transversal velocity presented discrepancies

with relation to the experimental values.
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combustion, turbulence, numerical modelling
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1
Introducao

Combustao é um processo de oxidagdo rapida auto sustentada, acompan-
hada da liberacao de luz e calor. Para que ocorra combustdo € necessdrio que
estejam em contato combustivel e comburente, ¢ uma fonte de energia e que
estes reajam quimicamente. Esta fonte de energia € necessario para iniciar o pro-
cesso de combustdo, e deve fornecer uma energia minima necessaria a mistura
para que a combustdao ocorra de forma auto sustentdvel. Essa fonte de energia
pode ser uma chama piloto, uma superficie aquecida, ou fagulhas, centelhas e

raios. Em algumas situacdes o processo de combustdo pode ocorrer em escoa-

Figura 1.1: Chama de uma vela.

mentos laminares. Um exemplo de uma chama deste tipo € a chama de uma
vela, como mostra a Fig[I] Neste caso o oxidante (ar) e o combustivel (parafina)
sdo separados pela superficie da chama. Uma outra situac@o limite possivel, no
que diz respeito ao grau de mistura entre combustivel e oxidante, é a que ocorre
nas chamas pré-misturadas. Nestas, a propagacdo da combustao ocorre dos gases
frescos para os gases queimados, tendo como exemplo a chama estabilizada so-
bre um bico de Bunsen. Este tipo de chama € denominada pré-misturada. Quando
o processo de combustdo ocorre em escoamentos turbulentos, também é usual
classificar as chamas segundo o grau de pré-mistura entre o combustivel e 0 oxi-

dante. A Fig[l.2]apresenta uma chama estabilizada sobre um bico de bunsen.
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Figura 1.2: Chama estabilizado sobre um bico de Bunsen.

A Figll.3| apresenta exemplos de chamas turbulentas estabilizadas entre
um jato de gas natural de ar. Este tipo de situacdo € representativo do processo
de combustio em turbinas a gés.

Neste trabalho sera estudada numericamente, utilizando-se o programa de
calculo CFX 5.7.1, a combustdao em escoamento turbulento no caso em que o
combustivel e o oxidante encontram-se pré-misturados. Esta situagao é encon-
trada, por exemplo, em motores alternativos funcionando no ciclo Otto ou em
queimadores de turbinas a gés, estato-jatos (ramjets). Este estudo numérico en-
volve a modelagem da combustdo em escoamentos turbulentos em casos geo-
metricamente simples, porém representativos destes sistemas praticos nos quais
os escoamentos podem ser considerados como bidimensionais e estaciondrios.

Além disto, foram escolhidos na literatura resultados experimentais sufi-
cientemente detalhados, tanto no que se refere as condi¢des de contorno quanto
as medidas realizadas das quantidades turbulentas.

Com base nestes critérios, a pesquisa bibliografica realizada permitiu sele-
cionar dois experimentos candidatos envolvendo chamas turbulentas em escoa-
mentos pré-misturados (i)chama turbulenta se propagando em um escoamento de
turbuléncia intensamente isotropica e (ii)chama pré-misturada estabilizada por
um corpo de geometria triangular.

No primeiro caso, trata-se de chamas turbulentas propagando-se em um



Estudo Numérico dos Modelos de Combustio Existentes no Software CFX-5.7.1 9

Figura 1.3: Exemplos de chama turbulenta 131,

Injecéio de Combustivel

Obstaculo

Figura 1.4: Esquema do funcionamento de um ramjet.

escoamento de turbuléncia intensa e quase isotropica, gerada em um queimador
do tipo swirl W, Esta configuracdo resulta em chamas pré-misturadas estaveis,
possibilitando assim o estudo de diversas condi¢des de escoamento, € em par-
ticular de diferentes intensidades da turbuléncia a montante da chama. Um es-
quema desse queimador € apresentado na Fig[I.3] Este queimador consiste em
um gerador de turbuléncia acoplado a um bocal convergente e um tubo de 50
mm de didmetro e 233 mm de comprimento onde o swiler estd conectado. Apds
a injecao, a mistura CHy/ar passa pelo gerador de turbulencia antes de entrar no
bocal convergente. Note-se que o swirl € gerado por injecao de ar no tubo, a 103
mm da saida deste. As chamas sdo estabilizadas a jusante da saida do tubo, no
escoamento divergente que € formado quando a mistura deixa o tubo.

O segundo caso envolve o estudo da chama pré-misturada estabilizada
a jusante de um obsticulo que possui a forma de prisma de base triangular
2l Esta experiéncia foi construida pensando-se especificamente em facilitar

a realizagdo de simulagdes numéricas, possuindo condi¢des de contorno bem
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Figura 1.6: Esquema do experimento do canal estudado por Sanquer el al. 12,
definidas. O esquema deste experimento pode ser observado na FiglT.6] A secdo
de teste consiste em um canal de 2,3 m de comprimento que possui um se¢ao
retangular constante de 160x28,8 mm? construida com tijolos refratdrios. O
obstaculo estd montado no centro do canal a distancia de 1.86 m da entrada.
Os resultados disponiveis para este experimento sdo baseados na medi¢cao de
velocidade utilizando Velocimetria Laser Doppler.

Serdo estudados neste trabalho dois casos de escoamento quimicamente
inerte e dois casos reativos para uma mistura pobre de propano e de ar.
ComparagOes entre escoamentos reativos e inertes também sdo realizadas

na experiéncia.



2
Metodologia

Neste capitulo serdo apresentadas as equagdes governantes do problema
estudado, as condicdes de contorno do que descrevem o problema e o método

numérico do pacote CFX 5.7.1.

2.1
Equacoes Governantes

As equagdes que governam o sistema sao as equacdes de Navier-Stokes em
sua forma conservativa. Assim as equacoes de conservagdo de massa, momento

e energia sdo descritas por

a—p+V°(PU)=0, (2-1)
ot
opU T
= +Ve(pURU) = Ve (—pl+u(VU+(VUT)), (2-2)
pa_il - %—f + Ve (pUhy) =V e(AVT)+ S, (2-3)

sendo p, U T e p definidos como densidade, velocidde, temperatura e
pressao do escoamento, H, entalpia especifica total que € definida por H =
h+1/2u?.

A equacdo de transporte de massa de cada espécie quimica € dada por

o) o) _ 0 (1, o)
+ I;

ot o,  ox;

onde S; € um termo fonte, a taxa de reacao quimica da espécie 1,

+5;. (2-4)

A taxa de reacdo quimica € descrita em termos dos K elementos da reacdo

N, !y vV "
Yilapce, Vil =Xiispce. Vil (2-5)

onde Vi € o coeficiente estequiométrico da reagdo k do elemento /.
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A taxa de producgdo/consumo, Sy, é calculada a partir da soma da taxa de

reacdo de todos os elementos,
N ",
S1=WiZiZs pe,.. (VirVia ) Re (2-6)

onde Ry, € a taxa do processo de reacao k apresentada a seguir.

2.2
Modelos de Combustao

O modelo de combustao utilizado foi uma combina¢ao dos modelos Eddy
Dissipation e Finite Rate Chemistry. A taxa de reacao dada pela combinagdo dos
dois modelos € taxa a minima entre a taxa do modelo Eddy Dissipation e o Finite
Rate Chemistry.

O modelo Eddy Dissipation tem como fundamento que a reacdo quimica
ocorre mais rapidamente do que o processo de transporte do escoamento. Assim,
quando os reagentes se misturam a nivel molecular, instantineamente os pro-
dutos sao formados. Este modelo assume que a taxa de reagao estd diretamente
relacionada com o tempo em que os reagentes levam para se misturarem a nivel
molecular. Em escoamentos turbulentos essa taxa € dominada pelas propriedades
turbulentas, portanto, a taxa é proporcional a um tempo de mistura definida pela
energia cinética turbulenta, k, e a sua taxa de dissipacao €.

Este conceito de controle da reacdo € aplicado em diversos problemas de
combustao a nivel industrial onde a taxa de reacao quimica € mais rapida do que
a taxa de mistura das espécies.

A taxa de reag¢do quimica, k é determinada a partir do menor valor entre os
reagentes limitantes (eq[2-7)

Ry = Azmin ( ] ) (2-7)

N
Vi

e os produtos limitantes (eq2-8)),

€ Xp [I]W[
R, =AB- — 2-8
i min < VAT (2-8)

onde [/] é a concentragdo molar do componente / incluindo apenas os compo-
nentes dos reagentes.

No modelo Finite Rate Chemistry assume-se que a taxa de reag@o pode ser
reversivel somente se existir uma reagdo de retorno. Assim a taxa de reacdo Ry €

dada por,
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m (s y-Piors ) 9

onde [/] é a concentragdo molar do componente I e Fy e By sao as taxas de avango

e retorno da reacao k.

23
Condicoes de Contorno

Em cada um dos problemas estudados, foram supostos escoamento bi-
dimensional e a existéncia de uma linha de simetria.

As condi¢des de contorno para o caso do canal sdo apresentadas na
Fig[2.Tenquanto que a Fig[2.2] Assim temos

1. entrada: vazdo, temperatura, composi¢cdo quimica da mistura, energia

cinética e escala de comprimento da turbuléncia especificados.

2. parede sem deslizamento: u = v = 0, parede adiabdtica e ndo catalitica, lei

da parede.
3. simetria: fl—x = 0sendo ¢ = (u,v, p,T,Y;,k,€)
4. saida: vazao especificada.
5. farfield: condig@o de escoamento ndo perturbado.

6. periodicidade

/2

Figura 2.1: Condig¢des de contorno para o caso do canal com obstaculo.

Note-se que o programa computacional utilizado realiza somente cdlculos
tri-dimensionais. Assim, os dominios de cdlculo utilizados possuem dois vol-
umes computacionais na direcdo normal a x e y. Nestas direcdes condicdes de
contorno de periodicidade sdo utilizadas no caso do queimador, enquanto que

simetria plana € imposta no caso do canal.
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Figura 2.2: Condic¢des de contorno para o caso do queimador.



3
Resultados e Discussoes

3.1
Condicoes de Calculo

As condig¢des de cdlculo para os casos il e i3 e rl e r3 s@o apresentados na
tabela 1.

Tabela 1 - Valores de vazao e velocidade axial dos casos simulados.

Caso | m [I/s] | Ugyis|m/s]
il 12 2.54
i3 36 7.51
rl 12 6.26
3 36 17.38

Em cada um dos casosa temperatura e a pressao na entrada sao 300 K para
o caso inerte e 1280 K para o caso reativo e 1E + 5 Pa.

Nos casos reativos r1 e r3, a mistura de propano e de ar tem uma riqueza
de e o mecanismo de reagcdo quimica utilizado € o WGS.

A Fig[3.1] apresenta as dimensdes do dominio de cdlculo utilizado para
representar o canal. O escoamento foi considerado bi-dimensional. O obstaculo
apresenta 9,6 mm de altura e uma base de 8,3 mm. O comprimento utilizado no
domimio de cdlculo foi o préoprio comprimento do canal, 2300 mm e a altura

utilizada foi a metade da altura total do canal, 14,4 mm

3.2
Malhas Computacionais

O software utilizado para a geragao de malha foi o ICEMCFD. Neste
software a geracdo de malha hexaédrica € feita através a construgdo de blo-
cos e projecao das arestas destes blocos na geometria. A escolha de malhas
hexaédricas é motivada pela simplicidade geométrica dos problemas estuda-

dos e pelo melhor controle do refinamento junto a paredes que este tipo de
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Figura 3.1: ESquema do dominio de célculo e suas dimensdoes.

malha possibilita. Além disto, espera-se obter um menor tempo computacional,
pois a utilizacdo deste tipo de malha facilita a convergéncia. Cabe ressaltar que
a geracdo de malhas tetraédricas ocorre de forma mais automética, o usudrio
fornecendo apenas os tamanhos dos elementos em cada regido da geometria. E
geralmente aplicada em casos com geometrias de grande complexidade.

A malha gerada para o caso do queimador possui 9062 nés e 5848 elemen-
tos. A malha proxima as paredes do queimador estao mais refinadas para melhor
restituir o comportamento da camada limite.

O mesmo procedimento foi adotado para a geragao da malha para o se-
gundo caso estudado. A Fig[3.2] apresenta a malha gerada. Esta malha possui
40950 nds e 19920 elementos. Embora a regido de interesse situe-se apenas a
jusante do obsticulo, a malha cobre a totalidade do comprimento da instalagdao
experimental. Isto foi feito de modo a garantir um perfil de velocidades perfeita-
mente desenvolvido a montante do obstidculo e uma fronteira de saida situada

suficientemente distante da regido de interesse.

Figura 3.2: Malha hexaédrica préxima ao obstaculo.

Note-se que em nenhum dos casos estudados foi realizado um estudo de

sensibilidade do resultado obtido a escolha da malha computacional.
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3.3
Estrutura do Escoamento Inerte

A montante do obstiaculo o escoamento estd completamente desenvolvido,
ou seja, as condi¢des iniciais ndo interferem em seu comportamento, sendo
o gradiente de pressdo constante e a velocidade transversal independente da
posicao longitudinal x. Estas sdo caracteristicas de um escoamente de Poiseuille,
ou seja, escoamento de canal.

A Fig[3.3]apresenta os vetores de velocidade para o caso inerte. Observa-se
que o escoamento € desviado pelo obstaculo. Nessa posi¢do hd um aumento da
velocidade.

A jusante do obstéculo ocorre a formagdo de uma zona de recirculagdo de

comprimento médio X,

2%

Velocity (Vector 1)
m sh-1]

Figura 3.3: Vetores velocidades para o caso inerte il.

A Fig[3.4 apresenta o campo de enegia cinética turbulenta para o caso il.
Observando-se o campo de energia cinética turbulenta, nota-se a presenca de uma
regido de alta energia cinética turbulenta. Essa regido apresenta altas tensoes

cisalhantes. Esse campo ndo sofre modificacdes para o caso i3 como mostra a

Fig[3.5]

3.4
Estrutura do Escoamento Reativo

Como mostrado na Fig[3.6] a estrutura dos campos de velocidade do
escoamento reativo seguem o mesmo padriao dos casos inertes. Assim temos o
campo de vetores velocidade para o caso reativo, onde o escoamento € desviado
pelo obstaculo. A partir dai hd um aumento da velocidade do escoamento. Nota-

se a presenc¢a de uma zona de recirculacao.
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Figura 3.4: Energia cinética da turbuléncia para o caso inerte il.

A Fig[3.7apresenta a distribui¢do de temperatura ao longo do canal. Logo
apds o obstdculo aparece a chama ancorada. Porém, nota-se que ndo ocorre
queima dos gases frescos mais a jusante do obstaculo proximo a parede. Isto
pode ser uma indicacdo de que o modelo de combustdo é impréprio para esta
situacgao.

Alguns resultados foram obtidos utilizando os modelos de combustdao Eddy
Dissipation e Finite Rate Chemistry separados. A Fig[3.§ mostra a distribuicdo
de temperatura utilizando o modelo Eddy Dissipation. Nota-se que nao € possivel
estabilizar a combustao a jusante do obstaculo, esta ocorre imediatamente apds
a entrada da mistura no canal. Observando os campos da frequéncia turbulenta
na entrada do canal e pr6ximo ao obstaculo, nota-se que ndo seria possivel esta-
bilizar a combustdo com os valores de frequéncia turbulenta, ® = €/k presentes
no escoamento.

Ao utilizar o0 modelo de combustao Finite Rate Chemistry, a propagacao
da da chama ocorre como se a chama fosse uma chama laminar. Isto pode ser

observado na Fig[3.4] Este resultado também ndo representa os experimentos.
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Turbulence Kinetic Energy (Plane 1)
[m~2 s~-2]

Figura 3.5: Energia cinética da turbuléncia para o caso inerte 13.

3.5
Comparacao com Resultado Experimental

A Fig[3.10|apresenta a evolugdo longitudinal ao longo do eixo de simetria
obtida para os casos inertes simulados. A Fig3.TT|mostra os respectivos dados ex-
perimentais 2, Comparando-se os resultados experimental e numérico, observa-
se que o comprimento da zona de recirculacdo encontrado é bem préximo
do valor experimental. Além disto, os valores da velocidade axial também
encontram-se dentro da faixa esperada. Uma comparacao entre os diferentes es-
quemas de discretizacdo espacial utilizados, Upwind e High Res (segunda ore-
dem), € mostrada. A diferenca observada entre os esquemas € pequena.

A evolugdo da velocidade longitudinal ao longo do eixo de simetria obtidas
para o caso reativo € semelhante a do caso inerte. Entretanto uma diferenca
maior entre os diferentes esquemas de interpolacdo utilizados foi obtida em
particular na regido de velocidades negativas. Estes resultados sdo apresentados

nas Fig[3.12]e Fig[3.13]

A tabela 2 apresenta uma comparacao entre o calculo e o experimento para

os valores do comprimento da zona de recirculagdo, os valores tedricos foram
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P

Turbulence Kinetic Energy (Plane 1)
[m~2 s~-2]

Figura 3.6: Vetores velocidade para o caso reativo rl.

calculados a partir da média dos valores obtidos para diferentes esquemas de
interpolacgdo.

Tabela 2 - Comparagdo entre os valores de X, experimentais € numéricos.

Caso | Experimental | Numérico | Erro %
il 0.19 0.174 8.40
i3 0.15 0.163 8.70
rl 0.23 0.215 6.50
3 0.40 0.387 3.25

Observa-se um excelente acordo entre resultados numéricos e experimen-
tais.

A evolugdo transversal da velocidade longitudinal se comporta de forma
semelhante para os casos inertes e reativos como pode ser observado nas Fig[3.14]
e Fig[3.15] A diferenca obtida entre os esquemas de interpola¢do nao foi grande.
Um bom acordo pode ser observado entre resultados experimentais e de cédlculo.
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Figura 3.7: Distribui¢do de temperatura ao longo do canal, caso rl.

Obteve-se resultados para a velocidade transversal adimensionalisada pela
velocidade axial do escoamento, que sdo mostradas nas Fig[3.16 e Fig3.17| para
os casos inertes e Fig[3.18] e Fig[3.5] para os casos reativos . Esses resultados
apresentam uma diferenca nos valores da velocidade tanto para o caso inerte

quanto para o caso reativo.

3.6
Graficos de Convergéncia dos Casos Simulados

Durante as simulacdes utilizou-se dois sistemas de discretizacdo espa-
cial diferentes, o Upwind e o High Resolution. Por ndo apresentarem grandes
diferencas no tempo de convergéncia, serdo apresentados os graficos apenas da
discretizagao espacial Upwind.

A Fig[3.21] apresenta o grafico de convergéncia do caso inerte il, que
convergiu em aproximadamente 90 iteracdes. A convergéncia das quantidades
turbulentas também sao apresentadas.

O caso inerte i3 convergiu em aproximadamente 95 iteracdes. A Fig[3.21]
apresenta o grafico de convergéncia deste caso, juntamente com a convergéncia
das quantidades turbulentas.
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Figura 3.8: Distribuicdo de temperatura na entrada do canal para o modelo de
combustao Eddy Dissipation.

Como pode-se observar, os casos inertes convergiram em aproximada-
mente 100 iteracdes, com um tempo médio de duas horas em um Pentium IV
2.2 GHz/ Linux.

Note-se que para os casos reativos o nimero de iteracdes foi maior e a
convergeéncia oscilou bastante. Uma explicacdo para este problema seria que a
hipétese de regime permanente para o problema ndo é mais adequada. A Fig[3.27]
apresenta o grafico de convergéncia para o caso reativo r1 e a Fig[3.23|apresenta

o grafico de convergéncia para o caso reativo r3
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Figura 3.9: Distribui¢do de temperatura no canal para o modelo de combustao
Finite Rate Chemistry.
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Figura 3.11: Evolugdo longitudinal da velocidade para os casos inertes experi-
mental.
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Figura 3.13: Evolugao longitudinal da velocidade para o caso reativo experimen-

tal.
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Figura 3.14: Grafico com a evolugao longitudinal para os casos inertes.
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Figura 3.15: Grafico com a evolugdo longitudinal para os casos inertes experi-
mental.
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Figura 3.16: Evolucdo da velocidade transversal v inerte.
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Figura 3.18: Evolugdo da velocidade transversal v reativo.
0.1 AXr=1
. / /
-01
°
5
o]
=
-0.2
03 —r1 - High Res —r1 - Upwind ||
r3 - High Res —r3 - Upwind
-04 2Y/hch
0.0 05

Figura 3.19: Evolucdo da velocidade transversal v reativo experimental.
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Figura 3.20: Gréfico de convergéncia do caso il.
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Figura 3.21: Gréfico de convergéncia do caso i3.
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Figura 3.22: Grafico de convergéncia do caso rl.
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Figura 3.23: Grafico de convergéncia do caso r3.
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4
Conclusao e Perspectivas

Este trabalho apresentou uma comparagdo entre os resultados numéricos
obtidos com os modelos de combustiao existentes no CFX-5.7.1 e resultados
experimentais no caso da combustao turbulenta de uma mistura de propana e de
ar a jusante de um obstaculo. Também foi investigada a influéncia do esquema
de discretizacao espacial sobre os resultados dos célculo.

Os resultados de cdlculo mostraram, para o caso inerte, uma boa
concordancia com os resultados experimentais, para todos os esquemas de
discretizagdo avaliados.

No caso reativo as simulagdes prevéem uma velocidade transversal maior
que a medida. A utilizacdo de um modelo ndo adequado para este problema
poderia justificar esta diferenca de velocidade transversal encontrada.

Uma maneira de melhorar o acordo entre célculo e experimentais seria
de realizar simulacdes com modelos de turbuléncia mais sofisticados, como o
LES por exemplo. Além disso, seria necessdrio a realizagdo de testes com outros
modelos de combustao que se encontram no CFX-RIF, que nao esta disponivel

no momento.
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