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A aceleracao de chama é um problema fisico de grande importancia na seguranca
nuclear, devido a possibilidade de geracao de gas hidrogénio a partir da oxidacao
do Zircomio dos elementos combustiveis, pelo vapor d’agua a alta temperatura. O
amplo intervalo de concentragoes em que o hidrogénio é inflaméavel, e o fato de que
mesmo ignicoes de baixa energia representam perigo, tornam seu estudo necessario
a todas as plantas nucleares resfriadas a agua. As diferentes abordagens para tra-
tar deste problema e os principais experimentos de referéncia sao apresentados. O
trabalho consiste na proposicao e validagao de um modelo de combustao numérica,
contendo um termo adicional devido a expansao dos gases, obedecendo a invariancia
galileana e formulado a partir de equacoes fundamentais. O modelo é simulado para
a propagacao de chama a altas velocidades, num tunel fechado e obstruido por
obstaculos regularmente espacados; e seu desempenho comparado ao experimento
de referéncia e a dois modelos cléssicos de combustao: o modelo de chama coe-
rente, com o transporte da densidade de superficie de chama; e o de velocidade de
chama turbulenta, com a utilizacao da correlacao de Peters para determinacao da
velocidade de propagacao. A influéncia do nivel de discretizacao sobre a taxa de
queima, a interferéncia e o amortecimento de ondas de pressao sao analizados. A
capacidade de predizer a velocidade de chama e elevagoes de pressao é requerida
para projetar contencoes e sistemas de seguranca mais eficazes. Neste contexto,
um modelo computacionalmente leve torna viavel o calculo de engenharia para uma
lista de cenarios acidentais, em compartimentos de grande volume, nos quais cur-
sos longos e largos permitem a ocorréncia da aceleracao da chama até a transicao

deflagragao-detonacao.
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Flame acceleration is a physical problem of great importance in nuclear safety,
due to the possibility of generating hydrogen gas from oxidation of fuel elements’
Zirconium, by high temperature steam. The broad concentration interval for hydro-
gen flammability, plus the fact that even low-energy ignitions pose a threat, make
this study necessary to all water-cooled nuclear plants. The different approaches to
tackle the problem and main reference experiments are presented. The work consists
in proposing and validating a numerical combustion model, containing an additional
term due to gas expansion, obeying galilean invariance and formulated from funda-
mental equations. The model is simulated for high-speed flame propagation, in a
closed tunnel obstructed by regularly spaced obstacles; and its performance is com-
pared to the reference experiment and two classical combustion models: the coherent
flame model, with transport of flame surface density; and turbulent burning veloc-
ity, with utilization of the Peters’ correlation to determine propagation speed. The
discretization level influence on the burning rate, the pressure wave interference and
damping are analyzed. The capability to predict flame speed and pressure elevations
is required to design more effective containments and safety systems. In this con-
text, a computationally light model enables the engineering calculation for a list of
accident scenarios, within large volume compartments, where long and wide courses

allow occurrence of flame acceleration up to deflagration-to-detonation transition.
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Capitulo 1
Introducao

A presente tese tem motivagao na modelagem numérica da combustao do hidrogénio
em instalagoes nucleares. A oxidagao dos elementos estruturais de um reator de
fissao nuclear a alta temperatura, durante excursoes de poténcia e a intermiténcia
da refrigeracao a &gua, podem produzir quantidade aprecidvel de hidrogénio,
trazendo o perigo de uma explosao e comprometendo estruturalmente a contencao
do material radioativo, a exemplo do ocorrido em Fukushima Daichii em Marcgo de
2011, visto por Weightman (2011)).

A formacao do hidrogénio dentro do edificio de contenc¢ao é um acidente contra
o qual a instalacao deve ser projetada, e cuja principal causa é a oxidacao do
zirconio dos elementos combustiveis e do carbeto de boro, veneno para néutrons;
ambos no contato com vapor d’dgua superaquecido. A combustao do hidrogénio
pode se processar de dois modos distintos: a deflagragao, propagada através da
difusao de calor e espécies quimicas; e a detonacao, através de compressao da
mistura inflamavel. A detonagao é um regime de queima a alta velocidade, capaz

de originar sobrepressoes da ordem de centenas de atmosferas.

O foco desta tese é a simulacao da aceleracao de chama, um fenéomeno aero-
dinamico que pode ocasionar uma detonacao a partir de ignicoes de baixa energia,;
sendo um dos itens de seguranca da AIEA (Agéncia Internacional de Energia
Atomica) a ser verificado no licenciamento das usinas nucleares refrigeradas a
agua, no relatério técnico de Abou-Rjeily et al.(2011). O fenomeno é explicado no
relatério dedicado da OFECD NEA (Organisation for Economic Cooperation and
Development, Nuclear Energy Agency) de Breitung et al.(2000).

No presente momento, existem experimentos para determinar se a transicao
deflagracao-detonacao ird ocorrer ou nao, para geometrias simples com obstrucoes

periédicas de um determinado formato, tamanho e espacamento. Todavia, a tarefa



pratica de avaliar este fendmeno numa planta nuclear complexa, e para diferen-
tes cendarios acidentais, permanece insatisfatoria em relacao a determinacao da
ocorréncia e da severidade da deflagragao/detonagao resultante. O aprimoramento
dos modelos de combustao visa compatibilizar limites de exequibilidade do poder
computacional disponivel com o ambiente de projeto industrial, onde é necessaria a
precisao de engenharia, mas nao ¢ possivel ater-se ao detalhe da simulacao até as es-

calas mais finas no escoamento, com a resolucao detalhada das células de detonagao.

O objetivo desta tese é deduzir a partir de equacgoes fundamentais e hipoteses
bastante simples, uma nova parametrizacao da velocidade de chama, que se traduza
num modelo de combustao computacionalmente leve, e com capacidade de simular
a aceleracao de chama satisfatoriamente nas escalas de interesse de estudos de
seguranga nuclear. Para tanto, é simulado um experimento de aceleragao de chama
num tinel fechado de secao prismatica, com interposicao de obstaculos para a
passagem da frente da chama, dos artigos de Johansen, Ciccarelli e Parravani (2009,
2010 e 2013)). As velocidades de propagacao serao comparadas com a referéncia
experimental, para diferentes modelos numéricos de combustao. Isto permitird
comparar a aderéncia de cada modelo, e avaliar se o modelo proposto apresenta

vantagens.

1.1 Presenca do hidrogénio nas instalacoes nucle-

ares

As pastilhas de uranio enriquecido entre 3,5% e 4% sao o material primordial do
elemento combustivel, e cuja fissao é responsavel pela geracao de poténcia. As
pastilhas de uranio sao dispostas dentro de varetas combustiveis, cujo material
estrutural é o zirconio, espacgadas por grades de inconel na fig[I.1} Este é preferido
em relagao outros metais devido a sua baixa secao de choque de absorcao de
néutrons, ou seja, a presenca deste metal nao afeta negativamente a densidade de
néutrons disponiveis para reacao de fissao em cadeia, nem sua integridade mecanica
na estrutura metdlica é degradada significantemente ao longo da vida 1util do

elemento combustivel.
O zirconio é oxidado através da seguinte reacao com vapor d’agua superaquecido:

Zr + 2H,0 — ZrOy + 2Hy — 586, 6 k.J (1.1)
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Figura 1.1: Elemento combustivel de uma planta PWR, Uetsuka et al.(2007)).

A oxidacao do zirconio durante a falta de refrigeracao do reator resfriado a dgua
(PWR/BWR) pode produzir grandes quantidades de hidrogénio, conforme Baker
e Just e Yang et al.. A tabela mostra as grandes quantidades
de zirconio e carbeto de boro nos tipos mais comuns de reatores resfriados a
agua leve. Em complemento, a tabela fornece uma estimativa das massas de
hidrogénio para uma oxidacao de 100% do zirconio presente em cada projeto de
reator. A segunda maior fonte de hidrogénio é a oxidacao do carbeto de boro, que
¢ um absorvedor de néutrons. Neste segundo caso, nao existe uma reacao unica
para produzir hidrogénio, podendo a oxidacao ocorrer com participacao de outras
substancias quimicas, tais como: mondxido ou diéxido de carbono, e metano;

apresentado em Abou-Rjeily et al.(2011).

Reatores do tipo PWR utilizam pequena quantidade de B,C', porém no BWR a
quantidade é cerca de quatro vezes maior, podendo chegar perto de 10% de todo o
hidrogénio origindvel através de oxidagao, tabela[l.3] O documento TECDOC-1578
de Uetsuka et al.(2007) trata dos diferentes combustiveis para cada tipo de reator.



H& outras fontes de hidrogénio, como por exemplo a radidlise da agua, porém as

taxas de producao sao muito menores.

Tabela 1.1: Ordens de grandeza de massas de zirconio e carbeto de boro para plantas
PWR, WWER e BWR, Abou-Rjeily et al.(2011)).

PWR PWR PWR N4 WWER- WWER-1000 BWR
Tipico P4-P4 Frances 1000 Com- Westinghouse Tipico
(3600 Frances (4270 bustivel Combustivel (3800
MW-th) (3800 MW-th)  Russo Temelin, MW-th)
MW-th) Rep.Tcheca
B4,C  zero ~320 kg ~340 kg ~270 kg ~200 kg ~1200 kg

Zr ~26 ton ~28 ton ~30 ton ~22.63 ton ~24.77 ton ~76 ton
(cladeado (espacadores
1% Niébio) ~1.1 ton )

UO; ~100ton ~115ton ~124 ton ~80.1 ton ~91.75 ton ~155 ton

Tabela 1.2: Hidrogénio produzido, considerando 100% de oxidacao de Zr, Abou-
Rjeily et al.(2011)

PWR PWR PWR N4 WWER- WWER-10000  BWR

Tipico P4-P4 Franceés 1000 Com- Westinghouse Tipico

(3600 Francés (4270 bustivel Combustivel (3800

MW-th) (3800 MW-th) Russo Temelin, MW-th)
MW-th) Rep.Tcheca

Zr ~26 ton ~28 ton ~30 ton ~22.63 ton ~24.77 ton ~76 ton

Hy ~1.150kg ~1238kg ~1.32Tkg ~1.000kg ~1.095 kg ~3.360 kg

Tabela 1.3: Hidrogénio gerado pela oxidagao de B4C, Abou-Rjeily et al.(2011))

PWR P4-P’4 PWR N4 WWER-1000 WWER-1000 BWR Tipico
Francés Francés Combustivel Westinghouse (3800 MW-th)
(3800 MW-th) (4270 MW-th)  Russo Comb. Temelin,
Rep.Tcheca
B,C' ~320 kg ~340 kg ~270 kg ~200 kg ~1200 kg
Hy  ~45-90 kg ~50-100 kg ~40-80 kg ~30-60 kg ~180-360 kg




O hidrogénio é um combustivel de facil ignicao, com amplo intervalo de infla-
mabilidade e também é o combustivel mais facilmente detonavel, tabela [I.4 Sua
baixa densidade, faz com ele se acumule preferencialmente na parte mais alta da
contencao, ainda dentro do circuito primario: reator nuclear, gerador de vapor e
equipamentos e tubulacao associados. Caso as valvulas do pressurizador permitam
sua liberagao para o espago dentro do prédio, o gas tenderd a se acumular préximo

ao teto da instalacao.

Tabela 1.4: Inflamabilidade de misturas Ar-hidrogénio, em condigoes ambiente
(0.1MPa, 25 Celsius), Abou-Rjeily et al.(2011)

Propagacao  Limite inferior Limite superior
(% em volume) (% em volume)

ascendente 4,1 74
descendente 9,0 74
horizontal 6,0 74

Uma eventual ruptura colocaria em xeque a estanqueidade da contencao do
material radioativo. A preocupacao com o perigo associado ao hidrogénio em
instalagoes nucleares nao ¢ recente, tendo ja sido contemplada em relatorios
da NUREG por Sherman e Berman (1987) e Stamps et al.(1991); no célculo
simplificado de Maresca et al.(1993)) para estimar cargas dinamicas estruturais; e
mais recentemente no trabalho de Fineschi et al.(2001), que trata especificamente

da implementacao de medidas mitigadoras.

Entre as possiveis medidas de protecao estao:

e diluicao do H; a concentracoes nao inflaméveis/detondveis, Stamps et
al.(1991);

e inertizacdo permanente da contengao do reator, com gases nao inflamaveis
C'Os/ N3, praticavel para BWR (volumes reduzidos);

e inertizagao ativa/parcial, apés detec¢ao de vazamento;

e recombinantes cataliticos passivos, PAR (Passive Autocatalytic Recombiners)

Royl et al.(2000), para converter parte do hidrogénio de volta a agua;



e ignicao deliberada, provocando a queima de pequenas massas inflamaveis, para

evitar grandes explosoes resultantes de acumulagoes maiores;
e alivios para a atmosfera, sendo H, menos denso que o ar;

e projeto da planta, minimizando oportunidades de aceleracao de chama para

diferentes locais de ignicao.

Os fabricantes de plantas nucleares apresentam diferentes implementagoes
destas medidas, cujas efetividades reais sao bastante dificeis de serem avaliadas ob-
jetivamente. Neste contexto, a capacidade de simular uma explosao de hidrogeénio,
para diferentes cenarios de concentracao, mistura e pontos de ignicao, em geometria
arbitrariamente complexa, permitiria avaliar quantitativamente a efetividade e

economicidade de cada uma das medidas acima.

Para o acidente de base de projeto, a oxidagao da espessura do cladeamento de
zirconio ¢é limitada a 17%, pois este é o critério para a transicao ductil-fragil através
da formacao de hidretos no cladeamento das varetas combustiveis, conforme Hézer
et al.(2002)). Valores superiores ndo permitem retomar a operacao da instalagao de
forma segura, sem antes substituir os elementos combustiveis. Logo, existe uma
concentracao maxima segura do hidrogenio liberado na oxidagao do zirconio, que
inclusive é considerada no licenciamento de seguranga da planta nuclear. A acurécia
no calculo impacta tanto o licenciamento, quanto o calculo do dano estrutural
que pode ser evitado. Desta forma, o calculo da aceleracao de chama possui sua

importancia na tecnologia e seguranca nucleares.

1.2 Organizacao do trabalho

A revisao bibliografica é composta por um breve preambulo sobre a combustao
pré-misturada, com a devida caracterizacao de seus regimes pela interacao chama-
turbuléncia; seguido por um detalhamento dos modelos classicos de combustao,
com as hipoteses aplicadas em ordem légica para simplificacao do problema; e uma
analise comparativa das principais caracteristicas destes modelos, suas vantagens
e limitacoes sao diferenciadas. Em especial a restritiva hipotese de incompressibi-
lidade, a qual representa uma oportunidade de melhoria através do novo modelo
de combustao proposto na tese. E mostrado o estado da técnica na implementagao
destes modelos, e seu desempenho na andlise de seguranca. A revisao é completada
com a descri¢ao do experimento de Ciccarelli et al.(2010), utilizado como referéncia

para as simulacoes desta tese.



No capitulo seguinte, o objeto da tese é formalmente apresentado: a partir
de equagoes fundamentais, postula-se a existéncia de um termo adicional para
considerar a expansao dos gases queimados, e procede-se a sua dedugao; bem como a
derivacao de uma equacao evolutiva para o campo de pressao, equivalente a equacao
de energia. E analisado o comportamento assintotico destes equacionamentos
para os escoamentos nos limites de baixo e alto nimero de Mach. Em seguida,
a parametrizacao do modelo proposto é apresentada, e o conjunto de equagoes

resolvidas é detalhado com suas respectivas hipdteses.

O modelo de simulagao é descrito com geometria, discretizacao e condigoes
iniciais e de contorno; sao identificadas as dificuldades na verificagao numérica das
ordens de convergéncia, devido as diferencas de fase para escoamentos transientes,

especialmente na transi¢ao de regime subsonico-supersonico.

Finalmente, sao apresentados os resultados numéricos obtidos utilizando o novo
modelo proposto e dois modelos classicos de combustao pré-misturada: o modelo
de chama coerente de Boger et al.(1998), e o modelo da velocidade de chama
turbulenta com a correlagao de Peters (1999)). Seguem-se consideragoes sobre os
resultados e as aderéncias dos modelos. Na conclusao, sao indicadas possiveis linhas

de pesquisa para continuacao deste trabalho.



Capitulo 2
Revisao Bibliografica

A modelagem da combustao trata essencialmente da interacao da chama com a
turbuléncia, tendo por principais objetivos: a determinacao da taxa de queima;
a localizacao, estabilidade e forma da superficie da chama; e a distribuicao de

temperatura e espécies.

A determinacao da taxa de queima e da localizacao da superficie é importante

para a ancoragem e estabilizagao da chama.

A determinacao da distribuicao de temperatura e das espécies é necessaria
para determinar requisitos de durabilidade metalirgica e a redugao da emissao de

poluentes.

Para estes problemas industriais, faz-se necessario resolver a estrutura da chama
com os perfis de concentracao das espécies e a intermiténcia intrinseca a superficie,

na melhor técnica disponivel.

H&a diferentes abordagens de modelagem para a combustao pré-misturada.
Excluindo-se sofisticacoes como o transporte da densidade de probabilidade de es-

calares reativos, alguns dos modelos classicos sao:

e modelagem da taxa de mistura: para a combustao pré-misturada: Eddy Break
Up, Bray-Moss-Libby (limite bimodal) e modelo de chama coerente (CFM);

e modelagem por velocidades de chama turbulenta: equacao-G e suas variantes;

e calculo da termoquimica detalhada: lei de Arrhenius e acoplamentos entre

dezenas a centenas de espécies;

As duas primeiras linhas assumem a hipdtese de flamelet, na qual o elemento

de chama é uma superficie impermeavel a penetracao de vortices, cuja precisao



depende da resolucao espacial da simulacao. Ja para a termoquimica detalhada,

altissima resolucao espacial e temporal sao requeridos.

O nivel de detalhe fluidodinamico pode ser escalonado em trés niveis bem sepa-

rados:

e FANS/RANS Favre/Reynolds Averaged Navier-Stokes, vértices turbulentos
nao-resolvidos sao modelados por meio de uma viscosidade eddy em cada
elemento computacional, através da hipétese de Boussinesq, dos modelos de

turbuléncia isotropicos;

e LES Large Eddy Simulation, as grandes escalas turbulentas sao resolvidas, as

escalas menores que a grade computacional sao modeladas;

e AMR Adaptive Mesh Refinement, regioes com gradientes pronunciados sao

seletivamente resolvidos com maior defini¢ao espacial e/ou temporal;

e DNS, Direct Numerical Simulation, todas as escalas espaciais entre as escalas

dissipativas de Kolmogorov e as integrais sao resolvidas.

Na disponibilidade de maior poder computacional, a tendéncia natural é a
de eliminar incertezas de calibracao de modelos e as limitacoes de validade das
modelagens, através da utilizacao de modelos estruturalmente mais simples e
menos dependentes de hipdteses simplificadoras; porém calculados em malhas
computacionais muito mais refinadas e com passos de tempo bastante reduzidos, a

exemplo do que ja ocorre no estudo da turbuléncia.

Enquanto a simulacao da detonacao requer apenas a marcha hiperbdlica das
equacoes de Euler, para resolver as superficies sonicas e células de detonagao
da ordem de centimetros; a transicao deflagracao-detonacao é um fenomeno
fluidodinamico viscoso, devido a amplificacao da superficie da chama e nucleagao
de pontos quentes na mistura inflamével, necessitando da resolucao das equacgoes

de Navier-Stokes em escalas consideravelmente menores.



2.1 Combustao pré-misturada

A interagao do elemento de chama (flamelet) com a turbuléncia permite uma dife-

renciacao dos regimes em nivel microscopico:

e flamelet nao-corrugada (chama fina): a chama é laminar e isenta de vértices,

que sao maiores que a espessura da chama;

e flamelet corrugada (chama espessa): os vértices sao capazes de penetrar na

zona de pré-aquecimento, mas nao na zona de reagao;

e reacao distribuida: vértices estao presentes na zona de reagao, tornando os

reagentes imediatamente disponiveis para ocorréncia das reacoes.

Na combustao pré-misturada, estes regimes podem ser identificados por um par

de nimeros adimensionais independentes:

Da =2 = (25 (3). (2.)

o numero de Damkohler, razao entre a escala de tempo integral da turbuléncia 7.,
igual a razao entre a escala espacial integral turbulenta L, e a flutuagao turbulenta
da velocidade v'; e o tempo caracteristico quimico 7, igual & espessura da chama ¢

sobre a velocidade de chama laminar S, .

No limite de Da >> 1, a chama é fina, e apesar da superficie de chama poder ser
perturbada e curvada pela turbuléncia (flamelet nao-corrugada), a taxa de queima
nao ¢é afetada pela dinamica do escoamento. O outro limite, com Da << 1, corres-
ponde a reacao distribuida. Para niimeros de Damkohler afastados destes extremos,
a determinacao do regime de queima requer observar outro adimensional,

T, 0 . v l 5
Ka = o (S—L) (Z> = (5) : (2.2)
o numero de Karlovitz, razao entre a escala de tempo caracteristico quimico 7,
e a escala de tempo dissipativa de Kolmogorov 7;. Sendo as escalas dissipativas
de velocidade: v, = (ve)'/*; e comprimento I, = (£)Y%. Ka também ¢ igual ao
quadrado da razao entre a escala espacial dos vortices dissipativos [; e a espessura

da chama §.

Um numero de Karlovitz maior ou igual a unidade, Ka > 1 do critério de
Klimov-Williams, sugere que os menores vortices sao capazes de entrar na espessura
da chama. Veynante e Vervisch (2002) fazem a seguinte distin¢do: se a espessura

0 for baseada na difusividade térmica, Ka = 1 indica presenca de vortices na zona
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de pré-aquecimento (flamelet corrugada), conforme o diagrama de Borghi na figura
[2.1] que apresenta o dominio de cada regime de combustao nas escalas espacial e
de velocidade. Alternativamente, se § for baseada na espessura da zona de reagao
quimica, Ka = 1 corresponderia a queima com reagao distribuida. A zona de
reagao tem espessura aproximadamente dez vezes menor que a chama com a zona

de pré-aquecimento.

10.000 Re = 10000
Reagdo distribuida
1.000 limiar de
extingio
& Chama
v/ SL espessa
Re =100
100
Ka=1
10
Re =1
1 Chama fina
Da=1
0.1
0.1 1 10 100 1.000 10.000
LT/ &

Figura 2.1: Diagrama de Borghi para combustao pré-misturada, baseado no dia-
grama utilizado por Ciccarelli e Dorofeev (2008))
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2.2 Modelo de taxa de queima limitada por mis-

tura turbulenta

Para contornar o custo computacional associado a resolucao da cinética quimica,

Spalding (1971)) criou um modelo de combustao com as seguintes hipéteses:

e a combustao ocorre por reagoes quimicas infinitamente rapidas;

e a taxa de queima é limitada pela escala de tempo integral da mistura turbu-

lenta, proporcional a ¢/k = 1/7,.;

e a taxa de reacao é proporcional a correlacao das flutuagoes turbulentas da

fracao de massa;

e a combustao é pré-misturada.

Utilizando as trés primeiras hipéteses, o termo de producao das espécies quimicas

teria um fechamento com a forma:

_€ = 1/2
wl = OEBU P E (3/(1”2> . (23)
Ao aplicar a quarta hipétese, o conjunto de equacoes nas espécies Y, pode ser
reduzido a uma equagao na variavel de progresso ¢, que é a temperatura reduzida
na equagao 2.4} pois a composi¢ao quimica é uniforme e o estado termoquimico fica

caracterizado somente pela temperatura:

T-T,
_Tb_Tu’

onde Tj é a temperatura de chama adiabatica, e T, a temperatura da mistura in-

C

(2.4)

flamavel antes da queima e nao pré-aquecida, com o termo fonte:

N (2.5)

Sabendo-se que ¢ é adimensional, a expressao pode ser ainda mais simplificada:

w?=Cgpup

pc?=plc—c)?=p(c—&)=pc(l1-20), (2.6)

resultando:

wl = CEBUp 5(1 - 5) . (27)

Posteriormente, Magnussen e Hjertager (1977) estenderam este modelo para a

combustao nao pré-misturada, complementando a terceira hipétese para que esta

12



seja referida a espécie quimica mais deficitaria, com o nome FEddy Dissipation

Concept.

Poinsot e Veynante (2005) fazem ressalvas: os coeficientes de ajuste de
EBU/EDC devem ser calibrados para cada caso de aplicacao, e a escala de tempo
a ser empregada possui certa arbitrariedade; além do fato de que na combustao
nao pré-misturada (EDC), combustivel e oxidante queimam ao contato, nao sendo

possivel estudar ignicao e estabilizagao da chama.

2.3 Modelo de Bray-Moss-Libby

O modelo de Bray-Moss-Libby (1977, [1981] e 1982) ou modelo do limite bimodal,
¢ o primeiro a utilizar uma funcao densidade de probabilidade para descrever a
combustao. Nele, sao definidas as probabilidades a, £ e 7, de encontrar num ponto

do escoamento: gases nao queimados («), gases queimados () ou queimando (7):

ple;zit) = ad(c) + B6(1—c) +7 f(c). (2.8)

A probabilidade total p é normalizada a unidade. Os valores de «, [ e «
relacionam-se a uma variavel de progresso da reacao na equacao acima. A cada
probabilidade estd associada a um estado termoquimico bem definido, de forma que
determinar a variavel de progresso equivale a caracterizar o estado termoquimico

na célula computacional.

Sao hipoteses do modelo:

e combustao pré-misturada;

e baixo numero de Mach;

e forcas de campo e tensoes viscosas produzem trabalho desprezivel;

e cxpansao dos gases ocorre somente na regiao da reagao, o restante do escoa-

mento é incompressivel;

e espessura da chama é fina (flamelet nao-corrugada), de modo que a chance de

amostrar gases em reacao vy ¢ zerada, por isto o nome bimodal.

Aplicando-se as simplificacoes na equagao da energia e definindo a variavel de

progresso ¢ (temperatura reduzida), a equagao de transporte (obtida a partir da

13



equacao da energia) fica:

0. 0 o, _0c _—

&(PC) + 8—%(%0) = 8—%(/)176—% —pujc’) +we. (2.9)

Na equagao [2.9] os termos a esquerda sao as derivadas temporal local e advectiva
(derivada total de ¢); a direita um termo difusivo; um fluxo turbulento; e um
termo fonte devido a taxa de combustao. O fluxo turbulento é chamado de difusao
contragradiente, pois pode acelerar a chama acentuando os gradientes térmico e de
espécies; e segundo o livro de Poinsot e Veynante (2005) é um termo de empuxo

com origem na diferenca de densidades na fronteira entre os gases frios e quentes.

Bray e Moss (1977) deduziram uma equagdo para o transporte do produto

c(l—c):

0 0 dc Oc
D 1— 2 D——— 2c+1
5 (0D g le(1=el)+2 2e+1)wr

Oz Ox;
(2.10)

Ao aplicar a hipdtese bimodal ¢ (1 — ¢) = 0 e aplicar a média de Favre, a taxa

2 (v (1-0) =

D pe—el+ o

ot

média de reacao ¢ isolada:

_ 1 dc Oc P Xe
C:— 20D
v (2p 8%830]) 2¢, — 17

(2.11)

onde ¢, ¢ a temperatura reduzida, ponderada por w®, e Y. ¢ a taxa de dissipagao

escalar de c.

Se for utilizada a aproximagao x. = ¢?/7,., pode-se aplicar a mesma consideragao

de Spalding, e a taxa de reacao sera:
c(l1—2¢). (2.12)

Esta ultima deducao recupera o modelo EBU, mas permite uma observacao

1
2em—1

reacao, enquanto que o restante é referente a taxa de mistura turbulenta (taxa de

importante: o fator encapsula toda a influéncia da quimica na taxa de
dissipagao escalar).
Num posterior artigo de Bray et al.(1986), o grupo ¢ (1 —c¢) recebe um significado

fisico, sendo identificado como proporcional a taxa de intermiténcia da chama (flame

crossing frequency).
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2.4 Modelo de chama coerente

O modelo de chama coerente de Boger et al.(1998) pressupoe:

e que a taxa de queima w¢, na equacao da variavel de progresso ¢, é proporcional

a area da superficie da chama, e a taxa de consumo s.;

e a hipdtese de flamelet, da chama laminar nao-perturbada pelos vortices tur-

bulentos;

e que a superficie da chama e sua evolucao temporal é completamente determi-
nada por: posicao, versor normal, duas curvaturas principais e suas direcoes,

taxa de consumo de reagentes e taxa de estiramento de superficie;

e que a chama se propaga sempre na direcao normal a sua superficie, Pope
(1988));

e que o estiramento da superficie ocorre apenas na direcao tangencial da su-

perficie, conforme expressao deduzida por Candel e Poinsot (1990)), assinalada

na cq 213

As demais hipoteses sao as mesmas do modelo de Bray-Moss-Libby, cujo
fechamento do termo fonte w® da equagao 2.9, é realizado através de uma equagao

de transporte para a densidade de superficie de chama X3:

ox 0 0 v, on,;

— + () B) + 7= ((San;) X) = (0 —nminy) 32 ) B+ (Sa 5= )%, (2.13

50+ 3 (D) + g (S0 ) = (G =) G2V S+ (S 52 ) 2, (219
propagacdo normal estir;glento curx)artura

onde os delimitadores ( ) indicam uma ponderagao por area na superficie da chama.

Os trés termos do lado esquerdo da equacao [2.13| sdo: variacao temporal,

adveccao e propagacao normal (versor n; normal a superficie da chama).

No lado direito da equagao : o tensor (d;; — n;n;) é simétrico em i e j; ao
ser multiplicado pelo tensor gradiente de velocidade, resulta no termo de producgao
de superficie por estiramento, na direcao tangencial a superficie; que é semelhante
ao termo de estiramento descrito por Bradley et al.(1992) na obtencao de uma

correlagao para velocidade de chama turbulenta.

O termo mais a direita é o consumo de superficie pela queima e destruicao
pela curvatura, expresso em funcao da velocidade de propagacao S; e da curvatura
(gradiente de n;). Para simplificar a equagdo exata consideram-se as seguintes

hipéteses:
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e baixo numero de Mach, no qual a propagacao normal da chama pode ser

modelada por meio da difusao de calor e espécies;

e a taxa de estiramento pode ser decomposta em duas parcelas, Trouvé e Poinsot
(1994); por argumentos dimensionais das escalas de tempo, a taxa da superficie
média é governada pela taxa de deformacao do escoamento médio, a parte
simétrica do tensor gradiente de velocidade; enquanto a taxa ocasionada pela
turbuléncia é proporcional a €/k de dissipacao de energia cinética das grandes

escalas turbulentas.

A equacao modelada possui a forma genérica:

0% 0 0 v, 0%
— 4+ —0;Y)=— (L — )+ bmZ+k.2—D, 2.14
ot Oz (7;%2) 8xj< o, 0z; )+ fir (2.14)
onde a propagacao normal foi substituida por uma difusao turbulenta com
viscosidade v, /o.; o estiramento foi expandido nos termos com &, 3, devido ao

escoamento médio; e k, X, devido as flutuagoes turbulentas.

O estiramento da superficie k,, > pelo escoamento médio é dependente do tipo
de problema. Considerando um exemplo de aplicacao em que a superficie de chama
é pouco influenciada pelo escoamento, com Mach M << 1, um possivel fechamento
seria;

o 0 . 0 v, 0% € 32
EﬂLa—xj(Uj )—8—%(0—68—%)+0¢0—2—ﬁ0 =

(2.15)

com o termo de destruigao proporcional a velocidade de consumo dos reagentes (s.)

e a propria superficie onde ocorre a queima; e constantes de ajuste aq e fy.

Se a equagao for tomada no referencial de uma chama nao-acelerada
e em regime permanente; os termos e variacao temporal, advectivo e difusivo

desaparecem, e os termos de producao e destruicao se equilibram.

De onde é possivel obter a taxa de queima w® em funcao do estiramento

provocado pela turbuléncia:

E:msc)zzp%%éu—a). (2.16)

A forma de w® obtida é a mesma dos modelos de Bray-Moss-Libby e de Spalding.

Logo, permite-se interpretar estes modelos como sendo casos particulares do modelo
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de chama coerente, nos quais producao e destruicao de chama estao balanceados

localmente em cada célula computacional.

Outros fechamentos alternativos para a equacao em X estao compilados no livro
de Poinsot e Veynante (2005) e no artigo de Veynante e Vervisch (2002)).

2.5 Modelo da adveccao de campo escalar e a ve-

locidade de chama turbulenta

No artigo de Peters (1999), é apresentado um modelo de combustao com as seguintes

hipéteses:
e combustao pré-misturada;

e vortices da escala dissipativa de Kolmogorov sao capazes de adentrar zona de

pré-aquecimento, mas nao na zona de reagao;
e densidade varia ponto a ponto, mas nao se considera expansao dos gases;
e baixo numero de Mach;

O autor apresenta um diagrama de Borghi na figura 2.2 diferente do mostrado na
figura[2.1 na qual é identificada a chama corrugada, como um regime intermedidrio
entre a chama fina e a chama espessa (vortices na zona de pré-aquecimento).
No regime de chama corrugada, age um mecanismo denominado restauracao

cinematica, descrito por Peters (1999).

O modelo da equacao-G é deduzido para a chama corrugada e depois para a
chama espessa, resultando em duas equacoes-G diferentes, cada qual especializada
no seu regime. Na fronteira comum entre os dois regimes, ambas as equagoes
obtidas devem ser iguais. Peters (1999) iguala os termos entre as duas equagoes

nesta fronteira, emendando-as numa unica equacao valida para ambos os regimes.

Para o regime de chama corrugada, Peters deriva uma equacao de um campo es-
calar G, definido como sendo a distancia instantanea do ponto local até a superficie
da chama, ou fonte de ignigdo. Esta definicdo é puramente cinematica (level-set),
resultando numa equacao de transporte somente com trés termos fontes advectivos,
correspondentes a: velocidade de chama laminar, corre¢ao por curvatura da chama
e corregao por deformagao da chama. A integracao do campo G no tempo, equivale

a acompanhar a adveccao e deformagao cinemética das isosuperficies de G. Pitsch
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Figura 2.2: Diagrama de Borghi para combustao pré-misturada, baseado no dia-

grama utilizado por Peters (1999) e Pitsch et al.(2002)

et al.(2002)), que realizaram simulagoes de grandes escalas utilizando a equagao-G,
alertam que o campo escalar de G (cinemdtico) nao é conservativo, necessitando de

uma reinicializagao a cada passo de tempo.

Para o regime de chama espessa, no qual predominam processos difusivos como
vortices de Kolmogorov na zona de pré-aquecimento; G é a fragao massica da
espécie quimica mais deficitaria na combustao. Uma velocidade de deslocamento é
obtida em funcao do gradiente da fragao massica em questao, e da taxa de consumo
massica desta espécie. A equacao-G resultante deste argumento, possui dois termos
fontes: uma advec¢ao com a velocidade de chama laminar; e um termo de correcao

de curvatura, a ser relacionado com processos difusivos.

Na fronteira entre os dois regimes de chama espessa e corrugada, a corregao de
curvatura ¢é justificada para a equacao-G cinematica, de acordo com o autor, para
habilitar o tratamento de instabilidades termo-difusivas e evitar o aparecimento de
cuspides na superficie média da chama. A equacao-G, consolidada entre as duas

deducoes descritas, escreve-se:

oG oG .
9 | 0,25 pr 258, 2 95 2.1
Vot T iy = P g, TP g T P G B (2.17)

onde SY é a velocidade de chama laminar (nao distorcida/deformada), z,, é a direcao
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normal a superficie da chama, s é uma curvatura, [,, é o comprimento de Markstein,

e S, a velocidade de propagacao normal da chama, relacionados por:

S — 8. =8, lmk, (2.18)

Peters observa que no limite de altas frequéncias, o termo de deformacao
(que contém [,,) desaparece na equacao [2.17] e os valores das difusividades das
chamas corrugada e espessa convergem. Apds a aplicacao da média de Favre, o
fechamento é por meio de uma correlacao para a velocidade de chama turbulenta S,..

oG aG dG dG
P— +pvj— =—pS, — +pD, .k —. 2.19
pé)t P j@l’j Por 8[)3j PZr 8xj ( )

O parametro S,. ¢é a velocidade de chama de uma isosuperficie G = Gy. No célculo,
S, € implementada como uma escala de velocidade de chama turbulenta local,

modelada dentro de cada célula computacional.

Em realidade existe uma superficie de chama de rapida intermiténcia, e cuja
resolucao espacial ainda requeriria uma grade mais refinada dentro de cada célula
computacional. Para tratar o detalhe nao resolvido na discretizacao, o termo de

curvatura da equacao [2.19| é modelado pelo transporte turbulento de uma variancia
G”23

G oG — G € — 0 _——
— s P _2— " n ___ - "2 __ — // 112 22
P~ oy + pu; o, pv" G oz, Py G —(%j (pvj G"), (2.20)

analogo em forma, a equacao para taxa de dissipagao em modelos de turbuléncia
a duas equacgoes: com os termos do lado direito correspondendo a: producao, des-
truicao e termo difusivo modelado. Sendo que apenas é considerada a difusao dentro

das isosuperficies de (G, na direcao z; tangencial a superficie da chama:

0 —~— 9 __ oGn

(N — (5
5 P G™) = G (PDr ) (2.21)

A relacao da flutuacao G”, raiz quadrada da variancia G"2, com a equacao-G prin-
cipal é dada por: N
oG 0 _——
oD kK — = ——(pv" G") . 2.22
Pk 5 = =g () (222)

Um posterior artigo de Peters et al.(2000)) reverte sua hipdtese de nao-expansao

dos gases, incluindo um termo de "restauragao cinematica’negativa no regime de
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flamelet corrugada, cuja funcao é desfazer o corrugamento de superficies devido a

expansao, promovendo um incremento local da velocidade de propagacao.

H&a outras formulagoes na mesma linha do level-set, baseadas nas mesmas
premissas da equacgao-G. A diferenga principal estando na definigao varidvel
transportada, mas preservando a modelagem de uma frente de chama na forma de
uma equagao de propagacao nao-homogeénea.

0 0 oc 0 oc
5;(PC) + 5 —(pvic) = —pu S, oz, B (pD, axj) : (2.23)

Lj

J

No modelo de fechamento por velocidade de chama turbulenta de Zimont et
al.(1998, [2000| e [2005), da equagao [2.19| para [2.23] G passa a ser a varidvel c

progresso da reagdo, com ¢ = 1 correspondente aos gases queimados e (1 — ¢) a

mistura inflamavel remanescente. O argumento para substituir p por p, no termo
fonte advectivo a direita é o de balancear a taxa de consumo nos dois lados da

chama, colocado por Zimont et al.(1998]).

Tal como o modelo da equacao-G, seu desempenho também é ditado pela
qualidade da correlagao utilizada para fechar S, cujas modelagens sao descritas na

proxima secao.

2.6 Correlacoes para a velocidade de chama tur-

bulenta

Damkohler (1940) assumiu que a estrutura do elemento de chama (flamelet) possuia
a mesma escala de tempo quimico 7,, para chamas laminares ou turbulentas. A
aplicagao da analise dimensional com esta hipdtese fornece correlagoes para veloci-

dade de chama do tipo:

ST _ DT 1/2
5 =C T (2.24)

onde S, e S, sao as velocidades de chama laminar e turbulenta, e D e D, sao

as difusividades molecular e turbulenta. A expressao também pode vir na forma

relaxada: g ,
v

°r 1o

AT

L

)", (2.25)

L
onde v é a flutuacdo média turbulenta da velocidade, e onde idealmente se-

ria esperado que as constantes C' e n fossem iguais a unidade, no caso em que a
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velocidade S, é soma direta do campo laminar S, com o de flutuagoes turbulentas v'.

A correlagao de Bradley et al.(1992)) baseia-se na consideracao de que as
chamas turbulentas sao compostas por uma populacao de flamelets, elementos de
chama laminares. Cada flamelet possui local e instantaneamente uma taxa de
estiramento de area nas diregoes tangenciais a superficie. O estiramento aumenta
a superficie de chama. Mas quando a superficie é estirada muito rapidamente pela
turbuléncia, a energia disponivel pode se tornar inferior a energia de ativacao das
reacoes quimicas, extinguindo a chama. A equacao para a taxa de estiramento
deduzida por Batchelor (1967) é a mesma de Candel e Poinsot (1990) no modelo de
chama coerente na equagao [2.13]

1dA
A dt

81}2-

A populacao de flamelets de uma dada chama turbulenta pode ser descrita por uma
funcao densidade de probabilidade, cuja abcissa é a taxa de estiramento. Bradley et
al. condensaram dados experimentais de chamas em fungoes gaussianas, com média
e desvio padrao correlacionados a taxa de dissipagao turbulenta € e a viscosidade

cinemética v. A cada chama turbulenta caracterizada, associa-se uma gaussiana.

A depender da intensidade da turbuléncia, uma parte da populacao de flamelets
possuira taxa de estiramento superior a taxa de extingao por estiramento. A taxa
de extincao por estiramento foi correlacionada ao produto Ka Le, ntmeros de
Karlovitz e Lewis. De posse do limiar de extingao, é possivel computar qual a
porcentagem das flamelets sobrevive a cada instante de tempo, através de uma linha
de corte por extingcdo que delimita uma drea da gaussiana. A taxa de estiramento

da superficie de chama varia com produto Ka Le, conforme argumento derivado de
Markstein (1964]) e Clavin (1985|, 1988)).

Segundo Bradley et al.(1992), é razoavel assumir que a velocidade de chama
turbulenta é maxima se nenhuma parte da populagao de flamelets sofre extingao;
todas flamelets possuindo taxa de estiramento abaixo do limiar, e a area da
gaussiana associada igual a unidade. Segue disto, que a velocidade de chama
turbulenta para uma dada chama é o produto da méxima velocidade tedrica de

chama turbulenta, ponderada pela area de sua gaussiana associada.

A maéxima velocidade tedrica de chama turbulenta, pode ser obtida de expe-

rimentos de chamas com taxa de estiramento aproximadamente nula; ou inferida
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reversamente, a partir de chamas com taxas de estiramento bem conhecidas.

O algoritmo para estimar a velocidade de uma chama turbulenta pré-misturada

seria:

e caracterizar o tipo de chama pela aplicacao, descricao do escoamento e rea-

gentes;
e caracterizar a gaussiana de uma chama através de € e v;
e determinar seu limiar de extingao, através do produto Ka Le;
e computar a area da gaussiana que nao ¢ extinta;

e a maxima velocidade tedrica da chama é obtida de uma correlacao com a escala

da flutuacao turbulenta de velocidade v';

e a velocidade turbulenta da chama é a méxima tedrica, ponderada pela drea da

gaussiana.
Este algoritmo é condensado na correlagao de Bradley et al.(1992):

S _
v—f = 0,88 (KaLe) ™™, (2.27)

cuja representacao grafica é a figura 2.3
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Figura 2.3: Dados suavizados, para S,./S, contra v'/S, para diferentes taxas de
estiramento, reproduzido de Bradley et al.(1992).
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Peters ((1999) desenvolveu sua correlagdo de chama turbulenta com procedimento
bastante semelhante ao utilizado para construir a Equacao-G. Primeiramente, ele
definiu um fator de amplificacao de superficie oy, relacionado a velocidade de chama
turbulenta por:

S, =S5, (1+40), (2.28)

para o qual obteve uma equacao de transporte andloga a do transporte de densidade
de superficie do modelo de chama coerente, assumindo a mesma hipétese de taxa
de queima governada pela intensidade da mistura turbulenta de Spalding (1971)).
A equacao diferencial de o; teve os termos fonte e de destruicao fechados com
equacoes do modelo k — €, sendo possivel obter uma relagao para o regime de chama
corrugada do tipo:

dé, dé dk 1dG™

o =— -0 4 3 o (chama corrugada). (2.29)

De modo quase idéntico, o procedimento foi repetido para o regime de chama espessa,
apenas sendo diferenciado nos termos de fechamento da equacao para oy, rendendo:
, o0 _ de _ dk dG"

- =— - + o (chama espessa). (2.30)

O longo argumento que se segue pode ser resumido no seguinte procedimento: den-
tro de cada termo destas duas equacoes, a taxa de dissipacao €, a energia cinética
turbulenta k e a variancia G2 foram abertos em quantidades relacionadas a flu-
tuacao turbulenta de velocidade v', velocidade de chama laminar S, , escala espacial
L, e difusividade turbulenta D, da escala integral, para a chama corrugada na
equacao [2.29; e a espessura de chama na escala dissipativa, para a chama espessa
na equagao . Os coeficientes de ajuste entre as quantidades ¢, k e G"? e as
quantidades substituidas em seus lugares, foram obtidos dos dados experimentais
de Abdel Gayed et al.(1984) e Bradley et al.(1992)). No limiar entre os dois regimes,

resulta uma equacao quadratica algébrica para d; na forma:

L v' L
~ 92 ~ .
O¢ +O, 397710}—0,78 Sgg =0. (231)
A correlacao de Peters completa, tem portanto a forma:
ST = SL (1 + O't) s (232)
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L L 'L
or=—AG+ \/<A7T>2 + B (2.33)

onde o; é o fator de amplificacao de superficie de chama, L, ¢ a escala integral
turbulenta, 0 a espessura de chama laminar, e A e B sao coeficientes ajustados.
A correlagao de Peters também pode ser vista como uma modelagem algébrica da
equacao de transporte da densidade de superficie de chama ¥, dada a proximidade
dos significados fisicos de ¥ e ;. Demais variacoes desta correlacao, que também
podem ser utilizadas na equagao-G e na equacao da variavel de progresso ¢, sao
de Peters et al.(2000), ou de Miiller e Peters em conjunto (1994, [1997)), também
compiladas no livro de Peters (2000).

2.7 Comparacao dos modelos classicos da com-

bustao pré-misturada

Os modelos classicos da combustao pré-misturada, apresentados nas secoes anterio-
res, podem ser colocados em duas classes: modelos de taxa de mistura, tais como o
modelo de Spalding (1971), de Bray-Moss-Libby (1977), e chama coerente de Boger
et al.(1998); e modelos de velocidade de chama turbulenta, como a Equagao-G de
Peters (1999) e de Zimont et al.(1998).

Modelos de taxa de mistura sao mais propriamente identificados com o consumo
de reagentes, enquanto que modelos de velocidade de chama sao naturalmente
mais relacionados a adveccao puramente cinematica da frente de chama. Nas
duas classes, combustivel e oxidante encontram-se pré-misturados, e o progresso
da reacao irreversivel é a unica variavel necessaria para determinar o estado

termoquimico do campo de escoamento.

Nos modelos de taxa de mistura, o termo fonte da variavel de progresso é
governado pela taxa especifica de mistura turbulenta €/k em cada ponto do
escoamento, ou seja, uma grandeza definida microscopicamente e bastante sensivel
a tensao de cisalhamento nas paredes, com tratamento especifico dado por cada
modelo de turbuléncia. Eventualmente necessitando de condigoes de contorno
ad-hoc para extinguir ou controlar para a densidade ¥ de superficie de chama na
parede, como a lei de parede de Poinsot et al.(1993); ou a inclusdao de termos de

destruigao de ¥ devido a troca de calor na parede, de Bruneaux et al.(1997)).
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Segundo Driscoll (2008), uma vantagem dos modelos de taxa de mistura é que
as grandezas microscépicas relacionadas: taxa de intermiténcia de chama (flame
crossing frequency); taxa de consumo; espessura, taxa de estiramento e densidade
de superficie de chama, sao bem definidas e podem ser obtidas com as técnicas

experimentais atualmente disponiveis.

As formulagdes dos modelos de Bray-Moss-Libby (1977) e chama coerente
de Boger et al.(1998) possuem constantes de ajuste préprias para lidar com a
influéncia da temperatura na taxa de reacao, mas requerem calibracao dos termos
fonte e destruicao para cada aplicacao especifica. Por estes modelos se basearem
em quantidades microscdpicas, pequenas variagoes nos coeficientes de ajuste podem

exagerar efeitos fisicos no célculo da frente de chama.

Em contraste, nos modelos de velocidade de chama, o termo fonte da variavel de
progresso ¢ dado pela velocidade de propagacao da chama, uma grandeza definida
macroscopicamente; que apesar de depender do nivel local de turbuléncia, possui
um calculo pouco sensivel ao contato com a parede. A estabilidade numérica
também é maior com a velocidade de chama, do que com a taxa de mistura, pois a
segunda pode variar por mais ordens de magnitude. Os pontos desfavoraveis sao:
que a velocidade de chama nao é bem definida em nivel microscépico, especialmente
em escoamentos intermitentes; e a velocidade de chama é fechada ou por estimativas
particulares de calculos numéricos muito refinados (Direct Numerical Simulation),
por exemplo de Bell et al (2002, 2005)); ou mais usualmente por correlagoes como
a de Bradley et al.(1992) ou de Peters (1999), cujos conjuntos de dados originais
possuem uma dispersao nao-negligenciavel e um dominio de validade restrito aos

equipamentos industriais mais comuns.

As duas classes representam grande simplificacao em relacao a modelagem mais
rigorosa através da cinética quimica com a Lei de Arrhenius, reduzindo a carga
computacional de dezenas a centenas de equacoes para espécies quimicas reativas,
a apenas uma ou duas equagoes escalares; além do ganho computacional evidente
na utilizacao de passos de tempo consideravelmente maiores. Entretanto, devido
a hipdtese de reacao irreversivel, estes modelos nao possuem a precisao adequada
para calculos de estabilidade/extingdo de chama. Mas podem ser utilizados com

confianca para determinar a forma e ancoragem de chamas industriais.
Ambas as classes assumem a hipdtese de flamelet, elemento de chama laminar,

e podem ser estendidas para a combustao nao pré-misturada, bastando acrescentar

uma equacao de transporte para computar a fracao de mistura no campo de
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escoamento. O numero de Lewis efetivo é admitido unitario, uma simplificacao
razoavel de todos estes modelos, dado que a difusividade turbulenta térmica e de
espécies ¢ da mesma ordem de grandeza devido a mistura turbulenta, e muito

superior as difusividades moleculares.

Outra caracteristica essencial destes modelos, tanto da taxa de mistura quanto
da velocidade de chama turbulenta, é que ambas assumem baixo nimero de Mach,
portanto desprezando a energia cinética; e campo de escoamento incompressivel,
salvo na superficie de reacao. De modo que a determinacao da variavel de progresso
automaticamente permite encontrar: a temperatura, as fracoes massicas das
espécies; e a pressao, via equacao de estado. Nao sendo estritamente necessaria a
resolucao da equacao da energia; exceto quando da transferéncia de calor intensa
nas condi¢oes de contorno, que nao ¢ capturada pela equagao da variavel de

progresso.

As hipéteses de baixo nimero de Mach e de incompressibilidade sao bastante
restritivas para o projeto de equipamentos, pois sua validade implica a inadequacao
para calcular excitagoes actsticas; informacao necessaria para o projeto contra
ressonancias em camaras de combustao. Considerar ou nao a compressibilidade dos
gases tem influéncia direta na forma dos modos excitados, que em realidade podem
ser mais comprimidos ou elongados de acordo com a compressao ou rarefacao dos

gases.

O objeto principal da tese é a aceleracao da chama aplicada a andlise de
seguranca em instalacoes nucleares, mas no desenvolvimento do modelo proposto no
préximo capitulo, a hipotese de incompressibilidade é descartada, sendo deduzido
um termo adicional de expansao dos gases na equacao da variavel de progresso c,
para tratar a compressibilidade. Adicionalmente, a energia cinética nao é mais
desprezada, requerendo a resolucao conjunta com a equagao da energia total.
Todavia, esta complexidade permite também um calculo mais rigoroso de ex-
citacoes acusticas, que ocorrem na transicao da deflagracao para o regime detonado,

estabelecendo o padrao caracteristico de repeticao espacial das células de detonagao.
Desta forma, a importancia da tese nao se restringe a analise de seguranca e pode

no futuro ter um efeito relevante na precisao do calculo de equipamentos acionados

por combustao.

26



2.8 Experimentos no Kurchatov Institute, e o de-
senvolvimento de modelos para a detonacao

em larga escala

Dorofeev et al.(1996) apresentaram resultados de experimentos de aceleragao de
chama e transicao deflagracao-detonacao na instalacao de larga escala RUT, no

Kurchatov Institute.

O RUT (figura possui aproximadamente 70 m de comprimento, sendo
composto por trés partes distintas: um canal longo de 34,6 m com secao 2,5 x 2,3
m?, obstruido por obsticulos montados e de altura varidvel, permitindo diferentes
razoes de bloqueio (BR, fragdo da drea obstruida para a passagem da chama sobre
a area total da segdo do tunel); uma camara retangular (canyon) (10,55 x 6,3 x 2,5
m3); e um corredor reto de 12,3 m de comprimento, acoplado a uma curva com
reducao de secao. Entre o canal longo obstruido e a camara retangular had uma
restrigao de area de passagem (S1); bem como ao final da curva com redugao de

segao (S2), podendo esta tultima inclusive ser fechada.

Figura 2.4: Esquemaético do RUT, no Kurchatov Institute. O lado esquerdo da
instalacao na figura é lacrado por parede de ago. Comprimento total 69,9 m.

A razao de bloqueio de drea (BR) é uma varidvel importante, na medida em
que passagem da chama em camaras menores compartimentadas, provoca o apare-
cimento de estruturas vorticais na separagao de escoamento. No regime subsonico
referido a temperatura da chama, estes vértices ainda sao capazes de influenciar a
propagacao da frente de chama nao difratada, que passa direto pelos obstaculos.
Na restrigao de segao (S1) entre o canal obstruido e o canyon, a chama ja alcanga
velocidade sonica do escoamento nao-perturbado; consequentemente, o aumento

de secao ocasiona uma rarefagao e aceleracao local dos gases, permitindo que a
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DDT ocorra neste compartimento. A restrigao de area (S2) tem influéncia maior

nas deflagracoes, ja que esta secao é a comunicagao entre RUT e a atmosfera externa.

Dorofeev et al.(1996) reportaram o total de 11 experimentos, variando a
proporgao hidrogénio/ar; a razao de bloqueio de drea (BR); e édreas de restrigao
(S1 e S2). Devido as grandes elevagoes de pressao dentro da instalagao, nao
puderam ser instalados equipamentos de aquisicao de imagem, e as medidas
foram realizadas através de sensores de pressao e fotodiodos, com posterior calculo

e interpolacao para estimar tempos de chegada de onda de pressao e frente de chama.

Destes 11 resultados, quatro indicaram a ocorréncia de transicao deflagracao-
detonacao (DDT): o primeiro, com 14% de hidrogénio em volume e BR 0,6,
alcangou o regime detonado no final do canal com obstaculos; os outros trés casos
ocorreram com 12,5% de hidrogénio em volume e BR 0,3. Enquanto a transicao
deu-se com o acoplamento da frente de chama com a onda de choque no primeiro
caso; nos demais trés, a transicdo ocorreu no canyon e muito préximo a pa-
rede, indicando a possibilidade de que reflexdes de onda e interferéncia construtiva,

tenham nucleado a detonagao em pontos quentes localizados, através de compressao.

Na conclusdo, Dorofeev et al.(1996) reportam que para os casos de 12,5% de
hidrogénio, a velocidade de deslocamento da chama era préxima de 600 m/s no final
do canal obstruido, porém o curso livre longitudinal e a largura nao eram grandes o
suficiente para passagem de um ntmero minimo de células de detonacao. No artigo
de Gavrikov et al.(2000)), a largura da célula de detonagao para esta concentragao

de hidrogeénio é estimada entre 50 cm e 1 m.

O reverso desta constatagao é outra conclusao de Dorofeev et al.(1996), de que
misturas com baixa concentracao de hidrogénio ainda podem sofrer DDT, se a
escala geométrica for grande. Este é exatamente o problema mais representativo das
plantas nucleares: camaras estreitas com obstaculos e recintos de grande volume.
No artigo de Dorofeev et al.(2000)), sdo realizados testes com uma miniatura
do RUT, nos quais a reducao da escala geométrica de 62,69 m para 1469 mm
¢ compensada com misturas mais ricas em hidrogénio, reduzindo a largura das
células de detonacao da ordem de um metro para um centimetro. Os testes em
escala reduzida foram instrumentados e fotografados, fornecendo informagoes para
que os autores pudessem estabelecer critérios de ocorréncia da DDT'; baseados em
proporcoes das geométricas do recinto onde a chama se propaga, com a largura da

célula de detonacao associada a concentracao de hidrogénio do cenério acidental.
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Embora o artigo original de Dorofeev et al.(1996) tenha quase duas décadas,
a instalacao continua a ser referenciada em simulagoes numéricas. Outro artigo,
também de Dorofeev et al.(1993) foi revisitado por Efimenko e Gavrikov (2008),

para testes de detonacao hidrogénio-ar em larga escala, dentro do projeto HySafe.

Nestes artigos, figura uma segunda configuragdo do RUT, sem o corredor de
obstaculos, apenas com o comprimento de 27,55 m, destacado na figura [2.4, com
volume de 263 m?, entre o tiltimo obstdculo na figura (esq. de S1) e a segao a direita
(S2), apos o trecho curvo. Os experimentos eram duas detonagdes: a primeira com
20% de hidrogénio em volume, com ponto de ignicao localizado na parede direita
inferior do canyon; a segunda com 25,5%, com ponto de ignicao a direita ao final da
curva (S2, secao 2,1 x 1,7 m?). Ambos experimentos utilizaram 200g de explosivos

para realizar a iniciacao direta da detonacao.

Zbikowski et al.(2010]) apresentam duas simulagoes de detonagao para estes dois
experimentos, com espacamento de malha de 10 ¢m. O modelo empregado é o de
variavel de progresso, com o termo fonte ajustado por velocidade de chama. Por se
tratar de detonacoes, a velocidade de chama foi previamente computada para cada
concentracao de hidrogénio, utilizando cédigos de simulacao de cinética quimica;
com valores bastante proximos do estimado pela teoria de classica de detonacao
ZND, de Zeldovich, von Neumann e Doring. Os resultados dinamicos de elevacao
de pressao, obtidos por Zbikowski et al.(2010), sdo bastante aderentes ao registrado

nos experimentos de referéncia de Dorofeev et al.(2008).

Yanez et al.(2011) realizam as mesmas duas simulagoes de Zbikowski et al.(2010))
utilizando trés modelos de combustao diferentes: Detonacgao de Heaviside (FZK,
Forschungzentrum Karlsruhe); Arrhenius (KI, Kurchatov Institute); e velocidade de
chama turbulenta (UU, University of Ulster). O modelo de Heaviside simula uma
propagacao de uma frente de reacao quimica, e utilizou constantes calibradas para
equivaler a lei de Arrhenius. No modelo de velocidade de chama, é utilizada uma
estimativa para a velocidade de detonacao. Os resultados dinamicos de elevagao
de pressao e impulso sao bastante aderentes aos experimentos; com alguns picos
maximos superestimados; e algumas variagoes da velocidade de detonacao. Yanez
et al.(2011)) concluem atribuindo as pequenas divergéncias a difusdo numérica e ao
espacamento de malha de 6 a 10 ¢m, ser maior que as células de detonacao de 1,5

a 4,5 cm.

Heidari et al.(2011) também realizaram a simulacdo da detonagdo com

ignigao na secao (S2), utilizando equagao com variavel de progresso e termo fonte de
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Arrhenius, com resultados semelhantes a Zbikowski et al.(2010) e Yanez et al.(2011)).

Tendo-se que velocidade de detonacao é bastante alta e que as ondas de pressao
encontram-se acopladas a frente de chama, uma vez atingido o regime detonado, o
problema é essencialmente actstico. Isto explica a boa concordancia dos métodos de
Zbikowski et al.(2010), Yanez et al.(2011)) e Heidari et al.(2011), e logo a detonacao
pode ser tratada por modelos computacionalmente menos custosos que a lei de

Arrhenius, quando baseados numa velocidade de chama bem definida.

2.9 Aplicacoes da combustao computacional na

engenharia de seguranca nuclear

No estudo de seguranca de uma instalagao industrial, é requerida a quantificagao
de danos fisicos provocados por uma colecao de cendrios acidentais. Estes cendrios,
de dezenas a centenas, sao selecionados com base na probabilidade de ocorréncia
durante a vida 1til da instalagdo, como também na severidade do resultado
destrutivo. O estudo de cenarios acidentais é necessdrio para avaliar a efetividade

de medidas mitigadoras no projeto de engenharia.

Opostamente, a capacidade de computagao atualmente disponivel nao permite
resolver rigorosamente a aceleracao de chama e a transicao deflagragao-detonagao
nas escalas adequadas, mesmo para um pequeno nimero de cendrios. Por vezes,
a analise ¢ limitada a eventos mais simples, por exemplo: os artigos de Kim et
al.(2007)), Kim e Hong (2015) para o reator APR1400; e Heitsch et al.(2010) para o
reator russo VVER-440/213, sdo exemplos de estudos visando estimar e/ou limitar

a quantidade de gés inflamavel.

O panorama da engenharia de seguranca tem melhorado, mas ainda é uma
solugao de compromisso: ha disponibilidade de variados cédigos para a simulagao
da combustao, preparados para receber geometrias de larga escala, e calibrados para
prover resultados semelhantes aos de experimentos selecionados. Entretanto, cabe
uma ressalva: da possibilidade que as calibracoes empregadas sejam dependentes de
um casamento da escala geométrica a ser simulada com um determinado tamanho
de elemento. Uma calibracao dependente de escala, podera prever resultados in-
corretos com um refinamento de malha, ainda que haja uma eventual convergéncia

dos resultados para casos selecionados.

O cédigo CREBCOM, no artigo de Efimenko e Dorofeev (2001), implementa
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um modelo conhecido por incéndio em floresta, Forest Fire ou B0OB, cuja regra
para ignicao dentro de uma célula computacional nao segue equacoes fundamentais.
A propagacao da chama de uma célula para a préxima ocorre em funcao da
porcentagem de queima completada nas células vizinhas. Ha uma constante da taxa
de queima K, (analoga a velocidade de chama turbulenta), calculada em fungao
da razao de expansao e da escala integral turbulenta, utilizada para determinar
a taxa do consumo de espécies. O cdédigo implementa os critérios de reatividade
de Dorofeev et al.(2001) da razao de expansao o; e da escala geométrica 7TA sobre
a largura da célula de detonagdo A, de Dorofeev et al.(2000) para a transicao

deflagracao-detonacao.

CREBCOM ¢ apresentado como ferramenta para estimar danos fisicos majora-
dos, tendo sido calibrado pelo tempo de chegada da chama e elevacao da pressao
no tempo, de experimentos como mc043 (tubo internamente obstruido por placas
anulares regularmente espagadas, cuja geometria foi melhor descrita num artigo
posterior, Kotchourko (2005]), para defesa do cédigo COM3D) e RUT (instalacao

de larga escala no Kurchatov Institute, Dorofeev et al.(1996)).).

No artigo Breitung e Redlinger (1995), sucedido por Redlinger (2008), DET3D
(FZK, Forschungzentrum Karlsruhe) é apresentado como um c6digo para simular
detonacoes de hidrogénio, ou seja, obter a estimativa do cenario mais severo,
quando a detonagao é tomada por certa. DET3D resolve as equagoes de Euler (sem
viscosidade, nem aumento de superficie por cisalhamento), tendo os termos fonte
das reagoes quimicas dados pela lei de Arrhenius. Este codigo trabalha com malhas
estruturadas, as quais podem ser facilmente refinadas, e implementa resolvedores do
problema de Riemann, o que lhe confere grande precisao na resolucao da difragao
da onda de detonacao, um problema acustico. E validado para experimentos de
média e larga escala, porém sempre assumindo o regime detonado. Em época
anterior ao artigo de Redlinger (2008]), DET3D j4 havia sido utilizado por Baumann
et al.(2001) para calcular danos provocados por uma detonagao de hidrogénio na
instalacao ITER, atualmente em construcao na Franca, para pesquisa da fusao

nuclear com confinamento magnético.

DET3D também foi utilizado por Manninen et al.(2002) para simular a
detonacao dentro do prédio de um reator BWR (Boiling Water Reactor), numa
camara individual com volume de 856 m?. Entretanto, para simular o vazamento,
dispersao e acumulo de hidrogénio na parte superior do prédio, e queima no
regime deflagrativo, Manninen et al. aplicaram o cédigo comercial FLUENT, com

o modelo de taxa de queima limitada por mistura turbulenta (Eddy Break-Up),
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para depois calcular a detonacao com o DET3D. A abordagem de Manninen et
al.(2002)) ¢ astuta na escolha de ferramentas dentro de seus dominios de validade,
porém conservadora ao mesmo tempo; pois a detonacao ¢ tida como um evento
inevitdavel se satisfeitos os critérios de reatividade o de Dorofeev et al.(2001), e
escala geométrica 7TA de Dorofeev et al.(2000)); e prevalece como o estado da arte na

engenharia.

Baraldi et al.(2007) realizam estudo semelhante para um prédio de um reator
EPR (European Pressurized Reactor) com volume total de 75.400m3; aplicando
dois cédigos diferentes para dispersao e aceleracao de chama. Ambos com seus
respectivos modelos de combustao limitados por taxa de mistura turbulenta: CFX
(EBU, Eddy Break-Up) e REACFLOW (EDC, Eddy Dissipation Concept). Baraldi
et al.(2007) simularam cendrios dentro deste edificio, variando a posicao de vaza-
mento para a dispersao, posi¢ao e tempo de ignicao, e medidas mitigadoras como
abertura de camaras para diluir a pluma de hidrogénio. Sao notadas diferencas
quantitativas de elevacao de pressao e perfis de temperatura entre os dois codigos
utilizados. Cientes das limitacoes de sua modelagem, Baraldi et al. apresentam

seus resultados como sendo qualitativos.

Quase uma década apds, o poder computacional disponivel continua insuficiente
para resolver geometrias completas com varias centenas de metros ctibicos em vo-
lume, em contraste com o detalhe requerido para tratar a aceleracao de chama em

pequenas escalas, como passagens estreitas e detalhes geométricos localizados.

2.10 Desempenho dos modelos classicos de com-

bustao turbulenta

Os artigos de Breitung et al.(2005]) e Scholtyssek et al.(2003); bastante semelhantes
em seu conteudo, sdo referentes ao projeto de pesquisa HYCOM/HySafe, descrito
por Reinecke et al.(2011) e Thomas et al.(2011)), e firmado entre vérios centros
de pesquisa. Seu objetivo foi estabelecer uma base experimental comum para
comparar codigos de simulagao da combustao do hidrogénio no cenario de acidente
apos derretimento do nicleo do reator. Um cendrio mais severo que o acidente de

base de projeto, a exemplo do ocorrido em Fukushima em 2011 e apresentado por
Braun (2011)).

O artigo de Breitung et al.(2005) faz a descrigdo de testes em média escala:

tubos circulares com obstdculos anulares, variando a concentragao de hidrogénio
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e razao de bloqueio; e larga escala na instalacao RUT; e apresenta os principais
resultados de comparagao entre os cédigos selecionados: TONUS (CEA Comissariat
a l’Energie Atomique); REACFLOW (JRC Joint Research Centre Ispra); COM3D
(FZK Forschungzentrum Karlsruhe); CREBCOM (KI Kurchatov Institute); dentre
outros. Resultados tais como pressoes e temperaturas maximas em pontos selecio-
nados, foram concordantes entre os cédigos. Por outro lado, resultados dinamicos
como elevacao da pressao e velocidade da chama, apresentaram significante
dispersao entre codigos e também com os experimentos de referéncia, a exemplo do
mc043 no artigo de Kotchourko (2005). Breitung et al.(2005]) atribuem a imprecisao
constatada a nao-uniformidade da mistura, que é probleméatica para os codigos
testados; porém conformam-se que o conjunto experimental construido servira para
calibracoes futuras e sugerem que um elemento de malha com volume 1m?, para
o calculo de combustao e fluidodinamica, pode ser aceitavel para calcular cargas

estruturais sobre o concreto das instalagoes.

Neste ponto, cabe uma constatagao importante sobre os modelos de combustao
implementados. Os cédigos selecionados apresentam variagoes de apenas dois mo-
delos de combustao: incéndio em floresta (BOB, Forest Fire); ou queima limitada
por taxa de mistura turbulenta (EBU, Eddy Break-Up):

o CREBCOM (BOB).
e TONUS (EBU e BOB);
e REACFLOW (EBU) ;

e COM3D (EBU);

Num outro exercicio de comparagao entre codigos, pertencente a Garcia et
al.(2010)), é simulada explosdao de um hemisfério com 20 m de didmetro, contendo
uma mistura estequiométrica hidrogénio-ar, em campo aberto e a condigao at-
mosférica (98,9 kPa e 10°C'). O experimento havia sido realizado pelo Fraunhdfer
Institut fir Chemische Technologie (1983)), e os dados coletados foram utilizados

comparar o desempenho de sete cédigos diferentes, dentro do contexto do projeto

HySafe:
e AutoReaGas (correlagoes proprietérias);
e GCX-FLACS (beta flame);
e NH-FLACS (beta flame);
e CAST3M (B0OB);
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¢ COM3D (BOB);
e REACFLOW (EBU);
e FLUENT (Equagao-G);

Os trés primeiros codigos desta segunda lista sao ajustados para seguranca
industrial com hidrocarbonetos, nao tiveram bom desempenho. Isto, observado que
para Garcia et al.(2010), estimar as pressoes maximas por um fator de 0,5 a 2, é um
bom desempenho. A dispersao encontrada também é atribuida, por estes autores, a

fatores diversos, como tamanho do dominio e gradientes de refinamento da malha.

Os cddigos remanescentes na lista sdo novamente o incéndio em floresta (B0OB)
e queima limitada por mistura turbulenta (EBU). O dltimo é baseado numa
equacao de progresso da combustao (Equacao-G), tendo sido utilizado por Molkov
et al.(2007) para o experimento em questao. Contudo, a velocidade de chama
utilizada por Molkov et al.(2007) ndo vem de correlagdes, mas um argumento de
auto similaridade da matematica fractal, para estimar a velocidade de chama a
partir de uma taxa de aumento de superficie. Estes quatro ultimos cédigos, que sao
mais utilizados na industria nuclear, foram rodados com densidade dez vezes maior
de elementos de malha que os cédigos para hidrocarbonetos. Em contrapartida
tiveram desempenho bastante satisfatorio, prevendo com boa aderéncia curvas
dinamicas de posicao da frente de chama no tempo e elevacao da pressao no tempo.
Infelizmente, a queda de pressao apds a passagem da onda de expansao sobre
os pontos de sensoriamento nao foi tao aderente. Segundo Garcia et al.(2010) e
Molkov et al.(2007)) os sensores todos provavelmente foram danificados, ndo tendo
retornado a leitura de pressao ambiente apds o experimento. Disto depreende-se
que as leituras das elevagoes de pressao eram confidveis apenas até a passagem da

frente de chama.

O modelo de incéndio na floresta (BOB) é uma calibragdo que objetiva calculos
rapidos, fornecendo uma estimativa majorada dos danos. Por outro lado, a taxa
de queima limitada pela mistura turbulenta (EBU) é um modelo fisicamente mais
consistente, pois em tese torna-se mais acurado com o refinamento de malha. Além
disto, nao requer passos de tempo tao reduzidos como na simulacao com a lei de

Arrhenius.
Entretanto, dado o porte e a escala das instalagoes nucleares e o escoamento

a alta velocidade, a simulacao numérica EBU tera uma tensao de cisalhamento

elevada nas paredes. Pois devido ao baixo nimero de elementos nas fronteiras
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solidas, EBU podera ocasionar uma aderéncia da chama incompativel com a
realidade. Isto ocorre porque a taxa de queima/mistura é estimada da taxa de
dissipacao de energia cinética turbulenta ¢, proporcional a taxa de cisalhamento nas
paredes. Este problema sera resolvido quando o poder computacional disponivel for
suficiente para resolver a camada limite e separacao de escoamento em pequenas
passagens e detalhes geométricos, também requerendo uma revisao das premissas da
taxa de queima. De certa forma, isto implica a necessidade de resolucao de grandes
escalas (Large Eddy Simulation) para algumas dezenas de cendrios acidentais. Neste
interim, ha trés alternativas plausiveis: continuar a simular com modelos calibrados
com escalas relevantes sub-resolvidas e conviver com as incertezas inerentes; estudar
rigorosamente fenomenos bastante simples e bem definidos, mas procedendo de
forma bastante restrita com aplicagoes industriais, por exemplo através de niimeros
adimensionais; ou adotar um modelo de combustao menos sensivel a discretizagao
grosseira em paredes solidas, com custo computacional aceitdvel para geometrias

complexas.

Sathiah et al.(2012, 2015 exploram a terceira opgao, tendo selecionado o modelo
de velocidade de chama turbulenta de Zimont, uma variacao da equagao-G com a
correlacgao de Zimont (2000, |1998)); e uma resolugao baseada na densidade e modelo
de turbuléncia k — ¢; com o qual passam a efetuar testes de convergéncia numérica

e aderéncia a experimentos controlados de pequena a média escala.

A implementagao de Sathiah et al.(2012)) é construida sobre o cédigo FLUENT,
com refinamento dinamico adaptativo de malha. A sequéncia de artigos documenta
o sucesso da implementacdo na reprodugdo de resultados dinamicos (curvas de
elevagao de pressao e posigao da chama), diferindo apenas por um atraso de fase
com as curvas do experimento ENACCEF de Chaumeix e Bentaib (2011), de
pequena-média escala, de aceleracao de chama num tubo vertical (de 3,3 metros de
comprimento, e 154 mm de diametro; terminando numa camara cilindrica de 1,7
metro de comprimento e 738 mm de diametro). As decisoes sobre a construc¢ao ou
modificagao do cédigo de Sathiah et al.(2012) sao justificadas pelas aderéncias aos

experimentos.

Todavia, ha uma reserva em relacao a escolha inicial pelo modelo de Zimont. Em
especial pelo fato desta correlacao ter sido originalmente calibrada para aplicagoes
subsonicas (queimadores de Bunsen, camara de combustao de turbinas a géas, e
posteriormente estendida para motores acionados por centelha); e ndo possuir um
argumento dimensional claro para o expoente % do nimero de Damkdéhler, nem

para uma funcgao de extin¢ao de chama, que modula o formato da chama.
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Menos preocupados com validagoes incrementais, mas na mesma linha do
termo fonte determinado pela velocidade de chama turbulenta, Velikorodny et
al.(2015]) apresentam o cédigo EUROPLEXUS desenvolvido no CEA, Commissariat
a ’énergie atomique et aux énergies alternatives; o qual resolve as equagoes de
Euler, e uma correlacao de velocidade de chama turbulenta para uma varidvel
de progresso propagada de forma cinemdatica com a Equacao-G. O codigo foi
inicialmente proposto para calcular estimativas conservadoras de danos fisicos, sem
resolver explicitamente a chama. Porém tendo sido calibrado de tal forma, que
mesmo resolvendo as equagoes de Euler (ao invés das equages de Navier-Stokes),
reporta notavel aderéncia em respostas dinamicas (posi¢ao da chama e elevagao de
pressao) para duas geometrias de média escala (uma destas sendo o ENACCEF),
e mais de uma dezena de experimentos no RUT. O artigo apresenta estudo de
convergéncia de malha (para elementos com lados iguais a 10, 20 e 40 cm), além da
distribuicao dos regimes validados sobre um diagrama de Borghi. Um diferencial
em relacdo a outras implementacoes, é que a velocidade de chama é definida
como a soma da velocidade do gds nao-queimado com a velocidade da chama
turbulenta da correlacdo de Bradley et al.(1992)), implementando a invariancia
galileana na equacgao-G, porém sem maiores justificativas desta alteracao em relagao

a modelagem original de Peters (1999).

Apesar do bom desempenho, ha dois pontos importantes a serem observados
neste caso: as equacoes de Euler nao possuem tensoes viscosas, e portanto nao seriam
adequadas para prever a separacao de escoamento e o aumento de superficie da
chama. O segundo ponto ¢ a utilizacao de um fator de escala, a principio arbitrario,
o qual deve ser multiplicado pelo espacamento de malha, para obtencao da escala
de comprimento integral da turbuléncia. Por sua vez, a ser utilizada na correlacao
de velocidade da chama, além de mais uma correcao aplicada sobre o ntmero de
Lewis. Velikorodny et al.(2015)) planejam uma codificagao da fragao de mistura em
seu codigo, para simular a combustao parcialmente misturada, o qual podera vir
a constituir uma importante ferramenta de projeto. Entretanto, o cédigo deveria
simular as equagoes de Navier-Stokes, e deveria ser realizada analise da convergéncia
de malha inicialmente sem os fatores de ajuste, para entao justifica-los. Agoes sem
as quais nao é possivel defender a ampla utilizacao deste codigo em problemas de

combustao na area de seguranca.
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2.11 Experimentos de aceleracao de chama de

média escala em tuneis obstruidos

Os experimentos de Johansen e Ciccarelli (2009, [2010) foram bastante detalhados,
possuindo filmagem de alta velocidade com Schlieren, em duas vistas perpendicu-
lares. Consistiram na explosao dentro de tunel fechado, de se¢ao prisméatica e com
interposigao de obstaculos regularmente espagados. As razoes de bloqueio (BR,
fracao da area obstruida para a passagem da chama sobre a area total da secao do
tunel) foram trés: 0,33; 0,50 e 0,67, com a maior velocidade de chama ocorrendo na

razao de bloqueio 0,33.

Johansen e Ciccarelli (2009) montaram o tinel com 2,44 m de extensdo, com
quatro compartimentos metalicos modulares, de secao quadrada com 7,6 cm de
lado, com 32 obstdaculos. A mistura inflamavel é metano-ar estequiométrica,
inicialmente a 47kPa (absoluto) e 20°C. A aquisi¢ao de dados foi feita através
de sensores de pressao, detectores de ionizacao e de filmagem de alta velocidade
em janelas laterais e superiores em cada compartimento. E grande a riqueza de
detalhes na captura da difracao e interferéncia de ondas, e no desenvolvimento das
estruturas vorticais; com o avanco da chama em cada compartimento delimitado
por obstaculos adjacentes. A influéncia da variacao das razoes de bloqueio, o qual
tem efeito sobre a aceleracao, pode ser vista ja nos instantes iniciais dentro do
primeiro médulo, na figura 2.5l Uma maior constrigao se traduz em frentes de
chamas mais afiladas e maior tempo necessario para observar combustao completa

nas camaras ja percorridas pela frente de chama.

Na continuagao, Ciccarelli et al.(2010) aumentaram em 50% a extensao do tinel,
para seis compartimentos, no total de 3,66 m e 48 obstaculos; para verificar dife-
rencas nas curvas de aceleracao de chama, com a influéncia do comprimento fechado
em ambas as extremidades. As razoes de bloqueio 0,50 e 0,67 mantiveram suas
velocidades nos patamares de 700 e 600 m/s nas figuras e [2.6k. Porém, no
experimento com bloqueio de 0,33 na figura[2.6h, a velocidade saltou do patamar de
650 m/s para 850 m/s, e velocidades oscilantes ainda mais altas na curva verde de
Schlieren obtida da filmagem de alta velocidade; sugerindo a ocorréncia de um esco-
amento estrangulado (choked flow) na comparagao com a velocidade do som de 888
m/s na mistura inflamével a condicao inicial. As velocidades mais altas de BR 0,50 e
0,67 nos instantes iniciais podem ser explicadas por um escoamento incompressivel,
quando a chama acelera através de uma restricao de area. Ja as velocidades mais al-
tas de BR 0,33 apds 2 m percorridos, podem ser atribuidas devidas ao maior espaco

disponivel para expansao e aceleracao dos gases no regime sonico.
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Figura 2.5: Esquemaético do efeito da razao de bloqueio de area BR na area total da
chama. Campo de visao inclui posigao de ignicao até quarto obstaculo, com a ponta
da frente de chama localizada entre os obstaculos 3 e 4 para cada BR, Johansen e
Ciccarelli (2009).

Nas treés ﬁguras (a, b ec), sao reportadas linhas verdes oscilantes, provenientes
do calculo de velocidade de deslocamento a partir de imagens Schlieren, nas janelas
de cada moédulo. Nota-se o contraste destas curvas contra a regularidade das curvas
pretas em Ciccarelli et al. até 3,6 m; e vermelhas em Johansen e Ciccarelli
até 2,4 m; obtidas com os detectores de ionizacao, que por serem em menor
numero, capturam apenas a média destas oscilagoes. As barras de erro tem altura
entre 100 e 150 m/s no caso BR 0,33, sendo muito menores para BR 0,50 e 0,67.
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Figura 2.6: Velocidades de deslocamento de chama versus distancia percorrida, com
razao de bloqueio de area (BR) 0,33 (a, acima); 0,50 (b, ao meio); e 0,67 (c, abaixo).
A curva vermelha é do experimento de Johansen e Ciccarelli (2009); a curva preta
pertence ao mesmo experimento aumentado em 50% em comprimento, por Ciccarelli
et al.. A curva verde mostra as oscilacoes da velocidade, inferida através de

fotografia de alta velocidade.

39



Johansen e Ciccarelli (2013) realizaram simulagoes numéricas de grandes escalas
(Large Eddy Simulation, na figura com o modelo de chama coerente Boger
et al., baseado numa equacgao para varidvel de progresso, com termo fonte
fechado por uma segunda equacao de transporte para a densidade de superficie de
chama. Estas simulacoes numéricas foram realizadas apenas para o primeiro médulo
e com velocidades de chama de até 80 m/s, resultando em boa aderéncia assintética
com os dados experimentais nesta fase de aceleracao de chama; quase linear com a
distancia percorrida até 25 cm do percurso, apenas perturbada pela passagem pelos
obstaculos. Este é um indicativo de que o modelo de chama coerente com a re-

solugao de grandes escalas é acurado para aceleracao de chama a baixas velocidades.

estrutura plano x-y

3D da -

chama '
t=12,5ms

plano x-z
t=15,0ms
t=17,5ms
t=20,0ms
z

t=21,25ms

Figura 2.7: Contornos da variavel de progresso ¢ na simulagao de Johansen e Cic-
carelli (2013), utilizando modelo de chama coerente (transporte da densidade de
superficie) e resolugao de grandes escalas.
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Entretanto, a reprodugao numérica da dinamica da aceleracao de chama para velo-
cidades mais altas permanece um desafio. Kessler et al.(2010), utilizando a mesma
técnica de malha adaptativa de Gamezo et al.(2008)), realizou simulagoes bidimen-
sionais com boa aderéncia até a faixa de 600 m/s para razao de bloqueio 0,33; apds
a qual o experimento estabelece um patamar nesta velocidade por mais meio metro
de curso; enquanto que a velocidade de chama na simulacao continua a aumentar,

e sem indicagao de estabilizagdo no patamar limite de 900 m/s do experimento, ver

figura 2.8

BR=0,33

800 __ Simulacdo §
- —=—— Experimento -
600 - .

400 —

200 .

Velocidade da chama [m/s]

|- |
50 100 150 200
Distancia [cm]

Figura 2.8: Velocidades de deslocamento de chama versus distancia percorrida, para
experimento de Johansen e Ciccarelli (2009 e simulacao de Kessler et al.(2010)).), com
razao de bloqueio de drea (BR) 0,33. A curva da simula¢do com malha adaptativa
(AMR) é colocada com a mesma curva experimental vermelha da figura[2.6] Kessler
et al.(2010)

Para o modelo proposto na tese, a influéncia da variacao da estequiometria
¢ um ponto importante a ser investigado, e experimentos relacionados sao os
de Kuznetsov et al.(2002)), os quais precederam Johansen e Ciccarelli (2009) e
Ciccarelli et al.(2010)), porém também com a participacdo de Ciccarelli. Estes
foram baseados em explosoes dentro de tubos com secao circular e obstaculos
regularmente espacgados de diametros 520 e 174 mm, com comprimento de 12
metros, fechados na extremidade de ignicao e abertos na outra ponta. A proporgao

ar-metano é variada, resultando em diferentes razoes de expansao de gas.
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Figura 2.9: Velocidades de deslocamento de chama versus distancia percorrida, para
experimento de Kuznetsov et al.(2002), em tubo obstruido com razao de bloqueio
(BR) 0,3, e diametros 520 mm (a, acima) e 174 mm (b, abaixo), variando-se a
concentragao de metano na mistura metano-ar, Kuznetsov et al.(2002)).
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Na figura , para o tubo de diametro 520 mm (BR 0,3), é possivel notar
dois grupos de curvas: o grupo com velocidades mais altas entre 1300 e 1500 m/s,
possui concentragoes de metano mais proximas do valor estequiométrico de 9,5%
(curvas 9,5%, 10,5% e 12%); enquanto que concentragao mais alta (13,5%) ou mais
baixa (7% e 8%) estao agrupadas numa velocidade mais baixa de 900 m/s. O fato,
de a velocidade ser mais elevada na condicao estequiométrica, ¢ compativel com a
maior expansao dos gases queimados; pois minimiza-se a espécie deficitaria, seja

esta combustivel ou oxidante.

J& no diametro menor de 174 mm (BR 0,3), na figura , as curvas nao
possuem uma separacao tao clara, indicando que nao ha espaco fisico para o
desenvolvimento caracteristico de cada chama; ou seja, com a recorréncia regular
de separagoes de escoamento, e reflexdes/interferéncias de onda. Ainda, conforme
esperado, as curvas de menores velocidades possuem concentragoes de metano mais
distantes da estequiométrica (6,5%, 12% e 13%), na comparagao com as de maiores
velocidades (9,5% e 11%). H& duas curvas diferentes com a mesma concentragao
de 9,5%, evidenciando uma componente probabilistica na fase e amplitude das

oscilagoes de velocidade, para passagens estreitas.

Existe uma regularidade aparente e inesperada na figura 2.9k, levando-se em
consideracao as altas velocidades desenvolvidas, especialmente na posicao 10 m
com grande elevacdo da velocidade para trés curvas. Kuznetsov et al.(2002)
nao apresentam barras de erros, tornando dificil julgar esta regularidade. Uma
possibilidade que pode ser verificada, é a influéncia de um espacamento dos sensores
mantendo a mesma posicao relativa com os obstaculos, o que captaria a frente de
chama aproximadamente na mesma fase na entrada de cada camara, melhorando o

aspecto da curva de aceleragao.

A colegao de tépicos tratados mostra que os modelos cldssicos da combustao
pré-misturada sao muito importantes na analise de seguranga de instalagoes nuclea-
res. A despeito das limitagoes destes modelos, um numero apreciavel de cédigos de
simulagao ja é utilizado; e suas incertezas de calibracao frequentemente implicam
em majorar estimativas de danos fisicos. Os trabalhos nesta linha de pesquisa visam
reduzir as incertezas de trés modos: implementando ajustes em modelos e c6digos;
realizando exercicios de simulagao e comparacao entre os codigos; e arquitetando
experimentos de validagao. Canais com obstaculos sao responsaveis pelo desenvol-
vimento gradual de altissimas velocidades de chama, constituindo uma importante
classe de experimentos de referéncia para estudo e validagao de novos modelos de

combustao.
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Capitulo 3

Modelo de combustao modificado

3.1 Invariancia galileana: a distincao entre velo-

cidade da chama e a velocidade do fluido

Seja uma equagao de propagacao de adveccao pura da fase ¢:

¢ ¢
o V5, =0 (3.1)

A velocidade de propagacao V' da fase ¢ é distinta da velocidade do fluido. Sendo
a primeira velocidade referente ao transporte da fase ¢; e a segunda ao desloca-

mento do meio onde ¢ se propaga. A equagao[3.1nao considera a velocidade do meio.

Para obter a velocidade da fase ¢ em relacdo a um referencial inercial fixo, a
velocidade do meio deve ser somada a velocidade V' de propagacao de ¢ através

deste meio, conforme a regra de adicao de velocidades galileana.
Observado este fato, faz-se um paralelo com a combustao:

A propagacao da frente de chama pré-misturada pode ocorrer independente-
mente de qualquer movimentacao da mistura combustivel, sendo naturalmente
identificavel como a propagacao de ¢, o deslocamento do equilibrio quimico, através

do meio que é a mistura inflamavel.
Entretanto, se o gas queimado expandir-se, o meio de propagacao possuira

velocidade nao-nula, e a equagao a descrever a propagacao da ocorréncia da reagao

deverd considerar também esta velocidade.
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3.2 Pistonamento: influéncia da expansao dos ga-

ses na equacgao da variavel de progresso

Na terminologia da combustao, substancias quimicas sao usualmente chamadas de
espécies quimicas. Se forem reagentes ou produtos, podem também ser chamados

de escalares reativos.

Os modelos classicos de combustao pré-misturada usualmente definem uma
variavel de progresso ¢ como sendo uma temperatura reduzida, variando entre zero
e a unidade. Quando assume-se a igualdade das difusividades térmica e das espécies
(nimero de Lewis unitdrio), a variavel de progresso pode ser relacionada a espécie
reagente mais deficitaria, como o fator limitante que governa a queima. Isto reduz a
modelagem, de dezenas a centenas de espécies e com centenas a milhares de reagoes

parciais, a apenas uma equagao escalar para a combustao pré-misturada.

Entretanto, ao simplificar a colecao completa de equacoes para apenas uma,
os modelos classicos de combustao pré-misturada também assumem as hipoteses
de gas ideal e do escoamento incompressivel. Considera-se que a expansao dos
gases ocorre apenas na superficie da chama, a uma razao o conhecida; e que no
restante do campo de escoamento, seja no lado dos reagentes ou dos produtos, nao

h& variacoes de densidade.

A hipétese de gas ideal é frequentemente utilizada para ter-se uma equacao
de estado simples, mesmo em modelos com equacoes para as numerosas espécies.
Ja a hipotese de incompressibilidade, vélida para escoamentos subsonicos, torna
possivel resolver uma tinica equacgao escalar na variavel de progresso ¢, e determinar
os campos da pressao, da temperatura e da composicao quimica. Pois sendo a

densidade constante, a pressao e a temperatura sao diretamente proporcionais.

Nesta secao desenvolve-se um novo modelo de combustao pré-misturado, a partir
das equacoes fundamentais de conservacao das espécies quimicas, no qual o efeito
da expansao dos gases é automaticamente considerado ao reverter-se a hipotese
de incompressibilidade. O aparecimento de um termo adicional é responsavel por

adicionar a velocidade dos gases em expansao a velocidade de propagacao da chama.
Seja uma equagao de transporte, assumindo difusividades DY iguais para as

g-espécies reativas, na combustao pré-misturada descrita por uma unica reagao

quimica sem reagoes intermediarias. Num referencial fixo, para fracoes maéssicas
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de escalares reativos Yj:

9 5 I A

A fragdo massica é a soma das fragbes massicas do g-ésimo escalar reativo, nas
regides onde a combustao ja ocorreu (varidavel de progresso ¢ = 1) e onde ainda
nao ocorreu (¢ = 0); tal que pY, é uma ponderacao de Y, no elemento de volume,

considerando a expansao do volume apods a passagem da chama:
pYy=cppY)+ (1 —c)pY,", (3.3)

IOU u u
pYo=c(pY, - o, Yo )+ oYy (3.4)

onde 0 = f}—“; ¢ a razao de expansao dos gases devido a queima, resultando numa

relacao simples entre as fracoes massicas Y, com a varidvel de progresso c:

pYo=c(p Yy — oY) + (puY}") . (3.5)

Para uma combustao pré-misturada, as densidades da mistura p, e pp, de antes e

apds a queima sao constantes e conhecidas.

Considerando-se a composicao quimica homogénea e estequiometria fixa, as
fragoes massicas Y, e Yqb, de antes e apds a queima, também sao constantes e
conhecidas, e a colecao de equacoes de transporte (3.2 para as espécies reativas fica

reduzida a apenas uma equagao na variavel de progresso ¢, através da seguinte

interpolacao:
pYy=c (pY] — o pYy") + (pu¥y") (3.6)
cte cte

sendo constantes os termos contidos nos parénteses.

Esta é uma equacao ligeiramente diferente da utilizada e discutida por Zimont
(2000) no seu modelo de combustao de velocidade de chama turbulenta, na qual as

fracoes massicas nao sao multiplicadas pelas respectivas densidades.
Substituindo-se pY, da equagao em [3.2, a constante aditiva destacada na

equacao é zerada pelos operadores diferenciais; enquanto que a constante multi-

plicativa de c é cancelada, pois aparece exatamente uma vez em todos os termos em c:
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Oc 0 0 J ¢ w*
B + a_(vjc> = a—xj[PD a—xj(—)] +—. (3.7)

Ly
Os gases expandem por diferentes medidas e taxas, em diferentes localidades no
campo de escoamento. A aplicacao da equacao [3.6| é necessaria para preservar
a invariancia galileana em cada célula computacional, no caso de mudanca do

referencial fixo considerado para outro em movimento.

Algumas manipulacoes podem ser efetuadas para trazer a equacao para um
formato mais reconhecivel. Multiplica-se a equacao por p, em seguida somando-

se a esta a equacao da continuidade ponderada por c:

oc 0 0 0 ¢
bl = (vie) = p—TpD ——(= c _
dc 0 dp 0 0 d ,c .
Paera—%(UjC)JFCa?LCa—%(PUj)—Pa—xj[PDa—xj(;)]er ; (3.9)
7 c X eq.cont;rrluidade =0
expande-se:
oc oc 0v; dp ov; dp 0 J ¢
b - 20 .2 74 A — D - c
TRl e el T P L Pl e L Pl R

¢ X eq.continuidade = 0

(3.10)

e utiliza-se a expansao/contragao:

i( .)— 'ﬁ-i- %4_ @
Bz, P I° _pvjf)mj P o, chﬁxj'

J

J

Através destas manipulacoes aparecem dois termos com o divergente da velocidade.
A contracao dos produtos absorve o primeiro divergente para dentro da derivada

total de pc, restando o segundo que fica como um termo adicional:

) ) o, ) 9 ¢
= —(pv; "3 = p—[pD (= ¢ 3.11
5; (PC) + o, (pvje)+ pe o, paxj[p amj(p)] +w, (3.11)
N ~ g H/

derivada total de pc termo adicional

0 0 0 0 ,c . v,
E(P@*‘a—xj(/ch)—Pa—xj[PDa—ij(;)]ﬂLw P o, (3.12)
———

termo adicional
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Emergindo disto uma estrutura de equacao comum aos modelos Bray-Moss-
Libby, CEFM, BVM/TFC. As diferengas entre os modelos ocorrendo no fechamento

dos termos difusivo e fonte.

H4 também um termo adicional —pc0;v;, diretamente relacionado a compres-
sibilidade do escoamento (proporcional ao divergente da velocidade), e portanto a
expansao do gas queimado. Ademais, o divergente da velocidade é um invariante
galileano, pois é a contracao do tensor gradiente de velocidade do fluido, o qual

independe do referencial.

A hipétese de incompressibilidade nao foi utilizada nesta derivacao. Mas caso
fosse invocada, as densidades p, e pp deveriam ser igualadas na equagao [3.6, e com

pu = pp = p 0 termo adicional nao apareceria.

Para baixos nimeros de Mach, desconsiderar a energia cinética nao introduz erro
apreciavel, e a mesma dedugao pode ser feita com a equagao da energia, utilizando-se
a temperatura 7" no lugar das espécies reativas Y, nas equagoes e e tempera-
turas Ty, e T,, (do gés queimado e ndo-queimado) na equagao , no lugar de Yqb e Y,

Desta forma, para baixas velocidades, a resolucao da variavel de progresso c
permite determinar: o campo de composicao quimica, através das espécies reativas
na equacao |3.6; a temperatura, na substituicao de Y por T na [3.6] e a pressao,
através da equacao de estado. Importante notar que este procedimento rende
maior acuracia que os modelos classicos, pois a densidade p pode assumir valo-

res intermediarios entre p, € p, € a pressao nao esta presa diretamente a temperatura.

Para altos nimeros de Mach, a energia cinética deve necessariamente ser
considerada. Ainda demandando-se as equacgoes de energia e de estado para

determinar a temperatura e a pressao.

Na proxima secao sera demonstrado que a equagao de energia pode ser con-
vertida numa equacao para a pressao, a qual é identificivel como uma equacao
dual da equacao na varidvel de progresso. Também sera apresentada uma outra

simplificacao para altos niimeros de Mach.
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3.3 Equacao da energia e a equacao para pressao

Nesta secao é deduzida uma equacao para pressao. Para tornar mais clara a
derivagao e realcar a comparacao com a equacao da varidvel de progresso c¢, isto
serd feito sem as tensoes viscosas na equacao de momento (equagoes de Euler), e

sem o termo difusivo na equagao de energia.

A derivacao mais geral incluindo estes termos é imediata, se o termo difusivo

for carregado junto a w®; e as tensoes viscosas junto a vj%, terminando-se com as
J

tensoes viscosas, multiplicadas pela velocidade, incorporadas em w® nas respectivas

equacoes a seguir.

Sejam as equacoes de Euler na forma nao-conservativa:

ov; ov; op
] . S 3.13
"ot TP o, T T owy (3:13)
multiplicadas pela velocidade v;:
0 v? o v? op
— (= — ()= —v—. 3.14

Somando-se a isto, a equacao da continuidade multiplicada por (v?/2), resulta numa
expressao de transporte para a energia cinética:

o,1 , 0 1 Op

Z(Z = (Zop?) = . 22
at(QpUz)+ axj(QpU]Uz) Ulaxi . (315)

Isola-se o produto entre velocidade e gradiente de pressao no lado esquerdo, e troca-

se o indice ¢ por j somente neste termo:

Op 0.1 r

0
= (2o — —(=pv.v?). 1
v]axj at(vaz) ax](zpvjvz) (3 6)

Alterna-se para a equacao da energia total, onde expande-se a o termo de pressao:

) 9 B )
E(Peo) + a—xj(PUjeO) + a—xj(vjp) = w", (3.17)
——
0 0 v, dp .
a(Peo) + 8—%(/7%60) + P o + Uige; T4 (3.18)
—_— ——
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O termo direito recém-expandido, produto entre velocidade e gradiente de

pressao, é substituido pela expressao de transporte da energia cinética |3.16}

) 0 v, 01 o1

a9 T ep?) — LG pop?) = wh 1
G100+ g o) 0t o) = glgrd =t (319)

—y. 9D
=vj 3:0

Coleta-se os termos negativos de energia cinética com a energia total, no tempo e

no espaco; remanescendo apenas a diferenca, que é apenas a energia interna:

9 01 , 0 o1 L, vy,
31 (Pe0) = 8t(2 vi) + oz, (pv;eo) axj(zp””i) o, T (3.20)

-

v~

tempo espaco

a equagao de energia fica:

0 0 ov;
il — (pv: - — e 3.21
onde:
e=ey— V2. (3.22)
A hipétese de gas ideal permite fazer as seguintes simplificagoes:
pRT p
= T = = , 3.23
pe pCV f}/ _ 1 ’y _ 1 < )

Substitui-se a energia interna e pela pressao da equacao [3.23, na equacgao de energia

B.21¢

1 Op 1 8 81)]
I S = w° 24

multiplica-se a equacao inteira por (7 — 1), e expande-se o termo advectivo:

dp 0 0v;
Dp=2L = (y = 1w’ 2
Bt g )+ gt = (= 1 (3.25)
8p dp ov; ov;
— )p—= = — Dw® 2
a5 T Via, +pa J+(7 )paxj (v = D, (3.26)
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dp dp ov; ov; B .
BT + v, o, +p8x]~ + (v 1>p8xj =(y—1w. (3.27)

N

-~

Agrupando os termos da pressao e divergente da velocidade, indicados na eq[3.27],

resulta a equagao para a pressao:

v, oo
(9%]' ’yp(?xj

compressibilidade

= (v —1w. (3.28)

A equacao resultante [3.28| é equivalente a equacao de energia sem a viscosidade e
sem difusividade térmica. Se colocada junto as equagoes de conservacao de massa
e de momento, compoe o conjunto de equagoes necessarias para obter a solugao

classica de Chapman-Jouguet para o regime detonado.

Para altos nimeros de Mach, a frente de chama é bem localizada e os gradientes
temperatura, pressao e espécies estao sobrepostos, de forma que a equagao |3.28
torna-se uma equacgao Unica para resolver simultaneamente estas quantidades.
Este é o papel analogo ao da equacao da variavel de progresso m (repetigao da

eq)3.11)), para resolver temperatura, pressao e espécies, a baixos nimeros de Mach.

Comparando-se a equacao |3.28| para a pressao e a [3.29 para a variavel de
progresso, nota-se que o termo destacado no lado esquerdo de ambas é o produto da
quantidade transportada multiplicada pelo divergente da velocidade. Além disto, o

termo da equagao possui um fator v dos gases perfeitos, que a equacao |3.29

nao possui.
0 0 ov; 0 0 ¢
— —(pv; — =p—|pD—(- ‘. 2
5 (PC) + oz, (pvje) +  pe 7, paxj[p allj'j(p)] +w (3.29)
——

termo adicional

A equacao [3.28) permite resolver simultaneamente temperatura, pressao e espécies
a altas velocidades, como a propagacao da chama no regime detonado, por com-
pressao mecanica dos gases reagentes; enquanto a equacao |3.29| resolve as mesmas
quantidades a baixas velocidades, com a propagacao por difusao de calor e espécies

no regime deflagrado.
A velocidade de propagacao resultante da equacao [3.28] é a velocidade de

propagacao acustica, superior a velocidade de propagacao da equacao [3.29 na

condicao incompressivel, pelo fator /2.
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Para baixos ntimeros de Mach, a varidvel de progresso na equacao [3.29 relaciona-se:
e as espécies reativas, através de c ~ pYy;

e a energia interna e a temperatura, através de c ~ pY, ~ pe ~ pT', pois sem a

energia cinética as equacoes de Y, e T sao iguais;
e a pressao, através de ¢ ~ pT" ~ p.
Para altos niimeros de Mach, a pressao na equacao [3.28| relaciona-se:
e a temperatura, através de p ~ pT';

e as espécies reativas e a variavel de progresso, através de p ~ pT" ~ pY, ~ ¢,
pois apesar das equacoes de Y, e T' diferirem pela energia cinética, admite-se
que os gradientes de ambas sao bastante pronunciados e sobrepostos, de modo

que o erro é pequeno.

Para o intervalo entre estes extremos, a equacao de energia na temperatura 7" possui
um termo de energia cinética a mais que as equagoes para as espécies reativas Yy, e
as equagoes e sdo necessariamente independentes. A equagao na varidvel
de progresso ¢ pode ser utilizada para computar a composigao espacial Y, enquanto
que a pressao pode ser utilizada para computar a temperatura através da equacgao

de estado.

Para qualquer niimero de Mach:

e avariavel de progresso na equagcao|3.29 relaciona-se as espécies reativas, através

de ¢~ pYy;

e a pressao na equacao |3.28 relaciona-se a temperatura e a energia interna,

através de p ~ pT' ~ pe; e & energia total ey, somando-se pe e 1/2 pv?.

No exemplo de uma deflagracao, a chegada da frente de chama é atrasada em
relacao a passagem das ondas de pressao, mostrando a coeréncia da independéncia
das equacgoes para c¢ e p. De modo complementar, os dois extremos de velocidades
apresentam as condicoes para interdependéncia das equacoes: a velocidades muito
baixas, o campo pode ser considerado incompressivel com a combustao suficiente-
mente descrita pela equagao em c¢; enquanto que a velocidades muito elevadas, as
frentes de descontinuidade de ¢ e p se deslocam solidarias, requerendo apenas uma

equacao para propagacao a alta velocidade.
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Para tratar de um problema geral, incluindo todo o espectro de niimeros de
Mach, é suficiente resolver as equacgoes de continuidade, do momento, da variavel de
progresso [3.29) e da energia total, podendo esta tltima ser substituida pela equagao
da pressao derivada nesta secao, contendo os termos viscosos e difusivo no

termo fonte.

3.4 Limite do modelo proposto no regime perma-

nente unidimensional e incompressivel

Sera analisado o limite de regime permanente para uma chama laminar na equacao

repetida abaixo:

0 0 0 0 ¢ Jv;
— —(pvjc) = p=—I[pD — (- ¢ —pc—L . :
Bt(pc) M Ox; (pvse) = p Oz Lp Oz, (p>] e ) (3:30)

J

Lj
——
termo adicional
No regime permanente unidimensional, o termo de variacao temporal é nulo; e no
referencial soliddrio a chama, a velocidade de chama laminar S, deve ser debitada

do termo advectivo:

0 0 0 0 ¢

_ )
a—xj(ij»C) — 8_:13]-(pSLC) = pé?_:vj[pD 8_35]-(;” +w’ — pc or, (3.31)

A velocidade v; é a velocidade do fluido em relacao a um referencial convencionado
fixo, independente da chama. O termo de divergente da velocidade independe do

referencial e nao necessita de correcao.

Através da hipdtese de incompressibilidade de produtos e reagentes, as densida-
des p redundantes podem canceladas dentro e fora das derivadas parciais do termo
difusivo. Também assume-se que a reacao que leva reagentes a produtos é tnica e
irreversivel.

0 0 oc v,
— [ p(v; — = —[pD —]+w"—pc=—2L. 32

Ly

Integrando-se na direcao z; de propagacao da chama, através da espessura I' da

chama:
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Oc ¢ 6vj
pv; — 5, )c = [PDa—xj] 1"+/Fw dx; —/FPC%d%, (3.33)

J

gradiente integrado da velocidade do fluido difusao de ¢ fonte de ¢ gradiente de ¢

[

J

Ly

pl0S, = S,)c— plSy—Spc = [pD 5| + [wrdn,— [ peian,. 330
—_— T

c=1 c=0

N J/

~~ cte cte expansao do gds
variacao da velocidade do fluido

No referencial solidario a espessura da chama e com numero de Mach muito
inferior a unidade, os termos integrados difusivo (laplaciano) e fonte w® na equagao
sao constantes. Isto pode ser imediatamente verificado no caso de uma chama
que se propaga com velocidade constante e sem expansao dos gases, fazendo-se

oc=1e0d;v;=0.

A equacao [3.34] é valida para qualquer posicao de corte na espessura [' da
chama, e pode ser interpretada da seguinte forma: na interface da chama com os
reagentes, existe um gradiente de c¢. Ao atravessar a espessura de chama I' para o
lado dos produtos, o gradiente de ¢ é convertido num gradiente de velocidade, pois

o gas queimado se expande.

No regime permanente, a frente de chama nao sofre elongacao nem contragao na
direcao z;. O termo advectivo integrado na equacao é a variacao de velocidade
do fluido no referencial da chama; com velocidade instantanea nula na fronteira
¢ =0, até a velocidade (¢ — 1) S, em ¢ = 1; igualada pelo termo de expansdo do

gas no lado direito da mesma equacao.

Imediatamente apods a passagem da espessura da chama I, na regiao dos produtos
nao ha mais gradiente de ¢, e portanto os gases queimados nao mais aceleram, seja
em relacao ao referencial da chama ou ao fixo. E interessante observar que a situacao
analisada é perfeitamente compativel com a propagacao de uma chama num tubo
com mistura inflamavel, aberto em ambas as extremidades, e de modo que a chama
possa manter uma velocidade constante enquanto os gases queimados expandem para
fora do tubo. De forma analoga, se o tubo for fechado na extremidade dos produtos,
os gases queimados no primeiro instante passam a ser o referencial inercial, e a
chama ¢é continuamente acelerada pela expansao dos gases recém-queimados. Isto

completa a andlise de consisténcia do modelo proposto.
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3.5 Aproximacao do termo divergente por uma

forma advectiva

No caso de uma simulagao com resolucao das escalas préoximas a espessura da
chama, o termo —p c0;v; na equagao é responsavel por considerar a expansao

de um volume elementar ao ter sua mistura queimada.

Entretanto, para simulagoes com espacamento de malha maior que a espessura
da chama, algum ajuste é necessario, podendo-se modelar —p c0;v; por uma forma
advectiva —pwv; 0;c na direcao perpendicular a superficie de chama fina, que ¢ a
dire¢ao na qual o fluxo de gases queimados expande. Esta equivaléncia aproximada
foi mostrada na segao anterior, com a transformacao de um gradiente da varidvel
de progresso ¢ num gradiente da velocidade do fluido, durante a passagem da

espessura de chama [' através dos reagentes.

A velocidade v, no termo adicional modelado, ¢ estimada em cada célula compu-
tacional como a magnitude da velocidade, projetada na diregdo normal (superscrito

n) de propagagao da chama.

0 0 0 0 ¢ 80
el i )= p—TIpD —(= c  _ ) )
t(pc) + . (pv]c) p ; [p xj< )] +w ap (3 35)

M—/
expansao pés-queima
Fazendo-se «v igual a unidade, a adigao de velocidades galileana é implementada,

tal que a mistura em queima ¢é deslocada pelos gases em expansao.

Efetua-se a média de Favre, considerando a mistura homogénea, e trunca-se o
termo difusivo para uma forma simplificada. A difusividade de ¢ sendo associada a

propagagao da frente de chama, através da difusao de calor e espécies.

0 0 Jc — 80
5;P0) + 35— (/)vf) (p 5y ) W) ' ors (3.36)
L

Utilizando-se uma correlagao para a velocidade de chama turbulenta S, para o

termo fonte w®, conforme fechamento proposto por Zimont et al.(1998)):

9 oz & o
(PM) T (P%v (/J‘D oz ) = PuSy oz, P B, (3.37)

L
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Zimont et al.(1998)) justificam a presenca da densidade p, (ao invés de p) no
termo fonte w® = —p, S, 0;c, para balancear a taxa de consumo entre os dois
lados da chama (balango de massa no referencial da chama); quando a equacao da
variavel de progresso ¢ vista como uma equagao de propagacao nao-homogénea.
Desta forma, chega-se ao formato padrao do modelo de velocidade de chama

turbulenta (BVM), acrescido do termo adicional de expansao de gases.

Pelo argumento dimensional de Damkdohler (1940), é razoavel estimar S, pela
soma da velocidade de chama laminar S, com a escala de flutuagao turbulenta de

velocidade v':

8 8 80 ac ac

Ly

com v' dado pela raiz quadrada da energia cinética turbulenta k& (em uma das trés

dimensoes), e um novo parametro n:

o 2k
-

(3.39)

<
I

w

O parametro n é uma forma de variar a proporcionalidade de S, com v’. Esta
forma funcional simples tem apenas o propédsito de estabelecer comportamentos
da curva de aceleragdo de chama, para uma dependéncia linear de S, com v/, e

facilitar distinguir os efeitos do termo adicional da expansao dos gases.

Na sequéncia, é interessante também substituir p por p, no termo adicional no
lado direito da equacao para facilitar a implementacao em simuladores do
modelo de Zimont (1998), que aceitam a utilizagdo de expressoes de S, definidas
pelo usuario. A soma de velocidades entre parénteses na equagao é diretamente
colocada na expressao a ser considerada para .S,., no simulador. Torna-se também
necessario uma correcao do coeficiente a na equacao [3.40, pois o termo adicional foi

amplificado pela razao de expansao o com a substituicao de p por p,.

Gi)+ G070 = G (A0 ) = pu (S, 4 ) ST ()

Desta forma, para estequiometrias com taxa de expansao o ~ 7, o parametro «
deve ser reduzido do valor unitario para ~ 0, 14, para reter a adicao de velocidades

idealizada. Esta ultima equacao [3.40] carrega a parametrizacao estudada na tese,

26



com dois mecanismos intensificadores da combustao: o efeito de pistonamento
(parametro «), da expansao dos gases propelindo a chama para frente; e o nivel
de turbuléncia local (parametro n), estimado pela escala da flutuagao turbulenta
da velocidade v’. A associacao de cada parametro com seu respectivo efeito
fisico sera estabelecida na secao de resultados, e permitird avaliar a qualidade da

calibracao mais adequada ao problema de aceleracao de chama num canal obstruido.

3.6 Conjunto de equacoes do escoamento médio e

modelo de turbuléncia a duas equacoes, FANS

A seguir sao apresentadas as equacoes do escoamento médio e as modelagens da

combustao pré-misturada e turbuléncia para as simulagoes.

3.6.1 Definicao da média de Favre

d=0+¢", (3.41)

p6 =100+ pd" | (3.42)
- pd

= 3.43

¢ 5 (3.43)

3.6.2 Conservacgao das espécies quimicas e continuidade

Aproximagao classica de Curtiss e Hirschfelder, conforme livro de Poinsot (2005,
na qual as velocidades de difusao qu das espécies quimicas ¢ na direcao j podem ser
aproximadas por uma Lei de Fick em cada fracao méssica Y,. Quando as fracoes
massicas ponderadas pela densidade local sao somadas para calcular a densidade, a

soma de todos os fluxos difusivos resulta zero:

2, pVIY, =0, (3.44)

bem como todos os termos fontes w?:

YWl =0, (3.45)
0 _- 0 ~ — 0 o —
—(Y,) + —(p0,;Y,) =@l — —(p"Y" ) — —( pVTY, A
at(p q)+axj(pvj q) axj(pv] q) axj(p‘/; q)’ (3 6)
w9,
a + 8_%(pvj) =0. (3.47)
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3.6.3 Quantidade de movimento e tensor de tensoes
) ) 075

—(ﬁﬁ) (ﬁﬁ ~l) _ ﬁv” " +m (3.48)
ot 8.73] 7" ax]

Tensor de tensoes 9

Tij = —P0ij = gH Uik 0ij + 2pici; - (349)
Taxa de deformacao angular
1
€ij = 5(%',;' +054) 5 (3:50)
~ ~ 2 =T

pU” [/ 2/LT€ij — gMT Uk,k (527] — g ,Ok 51] . (351)

Admite-se a hipdétese de Boussinesq, de que o tensor de tensoes turbulentas é
proporcional ao tensor de tensoes viscosas, pela razao MTT; onde p,. € a viscosidade
eddy em cada elemento computacional. A viscosidade total é soma da viscosidade

molecular p com a viscosidade turbulenta p,, do modelo de turbuléncia k — e.

3.6.4 Equacao de estado

Y,
p=pRTS,(3%) - (3.52)
3.6.5 Energia
0, . o __ ~ o~y 0 "non a//—
5; (o) + 8—%(,0%60 +Up) = o J(PU el + vip') + 8:cj(qj +; 035) (3.53)

+p X[ Yg (i + Vi) fl]+4.

Definicao da energia total ey, como soma das entalpias de cada espécie excluido

o trabalho da pressao, e acrescida a energia cinética:

1
eo = S (Y1) — £+ 202, (3.54)
p 2
T
he = /T AdT + AhY, . (3.55)
0
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Tensor de tensoes viscosas o;;, igual ao tensor de tensoes exceto pelo gradiente de

pressao:

Sao desprezados efeitos de difusdo de massa por gradiente térmico (efeito Soret), e
difusao térmica por gradiente de concentracao (efeito Dufour):
aT

@) = (b k) o = p Sy (Y, Vi) (3.57)
J

A difusividade térmica turbulenta k, é maior que a difusividade molecular k, pela
mesma razao entre as viscosidades turbulenta e molecular ’%T, obtida com o modelo

de turbuléncia k£ — e.

Restringe-se a producao de energia por unidade de tempo e por volume, a ener-
gia liberada pela combustao, admitindo-se a hipdtese de meios transparentes, nao-
radiativos:

G= =%, ALt (3.58)

3.6.6 Modelo de turbuléncia

o 9. 9. u 0
5 Pk) + G_mj(pvjk> = By, — pe + 8—%[@ + U—k)a% (k)] (3.59)
o o € e 0 Ve, 0
5(06) + a—xj(PUjﬁ) = Cleq P — Cacpp + a—xj[(V + 0—6)8—%(06)] ; (3.60)
Py = —pulv! vij | (3.61)
_ ov!
pe=0ij oz, ’ (3.62)
b k?
Ve =5 Cur s (3.63)

29



C,=0,09, 0,=10,0.=13,Ce=1,44, Cop, =1,92. (3.64)

O livro de Wilcox ((1994) apresenta modificagbes possiveis de Zeman (1990) Sarkar
et al.(1991) para tratar a compressibilidade do modelo k — e. Expandindo-se
o tensor gradiente de velocidade nas suas partes simétrica (taxa de deformagao
angular) e antissimétrica (vorticidade), a taxa de dissipagdo € da energia cinética
turbulenta k£ pode ser decomposta numa parte solenoidal e outra dilatacional,
que sao proporcionais em camadas cisalhantes, mas nao quando a producao de

turbuléncia supera a dissipacao.

Pelo fato de nao haver um consenso sobre quais os fechamentos mais adequados
no caso geral para estas duas componentes; e pela dificuldade adicional de separar
efeitos oriundos destes fechamentos das préprias caracteristicas dos modelos de
combustao analisados, optou-se por utilizar o modelo k& — € padrao nas simulagoes
da tese, com as equacgoes do escoamento compressivel e modelos da combustao
pré-misturada, com a usual ponderacao na densidade para todas as variaveis de

campo.

3.6.7 Variavel de progresso

A combustao pré-misturada é modelada através de uma equacao de transporte para
a variavel de progresso c:

9 9 o o,
E(PC)JF%(P%‘C) —Pﬁ—xj[Da—xj] + W, (3.65)

J

cujo termo fonte w® é fechado de trés diferentes modos, conforme o modelo
estudado: chama coerente de Boger et al.(1998), modelo de Zimont (2000) com a

correlagao de Peters ((1999) e o modelo proposto.

No modelo de chama coerente de Boger et al.(1998)), w® é relacionado & densidade

de superficie X:

we=p(se) T = %%5(1—6), (3.66)
X 0 ~ 0 vV oY € 22
a T o 0D = g (g ) T g Bl mr (3.67)



No modelo de Zimont (2000) com a correlacao de Peters (1999), a equacao da

variavel de progresso com a velocidade de chama turbulenta S..:

0 0 oc ) oc
a(pc> + a_l’j<pvj0) = "Pu ST 8xj + c%j (IO‘DT axj> ) (368>
dada por:
S, =S5, (1+40), (3.69)
L L v'L
= — _T TH2 T
o A(5 +\/(A5) +BSL5. (3.70)

Nos modelos de chama coerente de Boger et al.(1998) e de velocidade de chama
de Peters (1999), a hipétese de incompressibilidade do escoamento, exceto na
zona de reacao quimica, torna desnecessario resolver a equacao de energia para
determinar os campos de pressao e temperatura, ja relacionados pela equacao de

estado; e de espécies, relacionados a temperatura local.

No modelo proposto, a energia cinética nao é desprezada, o que requer a resolucao
conjunta com a equagao da energia total; e é considerado um termo adicional de

expansao dos gases na equacao da variavel de progresso ¢, para tratar a compressi-
bilidade:

0 0 Jc v,
57 (P0) + a—mj(pij) =p a_[D o, J+w —pc P (3.71)
N——

termo adicional

com a parametrizacao dada pelos coeficientes: a do pistonamento pela expansao
dos gases; e n, uma modulacao da velocidade de chama turbulenta pela flutuacao

turbulenta de velocidade v':

53+ 5 750) = (D S0 ) = pu (S, + 0 ) 50 (3T
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3.7 Problema canonico aerodinamico

O cédigo Ansys CFX foi utilizado na simulagoes. Para conferir a adequacao de

suas configuracoes ao problema de escoamento a altas velocidades num canal

com obstaculos, foi realizado um teste com o problema canoénico do escoamento

supersonico sobre degrau; e a solucao conferida com a de Woodward e Colella (1984)).

Woodward e Colella (1984)) simularam as equagoes de Euler do escoamento com

nimero de Mach 3 sobre um degrau, enquanto que o Ansys CFX foi configurado com

as equagoes de Navier-Stokes e modelo de turbuléncia k — €, nas mesmas condigoes

das simulacoes de aceleragao de chama.

Mach Number ANSYS

Plane XY

o B
’Q, g 8, % %,
G,bo %Gg) @,‘% % )bo

L

1,000 (m)
1

0250 0.750

Figura 3.1: Forward Facing Step, contornos do nimero de Mach.
Density ANSYS

Plane XY [kg mA-3] ~ Ri50
Academic

L.

1,000 (m)
1

0250 0.750

Figura 3.2: Forward Facing Step, contornos da densidade.

Uma diferenca em relagao as condigoes de contorno originais permite identificar

a influéncia da viscosidade na solucao. A aresta fronteirica superior foi considerada

como uma parede, ao invés da condigao de simetria utilizada por Woodward e Colella
(1984). Na parte superior esquerda das figuras a hé uma pequena rampa que
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é o inicio de uma camada limite, cortada por uma linha vertical do choque normal
que reduz o nimero de Mach supersonico para subsonico, conforme pode ser visto
na figura 3.1 Consequentemente, a forquilha caracteristica da reflexdo de Mach
foi deslocada para baixo, porém permanecendo aderente a solucao de Woodward e

Colella (1984)).

ANSYS

R15.0
Academic

Pressure
Plane XY [Pal]

L

1.000 (m)
1

0250 0.750

Figura 3.3: Forward Facing Step, contornos da pressao.

Temperature
Plane XY K

ANSYS

R15.0
Academic

X LA e ‘o %,
%, %, S %, %
k% k7 k% "%, %
Q2 2 2 2 2>

L

1.000 (m)
1

0250 0.750

Figura 3.4: Forward Facing Step, contornos da temperatura.

Observam-se nas figuras de a [3.4] todas as caracteristicas das reflexdes de
Mach estao presentes e nitidas nas localizagoes esperadas, indicando que o codigo
computacional é capaz de capturar corretamente os detalhes relativos a reflexao e
difracao de ondas, da localizacao de choques e da rarefacao. A maxima pressao de 11
bar na figura|3.3| e a maxima temperatura de 833 K na figura [3.4] também conferem

com a solucao canonica.
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3.8 Modelagem numérica de um tunel de secao

prismatica com interposicao de obstaculos

Foi simulado o experimento de Ciccarelli et al.(2010), de um tinel fechado em
ambas extremidades, com comprimento total de 3,66 metros, secao quadrada de
lado 7,6 cm, e 48 obstaculos regularmente espacados entre si por uma altura da
secao, esquematizado na figura A razao de bloqueio de drea dos obstaculos é
0,33, pois esta foi a configuragao que havia apresentado as maiores velocidades de

chama.

Obstaculo

Obstaculo ,
~1
Parede
fechada, )s Obstdaculo

\ A~
s Obstaculo , X

Obstaculo

~—_ 2

Obstaculo

ignicao
Figura 3.5: Esquematico do canal com obstéculos

A mistura inflamavel é metano-ar estequiométrica, com fracao massica de
metano Yoy, = 0,05519, a 47 kPa(abs) e 20 Celsius; razao de expansao ~ 7,6 e

velocidade laminar de chama S, de 0,47 m/s.

As simulagoes foram realizadas utilizando o software Ansys CFX versao 14, com
resolucao baseada na densidade, para os modelos de combustao: chama coerente
(ECFM), velocidade de chama turbulenta com a correlagdo de Peters (BVM) e o
modelo proposto nesta tese (BVM).



As paredes do tunel foram configuradas como paredes lisas adiabaticas sem
escorregamento. Por requerimento do programa, as tampas nas extremidades
que fecham o tunel foram configuradas como entrada e saida, porém de forma
que os fluxos de massa em ambas fosse sempre nulo, deste modo, efetivamente
implementando paredes fechadas no tinel. A geometria simulada foi 1/4 da
geometria do canal, aplicando-se duas simetrias de espelhamento, uma vertical e

uma horizontal, para reduzir o tempo de simulagao (ver figura .

Para as simulagoes, 34 pontos de monitoramento espacados a cada 10 cm foram
configurados no eixo longitudinal de propagacao da chama, bastante préximos ao
encontro dos planos de simetria, para computar as velocidades de chama. Apds
as simulagoes, as séries temporais sao processadas para determinar o tempo de

chegada da chama a cada um dos pontos de monitoramento.

O campo inicial para todo o dominio de calculo ¢ inicializado com a variavel
de progresso ¢ = 0 correspondendo a mistura nao queimada. A ignicao é efetuada
por uma pequena esfera, localizada no encontro dos planos de simetria com uma
tampa de extremidade do tinel prismatico. Nesta esfera, é feito ¢ = 1 configurando
uma mistura queimada, sendo isto suficiente para iniciar o termo fonte no primeiro

passo de tempo.

No caso do modelo de chama coerente, o campo também é configurado com
a variavel densidade de superficie de chama ¥ igual a zero. Para a densidade
de chama na esfera de ignicao, o valor ¥ inicial é um parametro nao fixado pelo

modelo de chama coerente, e iniciara uma discussao na secao de resultados.

As simulagoes efetuadas foram:

e Chama coerente (ECFM), densidade de superficie de chama
1,0; 2,0; 2,5; 5,0; 25; 50; 100; 200, em metros quadrados de superficie de

chama por metro ctibico de volume, m?/m?;
e Velocidade de chama turbulenta (BVM), com a correlagao de Peters;
e Modelo proposto, variacao da turbuléncia, n = 4; 8; 16; 32; 64; 128;

e Modelo proposto, variacao do pistonamento, o = 0, 14; 0,105; 0,07; 0,035; e
flutuacao turbulenta n = 16; 32; 64;

As equagoes de transporte e dos modelos de combustao de chama coerente e

velocidade de chama sao resolvidas com precisao de segunda ordem no espago e
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primeira ordem no tempo, com a utilizacao de limitadores de fluxo. A integragao
no tempo ¢é explicita, com passos de tempo adaptativos da ordem de 1F — 5 a

1E — 7 segundos, limitados pela prescricao de nimero de Courant maximo 0,25.

Os passos de tempo sao configurados para possuir de 12 a 16 iteracoes internas,
que sao o intervalo 6timo encontrado para o algoritmo adaptativo atender a erros
relativos maximos limitados a 1E — 2 e erro relativo ponderado (RMS) menor que
1E — 4. Averiguou-se que um maior nimero de itera¢oes nao reduzia a ordem do

erro de modo consistente, podendo até aumenta-lo.

A integragao no tempo utilizando esquema de primeira ordem foi utilizada nas
simulagoes, para evitar oscilacoes do niimero de Courant durante o instante inicial,
quando o gradiente acentuado da variavel de progresso ocasionou erros de ponto
flutuante no modelo de chama coerente. Por uma questao de uniformidade, este
esquema foi utilizado também para as demais simulagoes. Todavia, na finalizagao
deste trabalho, as simulacoes mais representativas tiveram o esquema de integragao
no tempo configurado para 2* ordem: Peters e modelo proposto com a = 0,14 e
n = 16, que sao mais estaveis na ignicao que a chama coerente; e o numero de
pontos de monitoramento ao longo do canal foi aumentado para 239 posigoes na
temperatura e 95 posicoes para pressao, coincidindo sempre as mesmas posigoes

regulares em fase ou quadratura com a localizacao dos obstaculos.

3.9 Discretizacao e verificacao numérica

O experimento de Ciccarelli et al.(2010)) possuia 3,66 metros de tunel prismaético,
montados em seis médulos metalicos. A geometria foi discretizada em trés niveis de

refinamento diferentes:

e discretizacao menos refinada: x1, 256.032 elementos hexaédricos regulares,

com aresta de 2,6 mm,;

e discretizacao base: x2, 512.064 elementos hexaédricos, com aresta 1,3 mm na

dire¢@o z (de propagagao da chama); e 2,6 mm em x e y;

e discretizacao mais refinada: x8, 2.048.256 elementos hexaédricos regulares,

com aresta de 1,3 mm.

O modelo de combustao testado e apresentado nas figuras desta secao, foi o
modelo proposto na tese, com parametros o = 0,105 e n = 32 para variagdo no

refinamento da malha; e a = 0,14 e n = 16 para variagao da ordem de precisao da

66



Figura 3.6: Dominio computacional, malha estruturada com nivel de discretizagao
x2. Planos de simetria identificados nas cores violeta e bege.

integracao no tempo.

A figura apresenta curvas com o tempo necessario para a frente de chama
alcancar uma determinada posi¢ao no canal com obstaculos. Cada curva é relacio-
nada a um nivel de discretizacao da malha, x1, x2 ou x8; e é obtida a partir de um
pos-processamento, que identifica o exato passo de tempo no qual a temperatura
supera 1250 K numa posi¢ao longitudinal no meio do canal. E possivel notar que
estas curvas sao aproximadamente paralelas e suaves, e que os tempos de chegada
da chama crescem monotonicamente com a posicao dentro do canal. As curvas da
figura sao utilizadas para gerar as curvas de aceleracao de chama da figura |3.8]
com velocidade de deslocamento da chama versus posicao no canal. A velocidade de
deslocamento da chama é obtida dividindo-se a distancia percorrida pelo intervalo
de tempo, a cada dois pontos de monitoramento sucessivos na malha computacio-
nal. Por este motivo, mesmo pequenas perturbacoes nas curvas da figura Sao

amplificadas para significativas oscilagoes de velocidades na figura (3.8

Avaliar a convergéncia de malha num fenomeno transiente nao é uma tarefa
simples, pois os gradientes e descontinuidades caracteristicas podem deslocar-se no
dominio computacional; e os parametros transientes podem exibir comportamento
bastante irregular entre dois niveis de discretizacao, decorrente de diferengas
nao-uniformes de fase, como resultado acumulado das diferencas da resolucao

espacial, mesmo em pontos de monitoramento regularmente espacados.
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Figura 3.7: Tempo de chegada da chama a pontos de monitoramento, para trés
niveis de discretizacao espacial.

velocidade de deslocamento da chama [m/s]
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Figura 3.8: Velocidade de deslocamento da chama, para trés niveis de discretizagao
espacial, calculada a partir de diferencas divididas.
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A principio, a figura ¢ uma boa candidata para aplicar a metodologia
preconizada por Celik et al.(2008) e pelo Journal of Fluid Mechanics, baseada na
identificacao de ordem de precisao através da extrapolacao de Richardson. Apesar
de o refinamento de x1 para x2 ser efetuado na direcao longitudinal do canal; e
de x2 para x8 ser nas diregoes perpendiculares, Celik et al.(2008) fornecem uma
formula de ponderacao no volume, na qual independe a localizagao e orientacao do
refinamento, mas sao contadas as divisoes de incrementam a carga computacional

investida na resolugao do problema.

Pelo fato de nao haver uma coordenada geométrica distintiva, uma opgao é
avaliar a diferenca integral entre as trés curvas x1, x2 e x8, seja na figura (3.8
como na |3.7. O problema é que realizando a analise de convergéncia segundo o
procedimento descrito por Celik et al.(2008), ambas as figuras resultam numa
ordem de precisao incoerente com a precisao espacial de 2 ordem, declarada pelo

codigo de simulagao.

Na figura [3.8| é possivel notar regides nas quais a discretizacao menos refinada
x1 fornece resultados mais aderentes a x8, do que o refinamento intermediario
de x2. Estas inversoes de sinais, aproximacoes e afastamentos irregulares sao
caracteristicas dependentes de acimulos de diferencas de fase, e amplificacao de

perturbagoes ao estimar a velocidade por diferencas divididas.

O fato inesperado é que mesmo utilizar a figura [3.7, aparentemente suave e
comportada, no procedimento de Celik et al.(2008]) também resulta numa ordem de
precisao sem significado. Isto pode ser compreendido pela seguinte observacao: as
trés curvas sao monotonicamente crescentes e possuem aproximadamente a mesma
forma assintotica, a diferenga entre elas consistindo numa diferenca de fase, que
nao ¢ uniforme ao longo do eixo da abcissa; para minimizar erros decorrentes da
diferenca de fase, é possivel deslocar uniformemente toda a curva x8 (quadrado
vermelho) para cima, fazendo coincidir o ponto de inicio de x1, x2 e x8. Quando
este deslocamento é realizado, a curva de x8 cruza a curva de x2 na figura |3.9;
ou seja, como se a partir de um dado valor da abcissa préximo a 1,5 m, a malha
menos refinada x1 fornecesse um resultado mais préximo da malha mais refinada,
x8.  Comportamentos semelhantes com cruzamento de curvas também foram
encontrados para outros parametros de convergéncia, tais como perfis de maxima
temperatura e maxima pressao ao longo do canal. Portanto, a diferenca de fase
irregular numa simulacao transiente, e com uma regiao de transicao subsonica

para sonica ou supersonica, torna especialmente problematico verificar a ordem de
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Figura 3.9: Tempo de chegada da chama a pontos de monitoramento, para trés
niveis de discretizagao espacial, com sincronizagao/alinhamento no primeiro ponto.

precisao espacial.

O que pode ser afirmado de modo seguro é que as curvas de x1, x2 e x8 da figura
3.7 apresentam certa consisténcia na forma, ao variar-se o refinamento espacial.
Infelizmente, o conjunto de simulagoes realizadas limita a verificacao a apenas
esta constatacao. Por outro lado, o cédigo utilizado Ansys CFX foi configurado
com precisao espacial de 2% ordem e com um resolvedor do problema de Riemann,
para capturar as descontinuidades nas simulacoes. Possivelmente rendendo uma
verificacao com maior propriedade, num problema fisico com caracteristicas mais

bem definidas e comportamento dinamico mais regular.

Originalmente, o ntmero de malhas a ser considerado era maior, com as
resolucoes x16 e x32, ambas refinamentos de x8 na diregao longitudinal do canal,
tendo respectivamente 16 e 32 vezes mais elementos que o caso x1. Entretanto,
considerada a ineficiéncia de paralelizacao inerente ao tempo de comunicacao
entre processadores em diferentes placas, e limitagoes de disco rigido, o tempo
necessario para completar uma simulacao transiente x16 ¢ da ordem de um ano,
inviabilizando realizar o ntmero expressivo de simulagoes, necessario para carac-
terizar o modelo proposto, bem como realizar testes com variacoes nas condigoes

de contorno e da igni¢ao, com o modelo de chama coerente ou a correlacao de Peters.
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Figura 3.10: Tempo para elevacao da pressao até 1 bar nos pontos de monitoramento,
para 1 e 2* ordem de precisao na integracao no tempo.

Para complementar a andlise, foi realizada uma simulacao com precisao de 2¢
ordem no tempo, mantendo-se a discretizacao espacial da malha x2. Na figura [3.10
encontram-se as curvas de 1% e 2% ordem no tempo, do instante tempo a partir
do qual a pressao de 1 bar passa a ser registrada num ponto de monitoramento.
Corrigida uma diferenga de fase para proporcionar melhor alinhamento, a forma das
duas curvas ¢é bastante aderente, ocorrendo um descolamento na posicao 1,5 m, que
é uma regiao do canal onde foi identificada uma transicao abrupta das velocidades
de deslocamento de chama. Porém, a forma das curvas permanece concordante apos
o descolamento, e nao é esperado que uma variacao na ordem temporal acarrete
mudancas qualitativas nos comportamentos de aceleragao de chama, resultados das

simulagoes.
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Capitulo 4
Resultados e Discussao

Para comparar o modelo proposto com os modelos cléssicos, simulagoes com os
modelos de chama coerente e de velocidade de chama com a correlagao de Peters
foram realizadas no software Ansys CFX. As simulagoes foram rodadas com 34
pontos de monitoramento de temperatura. No pds-processamento, os tempos de
chegada de chama, correspondendo a varidvel de progresso de reacao aproxima-
damente a 50% (7" = 1250K), foram utilizados para computar as velocidades de
chama nas posicoes de cada ponto de monitoramento por diferengas divididas.
Considerado que a diferenciacao numérica tende a amplificar ruidos, especialmente
com os pequenos intervalos de tempo envolvidos; ocasionalmente obteve-se algumas
velocidades negativas ou excessivamente altas, que foram cautelosamente retiradas
da anélise, tendo-se por critério a regularidade da série incluindo/excluindo o ponto
de velocidade em questao. Apds a andlise principal das curvas, foram realizadas
duas simulacoes adicionais, com 239 pontos de monitoramento de temperatura e 95
de pressao; para verificar as caracteristicas da curva de aceleracao de chama com
a correlacao de Peters e com o modelo proposto, para o = 0,14 e n = 16. Este
maior nimero de pontos, 95 e 239, foi disposto na geometria para corresponder
melhor ao espagamento dos obstaculos, capturando sempre na mesma fase relativa

aos obstaculos: a chegada da frente de chama, através da temperatura; e a pressao.

Para cada modelo de combustao, selecionou-se uma simulagao mais representa-
tiva a ser apresentada em varios instantes de tempo, com os contornos das variaveis:
pressao, densidade, temperatura, fracao massica de CH4, energia cinética turbu-
lenta, nimero de Mach e magnitude da velocidade. Estas figuras mais elaboradas
sao designadas por laminas, tendo o propdsito de mostrar a evolucao das frentes
de chama desenvolvidas por cada modelo, nas mesmas escalas de cores. O instante
de tempo identificado em cada captura é variavel, pois o algoritmo de integragao
no tempo possui passo adaptativo, limitado pela prescricao de niimero de Courant

maximo de 0, 25.
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4.1 Modelo de chama coerente

Devido ao niimero apreciavel de simulagoes efetuadas dentro do tempo computaci-
onal disponivel, as resolucoes de malha empregadas sao consideravelmente menos
refinadas quando comparadas as simulagoes de grandes escalas; e nao era esperado
que o modelo de chama coerente desempenhasse bem. O céalculo preciso da taxa de
queima requer uma resolucao muito fina do campo turbulento, e uma malha pouco
refinada com o modelo & — ¢ tende a superestimar a taxa de cisalhamento nas

paredes. O modelo k — w chegou a ser testado, mas nao permitiu efetuar a ignigao.

A densidade inicial de superficie de chama ¥ na esfera de ignicao foi explorada
como um grau de liberdade, para tentar obter a melhor aderéncia a curva de
aceleracao de chama experimental de Ciccarelli et al.(2010). Na referéncia de
Driscoll (2008) valores experimentais para vérias chamas foram compilados, com
densidade de superficie ¥ no intervalo 0,12 — 0,60 [mm™!'] ou 100 — 600 [m?/m3].
Como as velocidades de chama obtidas com a chama coerente foram acima de
1300 m/s desde os instantes iniciais, o valor tentativo inicial de 400 m?/m? foi
reduzido gradualmente até que a ignigao nao fosse mais possivel. O valor mais baixo
encontrado que ainda era capaz de ignitar a mistura foi 2,5 m?/m?, mas continuou
a resultar em velocidades de chama muito elevadas desde os primeiros passos de
tempo. As simulagoes de chama coerente com valores iniciais baixos de densidade
de superficie de chama: ¥ = 2,5 m?/m?, ¥ = 5,0 m?/m? apresentaram formagao de

onda de choque no inicio do tinel, imediatamente apds a ignicao, como na figura 4.1

Devido a tensao de cisalhamento nao ser calculada corretamente, o termo de
producao de superficie de chama é amplificado nas paredes; fazendo com que a chama
avance nelas em velocidade superior a por¢ao da chama que segue atrasada pelo meio
do canal, vista em perspectiva na figura[4.2]e em corte na[f.3] A chama nas paredes
lanca lobulos laterais que engolfam o meio do tinel, desenhando uma concavidade.
Os pontos de monitoramento sao dispostos sobre a linha de simetria do tiunel; tal
que a concavidade anomala é capaz de fazer com que pontos de monitoramento mais
avancgados sejam acionados pelas bordas da chama na parede, antes da chama no
espaco central entre obstaculos, resultando em velocidades negativas. As curvas de
aceleracao da chama coerente tiveram comportamento erratico e velocidades fora
da escala esperada. Nao possuindo o significado adequado, nao foram dispostas
para comparacao com os demais modelos. A utilizacao de uma funcgao de parede de
Poinsot et al.(1993); ou termo de destruicao de superficie de Bruneaux et al.(1997)
poderia amenizar a aderéncia da chama a parede, mas o problema fundamental

permanece que o termo fonte governante é dependente de €/k.
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Indicador de Choque

H 1.000e+000

7.500e-001

5.000e-001

2.500e-001

0.000e+000

0.100 (m)

Figura 4.1: Isosuperficie de indicador de choque unitério do modelo de chama coe-

rente com densidade inicial de superficie de chama Y = 2,5 m?/m3. A superficie do
choque é quase planar.

Tempo = 0.000505065 [ s ]

0 0.050 0.100 (m)

Figura 4.2: Isosuperficie de temperatura 1250 K do modelo de chama coerente

com densidade inicial de superficie de chama 3 = 2,5 m?/m3. A superficie exibe
reentrancias, com os bordos laterais aderindo a parede do tinel.
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Tempo = 0.000328117 [s ]
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.
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Tempo =0.000377612[s]

Figura 4.3: Contornos de pressao da simulagao usando o modelo de chama coerente
de Boger et al.(1998)). A superficie destacada possui temperatura igual a 1250K,
ligeiramente superior a 50% de progresso da reagao.
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Na lamina de pressdo, figura [£.4] pode ser visto que hd um gradiente bastante
pronunciado desde os instantes iniciais, configurando uma onda de choque estavel
através da passagem de obstaculos. Na lamina de densidade da mesma figura, sao
mostradas regices de compressao de gas imediatamente atras da onda de choque;
nas quais podem ser notadas reentrancias, que também ocorrem nas laminas de
temperatura e fracao massica de metano, figura [4.5| Estas reentrancias sao reflexo
da chama aderida a parede e das concavidades vistas na figura A extensao
reduzida da regiao de meios-tons indica que a combustao completa-se rapidamente
apos a passagem da chama, com as imagens predominantemente tingidas pelos

extremos em vermelho e azul.

Na lamina da energia cinética turbulenta, figura [4.5] as regides de alta tur-
buléncia correspondem a vortices na esteira da chama. A frente chama sonica
nao perturba o escoamento a montante, e seu rastro a jusante ocorre na forma
de vértices nas bordas dos obstdaculos. A distancias maiores da frente de chama,
os vortices coalescem em regides permeadas pela energia cinética turbulenta. Nas
laminas do ntmero de Mach e da magnitude da velocidade, figura [£.6] pode ser
confirmada a extensao da regiao sonica, acoplada ao choque da lamina de pressao.
Na extensao ja percorrida pela chama, podem ser vistos padroes de interferéncia
resultantes da difracao de ondas através dos obstdculos. Pertinente notar que as
regioes de maior velocidade estao acopladas a parte traseira da frente de chama,
a uma distancia de alguns obstdculos da coalescéncia da esteira dos vértices

turbulentos.
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Figura 4.4: Contornos de pressao e densidade; modelo de chama coerente (ECFM),
com densidade inicial de superficie de chama % = 2,5 m?/m?.
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4.2 Modelo de velocidade de chama com a cor-

relacao de Peters

Os resultados do modelo de velocidade de chama turbulenta com a correlacao de
Peters foram melhores, inclusive o formato da superficie de chama na figura [4.7]
Na figura a curva com 33 pontos corresponde a uma forma filtrada e assintética
(aproximada) da curva com 219 pontos. O comportamento de ambas reflete um
aumento de velocidade linear com a distancia percorrida, muito superior ao da curva
experimental; e uma oscilagao de velocidade montada sobre a rampa de aceleragao.
Na posicao 1 m, a velocidade de deslocamento da chama é bastante proxima de
1000 m/s, quando as curvas resultantes da correlagdo de Peters se estabilizam num
patamar superior. A curva com 219 pontos tem a forma serrilhada, bastante regular
nas oscilagoes de velocidade, pois as velocidades plotadas sao capturadas na mesma
fase e mesma posicao relativa entre a frente de chama e o obstdculo da camara em

questao. Na posicao 2,4 m, as curvas obtidas de simulacao numérica e experimental
de Ciccarelli et al.(2010) finalmente aderem.

Tempo =0.00342868 [ s ]

0 0.050 0.100 (m)
0.025 0.075

Figura 4.7: Isosuperficie de temperatura 1250 K do modelo de velocidade de chama
turbulenta com correlacao de Peters. As reentrancias curvas indicam vorticidade
na passagem pelos obstaculos. Porgoes vazadas da superficie indicam tangeéncia a
parede.

A figura mostra o perfil de chama da simulacao com a correlagao de Peters.
A razao de aspecto da chama parece confirmar a encontrada na figura dos
experimentos de Johansen e Ciccarelli (2009), e Ciccarelli et al.(2010), porém o

campo de escoamento é permeado desde os instantes iniciais por niveis de pressao
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elevados, o que condiz com as velocidades de chama superestimadas na rampa da

figura

1600
-e-Peters (33 pontos)

1400 ——Peters (219 pontos)

1200 -B-Experimento
1000
800
600

400

velocidade de deslocamento [m/s]

200

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5

posigdo da chama [m]

Figura 4.8: Curvas de aceleracao de chama: correlagao de Peters (1999) e experi-
mento de Ciccarelli et al.(2010).

Nas laminas de pressao e densidade, figura [£.10] a pressdo estdtica supera
1,5 barg um pouco antes do quinto obstaculo; nos contornos da densidade, pode
ser visto que esta elevacao de pressao decorre da compressao do gés contra o
quinto obstaculo. A partir deste instante, esta pressao mais elevada destacada
em vermelho, comeca a se propagar em ambos os sentidos no canal. A densidade
nos gases nao-queimados apresenta elevagao imediatamente antes da passagem da
chama, e uma rarefacao apds. Nas laminas de temperatura e fracao massica de
metano, figura [£.11] a forma arredondada da frente de chama ¢ evidenciada, com o
respectivo consumo de combustivel e elevagao de temperatura. Em alguns instantes
capturados, também é possivel identificar a formacao de vértices simétricos nas
bordas dos obstaculos. Nesta mesma figura também ¢é possivel conferir, que um
pouco antes da chama alcancar o quinto obstaculo, regides de elevada energia
cinética aumentam de tamanho e iniciam coalescéncia. Nas laminas do nimero
de Mach e da magnitude da velocidade, ocorre um crescimento da regiao de alta
velocidade, que se segmenta a cada passagem da chama através dos obstaculos.
O segmento destacado da chama e deixado para tras é rapidamente amortecido a

niveis mais baixos de velocidade.

Na lamina com nimero de Mach, figura o regime sonico é estabelecido
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Figura 4.9: Contornos de pressao da simulagao usando o modelo de velocidade de
chama turbulenta com a correlagao de Peters (1999). A superficie destacada possui
temperatura igual a 1250K, ligeiramente superior a 50% de progresso da reacao.

bastante cedo, imediatamente apds a passagem da frente de chama pelo quarto
obstdculo. O reflexo aparece na lamina de pressio e densidade, figura[4.10] Entre o
inicio da queima e a combustao concluida, nota-se uma aproximagao e afastamento
destas demarcagoes (bordas vermelho e azul), que é ritmada com a passagem

através dos obstdculos, nas laminas de temperatura e fracao méssica, na figura[L.11]
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Figura 4.10: Contornos de pressao e densidade; modelo de velocidade de chama

turbulenta com correlagao de Peters.
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Figura 4.11: Contornos de temperatura, fracao méssica de metano e energia cinética
turbulenta; modelo de velocidade de chama turbulenta com correlacao de Peters.
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Figura 4.12: Contornos de nimero de Mach e magnitude da velocidade; modelo de
velocidade de chama turbulenta com correlacao de Peters.

85



4.3 Modelo proposto

Na figura [£.13] o pardmetro n controla a proporcionalidade entre a velocidade de
chama turbulenta e a componente turbulenta da velocidade v’, estimada através
da energia cinética turbulenta. O comportamento das curvas é regular, no sentido
de que a diminuicao de n ird aumentar as velocidades de deslocamento de chama
desenvolvidas nas curvas de aceleracao. Entretanto, para n = 4, ocorre uma grande
oscilacao no intervalo 1,5 a 2,5 m; apos, esta curva estabiliza-se com o mesmo
comportamento assintético das demais curvas, sugerindo que o estabelecimento de

velocidades mais altas nao ¢ ditado pelo parametro n.

A concordancia dos picos e valores para diferentes valores de n é indicativo de
certa concordancia de fase entre as simulagoes, e portanto da regularidade das cur-
vas de aceleracao de chama. A figura permite observar dois pontos principais:
a existéncia de uma banda de oscila¢ao de velocidade, entre 600 e 900 m/s, de um
comportamento estavel e recorrente no escoamento, o qual nao permite a chama
acelerar mais; e o inicio da oscilacao de velocidade no patamar intermediario, suge-

rindo que seja uma zona de transi¢ao de velocidades baixas para altas.
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Figura 4.13: Curvas de aceleragao de chama: influéncia da variacao do parametro n
e pistonamento fixo a = 0; e experimento de Ciccarelli et al.(2010)).

Na figura [4.14] é possivel verificar a razdo de aspecto do preenchimento dos
compartimentos do canal, pelas abas laterais das chamas. Este preenchimento é

tanto maior, quanto maior o nivel de turbuléncia, associado ao menor valor do
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parametro n. Na figura a frente de chama do modelo proposto exibe o mesmo

aspecto e proporgoes da correlagao de Peters, figura[4.7 e experimental de Johansen

e Ciccarelli (2009), ﬁgura

Pressao

EEaES 2= a=0 (paratodosn)

n=4

n=28
Tempo =0.0165775[s ]

n=16
Tempo =0.0197388 [ s ]

n=32
Tempo =0.0230237 [ s]

n=64
Tempo: = 0.025758 [ s ]

Tempo =0.0282145[s ]

Figura 4.14: Contornos de pressao e comparacgao das razoes de aspecto das frentes
de chama: influéncia da variagdo do parametro n (pistonamento o = 0). A su-
perficie destacada possui temperatura igual a 1250K, ligeiramente superior a 50%
de progresso da reacao. Igni¢ao ocorrida na parede fechada a direita da figura.

A aplicacao do parametro a = 0,035, na figura faz com que as curvas
de aceleracao de chama com n = 16, 32 e 64 se aproximem da curva experimental
na rampa, diferindo por nao mais que 100 m/s neste intervalo, as oscilagoes ca-
racteristicas aparecem apos a transicao entre 1,7 e 2,2 m, com o valor maximo de

velocidade de 800 m/s, bastante préximo a curva experimental.
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Figura 4.15: Isosuperficie de temperatura 1250 K do modelo proposto de velocidade
de chama turbulenta, com o = 0,14 e n = 16. As reentrancias curvas indicam
vorticidade na passagem pelos obstaculos. Porgoes vazadas da superficie indicam
tangéncia a parede.
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Figura 4.16: Curvas de aceleragao de chama: influéncia da variacao do parametro n
e pistonamento fixo a = 0,035; e experimento de Ciccarelli et al.(2010)).

Na figura[d.I7 para o = 0,07, as curvas de aceleragao se elevam por sobre a curva

experimental na rampa, do inicio do canal até 1,7m, mas se aproximando bastante

da curva experimental deste ponto em diante.
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Figura 4.17: Curvas de aceleragao de chama: influéncia da variacao do parametro n
e pistonamento fixo a = 0,07; e experimento de Ciccarelli et al.(2010).

Na figura para a = 0,105, as curvas de aceleracao possuem diferenca
acentuada sobre a curva experimental na rampa. A curva n = 16 exibe uma grande
oscilacao de velocidade em torno de 1,7 m, e separa-se das curvas com n = 32 e 64.
A curva n = 16, estabelece um patamar superior, mais estavel e pouca oscilacao
de velocidade, destacando o efeito do parametro a. Os comportamentos das curvas
de aceleracao mostradas, com aparentes platos e oscilagoes, apresentam semelhanca

com os padroes das curvas nos experimentos de Kuznetsov et al.(2002)), na figura .

Na figura [£.19] com a = 0, 14, os valores de n = 16, 32 €64 originam curvas de
aceleragao acima da curva experimental, com um distinto patamar acima desta.
Nesta figura fica claro que o parametro « determina a transicao entre a regiao de
velocidades 800 a 900 m/s para acima de 1000 m/s Para n = 32 e 64, ha uma
grande oscilagao de velocidade, nao notada para n = 16. Na realidade, existe uma
oscilacao de mesma amplitude para n = 16, mas que nao foi capturada pelos 33

pontos de monitoramento.

Na figura seguinte |4.20, na mesma simulagao com o = 0,14 e n = 16, com 229
pontos de monitoramento de temperatura, é possivel perceber que o pico esperado
realmente ocorre, e também uma série de pequenas oscilagoes de maior frequéncia,
montada sobre a série com menos pontos de monitoramento. As oscilagoes de velo-
cidade intensificam-se a partir de 0,7 até 1,5 m, quando esta simulacao estabelece

seu patamar de velocidade superior. O relativo bom alinhamento e concordancia
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das séries, com 33 e 229 pontos, apenas reitera a confianca no comportamento as-
sint6tico das curvas com menos pontos de monitoramento, das figuras [4.16]

AI7 [ 18 e [AI9
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Figura 4.18: Curvas de aceleragao de chama: influéncia da variacao do parametro n
e pistonamento fixo a = 0, 105; e experimento de Ciccarelli et al.(2010)).
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Figura 4.19: Curvas de aceleragao de chama: influéncia da variacao do parametro n
e pistonamento fixo o = 0, 14; e experimento de Ciccarelli et al.(2010).
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Figura 4.20: Curvas de aceleragao de chama, para o = 0,14 e n = 16, para dois
conjuntos de pontos de monitoramento; e experimento de Ciccarelli et al.(2010).

As duas configuracoes de parametros que mais se aproximaram das curvas
de velocidade experimentais de Ciccarelli et al.(2010) foram o = 0,14 e n = 16;
e o = 0,105 e n = 32, na forma aproximada de um envelope superior e outro

inferior para as velocidades computadas a partir das imagens Schlieren na figura[2.6|

Na figura o modelo proposto é simulado com parametros a = 0,14 e
n = 16; conforme o tempo avanca, é possivel ver as mudancas no formato da chama
através da passagem de obstaculos, da direita para a esquerda, com a compressao
dos gases nao-queimados a frente da chama; ao fundo, o nivel de pressao aumenta
gradualmente; na esteira deixada para tras, podem ser vistos pares de vortices se

formando e desprendendo das bordas dos obstaculos.

Na figura sao acrescidas trés camadas cisalhantes ao conteudo da figura
4.21} na qual é possivel notar o gas nao-queimado sendo empurrado para a esquerda,
ocasionando o cisalhamento de foliacoes e o aparecimento de pequenos vértices a
montante da chama e junto aos obstaculos; a jusante da chama, a separacao de

escoamento € intensa, e as camadas cisalhantes desprendem-se em vortices bem

definidos.
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Figura 4.21: Contornos de pressao da simulacao usando o modelo proposto, pisto-
namento o = 0, 14 e turbuléncia n = 16. A superficie destacada possui temperatura
igual a 1250K, ligeiramente superior a 50% de progresso da reacao.
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Figura 4.22: Contornos de pressao da simulagao usando o modelo proposto, pistona-
mento o = 0, 14 e turbuléncia n = 16. Trés superficies de vorticidade constante (, =
700, 2100 e 6300 s~!, foram adicionadas & figura para mostrar cisalhamento e
estruturas vorticais no escoamento.
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Na figura as posicoes de trés dos 95 pontos de monitoramento de pressao
coincidiram com os pontos do experimento de Ciccarelli et al. ., com 0s Mesmos
3,66 m de canal. Desta forma, as curvas para P1, P3 e P4 foram aproximadamente
digitalizadas a partir da figura original

60 --P1.Experimento

--P3.Experimento
50  -e-P4.Experimento

— 0 =0,14; n=16 .P1

— a=0,14; n=16 .P
® 40 0,14; n=16 .P3
8 — 0 =0,14; n=16 .P4
o
UT
v
¢ 30
o

20

10

0

0.038 0.0381 0.0382 0.0383 0.0384 0.0385

Tempo [s]

Figura 4.23: Curvas de pressao no tempo, para trés pontos de medicao no experi-
mento de experimento de Ciccarelli et al.(2010). Linhas continuas foram levantadas
da simulag¢ao do modelo com a = 0,14 e n = 16; linhas com marcadores sao digita-
lizadas das curvas obtidas experimentalmente.
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Figura 4.24: Curvas de pressao no tempo, para quatro sensores localizados ao final
do tunel, reproduzido de Ciccarelli et al.(2010).

94



No pés-processamento, as fases das curvas experimentais e simuladas foram
alinhadas, para verificar a aderéncia. Na figura [£.23], as séries de pressoes obtidas
no experimento sao linhas com marcadores, enquanto que as da simulacao a = 0, 14
e n = 16 sao linhas lisas. O eixo a esquerda é graduado em barg, e para a correta
leitura da elevacao de pressao, deve-se subtrair o valor basal da pressao de cada
ponto de monitoramento, por exemplo: para as curvas de P3, os valores reais da

pressao no tempo sao os valores lidos no eixo a esquerda, subtraidos de 22 barg.

Na figura as curvas simuladas sao mais suaves e acompanham de forma
aproximada as duas maiores elevacoes de pressao em cada série experimental,
mas errando as diferencas de fase para as elevagoes subsequentes. Os picos mais
elevados de pressao das séries temporais experimentais de 20 barg nao foram de
fato capturados. Entretanto, a localizacao espacial destes picos e suas amplitudes
podem ter acuracia melhorada se uma malha mais refinada for utilizada, o que
permitiria resolver gradientes mais acentuados e também uma localizagao mais
exata das descontinuidades de pressao; como choques, reflexdes de ondas e suas

interferéncias construtivas.
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Figura 4.27: Contornos de nimero de Mach e magnitude da velocidade; modelo
proposto de velocidade de chama turbulenta, com a = 0,14 e n = 16.
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Nas laminas de pressao e densidade, figura a pressao eleva-se acima de
1,5 barg antes do nono obstaculo; nos instantes seguintes, esta pressao elevada
pode ser vista se propagando para os dois sentidos dentro do canal; na regiao de
densidade rarefeita, é possivel identificar desprendimento de vértices nas bordas de

obstaculos.

Nas laminas de temperatura, fragao méassica de CH4, figura [4.26| o avanco da
chama segue contornos bastante semelhantes ao da lamina correspondente com
a correlacao de Peters, figura [4.11; mas a distancia entre o inicio da queima e
a combustao completa é nitidamente maior, identificada pela maior presenca de
meios-tons nos campos de temperatura e fracao massica de CH4. Na lamina de
energia cinética turbulenta, figura [£.26 percebe-se que os niveis de turbuléncia sao
mais concentrados perto das paredes e muito menos intensos que os resultantes da
correlagcao de Peters, na figura [4.11; este padrao também ¢é diferente do modelo de
chama coerente na figura [£.5] na qual a energia cinética turbulenta concentra-se em

vortices bastante intensos.

Nas laminas do numero de Mach e magnitude da velocidade, figura as
regioes de alta velocidade encontram-se atras da chama; crescendo, segmentando-se
na passagem de obstaculos, e sofrendo amortecimento, como na lamina correspon-
dente da correlagao de Peters, figura [£.12] porém com gradientes mais suaves de
velocidade. O estabelecimento do regime sonico pode ser identificado entre o oitavo

e o nono obstaculo, com o nimero de Mach unitario.
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4.4 Comparacao dos modelos simulados

Na figura estao dispostos contornos de fracao massica de metano e da energia
cinética turbulenta, dos modelos de chama coerente, velocidade de chama com a
correlacao de Peters e do modelo proposto. Estas duas varidveis sao particular-
mente convenientes para diferenciar os comportamentos dos trés modelos. A fracao
massica delimita o progresso da chama, enquanto que a energia cinética turbulenta

fornece um retrato do campo turbulento.

Nesta figura [£.28] o modelo de chama coerente produziu um choque acompa-
nhado de uma frente de chama anomala aderida a parede, e uma fileira de pares
de vértices na figura , topo). A correlagao de Peters produziu uma frente de
chama de aspecto compativel com o experimento de Johansen e Ciccarelli (2009,
2010), porém acompanhada de uma esteira turbulenta bastante intensa a montante
e a jusante da chama (4.28) ao meio). O modelo proposto também produziu
uma frente de chama com a forma esperada, porém com baixa intensidade de
turbuléncia no campo de escoamento; concentrando-se a energia cinética turbulenta
no cisalhamento dos gases com a parede , abaixo).

Apesar de o modelo de chama coerente nao ter o resultado fisicamente correto
com relacao a aderéncia da chama a parede, o choque formado e o escoamento apos
a passagem da chama aparentam ser um comportamento plausivel para o regime
detonado. De fato, quando a frente de chama se propaga por compressao mecanica
e nao através da difusao de calor e espécies, nao é esperado que a turbuléncia, em

especial das grandes escalas, tenha papel preponderante na detonagao.

Pela associagao dos resultados relacionados, a esteira turbulenta gerada pela
correlacao de Peters é a responséavel pelo excesso de velocidade na rampa da curva
de acelera¢ao de chama, na figura 1.8, A presenca desta esteira atua como um
mecanismo for¢cado sobre a chama, que nao experimenta uma transicao irregular
de velocidades abaixo de 600 m/s para acima de 900 m/s, conforme observado na
figura do experimento m (repetida da ﬁg, mas apenas uma saturacao neste
limite superior, logo na posicao 1 m. Portanto, apesar da correlacao de Peters
reproduzir o patamar superior de velocidade, o mecanismo de aceleracao na rampa

nao aparenta ser o verdadeiro.
O modelo proposto, com parametros a = 0,14 e n = 16 na figura também

excedeu a curva experimental assintética na rampa e no patamar superior. Entre-

tanto, se consideradas as grandes oscilagoes de velocidade na figura [4.29, inferidas
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a correlacao de Peters ; (abaixo) o modelo proposto, com a = 0,14 e n = 16.
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Figura 4.29: Velocidades de deslocamento de chama versus distancia percorrida,
com razao de bloqueio de drea (BR) 0,33, Ciccarelli et al.(2010). A curva verde
mostra as oscilacoes da velocidade, inferida através de fotografia de alta velocidade.

através de fotografia Schlieren de alta velocidade, a simulacao com o modelo
proposto aproxima-se do limite superior de velocidades computadas a partir do
experimento. Além disto, pelas observagoes anteriores sobre a chama coerente; a ob-
tencao de altas velocidades de deslocamento de chama sem necessitar de uma esteira
turbulenta intensa, na figura[4.28] é um indicativo de que talvez seja possivel utilizar

o modelo proposto para simular a aceleragao de chama até quase o regime detonado.

Na figura sao exibidas trés curvas, contendo as maximas pressoes atingidas
ao longo do canal, para trés simulacoes: com a correlagao de Peters, e para o
modelo proposto com @ =0,14 e n = 16; e « = 0,105 e n = 32. A curva de Peters
eleva-se acentuadamente a partir de 0,6 m e apresenta oscilagoes bastante regulares,
enquanto as outras duas demoram a estabelecer elevagoes, com a = 0,14 e n = 16
alcancando patamar mais elevado que a = 0,105 e n = 32. Este comportamento

das pressoes maximas confere bem as respectivas curvas de velocidade nas figuras

[4.8 de Peters, £.20/de v = 0,14 e n = 16; e [f.18]de v = 0,105 e n = 32.

A regularidade das oscilagoes, da curva de pressao maxima com a correlacao
de Peters, é mais uma caracteristica que pode ser associada a distribuicao densa

de energia cinética densa na esteira turbulenta atras da chama, que se mantém

102



16

L | o e
e ;O'V"¢‘0"~v‘0""'v et

posi¢cdo [m]

Figura 4.30: Pressoes maximas registradas nos pontos de monitoramento, para trées
modelos de velocidade de chama: correlacao de Peters (1999); a = 0,14 e n = 16; e
a=0,105en = 32.

bastante uniforme ao longo do canal, conforme pode ser visto na lamina [4.11]

Sendo as simulagoes transientes, efetuou-se a gravacao de todo o campo de
escoamento a cada 100 passos de tempo. Os arquivos foram utilizados para compor
os instantes iniciais mostrados nas laminas apresentadas; mas também permitiram
levantar informagoes globais do campo completo do escoamento, como valores
extremos de pressao, velocidade e nimero de Mach, dispostos na tabela Os
valores encontrados sao bastante distintos das séries de dados levantadas apenas
com os pontos de monitoramento, pois reportam a existéncia em algum lugar do

canal obstruido, de pressoes e velocidades muito elevadas.

Na simulagdo de chama coerente (ECFM), o valor de 47,5 barg é compativel
com a propagacao da onda de choque observada na figura 4.1} Para a correlagao
de Peters, o valor de 18 barg na tabela pode parecer inesperadamente baixo,
considerando-se a figura [4.30, com histérico de pressoes mais elevado que as
simulacoes do modelo proposto. Todavia, se considerada a constancia da esteira
turbulenta associada a correlagao de Peters; este valor de 18 barg é mais um
indicativo de que a energia cinética turbulenta, concentrada atras da frente de
chama, atua como um termo forcante e possivelmente também um atenuador para
outros mecanismos de elevacao de pressao; por exemplo, uniformizando as fases

de ondas de pressao ao longo do canal, e assim impedindo interferéncias construtivas.
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Tabela 4.1: Valores extremos de pressao, velocidade e nimero de Mach, para si-
mulacoes selecionadas

Pressao Velocidade Mach

[barg] [m/s] -
a=0,140, n = 16 49 -874 a 1240 1.86
a=0,105, n = 32 38 -792 a 1273 1.87
Peters 18 -700 a 1320 1.88
ECFM ¥ =2.5 47.5 -960 a 1310 1.87

Nas simulacoes com o modelo proposto, com o« = 0,14 e n = 16, e a = 0,105 e
n = 32, os elevados valores de pressao podem ser resultado de alguma interferéncia
construtiva préxima aos cantos entre as paredes. A diferenca do valor de 49 barg
na tabela [£.] para a relativa suavidade de curvas de pressdao na figura [£.23] de
a = 0,14 e n = 16; pode ser explicada pelo fato de os pontos de monitoramento
se encontrarem na altura da linha de simetria do canal, longe dos encontros entre

paredes perpendiculares.

Na tabela [£.1 os valores dos nimeros de Mach e das mdximas velocidades
sao bastante préximos entre si, o que confere alguma credibilidade as pressoes
maximas reportadas. Entretanto, devido ao seu limitado detalhe, a tabela serve
mais como um ponto de atencao e verificagao das simulagoes. Para uma conferéncia
mais precisa, requer-se uma analise mais ampla dos arquivos dos passos de tempo
gravados, para localizar os pontos e instantes de tempo que originaram estes valores

extremos.
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Capitulo 5

Conclusoes e Sugestoes

5.1 Conclusoes

Tendo em vista a aparente aplicabilidade do modelo de velocidade de chama
turbulenta, e na tentativa de considerar a expansao dos gases queimados, o presente
trabalho postulou um termo adicional, cuja forma foi obtida a partir de equacoes
fundamentais. Este termo foi modelado através de uma parametrizacao simples
para a velocidade de chama, e o modelo resultante proposto foi simulado num
experimento de referéncia, tendo sido identificados os efeitos da variacao de seus
parametros: «, para pistonamento por expansao de gases queimados; e n para

turbuléncia.

Foram apresentados resultados das simulacoes com os modelos de chama
coerente, velocidade de chama turbulenta com a correlacao de Peters, e com o
modelo proposto. No modelo de chama coerente, ajustar a densidade inicial de
superficie de chama para valores bastante baixos nao impediu a formacao de
uma onda de choque ficticia, logo no inicio da simulagao. Valores iniciais altos
desta densidade de superficie apenas adiantaram a ocorréncia deste choque, tra-

zendo ainda problemas de estabilidade numérica relacionados ao nimero de Courant.

A simulacao com a correlacao de Peters apresentou um formato de chama mais
préoximo do real, aderindo ao patamar superior de velocidade do experimento;
porém com velocidades iniciais muito acima durante a fase de aceleracao linear
com a distancia percorrida. Este comportamento de altas velocidades iniciais
parece ter relacao com uma intensa esteira turbulenta acoplada a frente de chama,

estendendo-se a montante a jusante desta.

O modelo proposto foi simulado para variacoes em seus dois parametros, a e
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n, de forma a discriminar os efeitos de cada um. As variagbes de a e n foram
relacionadas a seus efeitos nas curvas de aceleracao, e a razao de aspecto das
chamas simuladas. As duas configuragoes de parametros que mais se aproximaram
das curvas de velocidade experimentais de Ciccarelli et al.(2010) foram o = 0,14
en = 16; e « = 0,105 e n = 32, na forma aproximada de um envelope superior e

outro inferior para as velocidades computadas a partir das imagens Schlieren.

A curva de aceleragao do modelo proposto, com a = 0,14 e n = 16, aproximou-
se dos valores mais altos das oscilagoes de velocidade, computadas através das
imagens Schlieren; e as curvas de elevagao da pressao no tempo, ajustadas as suas
fases, tiveram aderéncia com as séries temporais de trés sensores no experimento de
Ciccarelli et al.(2010). Apesar de nao terem sido capturados os picos com os valores
maximos registrados nos sensores, é razoavel esperar que esta caracteristica possa
ser melhorada através do refinamento de malha, com maior acuracia na localizagao

de gradientes de pressao.

A correlacao de Peters resultou em pressoes maximas mais elevadas e regulares
que o modelo proposto nas séries temporais dos pontos de monitoramento da
simulagdo (~ 14 barg), mas nao apontou valores extremos muito maiores no
restante do campo de escoamento. Em contraste, o modelo proposto detectou
valores extremos elevados: para o = 0,14 e n = 16 (49 barg); e para a = 0,105 e
n = 32 (38 barg), substancialmente maiores que a obtida com a correlacao de Peters
(18 barg). Assumindo-se que o cdédigo é consistente, e que as simulagoes foram
executadas de forma adequada, estas indicagoes sugerem que a esteira turbulenta
associada a correlacao de Peters esteja de alguma forma amortecendo as ondas de
pressao, evitando suas reflexdes e interferéncias construtivas; que sao a forma mais

provavel de se obter pressoes proximas a 50 barg.

Na presente tese, o termo adicional postulado foi relacionado a expansao dos
gases queimados, e foram mostradas as caracterisicas do campo de escoamento de-
correntes de sua utilizacao. Este é um passo significante para reverter a hipétese de
incompressibilidade nos modelos classicos da combustao pré-misturada, e alcancar

maior acuracia da simulacao em problemas de aceleracao de chama.
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5.2 Sugestoes para Trabalhos Futuros

A simulagao com o modelo de velocidade de chama turbulenta é um modelo
propagativo simples e robusto, que nao possui exacerbada dependéncia com o
refinamento de malha proximo as paredes, constituindo um candidato razodvel
para simulacoes de deflagracoes e detonagoes de hidrogénio em grandes escalas
geométricas, objetos dos cenarios acidentais estudados na andlise de seguranca de
centrais nucleares. Nesta linha, o desenvolvimento do modelo proposto, pode ser

continuado de diferentes formas.

Por exemplo, simulando-se o mesmo experimento de Johansen e Ciccarelli (2009,
2010), porém com razoes de bloqueio de drea BR 0,50 e 0,67, para verificar se existe
uma tendéncia diferente das curvas experimentais, que nao possa ser acomodada

dentro da parametrizacao com a e n.

Uma vez que a equacao prototipo é uma forma propagativa simples de advecgao
nao-homogeénea, a influéncia do mecanismo quimico € limitada a razao de expansao;
e esta deve ser explorada simulando-se os experimentos de Kuznetsov et al.(2002),
também em geometria do tipo tunel obstruido por obstaculos. Agora porém, com
o interesse em estender o novo modelo para diferentes proporcoes de combustivel e

oxidante.

Se estiver dominado o problema de diferentes estequiometrias, pode-se entao
proceder a implementagao do modelo proposto com a fracao de mistura, para
construir um modelo de combustao parcialmente misturada, e tratar de problemas
como o experimento mc043 de Kotchourko (2005)), também em tinel obstruido,
mas com duas composicoes inflamaveis separadas por uma membrana de interface.
Apesar de nao haver realmente uma grande mistura entre as duas composicoes,
devido a réapida passagem da chama, é importante ser capaz de tratar um problema
que apresentou uma grande dispersao de resultados entre diferentes codigos de

simulagao.

Outro estudo possivel seria estender o modelo proposto para geometria menos
confinadas, como por exemplo a explosao de um hemisfério de géas inflaméavel,
conforme o artigo de Molkov et al.(2007). Eventualmente encontrando valores
de coeficientes a e n validos para tuneis obstruidos e também geometrias mais
abertas, ou fungoes de ajuste destes coeficientes, visando aderéncia/estimativas

conservadoras para aplicacao em cendrios acidentais de larga escala.
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Da forma como o termo adicional foi deduzido para a combustao pré-misturada,
este também seria aplicavel como termo adicional nas equagoes dos modelos de
taxa de mistura (Eddy Break Up, Bray-Moss-Libby e chama coerente). A depender
da forma de fechamento para a equacao de transporte da densidade de superficie
de chama, o modelo de Boger (1998) pode ja estar tratando o pistonamento de
forma indireta, através da adveccao da superficie de chama. Entretanto, seria inte-
ressante testar a influéncia do termo adicional nestes modelos, em malhas refinadas
para resolucao das grandes escalas turbulentas, até altas velocidades de chama,
ainda nao cobertas pela simulacdo de Johansen e Ciccarelli (2013)). Também,
na disponibilidade computacional para simular com um grande refinamento
de malha, é possivel que o termo adicional nao necessite ser modelado por uma

forma advectiva; e por conseguinte nao mais necessite de coeficientes de ajuste a e n.

Em particular, se este tultimo ponto for respondido de modo satisfatério, pode-se
considerar que a restrigao imposta pela hipétese de incompressibilidade foi vencida
para a combustao pré-misturada, e outras aplicacoes industriais de maior complexi-
dade possam ser exploradas, como a acustica de equipamentos acionados por com-
bustao, cujos modos de excitagao podem diferir significantemente, quando calculados

com e sem a hipotese de incompressibilidade.
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