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A literature review on droplet interaction effects during vaporization@mrdbustion of fuels under subcritical conditions is
presented in the current work situating different aspects of the phenoaittaugh focused multi-droplets works, the review also
encompasses some isolated droplets studies for completeness ofalistissstressed that the small and large scales the
phenomena impose limiting a factor for experimental, theoretical ormpureerical approaches.

1. Introducéo

“Combustéo envolve a rapida conversao de energia quimica em caleelsdBsirman e Ragland, 1998). Apesar
desta definicdo ndo ser precisa, a mesma se aplica a untamipazampo do conhecimento que tem desafiado a
Humanidade desde os seus primordios e que certamente contimeracendo a atencdo do homem durante a sua
existéncia.

Na histéria da Humanidade, a combustdo sempre esteve pré$amieé-historia 0 homem, inicialmente, assim
como os animais, temia o fogo. Porém, a aproximadamente 30000 anos atras, o homem passaucafdgmiO que
proporcionou a possibilidade de beneficios como o cozimento den&dBneo aquecimento nos dia de baixas
temperaturas e, posteriormente, a manufatura de objetos metalicos, camto ddvincipiente metalurgia.

Na antigliidade os gregos estabeleceram em sua ciéncia daeenestes fundamentais do mundo eram 4gua, ar,
terra e fogo. Contudo, ndo s6 na ciéncia mas também na religio sd fez presente. Nao raros foram os povos que
acreditavam na divindade do fogo. Na mitologia grega, o fogo foi roubado dos pi@uBesmeteus e dado ao homem.

Ao longo do tempo o aprimoramento dos conhecimentos sobre combustédooprepitivengdo de diversas
magquinas, produtos e processos, culminando na revolucdo industrialdoX®éidl, com a introdugdo das maquina a
vapor como meio de produgao.

No século XIX os motores de combustdo interna comecaram a sevoleglos sendo de grande relevancia os
trabalhos de Lenoir, 1860, Otto, 1876, e Diesel, 1893, os quais deram aogeaiclos padrdo a ar que recebem,
respectivamente, seus nomes.

Somente no século XX a Teoria de Combustédo se estabeleceuciémia, agregando os conhecimentos de
Quimica, Termodinamica, Mecanica dos Fluidos e Transferéncia deeQdkssa.

Na atualidade, o conhecimento dos fendbmenos de combustdo tem meren@do &special ndo somente pela
gama de equipamentos, como por exemplo: motores alternativos de conibtestda, turbinas a gas, motores de
foguetes, fornos e fogdes. Vale ainda mencionar servicos quentesneebase processos de combustdo, como por
exemplo: geracdo de energia elétrica e aquecimento predlia, também a crescente necessidade de preservagdo do
meio ambiente. Assim sendo, o desafio para ciéncia e a engenhacambastdo € desenvolver sistemas e
equipamentos energeticamente mais eficientes, com baixo codsuommnbustivel, mais seguros, com baixo custo e
com baixas emissdes de poluentes. Outro grande desafio amBiemtabmbate aos incéndios, principalmente, os
florestais, os industriais e os em pocos de petroleo.

A fim de se incrementar o processo de combustdo dois métonlovuit® utilizados: o primeiro consiste em
aumentar a quantidade de energia térmica fornecida a mistatastivel-oxidante, e o segundo, consiste em melhorar
a mistura, aumentando a area de contato entre o combustivel e oexiardegundo método se enquadram a
utilizacdo despraysfluidos e sélidos.

O estado fisico tanto do combustivel como do oxidante sdo del@lewportancia para a combustdo, posto que,
guanto menor o estado de agregacdo da matéria mais facibremteustivel e o oxidante se misturam favorecendo a
reacdo quimica de combustéo.

Ao se estudar os processos de combustéo duas classes squabrémse enfoca a mistura de combustivel com o
oxidante. Uma classe denominada combustdo pré-misturada, a qual queando o combustivel e o oxidante sédo
previamente misturados, sendo o processo de combustao controlatkxaeda reacdo quimica. Uma outra classe é
denominada combustéo difusiva e ocorre quando o oxidante e o combustfioehieialmente segregados. No caso da
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combustéo difusiva, a difusdo de massa do combustivel e do exidamirolam o processo de combustdo. Sao
exemplos de combustdo difusiva os sistemas reativos que emmspgay® liquidos e soélidos, e jatos combustiveis
langados em atmosferas oxidantes.

O conhecimento dos fendbmenos de transferéncia de calor @ emasgsraysreativos, em particular os associados a
combustéo erspray, é de fundamental importancia para o desenvolvimento deregetacamaras de combustao, bem
como, de sistemas de combate a incéndios e explosGes. O melhoit@pewe energético dos combustiveis e a
reducdo das emissdes de poluentes provenientes de processoshdst@o estdo entre os objetivos do estudo dos
processos reativos esprays

Os processos de combustaospeaysestdo presentes nos motores Diesel, nas turbinas a géasa(BerRagland,
1998), nos motores de foguetes (Sutton, 1986)(ver Figura 1.1) e em aplicacdes espegiais canhdes regenerativos
com propelente liquido, Regenerative Liquid Propellant Guar RLPG” (Klingenberget al, 1995, Maag e
Klingenberg, 1996, Zimmermarat al., 1998)(ver Figura 1.2).

Nos sistemasspraybipropelentes, como na Figura 1.1a, gpray de combustivel é injetado na camara de
combustdo que € um ambiente rico em oxidante. A cAmara de composslii uma temperatura superior sy,
estabelecendo-se assim as condi¢bes necessarias paréeeétieiasde calor e massa. Contudo, em muitos sistemas de
propulsdo, como os que empregam LOX (oxigénio liquido) e hidrogénio, o exiglamietado na forma dgray na
camara de combustdo, encontrando um ambiente rico em combustistels Nistemas o processo de combustdo
difusiva é estabelecido.

cdmara de combustio

(b)

Figura 1.1. Esquema de sistemas propulsivos de foguetes (a) bipropelente e
(b) monopropelente.

Nos sistemaspraymonopropelentes, como nas Figuras 1.1b e 1.2, o monopropelente é injetaduardespray
na camara de combustédo, reagindo como uma mistura de combustivelapteoxNestes casos, 0 processo de
combustdo estabelecido pode ser classificado como de combustdostprédai ou difusiva, dependendo das
caracteristicas quimicas e fisicasspoaye do ambiente da camara.

reservatdrio de propelente

cémara de combustdo

Figura 1.2. Esquema de um canhdo RLPG (Maag e Klingenberg, 1996).

Os propelentes liquidos podem ser hipergélicos e nédo-hipergélicospégdiicos reagem ao serem misturados,
nao requerendo uma fonte auxiliar de calor para a ignicdo daraniBe outra forma, os ndo-hipergdlicos nao reagem
ao serem misturados, necessitando de uma fonte externa deadalorde que a combustdo proceda (Maag e
Klingenberg, 1996).

O estado termodinamico local de um fluido em relagéo ao seu paito orfluencia fortemente o processo de
combustéo, podendo ser subcritico, critico ou supercritico.uRsanistura, garante-se que o estado supercritico foi
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atingido quando todas as espécies da mistura estiverem sulsnaetidadicGes de pressdo e temperatura superiores as
suas respectivas condicoes criticas.

O spray combustivel (ou oxidante), bem como o ambiente oxidante (ou combudtivedmara de combustéo,
podem se encontrar em estados subcriticos ou supercriticém, Par maioria dos sistemas de interesse tecnolégico, a
camara de combustdo se encontra em condicfes de tempergh@ss&o supercriticas em relacdospomy. Em
sistemas propulsivos o combustivel pode ser utilizado como fluidgaedrite, sendo pré-aquecido antes da injecéo do
spray na camara de combustdo, possibilitando a ocorréncia de téumperaupercriticas (Zhu e Aggarwal, 2000).
Contudo, mesmo quando a injecdo de combustivel procede sob condicOiEasilue temperatura, verifica-se que
rapidamente o combustivel atinge a temperatura critica e quardidade de combustivel vaporizada, durante este
periodo subcritico, constitui uma pequena porcentagem do combustivel ddS§othez-Tarifaet al 1972,
Hadelwanget al, 1996). Desta forma, o processo em condi¢bes supercriticelgnse preponderante durante a
combustéo dgpray.

O processo transcritico de vaporiza¢éo e combustdo derayprocede nas vizinhangas do estado termodinamico
critico, quando unspray subcritico é injetado em uma camara de combustdo supeargoiticiurando do instante em
que a superficie dsprayse aproxima do estado critico até que todpray ultrapasse o referido estado (Aggarwal e
Yan, 2002).

O processo de combustdo em condi¢des supercriticas dprayapresenta caracteristicas termofisicas bastante
diferentes em relacdo ao processo de combustao subcritsays Em situacdes subcriticas coexistem uma fase
liguida, que constitui a gota de combustivel, e uma fase de vapogd®rpela mistura combustivel, oxidante e
produtos da combustdo. Na interface entre estas fases extéotes os efeitos de tensdo superficial e da entalpia de
vaporizagdo. Assim sendo, em condi¢cdes subcriticas o processo de &omdmidst associado ao processo de
vaporizacdo da gota. Além disso, a gota € fisicamente definldaimgerface liquido-vapor. Por outro lado, em
condi¢cBes supercriticas, a existéncia de apenas uma fagéutmgpela mistura combustivel, oxidante e produtos da
combustéo, e portanto a auséncia de uma interface liquido-vaporteaceréexisténcia dos efeitos de tensédo
superficial e da entalpia de vaporizac@o. Logo, ndo existe vapdoizlurante o processo de combustdo em condi¢des
supercriticas de urspray. A gota ndo possui mais uma interface, sendo esta, arbitrarianiefméa por critérios de
massa especifica, espécie ou temperatura.

O spray é constituido por um conjunto de gotas e dependendo do espacamentgoersreds processos de
transferéncia de calor, de massa, de quantidade de movimgatespécies que ocorrem ao redor de uma gota podem
influenciar os referidos processos ao redor das gotas vizihagalidade, ndo s0 a distancia entre gotas, mas outras
condicBes fisicas como por exemplo a geometria do arranjo de goas propriedades termofisicas dos fluidos
influenciam no grau de interacdo entre as gotas. Esta @em@pvoca mudancas nos campos de temperatura,
velocidades e de concentracdo de espécies e consequenteméntmanala chama e das gotas. Em sintese, a
proximidade entre gotas frias de combustivel em um meio oxidanté&egpeomove entre as mesmas uma competicao
por energia e oxidante presentes no ambiente de tal sorte que, remideexisténcia de um processo de combustéo,
a chama passa a circundar o conjunto de gotas e a regidgaasdende a ser uma regido mais pobre em oxidante.
Por outro lado, se a disténcia entre as gotas for sufigiente grande, a ponto de as gotas poderem ser tratadas como
isoladas ou nao interativas, cada gota tera ao seu redor uma. dlamexemplo esquematico deste fendémeno é
apresentado na Figura 1.3, onde é representado qualitativamente otaompim da chama em torno de uma gota
esférica isolada e em torno de uma coluna infinita de gotasicesf de mesmo diametro igualmente espacadas
(Labowsky, 1976, 1978, 1980, 1986; Sangiovanni e Labowsky, 1982; Maebeaty1984; Annamalai e Ryan,1992;
Leiroz e Rangel, 1995, 1997; Leiroz, 1996).

gotas chamas
gotas chamas

() (b)

Figura 1.3. Esquema de um conjunto de gotas (a) isoladas e (b) interativas,
quanto ao processo de combustéo.
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Devido a elevada complexidade associada a analise da transfeténcalor e massa espraysreativos de
interesse tecnologico, o estudo do comportamento de gotas isoladesragivas em arranjos espaciais pré-
estabelecidos e ndo pré-estabelecidos tém sido objeto s wabalhos (Labowsky, 1976, 1978, 1980, 1986;
Sangiovanni e Labowsky, 1982; Marberry et al., 1984; Bellan e Cufféel, BMamalai e Ryan, 1992; Jiang e Chiang,
1994; Leiroz e Rangel, 1995, 1997; Leiroz, 1996; Harstad e Bellan, 1998a, Rl )arranjos espaciais pré-
estabelecidos, as posi¢cdes das gotas sdo conhecidas durattess@de vaporizacdo e combustdo, como nas coluna
de gotas. De outro modo, nos arranjos espaciais ndo pré-estabelecidogiamgmosnto espacial das gotas é
desconhecido, sendo relevantes o nimero e o distanciamento ersrédgati@balhos sobre combustéo e vaporizacdo
de gotas visam fornecer subsidios para correlagbes que pessampsegadas em modelos globaisplaysreativos,
bem como, avaliar o efeito de diversas condic¢des fisicas salpray ampliando o conhecimento a cerca dpsys
reativos.

A Figura 1.4 apresenta o posicionamento dos principais grupos de preblernambustdo supercritica de gotas e
de sprays no ambito da Teoria de Combustéo.

‘ combust&o ‘
[
[ ]
‘ pré-misturada ‘ ‘ difusiva ‘
I
[ ]
spray ‘ ‘ estratificada
I
[ ]
| solido || fluido |
|
[ I ]
‘ subcritico ‘ ‘ supercritico ‘ ‘ transcritico
I
[ ]
gotas interativas ‘ ‘ gota isolada
I
[ ]
‘arranjo néo pré-estabelecido ‘ ‘ arranjo pré-estabelecido ‘

Figura 1.4. Posicionamento dos principais grupos de problemas de combustértisaper
de gotas e de sprays no ambito da Teoria de Combustéo.

2. Evolucao histérica

A fim de se obter uma melhor compreenséo dos fendmenos fisicosdétagem fisico-matematica e da evolucéo
historica da Teoria de Combustdo nos regimes subcritico, ritartse supercritico de combustéo, a presente secéo &
organizada em cinco sub-sec¢des: vaporizagdo e combustdo de gotamdigdes subcriticas, vaporizacdo e
combustéo de gotas em condigBes transcriticas, vaporizacdo beistdon de gotas em condigbes supercriticas,
vaporizacdo de nuvens e de grupos de gotas em arranjos nétapedeerlos e vaporizagdo e combustdo de gotas -
experimentos.

2.1. Vaporizagdo e combustéo de gotas em condi¢des subcriticas

A vaporizacdo e a combustdo de gotas subcriticas foram ampgadisgutidas e estudas ao longo do século XX,
constituindo um dos pilares da Teoria de Combustdo. Em particuleocespo difusivo de combustéo, associado a
combustéo de gotas, é um assunto presente em varios livrbanig/ill985; Kuo, 1986; Lewis e von Elbe, 1987; Oran
e Boris, 1991; Glasman, 1997 e Borman e Ragland; 1998).

Os modelos mais simples de vaporizacdo e combustdo de gotdticaisbee referem ao estudo de uma gota
combustivel liquida, esférica e fria, isolada em um ambientatejgeoxidante, a pressao e temperatura constantes, na
auséncia de campos gravitacionais e de efeitos convectimosiderando-se, também, irrelevantes os efeitos de
transferéncia de calor por radiacdo. Para este problema fistmodelo de vaporizacdo de Spalding (1953, 1955),
devido a sua simplicidade, que permite a obtencdo de uma solucdicagrtalinou-se um dos mais populares. Este
modelo considera propriedades fisicas constantes e a condicdoirde tpr@se-permanente, isto €, 0s termos
transientes nas equacdes de conservacdo ndo sdo consideradodjsagnente significa que os processos de
transferéncia de calor e massa na fase gasosa ocorresmmaistrapidamente que o tempo de regresséo da superficie
da esfera liquida. Aperfeicoamentos no modelo de vaporizac&palding contemplaram a combustédo subcritica.
Como resultado da abordagem quase-permanente, estabeleceu-de quiedrado do diametro para a regressédo da
superficie da gota, a qual foi comprovada ao ser confrontada>qmrineentos, indicando que a area superficial da
gota diminui linearmente no tempo ao longo da vaporizacao.

Conhecida a validade do modelo de vaporizacdo de Spalding para unsalypitica, variacbes deste modelo
procuraram descrever novas situacoes fisicas, dentre a® @faito da proximidade entre gotas subcriticas durante os
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processos de vaporizagdo e combustdo. Assim, varios arrargoespré-estabelecidos de gotas foram investigados,
dos quais destacam-se as colunas finitas de gotas e o®satréangulares (Labowsky, 1976, 1978, 1980, 1986;
Sangiovanni e Labowsky, 1982; Marberry et al., 1984; Annamalai e Ryan,1988%. Bodelos apoiavam-se na
hipétese quase-permanete e propunham solucdes analiticas, através do métodmsl@intgaproximacao das gotas
por fontes de massa. A partir destes trabalhos foi e&difi que os tempos de vida e de queima das gotas aumentam a
medida que a proximidade entre gotas se intensifica. Este ti@i@ r@ competicdo entre as gotas por energia térmica e
oxidante, a fim de viabilizar o processo de vaporizacdo e combAstégido entre gotas € uma regido mais pobre em
oxidante, portanto o meio circundante a gota passa a possuiisregfies propicias a transferéncia de calor e massa,
aumentando os tempos de queima e de vida das gotas. Sangiovaabtovesldy (1982) confrontaram resultados
tedricos e experimentais comprovando o efeito da interac@e gotas sobre o tempo de vida das mesmas. Foi
constatado ainda que os efeitos interativos passam a sevamels para espagcamento entre gotas superior a 25
diametros, e que a “leiDé somente aproximadamente correta para gotas interativas.

Leiroz e Rangel (1995) se dedicaram ao estudo da vaporizacdo deluma infinita de gotas subcriticas em
condi¢Bes de Reynolds nulo, na auséncia de campos gravitacioha@eta& sdo consideradas esféricas com mesmo
didmetro e igualmente espacadas. Nesta modelagem séo calssiqeapriedades fisicas constantes, a hipotese quase-
permanente, o0 escoamento como potencial e as superficiestaassgtérmicas. O sistema de equagdes diferenciais
parciais referente ao escoamento potencial e a consed@aghergia descreviam o comportamento da fase gasosa, ndo
sendo avaliados os campos de velocidades e temperatura no mdegota. A solu¢cdo numérica pelo método das
diferencas finitas empregou uma malha nao uniforme. Foi verifigag@m condi¢ces de gotas interativas a interface
liguido-vapor ndo € uma superficie equipotencial, indicando a existimeielocidades tangenciais na superficie da
gota e que a taxa de vaporizagédo da coluna de gotas pode d&mehii produto da taxa de vaporizacdo de uma gota
isolada por uma funcéo do espacamento entre gotas. Posteriormentedettefonestendido ao caso de combustao de
uma coluna infinita de gotas (Leiroz, 1996; Leiroz e Rangel,1997)mpir da utilizacdo do potencial de Shvab-
Zel'dovich (Williams, 1985), considerando o nimero de Lewis unitario e o nimero de Damiifiter A geometria
da chama ao redor de uma gota isolada possui uma formaaskm seguida, a medida que o espagamento entre
gotas é reduzido, a chama assume uma forma elipsoidal e poset®ras chamas se unem originando uma Unica
chama ao redor da coluna de gotas interativas.

A fim de estudar o processo de combustédo de um arranjo estacionario de seisguadicdes subcriticas em um
meio convectivo, Dwyer (2000) propds um modelo fisico-mateméatico que considenariadades variaveis, gas ideal
e reacdo quimica em um passo. As gotas estacionarias posapexficies isotérmicas e apenas a conducédo de calor
foi considerada no interior da gotas. A solugao numérica via método de volumes filg@sgauima malha adaptativa,
empregando a técnica Chimera, que acompanhava a regresséao fllciesdpsrgotas. Deste trabalho, concluiu-se que:
a ignicdo e a chama na esteira do conjunto de gotas séo fortémieeteciadas pela geometria do arranjo de gotas; a
posicéo das gotas influenciam a forma da zona de reacao;detaaporizacdo é dependente da geometria do conjunto
de gotas; a distribuicdo de forcas, calor, espécies sobre asa@ta&o uniformes; para baixos nimeros de Reynolds, a
interacdo entre gotas € intensa e o conjunto de gotas se comportanc@mizo objeto, enquanto para grandes valores
do namero de Reynolds, as gotas se comportam como se isoladas estivessem.

2.2. Vaporizacéo e combustdo de gotas em condi¢8es transcriticas

O processo transcritico de vaporizacao de gotas, chamado por Bel) ¢le “emissdo” transcritica devido a
entalpia de vaporizagdo nula a condicBes de temperatura e pgessa@mu superiores as criticas, tem sido objeto de
muitos estudos tedricos e experimentais (Givler e Abraham, 1996 ; Bellé), 20

Os motores Diesel séo exemplos de equipamentos onde a vamoezagéombust@o transcritica se encontram
presentes. As condi¢gBes de operacao tipicas de temperatass&opdos motores Diesel séo 744 K e 51,8 atm para os
IDI (injecdo indireta) e 975 K e 58,8 atm para os DI (injecdo ajired que corresponde para o n-dodecano,
respectivamente, a temperatura reduzida de 1,13 e a predsZidaale 2,85 (IDI), e a temperatura reduzida de 1,48 e
a pressao reduzida de 3,23 (DI) (Curtis e Farrel, 1992). Contudo, as condicoascioapes motores Diesel tendem a
ser mais supercriticas devido a busca por maior eficiéncia térmica.

As condi¢6es do ambiente oxidante que garantem que uma gotaoasisjado critico, durante o processo de
vaporizacdo, sdo de pressdo e temperatura reduzida maiores(GideR e Abraham, 1996). Para se garantir o
estabelecimento do estado critico durante a processo de tdméuecessario que a pressao reduzida seja maior que
2,5 (Givler e Abraham, 1996).

A presenca de anomalias no comportamento das propriedades de trgrégorte ao ponto critico é relatada por
Givler e Abraham (1996), destacando o aumento da condutividade téemilza viscosidade dos liquidos, os
coeficientes de difusédo de massa nulos e as descontinuidadescidagtérmica. Curtis e Farrel (1992) mostram,
por meio de um gréfico generalizado, que as propriedades de transporte podeemvatéab vezes o seu valor tedrico
de acordo com a proximidade com o estado critico.

Os modelos de vaporizacgao transcritica encontrados na litesdtutzstante semelhantes, dedicando-se ao estudo
da vaporizacdo de uma gota esférica isolada de combustivel (outexidanum ambiente estagnado oxidante (ou
combustivel), onde a temperatura inicial da gota € menor que a atumpeto ambiente, desconsiderando-se a forga da
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gravidade e a radiacdo térmica. Ademais, entre as semeahaencantradas nestes trabalhos estd o enfoque
termodinamico, destinado ao célculo do equilibrio transcriticosts f&40 empregadas equacfes de estado para gases
reais, destacando-se ainda a avaliacéo de propriedades fisicag@mda pressdo, da temperatura e das concentracées
de espécies. A cerca destes aspectos, os autores citam, principalmente, o exRestiogpal. (1987). Outro ponto em
comum entre os referidos trabalhos é o fato dos modelos propostosesp@rem as equacdo de quantidade de
movimento no interior da gota. Apesar da vaporizacdo transcréica serne destes trabalhos, alguns destes se
propdem a modelar também situacdes subcriticas e supasc(fialdenwang et al. 1996). Contudo, vale ressaltar que
existem discrepancias terminol6gicas entre o que é o procassoritico e o supercritico, fato pelo qual classificam-se
aqui estes trabalhos como primordialmente transcriticos.

Haldenwang et al. (1996) prop6s um modelo unidimensional baseado na edgigsgiado de Redlich-Kwong-
Soave (RKS) e nas equacgtes de conservacdo de massa, easpgiaies. A solu¢cdo numérica empregou 0 método de
volumes finitos com malha adaptativa, acompanhando a regresséao dizisugee gota. Os resultados mostraram que
para pressdes elevadas o tempo de vida da gota é funcdo ap&rapeatatura do ambiente, mostraram também a
existéncia de um tempo minimo de vida da gota associada gamestre os estados termodindmicos subcritico-
supercritico. Concluiu-se ainda que para elevadas pressogisne miase-permanente ndo existe, porém a ei D
permanece valida durante uma parte significativa do periodo de vaporizacao.

Zhu e Aggarwal (2000) avaliaram a influéncia das equacfes dip gstiga gases reais sobre o processo de
vaporizagdo transcritica. Foram estudadas as equacdes de €mad-Robinson (PR), Redlich-Kwong (RK) e
Redlich-Kwong-Soave (RKS). O modelo proposto utilizou as equa¢emndervacédo de energia e espécies na gota e
no ambiente, além da quantidade de movimento no ambiente. Uma solucéicanwraémetodo dos volumes finitos
com uma malha adaptativa, acompanhando a regressdo da gotapfegada. Observou-se que a equagdo PR
apresentava melhores resultados quando comparadas com experirealizasos com hidrocarbonetos. Contudo,
guando altas temperaturas ambientais sdo consideradas, as difeagureacdo do tempo de vida da gota independem
das equacgbes de estado utilizadas. Vale destacar ainda, camtadoss a obtencdo das condicdes ambientais de
temperatura e pressdo necessarias para que a superfia¢adatigia o estado critico. De grande relevancia é a
avaliacdo da importancia do uso das equacfes de estado pasargmse por meio do calculo do fator de
compressibilidade. Verifica-se que as maiores influénciader@sém uma pequena regiao cujo raio € inferior a 5 vezes
0 raio inicial da gota. Observa-se também que para uma gotheggamo com 0,5 mm de didmetro a 300 K submetida
as condi¢cdes ambientais de pressédo entre 5 a 150 atm eatemspa 750 K, o fator de compressibilidade varia entre
0,82 a1,08.

A vaporizagao transcritica de gotas de misturas combiss{if6% de n-pentano e 28,4% de n-octano em base
massica) foi modelada por Hsieh et al. (1991) de forma analogkzadagor Zhu e Aggarwal (2000), considerando a
equacdo de estado RK. Observou-se que o n-pentano vaporizou-se mammerdpidgue o n-octano e que em
comparacdo com uma gota pura de n-pentano, houve uma reducdo narégxasséo da superficie da gota devido a
presenca do n-octano.

Zhu et al. (2001) utilizaram um modelo analogo ao de Zhu e Aggé2@@0), confrontando-o0 com a aproximacao
gquase-permanente. Os resultados apontam para um forte congmiotdransiente durante o inicio do processo de
vaporizagdo, o qual aumenta linearmente a baixas temperaturag&dacednte a altas temperaturas, ressaltando que o
efeito da temperatura ambiental sobre o comportamento transi&nterér ao da pressdo ambiental.

O trabalho de Shuen et al. (1992) incorpora os efeitos de ignigirmtristao, utilizando uma reacdo quimica de
passo Unico, aproximacgédo esta considerada razoavel para a cordbusidrmcarbonetos (Westbrook e Dryer, 1981).
Este modelo é analogo ao de Zhu e Aggarwal (2000) para vaporizagécritica e emprega a equacgédo de estado RK
para calcular o fator de compressibilidade. Observa-se quepratitdes subcriticas, o tempo de queima diminui com
0 aumento da pressdo, sendo o processo dominado pela vaporizacdo daegotaro modo, em condi¢des
supercriticas, 0 mecanismo de difusdo controla 0 processo e o autagmtessdo é acompanhado pelo tempo de
gueima. Shuen et al. (1992) reporta que efeitos de radiacdoaé&@adidos como irrelevantes para gotas pequenas
(diametro ~ 10Qum, a 50 atm), correspondendo a 1% da energia necessaria para vapotagtazgr, 1970).

Kang e Baek (2001) apresentaram um modelo semelhante ao de Haldgerwal. (1996), associando os efeitos de
combustéo por meio de um modelo de reacdo gquimica global de um pgssgaemio a equacdo RK (Shuen et al.,
1992). Casos sob condi¢cbes de microgravidade e com conveccao patlead, efeito da gravidade é introduzido por
uma correlagdo, sdo apresentados a fim de se avaliar os atrasogita ©onclui-se que 0s atrasos na ignicao crescem
inversamente com a temperatura ambiente e decrescenméinitacom a pressao ambiente. Destacando-se que a
convecc¢dao natural reduz o atraso na ignigao.

Aggarwal e Yan (2002) utilizando a modelagem de Zhu e Aggarwal (2000¢am o processo de vaporizagao
transcritica, segundo os parametros de pressao ambiente mieimpoentinimo necessarios para que a superficie da
gota atinja o estado critico. Foi verificado que a pressdo mitdéoresce rapidamente com o0 aumento da temperatura
do ambiente, sendo independente do didmetro inicial da gota, enquamipconiinimo, diminui com o crescimento da
temperatura e da presséo no infinito e com o decréscimo do didmetro inio&.da g

Delplanque (1992) apresentou um modelo anélogo ao de Kang eZB&dl 4bordando a combustéo transcritica
de uma gota em microgravidade. Seus resultados corroboram corZlos eldggarwall (2001), mostrando ainda que
0 tempo de vida da gota no regime subcritico é da ordem de 6émngo total de vida da gota, podendo a atingir a
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ordem de 1% quando efeitos convectivos sdo considerados. Os e&feitestivos sdo considerados segundo o modelo
de filme de Abramzon e Sirignano (1989) combinado com um modelo adagtackomada limite, onde a gota é
aproximada por uma esfera soélida. Delplanque (1992) propés um modetduda de gotas paralelas submetido a
conveccdo, porém a conservagdo de quantidade movimento ndo é obsmmwsiderando apenas um escoamento
unidimensional externo as gotas e o interno é descrito polagdies. As gotas séo representadas no modelo como
fontes ou sumidouros pontuais de massa e energia, respectivamente.

O modelo de Harstad e Bellan (1998b) para “emissao” trainaceitsupercritica de uma gota de LOX (oxigénio
liquido) isolada se baseia na teoria de flutuagdo, a qual cangidprocesso em desequilibrio termodinamico, se
colocando entre a teoria do continuo e a teoria molecular.caesgaa importancia dos efeitos Soret e Dufour, e 0
emprego de uma equacéo de estado proposta por Harstad et al. (B89 dasequacdes de conservacdo de massa,
quantidade de movimento, energia e espécies. Este modelo difedlendass, também, por considerar, inicialmente,
uma concentracdo ndo nula de oxigénio no meio circundante a gotalige aleste modelo (Harstad e Bellan, 2001)
abre espaco para muitas discussdes. Como a definicdo que cotesigeeatura ou pressédo, separadamente, maiores
gue a critica, e ndo ambas, simultaneamente, condi¢bes sufigiardes estabelecimento do estado supercritico. Os
resultados mostram a n&o observancia da hipdtese quase-permateetia B para pressées acima da atmosférica,
a dependéncia da taxa de vaporizagdo com as espeécies, atbostdr que o produto da massa especifica pelo
coeficiente de difusdo de massa ndo é constante, variandd entte25x13 g/(cm s), enquanto a difusividade de
massa varia entre 0a71, possuindo um minimo que se desloca para o interior da dotegaalo tempo. Observa-se
também que o tempo de vida da gota aumenta monotonicamentepress&@o a temperaturas subcriticas. Por outro
lado, & temperaturas supercriticas um maximo é alcancaddfitderde que a altas pressdes a taxa de vaporizagcdo
depende do tamanho da gota durante o inicio do processo de vaporizacaajysardena maior parte do processo,
90% da vaporizacdo da massa da gota, aquela é independente do tangotho Qaanto ao efeito do nimero de
Lewis, Harstad e Bellan (1999) propuseram a criagdo de um num#revds Efetivo” a fim de contabilizar os fluxos
de espécies e de calor, considerando a abordagem resultémbeialae flutuagcéo. Este “Lewis Efetivo” pode ser 40
vezes maior que o numero de Lewis tradicional, o qual varia entre 0,5 e 4 dyvastesso de emissao.

2.3. Vaporizacéo e combustéo de gotas em condi¢cfes supercriticas

Os fendbmenos relativos a transferéncia de calor e massa em spraysatasesngercriticas sao pouco conhecidos.
Contudo, estes fendbmenos possuem grande relevancia, pois ocorngrncarequipamentos, como motores Diesel,
motores de foguetes e turbinas a gas. Na natureza, os processassteréncia de calor e massa em condi¢cbes
supercriticas estdo presentes nos reservatérios subterrapEiit e na lava vulcanica (Bellan, 2000). “Comparado
com o0 modo subcritico, existe pouco entendimento sobre o modo super@&itiepatizacao, desde que nado existe
dados experimentais reportados sobre este modo” (Aggarwall e Yan, 2002).

Bellan (2000) e Givler e Abraham (1996) apresentam revisdes eslprocessos de combustdo e vaporizacdo de
gotas em ambiente supercritico. Nestes trabalhos, os egp@séncom gotas referenciados ndo possuem pressdes
reduzidas maiores que 8,4 e temperatura reduzidas maiores que 2,38. Estepaddaneser considerados baixos, pois
as condi¢cBes de operacdo de um motor foguete correspondem a 308Ql&q{ie, 1992) e 80 MPa (Harstad e Bellan,
1998a), 0 que para o oxigénio representa uma temperatura reduzida dan8,gresséo reduzida de 15,9. Condi¢des
operacionais ainda mais severas sdo encontradas no canhdesq&RP@dem operar a 400 MPa na camara de
combustéo e a 480 MPa no reservatorio (Zimmermann et al., 1998).

A modelagem da combustéo supercritica de uma gota isolada tesnceoacteristica principal o tratamento da
gota como uma por¢do de gés denso e frio de combustivel (ou oxidante) em um meio oxidante (tivedpuopeiste,
posto que, em condigbes supercriticas ndo existe a interface Jfifsido portanto a tenséo superficial, bem como, a
entalpia de vaporizacdo inexistem. A geometria da gota éaaldipor critérios de massa especifica, temperatura ou
concentracdo de espécie. A difusdo de espécies e de calor Momipdcesso de combust@o supercritica e toda a
energia térmica que chega a gota é utilizada para aumentaresatmgpda gota.

Uma solucdo analitica para o problema de combustéo superenitican ambiente estagnado é exposta por Kuo
(1986). Este modelo considera: que o fluido possui propriedades constanteslifgs®&idade das espécies sdo iguais,
gue o campo de velocidades é nulo e adota o0 modelo de chama fingagém gquimica em um passo. A equacao
transiente-difusiva de conservagédo de espécies é respktidatindo a localizacdo da chama e a determinacdo do
tempo de queima da gota.

Sanchez-Tarifa et al. (1972) propuseram um modelo para a combust@ia geta supercritica em gravidade zero,
considerando a gota como esférica, em condi¢cdes de escoamento laminadipacpresante e considerando a hip6tese
de chama fina. O calor especifico foi considerado constante, porém a ddadatiérmica e a difusividade de espécies
guimicas foram consideradas fungbes apenas da temperatwsBte®a de equacdes contemplado consiste na
conservacao de massa da mistura, espécies e energia. Ademaduto da massa especifica pela temperatura é
considerado constante, o que é valido para estados termodin@opeosriticos distantes das condicdes criticas e para
gases a baixa pressdo. Em sintese, esta hipotese € tdoqualitormais proximo da unidade for o valor do fator de
compressibilidade da mistura. Este fato fora apresentado por Xfpgaewal (2000) e Harstad e Bellan (2000) para o
caso da vaporizagdo transcritica, onde se verificou queiagemeéiscrepancias entre o fator de compressibilidade e o



Proceedings of ENCIT 2004 -- ABCM, Rio de Janeiro, Brazil, Now R8c. 03, 2004, Invited Lecturd?aper CITO4-IL19

valor unitario residem nas vizinhancas da regido critica. Caanto com esta hipotese, Nelson e Obert (1954)
mostraram por meio de graficos generalizados para predsfigperatura que, para pressoes reduzidas, maiores que
dez, quanto mais elevada a temperatura mais préximo do valoraiestara o fator de compressibilidade. O modelo
de Sanchez-Tarifa et al. (1972) apresenta uma solucdo numétitra @ssintética para o caso em que a gota € muito
mais fria que o meio circundante. Os resultados mostram os perfis de agétedlE espécies e de temperatura para os
casos sem reacao quimica. Avaliou-se também que a taxa deqaeirdepende do tempo, e que a gota em condicdes
supercriticas queima mais rapido que em condic¢des subcriticas, quandomraie® considerado.

Extensdes do modelo de Sanchez-Tarifa et al. (1972) foramadzia fim de se introduzir o efeito de conveccao
forcada sobre a gota. Sob estas condi¢Bes, a gota pode se def@ormgermanecendo esférica. Assim, Daou e
Haldenwang (1997) estudaram a expanséo térmica de uma porcaoldeigdsente, a por¢do de gas se movia com
velocidade constante enquanto o ambiente encontrava-se estagnamletha se restringia a uma Unica espécie,
inerte, com propriedades termofisicas constantes e empregando&oeatpiastado de gas ideal. O sistema de equacgfes
de conservagdo € composto pelas equacfes de conservacdealenagia e quantidade de movimento. O método de
volumes finitos foi utilizado aliado a uma malha multiblocos adaptativa, de fomaanter o centro da gota concéntrico
com dominio. O campo de pressdo modificada, associada a expansaalelasgasoi obtido por meio de um método
de acoplamento pressao-velocidade. Contudo, o sistema foi consideradods@saresultados mostram a deformagéo
da gota, partindo da forma esférica para a forma semelhaeteiia cogumelo, segundo o autor. Porém, para baixos
valores do numero de Peclet a forma esférica da gota énfada e o tempo de vida da gota é dependente da
difusividade térmica. Por outro lado, para valores elevados do ndeéreclet o tempo de vida da gota independe da
difusividade térmica.

Aprimorando o0 modelo de Daou e Haldenwang (1997), Daou e Rogg (1998) ziteiodo efeito de combustéo
por meio do potencial de Shvab-Zel'dovich (fracdo de mistura), contluiress equacdes de conservagéo de espécies e
de energia em uma Unica equacao de conservacao, adotando o m@&lekedechumann de chama fina e niUmero de
Lewis unitario. Os resultados indicam que, no caso em que @oreg@¢mica ndo libera energia, a magnitude da
difusividade nao influencia o tempo de vida da gota, quando o nimero de Reynolds extmdE0d vBorém, o tempo
de vida da gota passa a ser proporcional a raiz quadradaddaertze a massa especifica da gota e a do meio.
Observou-se também que para baixos valores do nimero de Reyraasoode combustdo diminui com o aumento
do calor fornecido pela reacao, contudo o inverso foi constatado para valeade®go nimero de Reynolds.

Daou (1998) introduziu no modelo de Daou e Haldenwang (1998) os efeitos dastimnbonsiderando uma
reagdo quimica irreversivel de um passo. O sistema deGegude conservagdo de massa da mistura, de oxidante, de
combustivel, de energia e de quantidade de movimento foi empregate.&delo, o nimero de Lewis pode ser
diferente de 1 e o nimero de Damkohler (Da) aparece adsamis termos de geracdo de energia ou consumo de
espécies, os quais tem a forma exponencial da lei de ArrhEssesabordagem permite a avaliagcdo dos fenébmenos de
ignicdo da mistura. Identificou-se trés periodos durante o processo de combustéeiro,me inducdo, o segundo, de
propagacgéo da chama, e o terceiro, referente a consolidacdo dadjiesiva. Concluiu-se que, para elevados valores
do nimero de Damkohler a ignicdo ocorre de forma esférica, setetopo de inducédo independe do ndmero de
Reynolds, e inversamente proporcional a Da, porém para valoresdmesddpi nimero de Damkéhler o periodo de
consolidacéo da queima difusiva praticamente inexiste devido a preponddréefgéo convectivo.

O sistema de equacdes utilizado por Daou e Rogg (1998) foi aphoadroblema de combustdo de uma coluna
infinita de gotas em condicdes supercritcas por Caldeira (20G4)trBbalho enfocou o comportamento da chama
difusiva associada a interacdo entre gotas, apresentandduedevda deformacéo da gota e da chama ao longo do
tempo. A comparacao dos resultados obtidos por Caldeira (2004) e por Leiroz (138&nmas os efeitos interativos
entre gotas durante o processo de combustio se restringeities regnores na vizinhanga da coluna de gotas em
condi¢Bes supercriticas do que em condi¢des subcriticas. Owasgifaacdo de gota isolada € mais faciimente
alcancada em condigfes supercriticas.

2.4. Vaporizacao de nuvens e de grupos de gotas em arranjos ndo pré-estabelscido

A combustédo de uma nuvem esférica de combustivel puro ou diluidonemeio oxidante estagnado é modelado
por Librovich et al. (1999) de modo analogo ao realizado por Sanehméa-€t al. (1972). Porém, a esfera de gas
inicialmente em equilibrio térmico e mecanico com o ambiente é submetidacmuecmaento localizado em seu centro
ou na interface esfera-vizinhanca. Os resultados mostram o nmbwimi@ chama, a qual inicialmente se afasta da
nuvem e posteriormente se aproxima da nuvem, atingindo o centrefetla quando o combustivel é totalmente
consumido. Nestes resultados, observa-se que quanto maior a relacadieehuxigante maior é a distancia méaxima
da chama em relagdo a nuvem e maior € o tempo de queima da mistura.

No ambito dos estudos de gotas interativas, a avaliacdo da vaporizacéo de ngotessalede a posi¢édo das gotas
nao é relevante, mas a densidade do nimero de gotas da nuvatorépreponderante, varios modelos para o estudo
da vaporizagdo subcritica, transcritica e supercriticdagBel Cuffel, 1987, Annamalai e Ryan, 1992, Jiang e Chiang,
1994, Harstad e Bellan, 1998a, 2001) foram propostos. O modelo subcriietiastee Cuffel (1987) considerava uma
nuvem esférica em um meio estagnado, dividindo a nuvem em cdélfdasas, as esferas de influéncia, concéntricas
com as gotas. As gotas sdo consideradas adiabaticas, impmeeeégidas. As equacdes diferenciais séo formuladas
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para a fase gasosa na esfera de influéncia e equac6essrdegranservacao sao utilizadas para o gas fora das esferas
de influéncia. As idéias deste modelo foram aperfeicoadas, asteraleondicbes transcriticas (Jiang e Chiang, 1994),
considerando equacdes de estado para gas real e posterigiifaestad e Bellan, 1998a, 2001) os efeitos Soret e
Dufour aliados a conservacdo de massa, energia e espaeas gotas e a teoria de flutuacdo (Harstad e Bellan,
1998b), incluindo a “vaporizacéo supercritica”. Estes modelos indicar ¢gmpo de vida das nuvens é maior que o
tempo de vida das gotas isoladas, caracteristica acentoatd® aumento da pressdo. Diferentemente de gotas
isoladas, os gradientes em nuvens sdo atenuados com 0 aumengsdta @aanto ao tamanho das gotas observou-se
gue nuvens compostas por gotas grandes aquecem mais lentamente.

2.5. Vaporizagdo e combustéo de gotas: experimentos

Os experimentos associados a vaporizacdo e a combustdo defigadesgrande dificuldade operacional, tanto no
aspecto de execucdo como no de observacdo (Nohara et al., 2000)ifEstdades sdo agravadas em condi¢gbes de
microgravidade e em regimes transcriticos e supercrithssim sendo, ndo sdo raras as observacfes de resultados
divergentes. Bellan (2000) relata que observacdes de experimentos indicavatosdirujdos lancados em ambientes
supercriticos permaneciam liquidos, o que € uma concluséo ersislaspmedidas Gticas identificavam as grandes
diferencas de massa especifica entre o meio pré-existenfleido injetado. Outro ponto questionado (Bellan, 2000)
S80 0s experimentos com gotas suspensas, 0s quais nao podsrer fogaultados supercriticos, posto que a tensao
superficial é necesséria para que a gota permaneca suspemga. &3uzondicdes de microgravidade {#010° g),
Bellan (2000) afirma que em pressdes elevadas esses resultagm ser observados com cautela, porque efeitos de
convecc¢dao natural podem ser importantes.

Experimentos em microgravidade com vaporizacao de gotas de heptanoasuépatts 1993; Nomura et al. 1996)
mostram que com o aumento da presséo o periodo de aquecimento alangotta provocando desvios em relacéo a
“lei D?, que aumentado a pressdo, a tempo de vida da gota aumentpedataras subcriticas, porém diminui a
temperaturas supercriticas, sugerindo a existéncia de uma aamgpende o tempo de vida independeria da pressao
(Bellan, 2000). Contudo, em condi¢cdes normais de gravidade, aumentareds&o, a tempo de vida da gota diminui
no regime subcritico, aumentando no regime supercritico (Sato et al. 1998¢tdaRstilan, 1998a).

A combustdo de gotas em microgravidade (Faeth et al., 1969; $4tol®90) foi investigada experimentalmente,
constatando-se a existéncia de um tempo de queima minimo na vizinhanc¢a da ptess&aty explicado pelo efeito
combinado associado a reducao da difusividade massica e ao admésta de emissdo, ao se aumentar a pressao
(Bellan, 2000).

O trabalho de Nohara et al. (2000) foi dedicado a avaliagao experimental dos fendengnazio e combustéo de
uma coluna horizontal de gotas de mesmo diametro e igualmeatmédas submetidas a condi¢cdes de microgravidade
e a um fluxo de ar quente transversal, com a direcéo e o sentidgalddacampo. As gotas sédo compostas por esferas
ceramicas, com 1 mm de diametro, impregnadas com n-decano,& [@esesférica. A temperatura do ar € de 925 K
e a velocidade variava entre 0 e 10 cm/s. As condi¢cBes ddapavéram de 10a 10° g e o tempo de duracéo do teste
era de 4,5 s. As seguintes conclusdes foram obtidas: o tempogd® igeiuma gota aumenta com a velocidade do ar,
nao havendo ignicdo com a velocidade do ar maior que 8 cm/s, sendoda igit@ada a retaguarda da gota, e
aumentando o espacamento entre gotas, o tempo de ignicdo da coluna diengateguando pequenos espacamentos
sdo considerados, aumentando em grandes espagamentos atér alcaagar obtido para uma Unica gota,
independentemente da velocidade do ar.

A partir das informacdes fornecidas, nesta secao, vesifiogde a combustdo supercritica de gotas ainda é um
campo pouco conhecido da Teoria de Combustédo, carente de experindatomdelos tedricos que avaliem os varios
fendmenos fisicos de interesse cientifico e tecnolégico.

3. Combustéo de gotas isoladas em condi¢des supercriticas: modelagetematica

O problema fisico a ser discutido consiste na combustdo de atmalg combustivel, imersa em um ambiente
oxidante infinito, na auséncia de campos gravitacionais e sapresnstante. O processo € iniciado com a gota e 0
ambiente estagnados em estados termodinamicos supercriticonpdratira no interior das gotas é inferior a do
ambiente, sendo porém uniformes na condicao inicial. Portanto, astidesdades, na forma de degraus, nos campos
de temperatura e de concentracdes de espécies quirmistentes na condicdo inicial, potencializam o processo de
transferéncia de calor, de massa e também de quantidade deentoyipois 0 movimento do fluido € originado pelos
efeitos de expanséo e de variagdo da massa especificasiseste fisico, o transporte de massa, espécies, energia e
guantidade de movimento possibilita a ocorréncia das rea¢des quimicastistéio.

Objetivando a avaliagdo global do processo de combustdo e considasancbndigfes de elevada temperatura
presentes nos estados supercriticos, a hiptese de reacaa gifnptes irreversivel pode ser utilizada, a fim de
simplificar o modelo matemético. Procedendo desta forma, sonrésteespécies quimicas estdo envolvidas no
processo de combustdo: a espécie 1, inicialmente presente ap@ods, @ espécie 2, inicialmente presente apenas no
ambiente circunvizinho a gota, e os produtos da combustdo. Popanédoa reacdo quimica, a relacdo entre as
guantidades massicas de reagentes e produtos pode ser represesggdimigaforma simplificada:
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1 kg da espécie 1w kg da espécie 2. (1+w) kg de produtos (3.1)

Usualmente, no inicio do processo de combustdo, o combustivel &ie egpétituinte das gotas e o oxidante € a
espécie constituinte do ambiente infinito. Entretanto, em akgaplcacées, como nos motores de foguetes@H
oxidante (Q) é a espécie, inicialmente, presente nas gotas e o comb(ldtjvé a espécie, inicialmente, presente no
ambiente circunvizinho as gotas. Assim, a utilizacdo das dendieméagspécie 1" e “espécie 2", em substituicdo as
denominagdes “combustivel’ e “oxidante”, concedem uma maior generalidadelalo proposto (Daou, 1998).

A formulacdo matematica do problema fisico acima expostmdafmentada nos principios de conservacédo de
massa, quantidade de movimento, energia e espécies quimicieramu®-se a hipotese do continuo. As equacdes de
conservacao na forma adimensional séo escritas a seguir.

Conservacao de Massa:

P 0pa)=0 (32)
ot

Conservacao de Quantidade de Movimento:

pg—l: +pUlMu=-0Op+0 EﬁRe‘l Da) (3.3)

sendo os termos associados ao efeito de expansao do fluido agrupadsséa piodificada (p) (Daou e Haldenwang,
1997; Daou e Rogg, 1998; Daou 1998).
Conservacao de Energia:

p%—I +pUMT=qQ+0O EﬁPe‘lmT) (3.4)
Conservacao da Espécig' Y

aY; o -1

—+pullY, =-Q+0O0PeLe;) "OY 3.5
p P p 1 E[( ) 1] (3.5)
Conservacao da Espécig: Y

pa;(—tz+pHD]]Y2 =—wQ+DE[(PeLe2)_lDY2] (3.6)

Nas equacdes acima 0s subescritos “1" e “2” referedss&Facbes massicas e as difusividades massicas das
espécies quimicas, respectivamente, inicialmente na gota amhiente infinito. Os numeros adimensionais de
Reynolds (Re), Peclet (Pe) e Lewis (Le) estdo presemsgeativamente, nos termos difusivos das equagbes de
conservacao de quantidade de movimento, energia e espécies. Nusftene dasequacdes de conservagdo de
energia e espécies, a fung@@sta associada ao consumo de espécies e a liberacao de energiaadeag#o quimica,
representando a taxa de reacdo quimica adimensionalizada. Naoedeacanservacdo da espécie “85,é o
coeficiente estequiomeétrico e, na equacgédo de conservacao de energialoy Ebersalo pela reagcao quimica escrito na
forma adimensional.

A adimensionalizagdo empregada nas equagfes de conservaca® amsunvalores caracteristicos do problema

as condicBes de temperatufB(), viscosidade | ) e massa especificp]) em uma regido afastada da gota, bem

como, o raio inicial da gotaRj). A velocidade caracteristica do problemg ) é definida como a raz&do entre a

viscosidade cinemética, em uma regido muito afastada daegotegio inicial da gota. Esta velocidade caracteristica
acarreta em um nimero de Reynolds (Re) de valor unitario, conforme deflei¢® a ser apresentada a posteriori.

.
ut = j‘m _ 3.7)
poo RO

Logo, as grandezas adimensionais sdo definidas segundo:
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. Rt urtt .Ut
R=—r t=—% u=— (3.8)
Ro R, ug
+ + + + +
R
Peo Te Heo
ke Ka P Cpols RG
Ley=———— Ley=—F—"7—r Pes—r——r
Po Cp,oo D1 Po Cp,co D2 koo
+ + R+
p=— - a=—— 0=—0-0°
poo uc uC Cp,oo Too poo uC

Nas definicbes acima o subescrito “+” refere-se as grasddimensionais, 0 subescrito™esté relacionado as

grandezas avaliadas em uma regido muito afastada da Boéacevetor posi¢édo adimensional.

Para o fechamento do sistema de equacdes, além das conicidés e de contorno, faz-se necessaria uma
equacdo de estado para descrever o fluido no estado supercritiquagéi@ de estado para o gés ideal pode ser
adotada, tendo como base os modelos de combustdo de gotas em condigdiéicaspgre consideram que o produto
da massa especifica pela temperatura € constante (Daou,DE@28e Rogg, 1998, Daou e Haldenwang, 1997, e
Sanchez-Tarifa et al., 19724 .equacéo de estado para o gas ideal é adequada para apedieesso de combustao de
gases a baixa press@o ou a combustdo de fluidos supercriticosndi¢cBes termodindmicas muito superiores a
condigcdo critica. Nestas situacfes, o fator de compressibilidadBuitios tende a ser aproximadamente unitario
(Nelson e Obert, 1954). Assim, a equacéo de estado adimensional é esergaima forma:

pT=1 (3.9)

Os efeitos Soret e Dufour ndo sé@o considerados nesta modelageiserem na maioria dos problemas de
combustéo efeitos de segunda ordem, ndo constando portanto das edpapiservacdo das espécies quimicas e da
energia. Contudo, existem trabalhos que consideram estes efefisnam que os mesmos sdo relevantes em
condi¢cBes supercriticas (Belan, 2000, Harstad e Bellan, 2001, 2000, 1&98uti® lado, varios autores desprezam
tais efeitos (Daou, 1998, Daou e Rogg, 1998, Daou e Haldenwang, 1997, Hadethahnd996, Daou et al., 1995,
Sanchez-Tarifa et al.,, 1972). Na verdade, a auséncia de expesmem combustdo de gotas em condi¢des
supercriticas inviabiliza a comprovagédo da importancia doo&f8itret e Dufour na modelagem dos problemas em
questdo (Aggarwal e Yan, 2002).

A hipétese simplificadora de propriedades termofisicas auestaa menos da massa especifica, pode ser adotada
sem prejuizo para a avaliagdo global do comportamento da chama e do processoustao.

A condi¢éo inicial para o sistema de equacdes de conservadaovélocidade nula em todo o dominio,
considerando que existe apenas a espécie “1" e a tempewditnemsional reinante € uniforme e igual a um valor
prescrito “e” (onde e < 1), no interior da gota e no ambiente cact@donsidera-se que existe apenas a espécie “2"
com temperatura unitaria. Matematicamente as condi¢bessrséiai

=0 (3.10)

T+
T:e:T—°+,ondeRs1T:1,ondeR>1 (3.12)

Y;=1,ondeR <1
Y,=0, ondeR >1 (3.12)

Y,=0,0ondeR <1
Y,=1,ondeR >1 (3.13)

As condicdes de contorno para o modelo matematico sdo de fluxo maltogas as variaveis dependentes em
decorrencia da condi¢do de simetria no centro da gota e da condicéo de infinit

Observando a semelhanca das equacdes de conservacdo de espeaeasrgia, uma abordagem simplificadora
utilizando o potencial de Shvab-Zel' dovich (Williams, 1985) foi prapgstr Daou e Rogg (1998), resultando na
substituicdo das equacgBes de conservagdo de espécies e energia por uma gacdeqaaservacdo homogénea para
o potencial de Shvab-Zel'dovich (f). A introducéo deste potencial restringéisz awaproblema a condigdo de nimero
de Lewis igual a um e ao modelo quimico SCRS (Simple CheRézadting System, Versteeg e Malalasekera, 1995;
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Kuo 1986; Glassman, 1987), considerando que a reacdo quimica procadé@mastequiométrica com taxa infinita.
Portanto, todo reagente localmente em excesso provoca 0 consumo estequidogtutros reagentes, o que acarreta
na adocdo da hipotese de chama fina. O célculo das fracOes mdssicaspécies quimicas e da temperatura no
dominio passa a ser obtido por meio de relacdes algébricas depenidepitencial de Shvab-Zel dovich. A utilizacao
deste potencial ndo permaeandlise dos processos de ignicao e de extingao.

No modelo SCRS a posicdo da chama esta associada a condigicaidgracdo de reagentes nula e concentracao
maxima de produtos. Existe na chama um valor constante para oigdatenShvab-Zel dovich (fracdo de mistura),
relacionado com o coeficiente estequiométrigh @&ssim, valores de f maiores qugridicam que ndo existe a espécie
“2" naquela posigdo, enquanto valores de f menores,godi€am que localmente a espécie “1” ndo existe.

As relacdes algébricas que associam o potencial de Shvalondeh as fragbes massicas das espécies e a
temperatura sdo obtidas por meio de manipulagfes algébritssdefesobre as equagfes de conservagéo de espécies e
de energia. Estas relagbes sdo escritas conforme (Willl28S; Kuo, 1986; Versteeg e Malalasekera, 1995; Daou e
Rogg,1998).

1
fo = —] (3.14)
Y, = i , onde f> §
1-fg
Y.=0, onde £ fg; (3.15)
Y, = fo = , onde f < §
fst

Y,=0, onde # fg (3.16)
T=1-(1-¢)f +qf, onde fy

Tzl—(l—e)f +qfstM, onde f= fy (3.17)

(1_fst)

A equacao de conservagdo do potencial de Shvab-Zel dovich é mpisssgjue as equacdes de conservacao de
espécies e de energia, ndo possuindo o termo fonte relacionadoda tr@acdo quimica (Williams, 1985; Kuo, 1986;
Versteeg e Malalasekera, 1995; Daou e Rogg,1998). Tal equacao écescoita

p% +pUMf =0 Eﬂpe‘luf) (3.18)

Vale ressaltar que o potencial de Shvab-Zel dovich assume varias defitécdeordo com a grandeza de interesse
a ser avaliada (Williams, 1985; Kuo, 1986; Versteeg e Madlkra, 1995; Daou e Rogg,1998), Y, e T. Porém, a
equacao de conservacao do potencial de Shvab-Zel'dovich indepetefinidd@io adotada, fornecendo como resultado
sempre 0 mesmo campo escalar f para um dado conjunto de condic¢des iniciaisterde.c

A partir da condigdo inicial para conservacao de espécies ergignbtém-se a condi¢ao inicial para o potencial
de Shvab-Zel'dovich:

f=1,ondeR<1
f=0,ondeR>1 (3.19)

As mesmas condicdes de contorno de fluxo nulo nas fronteiras do domihié&masdo aplicaveis ao potencial de
Shvab-Zel dovich.

O modelo proposto é fundamentado nas equacgfes de conservacaesde quantidade de movimento e do
potencial de Shvab-Zel'dovich, além da equacédo de estado ddegdssendo Util na avaliagdo dos processos de
combustéo de fluidos supercriticos e de gases a baixa pressaol@®8, Daou e Rogg, 1998, Daou e Haldenwang,
1997, Sdnchez-Tarifet al. 1972).0s parametros que controlam este modelo sdo: a razdo initéahderatura entre a
gota e o ambiente (e), o calor liberado pela reacdo quireiczomhbustdo (q), o potencial de Shvab-Zel'dovich
estequiométrico {) e o niumero de Peclet (Pe).

O problema de combustdo supercritica de uma gota isoladapomdesa casos limites dos problemas modelados
por Daou e Rogg (1998) e por Caldeira (2004). Dao e Rogg (1998)uagatiombustio supercritica de uma gota em
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movimento, tendo como caso limite a situagdo em que a velocidapidad®nde a zero (baixo nimero de Reynolds),
enquanto Caldeira (2004), que estudou a combustéo supercritica delumaaifinita de gotas, tem como caso limite

a situacdo em que a distancia entre gotas tende a infinito. Aosbtsbalhos apresentaram solugbes numeéricas
baseadas no método de volumes finitos. Daou e Rogg (1998) utilizeuranjo deslocado de variaveis (Patankar,
1980), com malhas multi-grid e tratou o acoplamento presséo velocidade algoritmo SIMPLE (Patankar, 1980),
enquanto Caldeira (2004) empregou um arranjo colocalizado de val§hadiska, 1995), com uma malha hibrida em
um sistema de coordenadas generalizadas, abordando o acoplamsséio pelocidade com o algoritmo SIMPLEC
(Van Dormaal e Raithby, 1984).

Os resultados a seguir mostram o0 consumo da espécie inicelowrdtituinte da gota e 0 comportamento da
chama ao longo do tempo. Dois problemas sdo apresentados, ambasraonsima gota de combustivel fria imersa
em um ambiente oxidante quente. O primeiro problema considera qae& iguimica ndo libera calor (q = 0),
enquanto o segundo problema considera uma reacédo geduotéamica (g = 2). Os pardmetros empregados em ambos
os problemas sdo e = 0,4,0,8 e Pe = 1, sendo consideradas a situacfes limites acirmitadgmra os modelos de
Daou e Rogg (1998) e Caldeira (2004).

E importante observar que o modelo de Daou e Rogg (1998) define yu #eimensional baseando-se nas
escalas de tempo convectivas enquanto o modelo de Caldeira (2004)axmprescalas de tempo difusivas na
definicdo do tempo adimensional. Logo, existe um fator de esdadeosntempos adimensionais dos modelos, o qual é
dado por:

t= tDaou& Rogg(1998
Repaoug Rogg(1998

(3.20)

Ressalta-se que dificuldades numéricas foram identificadasobema exotérmico por Caldeira (2004), quando
ao final do processo de combustdo, elevados gradientes de velscsd@adebtidos nas vizinhancas da origem do
sistema de coordenadas. Os referidos gradientes estd@dssax posicdo da chama que ao final do processo se
aproxima do centro da gota (origem do sistema de coordenadasierida dificuldade numérica consiste na
necessidade de atender a condicdo de contorno®dipd® aplicada na origem do sistema de coordenadas,
simultaneamente aos elevados gradientes de velocidade esisterfieal do processo de combustéo, induzidos pela
chama.

As Figuras 3.1 e 3.2 mostram as curvas da massa de combustiwalizada (MCN) ao longo do tempo. Define-
se a massa de combustivel normalizada como sendo a massa ddigelh{espécie 1) no sistema em um tempo t
dividida pela massa inicial de combustivel no sistema.
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Figura 3.1. Massa de combustivel normalizada ao longo do tempo (q = 0).
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Figura 3.2. Massa de combustivel normalizada ao longo do tempo (q = 2).

Nas Figuras 3.1 e 3.2 é possivel avaliar o consumo de combastieeigo do processo de combustédo, bem como,
confrontar os resultados obtidos por Daou e Rogg (1998) com os resultados de Caldeira $peoddyaraente, para o
problema reativo, sem liberacao de calor, e para o problema exotérmisorépancia absoluta maxima presente entre
os resultados apresentados nas referidas figuras € menor que 0t84.fiyems, pode-se observar a influéncia da
energia liberada pela reagcdo quimica sobre o tempo de consurnmblostivel, constatando-se que quanto maior a
energia liberada pela reacao de combustdo mais rapidamente o cashBusiisumido.

A Figura 3.3 apresenta evolucao espacial da chama ao longo do tempacpao com reacdo quimica exotérmica.
Os resultados de Daou e Rogg (1998) apresentam a posicdostmliahenédia (R da chama, enquanto os resultados
de Caldeira (2004presentam a posicdo da chama sobre os eixos coordenadogadingrz (cuja origem é o centro
da gota), sendo denominadas, respectivamegte, Z. A maior discrepancia relativa encontrada entre os dados
presentes na Figura 3.3 € menor que 2,5%. Pode-se inferiiradpafigura 3.3 a esfericidade da solugdo numérica
proposta por Caldeira (2004), posto que, as cugvagfsao coincidentes.
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Figura 3.3. Posi¢do da chama.
O coportamento da chama descrito na Figura 3.3 indica que ao longo de@Eesmbustdo a chama se afasta

do centro da gota e posteriormente se aproxima desta regido. Este fen&mernmoréato de que, no inicio do processo
de combustéo, a elevada disponibilidade de combustivel (espécisid)enta faz com que a condi¢éo estequiométrica



Proceedings of ENCIT 2004 -- ABCM, Rio de Janeiro, Brazil, Now R8c. 03, 2004, Invited Lecturd?aper CITO4-IL19

seja gradativamente obtida em regiées mais distantesntio cla gota, em face da difusao de espécies. Por outro lado,
a medida que a quantidade de combustivel no sistema passarmsenais excassa, a condicdo estequiométrica tende
a ocorrer em regides cada vez mais proximas do centro da gota.

O modelo matematico proposto considera que o movimento da gotavenipnte do processo de expanséo
térmica, tal efeito pode ser verificado na Figura 3.4 onde sdo apresaitmoiesperfis de velocidade e de temperatura
ao longo do tempo. Nesta figura, constata-se que a evolucdo tempomadxdo®s de temperatura esta associada a
evolucdo temporal dos maximos de velocidade e que a atenuacdo destegatk temperatura provoca a reducao dos
valores das velocidades. Ou seja, o gradiente de temperatura, ou de masszaeppecds mesmos estdo ligados pela
equacdéo de estado, induzem o movimento do fluido.
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Figura 3.4. Perfis de velocidade e temperatura durante a combustaoiticgerc
de gotas isoladas, q = 2 (Caldeira et al., 2004).

As influéncias dos parametros g, & Pe sobre o processo de combustdo podem ser analisadasssomob
significado fisico de cada parametro e nos fenémenos acimdidés. Portanto, quanto maior o valor do pardmetro
“e”, menor o degrau inicial de temperatura, acarretando em mer@oegdades no fluido. Ademais, maiores valores
de “e” indicam que existe inicialmente menos combustivel nensé&s Com relacdo ao parametgoshbe-se que o
mesmo esta relacionado a posi¢cdo da chama e a condicdoossétqoa, desta forma, quanto menor o valor deste
parametro maior o tempo de combustdo e maior a distancigadeapela chama em relacdo ao centro da gota. A
avaliacdo do nimero de Peclet deve considerar que no modelnétiab apresentado o niumero de Lewis € igual a 1,
logo, a difusividade térmica € igual a difusividade de espécgEstanto quanto menor o valor do parametro Pe mais
intenso é o processo difusivo, acelerando a atenuacéo dos gradientes deuengersonsumo de combustivel.

4. Combusté@o de uma coluna infinita gotas em condi¢Bes supercriticasodelagem matematica

O modelo mateméatico apresentado, na secao anterior, para umaojaida em condi¢cdes supercriticas foi
aplicado a uma coluna infinita de gotas por Caldeira (2004). istho objetivava estudar as deformagfes das gotas
e das chamas associadas a proximidade entre as gotas. Mp&ladiato de que quanto menor a distancia entre gotas
maior o tempo de combustdo. Desta forma, a distancia entre gatas parametro importante no processo de
combustéo de sprays.

O mais simples arranjo pré-estabelecido de gotas que podizado com a finalidade de avaliar a influéncia da
distancia entre gotas sobre o processo de combustdo é o da cahit@ def gotas. Esta simplicidade se deve as
simetrias presentes no problema, conforme pode ser observadpiread-1. Nesta figura se verifica a simetria axial a
coluna de gotas, a simetria no plano equatorial da gota e aisim@tplano entre gotas. Estas simetrias aliadas a
fronteira de truncamento do dominio ef.reo definem o dominio matematico a ser analisado mostrado naaFigur
4.1b. Estas simplificac6es sao possiveis somente quando todasaaspgssuirem as mesmas caracteristicas
geométricas, termofisicas e quimicas e forem submetidas as srammées iniciais.

O modelo matematico proposto ao ser aplicado a coluna infingatde sofre a influéncia de mais um parametro:
a semi-distancia entre gotas, b (onde B diidido pelo raio inicial da gota), além dos parametrossaptados no
modelo matematico para a gota isolada.
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Caldeira et al. (2004b) utilizando o modelo matematico proposto, segsia, avaliou a combustdo de uma coluna
infinita de gotas em condicdes supercriticas considerando wistesgpoarametros: e = 0,1, b=2,Pe =1, q=2=% f
0,8. Estes resultados sdo mostrados nas Figuras 4.2 e 4.3. A paxsifidasas é possivel observar que a proximidade
entre gotas modifica significativamente os campos de velociddds (Figura 4.2) e o campo do potencial de Shvab-
Zel’dovich (Figura 4.3). As isosuperficies de velocidade radial e as supedapetencias mostradas nas Figuras 4.2 e
4.3 apresentam-se deformadas devido ao processo interativo entrégletiemacao destas superficies aumentam ao
longo do tempo, entretanto os gradientes de velocidade e do poterfsindatieZel’ dovich sdo atenuados ao longo do
tempo. Por outro lado, em condi¢cdes de combustdo de uma gota isalmdetria esférica dos campos de velocidade
radial e do potencial de Shvab-Zel dovich é uma caracteristica dacsoluca

r+

v

R* b*

C+
(b)

Figura 4.1. Coluna infinita de gotas: (a) geometria e (b) dominio.

v

Z+

v

Na Figura 4.3 o comportamento da isosuperficie referente ao jpbmShvab-Zel'dovich estequiométricq %f
0,8) indica que a chama, inicialmente esférica, assume uma georigisoidal. Ademais, arbitrando-se que a
geometria da gota pode ser definida pela isosuperficie f = 0,999%&ata-se, na Figura 4.3a, que a gota se deforma,
modificando a sua geometria inicialmente esférica e assumindgeoneetria elipsoidal alongada em relacéo ao plano
equatorial da gota no tempot=0,1.

A evolucao morfolégica da chama durante a combustédo superdgticana coluna infinita de gotas pode ser
constituida por seis fases distintas, as quais sao represeat&dpura 4.4Na primeira fase, no inicio do processo de
combustéo, a chama possui a forma esfégitaseguida a chama assume uma forma elipsoidal alongada @a diceg
plano equatorial da gota, pois no inicio do processo de combustae odendmeno de expansédo térmica, resultando
em maiores velocidades ao longo do plano equatorial da gota do queo ssikoceda coluna de gotas. A referida
expansao térmica empurra a chama para as regibes magedista gota, entretanto, na regido entre gotas, a interacado
entre gotas se contrapdem a este processo. O fluxo convectivo se opdem atulivmdi oxidante, sendo este efeito
maior sobre o plano equatorial da gota do que sobre o eixo da colgatasgleAvancando no tempo, a chama se torna
esférica, correspondendo a fase 3 da evolu¢cdo morfologica den.chageometria esférica da chama na fase 3 é
resultado da reducdo da concentracdo de oxidante ao longo da régidgotas aliada a reducdo de combustivel no
sistema. A intensificacdo deste processo de transferéaaisadsa implica no surgimento da fase 4, onde a chama
assume a forma elipsoidal alongada na dire¢éo do eixo da celguas, e posteriormente da fase 5, quando a ocorre
0 coalescimento da chama. A sexta e Ultima fase decorrerdegdie dos gradientes de temperatura e do potencial f,
aliado ao movimento de afastamento da chama em relacdo ao eslitka de gotas. Assim, para a chama o eixo da
coluna de gotas apresenta-se como uma fonte aproximadamente enifooombustivel, fazendo com que geometria
da chama seja aproximada por um cilindro de sec¢éo transversal reta.
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Figura 4.2. Velocidade radial nos tempost=0,1 (a) et
(Caldeira et al., 2004b).
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Figura 4.2 (cont.). Velocidade radial nos tempost=0,1 (a) et=0,7 (b)
(Caldeira et al., 2004b).

O movimento de afastamento e, posteriormente, de aproximacao dasshaelacao a coluna de gotas, é analogo
ao discutido com relacéo a gota isolada. Nas primeiras etapas do procemshastdo, a chama se desloca em direcéo
as regibes mais ricas em oxidante, implicando no movimento starafnto da chama em relagdo a coluna de gotas.
Por outro lado, as gotas se comportam como fontes de combustivelrpag@o quimica, com capacidade limitada. De
outro modo, o ambiente circundante possui uma capacidade ilimitada de fornecde @ada@a reacio quimica. Desta
forma, em etapas mais avancadas no tempo, a chama se aproxiwa d@ coluna de gotas, posto que, a reacdo de
combustéo promove o0 aquecimento da regido préxima ao eixo da coluotasieatem de reduzir a concentracdo de
combustivel no sistema.

E importante observar que durante o processo de combustdo deoluma iofinita de gotas em condicdes
supercriticas, nem todas as fases da evolucdo morfolégica daegoesentadas na Figura 4.4, necessariansente
manifestam. Ademais, em principio, a seqiiéncia evolutiva desarfggura 4.4 ndo é obrigatoria, fases podem estar
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ausentes, podendo também ocorrer o fenébmeno de reversdao do processm.e@aluseja, ocorrer uma involugédo
morfoldgica da chama.

(b)

Figura 4.4 — Potencial f nos tempost=0,1 (a) et= 10,7 (b)
(Caldeira et al., 2004b).

A evolucao morfolégica da gota é semelhante a evolucdo morfaldgicchama. Assim, gota parte de uma
geometria esférica, estabelecida petmdicdo inicial (fase 1). Se deforma assumindo uma geomep&oighl
alongada sobre o plano equatorial da gota (fase 23efgmida, a gota passa a forma aproximadamente esférica (fase 3),
podendo evoluir para a fase 4, constituindo uma geometria elips@idghdh na dire¢éo do eixo da coluna de gotas.
As fases 5 e 6 sdo mais dificeis de existir durante o ggoage combustdo, porém as mesmas poderéo ocorrer se a

distancia entre gotas for muito pequena, ou seja, as gotasapreestar praticamente encostadas uma a outra. E
importante observar que a reacdo de combustéo perdura apds a extingdo da gota
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fase 1

fase 2

fase 3

O

O

() tasea
(

tempo

fase 5

‘ ‘ fase 6

v
Figura 4.4. Evolucdo morfolégica da chama.

Ressalta-se que as fases da evolucdo morfoldgica da gota e da chama néicsonali@neamente. Logo, para um
mesmo tempo, a gota e a chama podem estar em fases evolutivas diferente

Acrescenta-se que os fendmenos fisicos determinantes nanagdior da gota sdo os mesmos discutidos com
relacdo a deformacéo da chama. Estes fendmenos fundamenmmeggalmente, nos processos de transferéncia de
calor e de espécies, acarretados pela disputa por calor pelas gitasoequemo de reagentes na chama.
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