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Resumo. Apresenta-se neste trabalho uma avaliacdo da capacidade de trés modelos de
combustdo para previsdo das emissdes de mondxido e didxido de carbono em chamas de
difusdo turbulentas de metano. Os model os Eddy Break Up (EBU), Eddy Dissipation Concept
(EDC) e PDF com formas pré-assumidas sdo utilizados para a simulagéo de uma chama para
a qual existem dados experimentais dos campos de velocidades, temperatura e espécies. O
escoamento turbulento é descrito com 0 modelo k—¢. No modelo PDF com formas pré-
assumidas é utilizado o equilibrio guimico como modelo de combustédo. No modelo EBU a
taxa de formacao/destruicdo na equacéo de transporte das espécies € avaliada em funcéo da
energia cinética turbulenta (k) e da taxa de dissipacdo de k. No modelo EDC, parte da
mistura é considerada dentro de um reator perfeitamente misturado, onde um mecanismo
reduzido com 14 espécies é integrado no tempo. Do estudo conclui-se que os modelos
Equilibrio Quimico/PDF com formas pré-assumidas e EDC melhor reproduzem a chama com
excecdo da concentracdo de CO. O modelo EBU n&o consegue capturar corretamente os
efeitos de cinética de reacéo na chama turbulenta.

Palavras-chave: Escoamento Reativo Turbulento, Metano, Smulacdo Numérica, Emissdes

1. INTRODUCAO

A importancia do estudo de chamas de difusdo fundamenta-se no seu largo emprego em
sistemas de combust&o industrial. Neste trabalho estuda-se chamas de difus&o turbulentas de
metano, que € o componente principal do gés natural. Especialmente a formacdo de poluentes
como o diéxido de carbono, que contribui para o efeito estufa, monoxido de carbono e NO é
importante na andlise de sistemas de combustdo. A modelagem do processo de combustdo em
escoamento turbulentos € bastante dificultada pela necessidade de formulagdo do termo de
fonte oriundo das reacBes quimicas de combustéo, considerando-se as flutuagcBes de
concentragdes e temperatura intrinsecas do escoamento em regime turbulento. No presente
estudo, a formulagdo do termo de fonte turbulento é feita com as abordagens dos model os:
Método Fungdo Densidade de Probabilidade (PDF) com forma pré-assumida, Método Eddy



Break Up (EBU), Méodo Eddy Dissipation Concept (EDC). Procurase identificar as
vantagens e desvantagens de cada um dos model os considerando-se como parametro principal
suas capacidade de previsao das emissdes de CO e CO2 na chama escolhida para validacéo e
descritano item 2.

2. CHAMA ESTUDADA

A chama utilizada para avaliagdo dos model os computacionais € uma chama proposta e
documentada pela International Workshop on Measurement and Computation of Turbulent
Nonpremixed Flames (1997). Foi escolhida esta chama por ser possivel a comparacdo com
resultados experimentais disponiveis no referida conferéncia. A chama é de difuséo turbulenta
com as seguintes caracteristicas: pelo bocal de 7.2 mm de diémetro € fornecida uma mistura
de metano e ar na proporcao volumeétrica de 25% metano e 75% ar. Concéntrico ao bocal de
combustivel sdo posicionadas chamas-piloto para a estabilizacdo da chama. Dos dados
experimentais, pode-se observar que esta chama é dominada pelo processo de difusdo e ndo
como pré-mistura, como poderia sugerir o fato de queimar-se uma mistura metano/ar. A prée-
mistura parcial é feita para evitar a formacéo de particulados, que inviabilizariam as medi¢oes
com métodos espectrograficos. O nimero de Reynolds calculado com o didmetro do bocal é
de 22400, o que assegura o regime turbulento da chama.

Esta chama foi estudada por (Hinz, 1999). No Trabalho de Hinz o método adotado é o
método de Funcdo Densidade de Probabilidade (PDF) com resolucéo da equacdo da PDF das
grandezas escalares via método de Monte Carlo. O mecanismo de reacOes utilizado é um
mecanismo reduzido com quatro espécies reativas. O autor conclui que embora, a estrutura da
chama segja bem reproduzida, os resultados de CO indicam a necessidade de um mecanismo de
reacOes mais completo. Acrescente-se a isto o grande esforco computacional necessario para
solugdo, com métodos estocésticos de Monte Carlo, adotados por Hinz. No presente trabalho,
propde-se a verificagdo de model os computacionais rel ativamente mais simples que o0 método
de PDF. E necessério, entretanto, verificar a capacidade de predicdo destes modelos.

3. MODELOSTERMO-QUIMICOS

Neste item sdo apresentados os modelos termo-quimicos utilizados na modelagem da
chama estudada. Em todos os modelos de combustdo assume-se que a chama nédo troca calor
por radiacdo. Desta forma em cada volume de controle na equagdo da energia sO séo
computadas as trocas por convecao e conducdo. No item 4. discute-se 0 model o de combustdo
turbulenta utilizado.

O Modelo PDF com forma pré-assumida (PDF) é construido em combinacdo com o
modelo de equilibrio quimico para o processo de combustdo. Neste modelo, assume que o
processo de combustéo € determinado pelo processo de mistura turbulenta e que as reactes de
combustdo sdo extremamente rapidas. Desta forma assume-se que em cada volume de
controle reina equilibrio quimico entre reagentes e produtos. Assume-se presentes as espécies.
CH4, 02, H20, CO2, CO, H, O, OH e N2. Utilizando-se as rotinas para caculo de equilibrio
quimico do software CHEMKIN-II, faz-se o tabelamento das fragbes massicas das espécies,
densidade e temperatura em funcéo da fracéo de mistura (Neuber et al., 1998).

No Modelo Eddy Break Up (EBU) (Magnussen, 1976), considerou-se as especies CH4,
02, CO2 e H20. Para estas espécies utilizou-se uma Unica reacaéo global paraaqual ataxade
formacado/consumo € calculada por uma expressado de Arrhenius. Maiores detalhe do modelo
podem ser visto no manual do software (FLUENT).



No Modelo Eddy Dissipation Concept (EDC), utilizou-se um mecanismo reduzido a
partir de um mecanismo detalhado de 175 reacOes elementares envolvendo as cadeias C1 e
C2. A reducdo, bem como as rotinas compativeis com o software CHEMKIN-II, estdo
disponiveis em (International Workshop, 1997) A estratégia de reducdo do mecanismo
elementar para 0 mecanismo reduzido, utilizando-se aproximagdes de regime permanente para
algumas espécies, pode ser vista detalhadamente em (Chen , 1997). O mecanismo reduzido
adotado envolve 14 espécies, quais sgjam: O2, H, O, OH, H2, H20, CO, CO2, CH3, CH30H,
CH20, C2H2, C2H4 e CHA4.

4, MODELOSDE COMBUSTAO TURBULENTA

Neste item € descrita a formulagdo do modelo de combustdo turbulenta nos trés modelos
utilizados nas simulagbes. Fundamentalmente, a diferenca entre os modelos esta na
formulacéo do termo de fonte médio na equacdo de transporte das especies reativas Eg. (1). A
modelagem do escoamento turbulento foi feita utilizando-se o bem conhecido e documentado
método k—¢ (Jones,72), visto que a estrutura do escoamento ndo é complexa e espera-se
com este modelo um bom compromisso entre captura dos efeitos de turbuléncia do
escoamento e esforgo computacional.

4.1 Equacao detransporte de espéciesreativas
A equaco de transporte para o valor medio da fragdo massica Y, de uma especie o €

escrita
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Os termos pu;Y, e W, representam respectivamente a correlagio velocidade-grandeza

escalar e o termo de fonte médio, oriundo das reagdes de combustdo. Estes dois termos sdo
desconhecidos e precisam ser modelados. A formulagdo do termo de fonte médio para cada
modelo adotado é descrita posteriormente. A correlagcdo de transporte turbulento é modelada
por meio da aproximagao de fluxo de gradiente e se resume a
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Nesta expressao Oy, representao NUmero de Prandtl para a grandeza reativa escalar’Y,, .

A equacdo modelada de \70, Se escreve entéo

j dx %% +wa. (3)

Equilibrio/PDF com forma pré-assumida. No modelo PDF com forma pré-assumida
em conjunto com equilibrio quimico, sdo resolvidas egquacOes de transporte para o valor
médio e varidncia da fracdo de mistura Como a fragdo de mistura € uma grandeza



conservativa, a Eg. (1) para a fracdo de mistura ndo tem o termo de fonte. Com estes dois
parametros, valor médio e variancia da fracdo de mistura, € construida uma funcdo densidade
de probabilidade com a forma pré-definida de uma funcdo Beta. Este método é bastante
conhecido e detalhes podem ser encontrados em (Neuber et al., 1998) e (FLUENT).

Eddy Break Up (EBU). Neste modelo, como implementado no software FLUENT, o
termo de fonte médio para a equacéo de transporte das espécies reativas Eq. (1), é calculado
pela avaliagdo do menor valor entre o taxa de formacao/destruicdo calculada pela cinética
guimica e pela taxa calculada a partir da estrutura do escoamento turbulento, em funcéo das
grandezas turbulentas energia cinética turbulenta k e taxa de dissipacéo (&) da energia cinética
turbulenta.

Eddy Dissipation Concept (EDC). No modelo de combustdo EDC a interagdo entre
turbuléncia e reactes de combustdo é formulada como fungdo da dinamica dos turbilhdes, na
literatura em inglés denominados ,,eddies*. Segundo a teoria da cascata de energia, os grandes
turbilhdes, que contém grandes quantidades de energia cinética turbulenta, se subdividem em
turbilhdes cada vez menores, até que nas escalas de comprimento e tempo de Kolmogoroff
sua energia cinética é dissipada, por efeito molecular, em calor. As reagdes quimicas de
combustdo sO acontecem quando reagentes estdo misturados a nivel molecular. No modelo
EDC o espago fisico de um volume de massa fluida é dividido em duas regides: o fluido
envolvente e as estruturas finas. Dentro da regido das estruturas finas, 0s reagentes estéo
misturados a nivel molecular e podem reagir, se a temperatura da mistura for suficiente para
desencadear as reactes. Desta forma, o tratamento das reagdes quimicas fica restrito a regido
dos turbilhdes das escalas de Kolmogoroff. Dentro desta regido € utilizado o modelo de um
Reator Perfeitamente Misturado (PSR) para determinagéo das taxas de formagéo/destruicdo
das espécies reativas. De acordo com o trabalho de (Magel, 1996) a fracdo da massa (y*)
ocupada pelas estruturas finas pode ser estimada com a expressao

v =213 ve/ kz)o.zsg_ 4

A taxa de transferéncia de massa entre as duas regifes M* é estimada por meio da
expressao

M = 2.43%@05. (5)

Nestas expressoes fica clara a interdependéncia entre a dinamica das estruturas
turbulentas, definidas por k, €, e v e as grandezas y* e M*, fundamentais para a determinacéo
das grandezas termo-quimicas dentro do PSR.

A taxa média de formacao/destruicéo (E ) de uma espécie a é determinada por

%Y%) (6)



Nesta expressdo p é a densidade local média, Y, é o valor médio da fragio de massa da

espécie a e Y; € a sua parcela dentro das estruturas finas. As concentragdes e temperatura
dentro desta regido, idealizada como um reator perfeitamente misturado, séo calculadas com

as rotinas do CHEMKIN-II, incorporadas ao codigo CFD para solucdo das equacfes de
transporte, momentum e energia.
4.2 Conservacdo da energia

A equagdo de balanco de energia escrita na forma da ental pia da mistura € dada por
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Na auséncia de significativas perdas de energia por radiagdo o termo de fonte a

desaparece. O termo  pu;h” é modelado com a aproximagZo de fluxo de gradiente e a
equacdo final da entalpia se escreve

O
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5. RESULTADOS

Nesta secdo sdo apresentados e discutidos os resultados obtidos com os modelos de
simulagdo utilizados.

A Fig. 1 mostra os valores da velocidade axial ao longo da linha de centro da chama. A
velocidade é normalizada com o valor no centro do jato no plano de saida do bocal.
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Figura 1 - Velocidade axial nalinha de centro da chama, model os Equilibrio/PDF,
EDC e EBU e dados experimentais.



Da Figura 1 conclui-se que os modelos conseguem reproduzir bem o escoamento. Isto
significa que o processo de mistura turbulenta, que desempenha papel fundamental no
processo de combust&o, também € bem reproduzido.

Os perfis de fracdo de mistura para os modelos PDF com formas pré-assumidas e EDC
s80 mostrados nafigura 2.
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Figura 2 - Fracéo de Mistura nalinha de centro da chama, modelos Equilibrio/PDF, EDC e
dados experimentais

O comportamento da fracdo de mistura é bem reproduzido pelos modelos. A fragdo de
mistura, pela sua propria definicdo, € uma grandeza conservativa. Desta forma, sua
distribuicdo € determinada pelos mecanismos de transporte unicamente. A boa concordancia
mostrada na Fig. 2, indica que os mecanismos de convecdo, difusdo e sobretudo o transporte
turbulento estdo bem reproduzidos nos model os.

Os resultados da distribuicdo de temperatura ao longo do eixo de simetria da chama séo
apresentados na Fig. 3. Dos modelos utilizados, 0 modelo EBU se destaca, pelo fato de prever
temperaturas muito mais altas que os outros model os e os dados experimentais. Este resultado
do modelo EBU bem como os de concentrages mostrados a seguir, mostram gue este modelo
n&o consegue descrever o processo de combustdo turbulenta de maneira correta. Vale ressaltar
gue para todos os modelos ndo considerou-se perdas por radiacdo, 0 que pode ser a
justificativa para as temperaturas sistematicamente mais altas das simulagdes em comparacdo
com os dados experimentais. O modelo EDC apresentou dificuldade em capturar o inicio do
processo de combustéo. Isto foi resolvido utilizando-se uma estabilizacdo artificia da chama
até a posicao x/D 40. Esta estabilizacéo foi conseguida tomando-se os valores de temperatura
e densidade da solugdo obtida com o modelo Equilibrio/PDF. Este ultimo modelo ndo
considera efeitos de cinética quimica e, por isto, sua previsdo de grandezas ndo fortemente
influenciadas pela interacBo cinética quimicalturbuléncia € sempre razoavel. O
comportamento dos modelos EDC e Equilibrio/PDF € bastante semelhante e satisfatorio.
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Figura 3 - Temperatura na linha de centro da chama, model os Equilibrio/PDF, EDC e EBU e
dados experimentais

As fragfes méssicas de CO2 e CO sdo mostradas nas figuras 4 e 5 respectivamente. Na
Fig 4 nota-se que os modelos EDC e Equilibrio/PDF pré-assumida melhor reproduzem os
dados experimentais. O Modelo EBU superestima a concentragdo de CO2. Vé-se claramente
gue o0 modelo EBU n&o consegue capturar o processo de combustéo turbulenta corretamente.
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Figura4 - Fragdo méssicade CO2 nalinha de centro da chama, model os Equilibrio/PDF,
EDC, EBU e dados experimentais

Os resultados para a concentracdo de CO na chama séo mostrados na figura 5. O modelo
EBU ndo leva em conta a formagdo de CO. Os modelo de Equilibrio/PDF com forma pré-
assumida e EDC superestimam a formagdo de CO, o que indica que a chama ndo tem tempo
para reagir até o equilibrio, pelo menos no que concerne a formagdo de espécies
intermediérias como CO. O modelo EDC apresenta valores ainda maiores que os do modelo
com equilibrio quimico. Isto se deve ao fato que o modelo Equilibrio/PDF faz uma integracéo
dos valores instanténeos de equilibrio com a fungdo PDF para obtencdo dos valores médios. O
modelo EDC poderia ainda ser testado variando-se as expressdes para os valores da fracéo de



massa de fluido ocupada pelas estruturas finas y* e para a taxa de transferéncia M* entre as
duas regides. fluido envolvente e estruturas finas (PSR). Dos resultados da Fig. 5 se conclui
gue estes valores estdo superestimados levando a simulagéo com o modelo EDC aos mesmos
resultados do modelo com equilibrio quimico, que ndo é consistente com os dados
experimentais.
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Figura5 - Frag@o massicade CO nalinhade centro da chama, modelos Equilibrio/PDF, EDC
e dados experimentais

6. CONCLUSAO

Neste trabalho apresentou-se a utilizacdo dos modelos Equilibrio Quimico/PDF com
formas pré-assumidas, Eddy Break UP e Eddy Dissipation Concept para a modelagem de uma
chama de metano. Buscou-se avaliar a capacidade dos model os na predicdo das concentragdes
de CO2 e CO numa chama turbulenta. Dos resultados numéricos comparados com os dados
experimentais, conclui-se que os modelos Equilibrio/PDF e Eddy Dissipation Concept
reproduzem bem a chama exceto a concentracéo de CO. O modelo Eddy Break UP apresenta
resultados com grande afastamento dos dados experimentais 0 que ndo da confiabilidade ao
modelo. Nota-se que os modelos que procuram incorporar os efeitos de cinética quimica
(EBU e EDC) tém dificuldade em capturar o inicio das reacbes de combustdo. Pela
semelhanca dos resultados dos model os Equilibrio e EDC, conclui-se que seus parametros de
fracdo de massa e taxa de transferéncia para 0 PSR estdo superestimados. Com a correcéo
destes parametros, o0 modelo EDC, por incorporar um mecanismo detalhado de cinética
quimica, talvez possa capturar melhor aformacéo de CO na chama.
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CO2 AND CO FORMATION IN DIFFUSION FLAMESUSING THE MODEL S
PRESUMED PDF, EDDY BREAK UP AND EDDY DISSIPATION CONCEPT

Abstract. The formation of CO and CO2 in a methane turbulent diffusion flame is
investigated in the present work. Three models are used to perform the simulation: Eddy
Break Up (EBU), Eddy Dissipation Concept (EDC) and Equilibrium Chemistry with
Presumed PDF (EQUIL). The turbulent flow is modeled using the k-¢& mode. In the
Presumed PDF model, fast chemistry is assumed for the combustion model. In the EBU
model, the average chemical source for the species transport equation is constructed using
the turbulent quantities turbulent kinetic energy and the dissipation ratio of k. In the EDC
model, a reduced mechanism encompassing 14 species is integrated in a perfectly stirred
reactor and used as averaged source term. From the obtained results, can be concluded that
the EQUIL and EDC models reproduce the flame structure in good agreement with the
experimental data, except the CO concentration. The EBU is not able to capture the kinetic
effects, which are of paramount importance in the CO and CO2 formation. Further work to
properly estimate the parameters of the EDC model, would give better results concerning the
CO formation.
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