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7.1. Introducao

O processo de combustao esta presente em diversos momentos de nosso dia-a-dia, dos mais
corriqueiros, tal como o acender do fogo para esquentar a agua do café da manha, aos que
envolvem maior sofisticacao técnica, como por exemplo, a queima que ocorre nos motores de
automoveis. A importancia da combustao para o homem ¢é tal que diversos mitos e lendas,
presentes em todas culturas, colocam o fogo como elemento central do imaginario. Alguns
historiadores chegam a datar o inicio da cultura como sendo 0 momento em que a humanidade
comega a cozinhar seus alimentos, o que pressupoe a anterioridade no dominio do fogo. Em
diversos acampamentos pré-historicos encontram-se artefatos destinados a serem utilizados em
cerimoniais especificamente relacionados ao fogo, tal como o vasilhame mostrado na Fig. (7.1),
que foi presumidamente utilizado para o transporte do fogo (Riggs, 1992). Porém, nio sao
conhecidos com precisao nem o momento nem a maneira pela qual o homem dominou o fogo.

Figura 7.1: Vaso pré-historico presumidamente utilizado para transporte do fogo.

Embora acompanhe a humanidade desde a aurora da civilizagao, a combustao permanece
um fendmeno cuja descri¢ao é aberta, nao obstante progressos consideraveis realizados no ultimo
século. Estes progressos permitiram, por exemplo, o projeto de motores capazes de propulsar
carros, navios, avides e naves interplanetarias. Também foi alcancada uma melhor compreen-
sao do desenvolvimento e da propagacao de incéndios, sejam eles florestais ou urbanos. Di-
versos equipamentos industriais que utilizam a combustao como fonte de energia, tais como
fornos, caldeiras e incineradores, tiveram sua eficiéncia grandemente aumentada pela melhor
compreensao dos fundamentos da combustao. Porém, a sempre presente demanda de melho-
ria na eficiéncia energética dos processos de combustao, vieram se justapor, nos ultimos 20
anos, solicitacoes de baixo impacto ambiental e de utilizacao de combustiveis que permitam
um desenvolvimento sustentavel. Estas preocupacoes combinadas constituem desafios que tém
norteado o desenvolvimento de estudos e pesquisas.

Paralelamente aos problemas colocados pelos sistemas praticos existentes, o desenvolvimento
de novas tecnologias de combustao pressupoe a existéncia do conhecimento detalhado das in-



teracoes fundamentais e seus mecanismos de controle. Dentre estas interagoes fundamentais,
diversos problemas nao resolvidos dizem respeito aquela que envolve o processo de combustao,
em gases ou em fases dispersas, e a turbuléncia.

O processo de combustao envolve transformacoes quimicas dos reagentes, durante as quais
uma grande quantidade de calor é liberada quando das recombinacoes entre os a&tomos consti-
tuintes do sistema. Na imensa maioria dos sistemas reativos, a taxa de reacao quimica é uma
funcao crescente da temperatura. Estas duas caracteristicas reunidas implicam que os processos
de combustdo sdo processos que se auto-aceleram, uma vez inciados (Zel’dovich et al., 1985).
Além disto, como resultado destas caracteristicas, a transformacao quimica e a liberagao de
calor a ela associada ocorrem em escalas de tempo e de comprimento pequenas quando com-
paradas as escalas caracteristicas do escoamento. Estas escalas caracteristicas serao descritas
brevemente neste texto, abordagens mais exaustivas podem ser encontradas em livros classicos
(Lewis and von Elbe, 1961; Glassman, 1996; Williams, 1985; Kuznetsov and Sabel’nikov, 1990;
Borghi and Champion, 2000; Peters, 2000; Warnatz et al., 1999).

Como foi visto nos capitulos anteriores, a turbuléncia pode ser caracterizada como um
movimento fluido tri-dimensional e aleatério que possui um espectro continuo de escalas de
comprimento ou de tempo, envolvendo uma cinemaéatica rotacional e uma dindmica nao linear e
dissipativa (Chassaign, 2000). A interacgdo entre as escalas caracteristicas de comprimento e de
tempo oriundas do movimento turbulento e aquelas representativas do processo de combustao
leva a realizagao de diversos regimes possiveis para a combustao em escoamento turbulento.

Apos introduzir conceitos fundamentais de chamas em meios gasosos, este texto descreve os
resultados possiveis da interagdo entre combustao e turbuléncia e, por fim, apresenta algumas
modelagens possiveis para esta interacgao.

7.2. Chamas laminares

As chamas laminares s@o aquelas em que o processo de transformacao quimica ocorre sem
que o escoamento se torne turbulento. Embora estas chamas parecam constituir a prior: um
caso particular de pouca aplicacao pratica, alguns sistemas usuais operam com este tipo de
regime de combustao. Dentre estes, cabe citar as velas para a iluminagao doméstica e religiosa,
os queimadores de fogoes domésticos e de cozinhas industriais, e queimadores radiantes como
os encontrados em rotisseries e padarias. Além disto, muitas vezes a iniciacao do processo de
combustao ocorre em regime laminar ou cuja turbuléncia é fraca, como é o caso de motores a
ignicao por centelha. Para estes sistemas, um adequado conhecimento do processo de combustao
em regime laminar é essencial a um projeto bem sucedido. Por outro lado, a compreensao da
fenomenologia das chamas laminares constitui a base necessaria para o estudo da interacao
entre chama e turbuléncia.

7.2.1. Nocoes de cinética quimica

As reagoes quimicas ocorrem segundo um conjunto de etapas elementares envolvendo cho-
ques entre as moléculas presentes. Cada uma destas etapas elementares possui seu proprio
tempo caracteristico de evolugao, funcao da temperatura e da pressao. Mesmo as misturas
combustiveis mais simples envolvem um grande nimero de etapas elementares e diversas es-
pécies quimicas. Para fins de ilustracdo, na Tab. (7.1) é dado um mecanismo para a cinética
quimica de misturas envolvendo hidrogénio e ar (Balakrishnan and Williams, 1994). Nesta
tabela sdo dados o coeficiente pré-exponencial, A, o expoente da temperatura, 3, e a energia
de ativacao, F, presentes na lei de Arrhenius, para as diferentes reagdes quimicas elementares.
A expressao geral para uma reagao quimica envolvendo I reacoes elementares na qual intervém



K espécies é
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onde xi € o simbolo quimico da k-ézima espécie e v,; v}, sdo os coeficientes estequiométricos
desta espécie na i-ézima etapa elementar, cuja taxa de reacao é dada por

k 7 k I/”'
g =k H nZ’“ — k7 H nre (7.2)
k=1 k=1

Nesta expressao, ng é a concentragao molar da espécie k e kzi é a taxa de avango/retorno da
reacao 7. A taxa de reacao de cada uma das etapas elementares segue uma lei de Arrhenius

ki = A;T% exp(—E;/RT), (7.3)

sendo que as constantes de avanco/retorno sdo relacionadas pela constante de equilibrio, K., =
ki /k;, que & fungio da temperatura, T, e das propriedades termodinamicas

K
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onde pun € a pressdo atmosférica, R é a constante universal dos gases, vy = vy; — V4, € 0
simbolo A exprime a variagdo correspondente & transformacao de reagentes em produtos na
1-ézima reacao
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As entalpias de formagdo, HY, e as entropias no estado padrao, Sp, sido expressdes conhecidas
da temperatura para cada espécie quimica (Kee et al., 1994).

Apesar do mecanismo de rea¢do para misturas de hidrogénio e de ar dado na Tab. (7.1)
nao contemplar a dissociagao do nitrogénio, 9 espécies quimicas estao envolvidas em 21 reacoes
elementares. No caso da combustao de hidrocarbonetos estes nimeros sao grandemente ampli-
ados. Mecanismos de reacao visando descrever a combustao de metano com ar envolvem cerca
de 70 espécies quimicas em mais de 350 reagbes elementares (Baulch et al., 1992; Gardiner Jr.,
2000; Tan et al., 1994; Hughes et al., 2001a; Hughes et al., 2001b). Para hidrocarbonetos mais
complexos o grau de incerteza dos mecanismos de reagao detalhados aumenta, uma vez que
o nimero de caminhos que a re¢ao quimica pode percorrer aumenta com a complexidade das
moléculas reagentes envolvidas (Cathonnet et al., 1981; Westbrook and Dryer, 1984; Warnatz,
1984). Nestes casos, o desenvolvimento de mecanismos detalhados é assunto de pesquisa atual.

Como é de se esperar, a reacao quimica pode ocorrer apenas se houver contato entre os
reagentes a nivel molecular. No estudo das chamas laminares, é usual realizar uma classifi-
cagao baseada no grau de pré-mistura entre combustivel e oxidante. Para fins de anélise, dois
casos extremos podem ser identificados, no primeiro os reagentes encontram-se perfeitamente
pré-misturados, constituindo uma mistura homogénea, enquanto que no segundo os reagentes
encontram-se totalmente segregados. No caso de reagentes pré-misturados, a chama separa
gases frescos dos produtos de combustao. Uma chama dita de difusao separa oxidante de
combustivel no segundo caso. Situacgoes em que ocorre uma pré-mistura parcial podem ocor-
rer, como no caso da ignicdo por compressao que ocorre nos motores Diesel, mas nao serao
abordadas aqui.



Tabela 7.1: Mecanismo de reacao quimica para misturas de hidrogénio e de ar, k; =
ATPexp(—E/RT), A em (cm, mol, s), E em (cal/mol). Eficiéncias de terceiro corpo: a-—
fH2O - 125 fH2 = 255 sz = f02 = 10) bﬁszO = 65a fH2 = 1'a .fN2 = f02 = 047 CifH2O -
15'5 sz = 255 .fN2 = f02 = 1.0.

| REACAO | A B E |

H+0, = OH+O 3.52E16  -0.7 17070.
H,+O = OH+H 5.06E4  2.67 6290.
OH+OH = H,0+0 1.51E9  1.14  99.
H,+OH = H,O+H 1.17E9 1.3 3626.
H+0y+M = HOy+M 6.76E19¢ -1.42 0.
H+HO, = OH-+OH 1.70E14 0.0 874.
H+HOy = Hy+0, 4.28E13 0.0 1411.
OH-+HO, = H,0+0, 2.80E13 0.0 -497.
H+H+M = Hy+M 1.80E18® -1.0 0.

H+OH-+M = H,0+M 2.20E22¢ -2.0 0.

HO3+HO9 = Hy03+05 3.02E12 0.0 1390.
Hy;02+M = OH+OH+M | 1.20E17°¢ 0.0 45500.
H,0,+0OH = H,O+HO, | 7.08E12 0.0 1430.

O+HO2 = OH+0Oq, 2.00E13 0.0 0.
H+HO,; = O+H,0 3.10E13 0.0 1720.
H+O+M = OH+M 6.20E16*  -0.6 0.
O0+0+M = O+M 6.17E15*  -0.5 0.
H,0,+H = H,O+OH 1.00E13 0.0 3590.
H;0.,+H = HO,+H, 4.79E13 0.0 7950.
O+OH+M = HO,+M 1.00E16 0.0 0.
Hy+0y, = OH+OH 1.70E13 0.0 47780.

7.2.2. Chamas laminares pré-misturadas

Uma mistura homogénea de combustivel e de oxidante, quando ignitada, ¢ consumida pro-
gressivamente por uma chama que se propaga dos gases queimados para os gases frecos. Talvez
o exemplo mais conhecido de chama laminar que se propaga em escoamento pré-misturado é a
chama estabilizada sobre um bico de Bunsen. A Fig. (7.2) mostra uma imagem direta da chama
laminar juntamente com particulas solidas utilizadas para marcar o escoamento (Echekki and
Mungal, 1990). No caso de nao ocorrerem instabilidades aerodindmicas, como a instabilidade
de Landau (Zel’dovich et al., 1985), por exemplo, nem obstaculos em seu caminho, uma chama
pré-misturada laminar se propagara livremente em regime permanente e com velocidade con-
stante. A experiéncia mostra que esta velocidade depende apenas do estado termodinamico
da mistura e de sua composicao inicial. Uma vez que o raio de curvatura da frente de chama
torna-se grande diante da espessura desta, a aproximac¢ao de escoamento monodimensional é
adequada. As equagdes que descrevem a propagacao desta frente de chama numa mistura de
gases perfeitos sao
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T~ 0, (7.6)
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pu—- = — Ik, + W Wy, k=1,....K, (7.7)
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or o (. oT X or &
pucp% = % ()\%> - kgl cp,kjk,:c% — kglkakhk + Qg. (78)
Nestas equagoes ji g, Cp i € hi s20, respectivamente, o fluxo de difusao molecular na direcao
z (—pYi Vi), 0 calor especifico a pressao constante e a entalpia especifica da espécie k. A
velocidade, temperatura e densidade do escoamento sao u, T e p. O fluxo de calor por radiagao
é qr, cp € A 530 o calor especifico a pressao constante e a condutividade térmica da mistura. As
equagoes completas que descrevem o processo de combustao em gases sao dadas no apéndice.
No limite de baixos nimeros de Mach, e desprezando-se o efeito do empuxo de Arquimedes,
a equacao de balanco de quantidade de movimento reduz-se a p = constante. Estas equacoes
podem ser resolvidas tendo como condicées de contorno gases frescos em x — —oo e gases
queimados em z — oo. A integragdo da equagao de continuidade permite verificar que a vazao
méssica é constante através da chama e que, por conseguinte, sua propragac¢ao ocorre com
velocidade constante, ur, em relacdo aos gases frescos. A existéncia desta velocidade propria
da chama implica na existéncia de uma escala caracteristica de comprimento, a espessura da
chama, dy,

5[/: == — =

A v D
PoULCp ur UL

; (7.9)
onde o indice “0” denota as condicoes em x — —oo. Nesta equacao, que utiliza a hipotese de
namero de Lewis (Le = A/pc,D) e Schmidt (Sc¢ = v/D) unitérios, v é a viscosidade cinematica
e D o coeficiente de difusao molecular.

Mediante hipoteses de (i) auséncia de transporte de calor por radiacao, (ii) transporte de
massa por difusdo de espécies segundo a Lei de Fick, (iii) propriedades de transporte con-

stantes, (iv) ntmero de Lewis unitario e (iv) que um reagente minoritario controla o processo
de combustao, estas equagoes podem ser simplificadas

C ) T—TO YR

_— = pr— .1
c+ 1/0! ¢ Tad — T() YR,O, (7 0)

onde T,4 é a temperatura de chama adiabética, obtida em x — oo0. Nesta equagao m é
a vazao massica que atravessa a chama, ¢ é a variavel de avanco da reacdo, S e « sao os
valores adimensionais da energia de ativacdo, § = E/RTy, e do calor liberado pela reagao,

Figura 7.2: Chama laminar estabilizada sobre um bico de Bunsen.



a = (T,g — Ty)/To, respectivamente. O reagente limitante para o processo de combustdo
possui fracao de massa Yi. Esta equacao possui solucao semi-analitica que permite conhecer a
velocidade de propagacao como funcao das propriedades fisico-quimicas da mistura. Cabe notar
que, para a grande maioria das reacoes de combustao, S > 1, o que implica que o consumo
de reagentes s6 é importante na vizinhanca de ¢ = 1. Assim, a chama pode ser dividida em
duas regioes disitintas. Na primeira, conhecida como regiao de pré-aquecimento, de espessura
01, [Eq. (7.9)], ocorre equilibrio entre os processsos de conveccao e difusdao de massa e calor,
com reacao quimica negligenciavel. A segunda é caracterizada por um equilibrio entre difusao
e reacao quimica, e possui espessura Jg, dada por
oL

5

Esta separacao em duas regides distintas, conseqiiéncia da hipotese de grande energia de ati-
vacao para a reagdo quimica, possibilita a determinacao da estrutura das chamas, mesmo
quando se leva em conta um mecanismo detalhado para descri¢do do processo quimico (Pe-
ters and Williams, 1987; Seshadri and Peters, 1990).

No entanto, a solu¢do numérica do sistema de equagoes (7.6-7.8) ndo apresenta, atual-
mente, dificuldades maiores, uma vez que estao disponiveis programas computacionais capazes
de tratar uma mistura reativa qualquer, como por exemplo o programa Premix (Grcar et al.,
1986; Kee et al., 1985). A estrutura de uma chama de pré-mistura propagando-se numa mis-
tura estequiométrica de metano e de ar, calculada utilizando-se este programa, é mostrada na
Fig. (7.3). Nesta figura é possivel constatar que a espessura desta chama é da ordem de 0,7 mm.
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Figura 7.3: Estrutura da chama laminar propagando-se numa mistura de metano e de ar
estequiométrica.

Neste caso, a velocidade de propagacao da chama laminar é de 41 cm/s. A velocidade de
propagacao ¢ maxima para misturas cuja composicao é proxima da estequiométrica, e possui
limites distintos a partir dos quais a propagagio estacionaria ndo é possivel. A Fig. (7.4) mostra
a variacao calculada da velocidade de propagacao da chama em uma mistura de metano e ar
como fung¢ao da composicao da mistura. Nesta figura, a riqueza é definida como a razao entre o
numero de moles do combustivel presente nos gases frescos e o niimero de moles do combustivel
na mistura estequiométrica. Este comportamento nao monotonico da velocidade de chama com
a riqueza deve ser levado em consideracao quando da modelagem das chamas turbulentas.
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Figura 7.4: Velocidade de propagacao da chama laminar numa mistura de metano e de ar em
funcao da riqueza da mistura, 7, = 300 K, ps =1 atm.

7.2.3. Chamas laminares nao pré-misturadas

Outra situacdo limite que aparece quando do estudo das chamas laminares é aquela em
que oxidante e combustivel encontram-se segregados pela superficie da chama. Isto ocorre,
por exemplo, quando da combustao de gotas de combustivel cercadas de comburente, como
mostrado na Fig. (7.5 a) (Shaw et al., 1988), ou quando da queima de uma vela [Fig. (7.5 b)]
(Anonymous, 2004). Neste caso, do pavio emana parafina em estado gasoso que, por difusio,
migra até a superficie da chama. O ar é trazido até a zona de reagao por convec¢do natural, e
os produtos de combustao sao retirados da proximidade do pavio devido ao efeito do empuxo de
Arquimedes exercido sobre os gases quentes. Uma vez que a chama encontra-se posicionada na
interface entre os reagentes, contrariamente ao caso da chama pré-misurada, este tipo de chama,
que é conhecida como chama de difusao ou chama nao pré-misturada, nao possui velocidade
propria.

De maneira andloga as chamas pré-misturadas, o sistema de equagoes (7.6-7.8) descreve
os processo de combustao em chamas de difusdo. As condicoes de contorno apropriadas sao
oxidante em x — —o0 e combustivel em x — oo Uma descricao simplificada é possivel conside-
rando-se as seguintes hipoteses: (i) auséncia de transporte de calor por radiagao, (ii) transporte
de massa por difusdo de espécies segundo a Lei de Fick, (iii) propriedades de transporte con-
stantes, (iv) nimero de Lewis unitario e (v) a rea¢do quimica na chama pode ser descrita por um
processo global no combustivel (C) e oxidante (O) se transformam em produtos (P) segundo a
reacao

C+v0 = P. (7.12)

As hipoteses (i-iv) sdo conhecidas como aproximagio de Schvab-Zeldovich. Pode-se entdo definir
uma variavel conhecida como fracdo de mistura, 2,

Yo _ Yo _ Yoo Yo  Yp _ Yoo h—h
7 — vWo We vWo _ vWp Wp vWo — o (7 13)
- _Yoo Yoo _ Yoo "~ he —ho’ '
We vWo vWo

onde W é a massa molar e Y a fracdo de massa dos constituintes, o indice “0” representa os



(a) Chama em torno de uma (b) Chama de uma vela em gravi-
gota em microgravidade dade normal e em microgravidade

Figura 7.5: Situagoes em que os reagentes encontram-se segregados pela superficie de chama.

valores destas propriedades no combustivel ou no oxidante. A fracao de mistura é uma grandeza
normalizada, 0 < Z < 1, e sua equagao de transporte

dzZ d dz
— = —pD | — .14
'Oudx dxp (dm) ’ (7.14)

pode ser obtida por uma soma poderada das equagoes governantes das espécies quimicas. No
caso das condigoes de contorno para as espécies quimicas e a entalpia serem homogéneas,
a variavel Z é a tnica varidvel necessaria para a descricao do processo de reagao, devido a
auséncia de termo fonte. Note-se que as dificulidades associadas a resolugdo da Eq. (7.14) sao
menores que aquelas referentes as equagdes de transporte originais, Eqgs. (7.6-7.8).

No caso em que o tempo caracteristico da reacao quimica 7, € muito menor que o tempo
caracteristico dos transportes mecanicos, 7,,, a espessura da zona reativa ¢ muito inferior do que
aquela das zonas de difusdo. A estrutura da chama laminar de difusao resultante desta hipotese,
conhecida como aproximagido de Burke-Schumann, é mostrada na Fig. (7.6). Neste caso, a
reacao entre combustivel e oxidante ocorre apenas quando estes se encontram em proporc¢ao
estequiométrica, i.e., Z = Z . Note-se que nao ha coexisténcia entre combustivel e oxidante, e

Yco

Tc

Figura 7.6: Estrutura da chama laminar nao pré-misturada segundo a hipotese de Burke-
Schumann.
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Figura 7.7: Estrutura da chama nao pré-misturada estirada. Evolucao da temperatura e das
fracoes de massa de hidrogénio e de oxigénio em uma chama de hidrogénio e de ar para diversos
valores da taxa de estiramento V.

que a regiao de reacao ¢ ladeada por duas regides nas quais o transporte de calor e de massa
ocorre por difusdo apenas.

Quando o nimero de Damkoler, Da = 7,,/7, é proximo de um, a aproximacao de Burke-
Schumann deixa de ser valida. Neste caso, uma descri¢ao simplificada da combustao é possivel
escrevendo-se as Eqgs. (7.6-7.8) num referencial normal a superficie de chama, e tomando-se
como coordenada normal a esta a fracao de mistura, Z. Definindo-se a taxa de estiramento da
chama, N

dz\?
N=2D|— 7.15
(5 (7.15
onde n representa a normal & superficie da chama, as Eqs. (7.7-7.8) podem ser re-escritas como
d’y;
N = =1,....K 1
iz = oW k=1 K (7.16)
d*h
—0. 1
172 0 (7.17)

, .

Note-se que a taxa de estiramento é equivalente ao inverso de um tempo caracteristico da
reacao quimica, representado assim um ntimero de Damkéler. Partindo-se do equilibrio quimico,
situagao da chama de Burke-Schumann, um aumento do estiramento modifica progressivamente
a estrutura da chama. Esta modificacdo pode ser observada na Fig. (7.7), aonde é mostrada
a evolucdo da temperatura e de fracoes de massa de uma chama de hidrogénio (Z = 1) e de
ar (Z = 0) para diferentes valores da taxa de estiramento N (Sabel'nikov et al., 1998). A
medida em que o estiramento aumenta, ocorre uma progressiva interpenetracao dos reagentes.
Esta interpenetracao resulta na presenca de combusivel nao queimado na regiao oxidante da
chama, e vice-versa. Isto leva a uma diminuicao progressiva da temperatura na chama, até o
ponto em que nao é mais possivel manter combustao estacionaria. Um aumento da taxa de
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Figura 7.8: Processo de interacao elementar entre um turbilhdo e uma frente de combustao.
A linha sélida representa o méximo da taxa de reacdo e a pontilhada delimita a espessura da
regiao de pré-aquecimento.

estiramento leva entao & extin¢ao abrupta do processo de combustao, como pode ser observado
na Fig. (7.7 b). A existéncia de um valor critico da taxa de estiramento que acarreta a exting¢ao
da chama é intimamente ligada a descricao da taxa de reagao por uma lei de Arrhenius na
qual a energia de ativacao é grande. Para valores da taxa de estiramento maiores do que este
valor critico, ocorre apenas mistura entre os reagentes, sem reagao quimica. Na Fig. (7.7 a)
esta situacao é materializada pelas retas que vao de Z = 0 a Z = 1 aos valores maximos de
concentracao dos reagentes.

7.3. Regimes possiveis da combustao em escoamento turbulento

Damkéhler foi o primeiro a propor uma descricao para a estrutura interna de uma chama
turbulenta pré-misturada, como sendo constituida de uma chama laminar com espessura muito
fina, continuamente dobrada e deslocada pelo escoamento turbulento (Borghi and Champion,
2000). Esta visdo quase-estatica corresponde ao processo elementar de interacdo entre um
turbilhao de intensidade e dimensao conhecidas e chamas laminares, tal como o ilustrado na
Fig. (7.8). Nesta interpretagio, a frente de chama turbulenta é uma cole¢do, no sentido estatis-
tico, de diversas realizacoes deste processo elementar. As observacoes experimentais corrobo-
ram esta descri¢cao, tanto no caso de chamas pré-misturadas quando no das chamas de difusao
turbulentas. Entretanto, como se vera a seguir, existem diversos resultados possiveis deste
processo de interacao elementar entre combustao e turbuléncia em chamas, este é apenas um
deles. Em particular, a estrutura interna das chamas laminares pode vir a ser substancialmente
modificada pela turbuléncia.

7.3.1. Interacoes possiveis entre turbuléncia e combustao pré-misturada

Os tipos de chama podem ser classificados a partir de uma visao quase-estatica das inter-
acoes possiveis entre a turbuléncia e a combustao, a qual pressupoe que a chama laminar é
caracterizada por sua espessura, 0 [Eq. (7.9)], e por sua velocidade fundamental de propa-
gagao, ur. Ja a turbuléncia é constituida por uma cascata turbilhonar caracterizada por um
valor de energia cinética, k, e uma escala de comprimento integral, /; (Chassaign, 2000). Uma
representagao esquematica da interacdo entre um turbilhdo e a chama é dada na Fig. (7.8 a).



Figura 7.9: Chama turbulenta pré-misturada estabilizada em geometria de ponto de estagnacao.

Na Fig. (7.9) é mostrada uma imagem instantdnea de uma chama turbulenta em escoamento
de gases pré-misturados que interage com um anteparo sélido (Foat et al., 2001).

O tipo de chama turbulenta presente num escoamento depende das relagoes entre a inten-
sidade da turbuléncia, v' = (2k/3)'/2, e a velocidade fundamental de propagacio de chama,
ur, e da escala integral de comprimento /; e a espessura de chama laminar plana, dr, que se
propagaria no meio considerado (Borghi and Champion, 2000; Veynante and Vervisch, 2002;
Peters, 2000). Com estas escalas de comprimento e de velocidade é possivel escrever nimeros
de Reynolds turbulento e de Damkoler
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e também o nimero de Karlovitz, que relaciona a espessura de chama a escala de comprimento
de Kolmogorov, 7,

A .
Ka = <FL> . naLRe (7.20)

Estes trés nimeros adimensionais estao relacionados como
_ 272
Rer = Da”Ka”. (7.21)

A Fig. (7.10) traz, num plano (l;/d.,v'/uy), os diferentes regimes de combustdo possiveis
quando da interacao entre uma frente de chama e uma pré-mistura turbulenta. Nesta represen-
tacao log — log, as linhas de Rer constante possuem declividade —45°, a reta com declividade
45° que passa pela origem corresponde a Da = 1, e a reta para qual Ka = 1 também é mostrada.
No semi-plano em que Rer < 1, apenas chamas laminares ocorrem.

Quando as escalas de comprimento da turbuléncia sdo todas maiores que a espessura da
chama laminar, ou seja, n > J1, e a intensidade v’ é da ordem de grandeza da velocidade
de chama laminar uy, i.e., Ka < 1, a chama turbulenta é constituida de elementos de chama
laminares (flamelets) que sdo continuamente dobrados e estirados pela turbuléncia. A chama
turbulenta é o conjunto, no sentido estatistico, de diversas realizacoes destes elementos de
chama. Posto que Ka < 1, a estrutura interna de cada elemento de chama nao é afetada
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Figura 7.10: Diferentes tipos de chama turbulenta de pré-mistura.

pela turbuléncia. Este regime de combustao, conhecido como regime de elementos de chama
dobrados, leva a uma importante intensificacao da taxa de conversao entre reagentes e produtos
de combustao por unidade de tempo e de volume. O processo de conversao é controlado pela
turbuléncia, e a experiéncia mostra que uma correlacao existe entre a velocidade da frente de
chama turbulenta ur e a intensidade da agitagdo turbulenta (Borghi and Champion, 2000)
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onde ¢ é uma constante empirica. Este regime é aquele no qual operam os motores alternativos
a base do ciclo Otto.

No caso em que Da < 1, i.e., quando a intensidade e a dimensao caracteristica das flu-
tuagoes turbulentas é tal que a estrutura interna da frente de chama é totalmente permeada
pela turbuléncia, o regime de chama espessa é obtido. Neste regime as flutuagées turbulentas
provocam numerosas interacoes entre os elementos de chama. A intensidade do movimento de
agitacao turbulenta é tao maior do que a velocidade de chama laminar que, de um ponto de
vista macroscopio, ocorre intensa mistura entre reagentes e produtos de combustdo. De um
ponto de vista microscépio, a zona de transformacao quimica pode ser fortemente alterada pela
turbuléncia, com surgimento de extin¢oes locais e conseqiiente perda de continuidade da frente
de chama. Este regime é controlado pelo tempo caracteristico da reacao quimica, a frente de
chama comporta-se como uma frente de chama laminar, tornada espessa pela difusao turbu-
lenta. Esta situacao é proxima a do reator homogéneo, sistema muito utilizado em processos
de engenharia.

Quando Ka > 1 e Da > 1, interacoes entre os elementos de chama mais proximos comegam
a acontecer com grande freqiiéncia. Isto acontece devido ao dobramento intenso a que os
elementos de chama sao submetidos. O raio de curvatura destes dobramentos, neste regime
de escoamento, é da ordem de grandeza de 0;,. Em conseqiiéncia de tais dobramentos, a
espessura da frente de chama torna-se em alguns pontos superior a d;,. Em outros locais,
devido a altas taxas de cisalhamento impostas pela turbuléncia a chama, uma extin¢ao local



Figura 7.11: Chama turbulenta nao pré-misturada.

da chama pode ocorrer. Estas interacoes entre elementos de chama e estas extingoes locais
provocam descontinuidades na superficie da chama, e o consesqiiente surgimento de bolsoes de
gases frescos completamente envoltos por produtos de combstao. Este regime de combustao é
conhecido como regime de chama dobrada—espessa. A presenca destes bolsoes, aliada ao fato
de que n < dp, <, dificulta substancialmente a anélise deste regime (Borghi and Champion,
2000).

Nao se deve perder de vista o fato de que a fronteira exata da entre os diferentes regimes de
combustao turbulenta é imprecisa, uma vez que as escalas de tempo e de comprimento utilizadas
sao quantidades médias. Além disto, para grandes valores do niimero de Karlovitz, uma extingao
completa do processo de combustao pode ocorrer. Os mecanismos envolvidos nesta extingao
ainda nao foram completamente identificados, ha indicagoes de que esta fronteira seria funcao
do niimero de Lewis do reagente limitante para o processo de combustao.

7.3.2. Interacoes possiveis entre turbuléncia e combustao nao pré-misturada

No caso de escoamentos turbulentos sem pré-mistura, e de maneira anéloga ao que ocorre
para as chamas de pré-mistura, as interacoes entre a turbuléncia e o processo quimico acar-
retam dobramentos, estiramentos e extin¢oes das chamas elementares, influenciando significa-
tivamente a taxa de reacao. Neste caso, porém, a frente de chama nao possui dindmica propria.
A Fig. (7.11) mostra uma fotografia de uma chama turbulenta na qual um jato central de
combustivel queima em contato com um jato exterior e concéntrico de ar (Peeters et al., 1994).

Para classificar os tipos de chama de difusao, optou-se por adotar a descricao através dos
nimeros de Damkéhler Da e de Reynolds turbulento Rer, (Borghi and Champion, 2000). O
niumero de Damkdéhler é definido pela razao entre a escala de tempo da turbuléncia 7, a qual
pode ser estimada a partir da flutuagao da velocidade v como sendo 7, = [;/v' e o tempo
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Figura 7.12: Classificacao dos diferentes tipos dechama de difusao.

caracteristico do processo quimico, 7,

Ty

Da = (7.23)

TC
O ntimero de Reynolds turbulento foi definido na Eq. (7.18).

As chamas turbulentas podem ser classificados em dobradas, com extin¢des e chamas
pseudo-laminares e em equilibrio. Esta classificacdo encontra-se ilustrada na Fig. (7.12).

Na regiao de chamas pseudo-laminares o tempo caracteristico da reagao quimica é maior do
que as escala das flutuacoes tubulentas. Neste regime, a turbuléncia permeia a totalidade do
processo de reacao, e as flutuagoes de velocidade sao dissipadas com velocidade maior do que
aquela em que a transformacdo quimica ocorre. Esta chama difusiva quase nao flutua, sendo
ladeada por zonas de difusao, as quais sao controladas pela turbuléncia.

Quando Da — oo, a chama turbulenta é composta por um conjunto de chamas elementares
nas quais a reacao quimica ¢ muito mais rapida do que o mais rapido movimento de agitacao
turbulenta. O processo quimico encontra-se em equilibrio, e a frente de chama é distorcida e
transportada pela turbuléncia.

Uma linha 7./7,, = constante separa as chamas turbulentas constituidas de elementos de
chamas dobrados das chamas nas quais ocorrem extin¢oes locais, onde 7, corresponde ao tempo
turbulento da escala de Kolmogorov, representativo dos menores vortices. Estas extincoes
podem ocorrer quando a turbuléncia afeta fortemente o desenrolar da conversao quimica.

Na regiao correspondente a elementos de chamas com extingoes locais, fendmenos intrinsica-
mente transientes podem ocorrer quando os elementos de chama sao estirados. Uma pré-mistura
parcial ocorre entre combustivel e comburente durante o tempo em que o elemento de chama
encontra-se apagado. Quando o elemento de chama volta a acender, uma chama parcialmente
pré-misturada é formada, o que complica a modelagem da chama turbulenta.

Nesta figura também foi tragado o nimero de Reynolds critico Re’. que limita a regiao onde
elementos de chama (flamelets) podem ser encontrados. Este nimero de Reynolds pode ser

expresso em termos da varianca das flutuacoes do escalar passivo, Z"2, e da espessura da zona
reativa, (AZ),,

7
Rer = %. (7.24)



Quando Rep > Re}., o processo de combustao é totalmente afetado pela turbuléncia, e nao é
possivel distinguir elementos de chama individuais.

Apos esta breve discussao das interagoes possiveis entre as escalas da turbuléncia com as
chamas no caso de escoamentos pré-misturados ou nao, pretende-se introduzir separadamente
as abordagens utilizadas para modelagem da combustao e da turbuléncia.

7.4. Modelagem da Turbuléncia

Como foi visto nos capitulos anteriores, a turbuléncia ¢ um fenémeno complexo com um
grande numero de graus de liberdade. A resolugao direta das equagoes que regem tal fendmeno,
as equagoes deterministicas cléssicas de Navier-Stokes, levam a comportamento aleatorio devido
a sua natureza nao linear e também a impossibilidade de serem definidas condig¢oes de contorno
a cada instante de tempo e a cada ponto da fronteira, pelo menos para escoamentos de interesse
pratico (Hinze, 1959).

Felizmente, para a maior parte das aplicacoes de engenharia, e mesmo para a compreen-
sao fenomenolodgica dos escoamentos, a previsao exata dos valores instantidneos das variaveis
caracteristicas do escoamento nao é indispensavel. Uma boa predi¢ao dos primeiros momen-
tos estatisticos do sistema estudado é muitas vezes suficiente. Estas consideragoes levam a
utilizagdo de ferramentas estatisticas na modelagem da turbuléncia (Pope, 2000).

Os primeiros modelos para a descricao da transferéncia de quantidade de movimento linear
e de energia em escoamentos turbulentos partem, essencialmente, da identificacao de grandezas
adimensionais para a caracterizagido do escoamento (Incropera and DeWitt, 1996). Os modelos
assim desenvolvidos relacionam quantidades como nimero de Nusselt em fun¢ao de parametros
tais como nimeros de Reynolds e Prandtl. Embora titeis em algumas situagoes, essas correlacoes
sao, via de regra, limitadas & geometrias especificas e as faixas de nimero de Reynolds e Prandtl
as quais foram ajustadas, além de nao permitir uma caracterizacao detalhada dos escoamentos.

Com o advento dos computadores eletronicos digitais, tornou-se possivel a aplicacao de
técnicas numeéricas para a solucdo das equagoes governantes do escoamento. Ao longo destes
ultimos anos algumas técnicas tem se destacado, sendo amplamente empregadas em problemas
de turbuléncia, podendo ser citadas as Médias de Reynolds para equacoes de Navier-Stokes
(Reynolds Averaged Navier-Stokes, RANS), Simula¢do Numeérica das Grandes Escalas (Large
Eddy Simulation, LES) e Simulag¢do Numeérica Direta ( Direct Numerical Simulation, DNS) como
as técnicas mais usuais.

A Simulagao Numérica Direta (Moin and Mahesh, 1998; Sarkar et al., 1991; Sakar and So,
1997) é uma técnica numérica sofisticada, tendo por objetivo a solucao de todos os graus de
liberdade do sistema em questao, ou seja, todo o espectro de freqiiéncia da turbuléncia. Esta
técnica é limitada a solucao de sistemas com baixos nimeros de Reynolds, ja que o niimero de
graus de liberdade do sistema a ser resolvido é uma fungao crescente do niimero de Reynolds.
Entretanto, é a técnica que possui melhor potencial de representar, em termos estatisticos, os
escoamentos turbulentos, e tem servido como ferramenta para uma melhor compreensao da
fenomenologia envolvida (Pope, 2000).

A necessidade de solucoes de escoamentos com maiores nimeros de Reynolds, nos quais a
técnica de DNS torna-se proibitiva, levam a utilizagao da Simulagao Numérica de de Grandes
Escalas (Lesieur, 1997; Sagaut, 2001; Piomelli, 1999; Speziale, 1998). A técnica LES consiste
em filtrar as equagdes governante, seja no espectro de frequéncias, seja no espaco fisico. As
estruturas turbulentas responsaveis pelo transporte de energia e de quantidade de movimento
sao resolvidas diretamente, enquanto que apenas as menores estruturas sao modeladas. Como
as menores estruturas tendem a ser mais homogéneas e isotropicas (Hinze, 1959), e portanto
menos afetadas pelas condigoes de contorno, acredita-se que uma representacao realista do



escoamento possa ser obtida.

As metodologias de DNS e LES sao semelhantes no sentido que ambas necessitam a solugao
numérica tridimensional e transiente das equacoes de Navier-Stokes. Embora os modelos LES
continuam a exigir malhas relativamente refinadas, é possivel a solucdo de escoamentos a
nameros de Reynolds bem superiores aos obtidos com DNS (Sagaut, 2001).

Mesmo que informagoes sobre as menores escalas do escoamento turbulento sejam relevantes,
em muitas situacoes ¢ suficiente uma descricao do escoamento médio. A técnica de média de
Reynolds das equagoes de Navier-Stokes (RANS) é usualmente empregada para a descri¢ao
do escoamento médio (Speziale, 1998). De acordo com esta técnica, qualquer propriedade do
escoamento pode ser decomposta em uma quantidade média e de uma flutuacao associada
a turbuléncia. Aplicando esta decomposicao a todas a propriedades do escoamento, pode-se
deduzir uma equacao para a descricao do escoamento médio através de uma média temporal
das equacoes de Navier-Stokes. Este procedimento resulta no aparecimento de novos termos de
ordem superior nas equacoes, os quais envolvem correlacoes entre flutuacoes de velocidades. A
habilidade e a generalidade desta técnica para prever valores médios depende dos modelos de
fechamento para determinacao dos momentos de ordem superior. Este método permite o uso
de malhas bem menos refinadas, e o emprego de hipoteses simplificadoras tais como escoamento
bidimensional, regime permanente, etc. Em conseqiiéncia, uma reducao dréstica dos recursos
computacionais é obtida.

A busca de metodologias alternativas é uma area de pesquisa em aberto, uma vez que as
opcoes disponiveis no momento nao sao plenamente satisfatérias. Neste contexto, os métodos de
transporte da func¢do densidade de probabilidade (PDF) posicionam-se como uma alternativa,
relativamente pouco explorada, na modelagem da turbuléncia (Pope, 1994; Pope, 2000). Nestes,
utiliza-se uma equacao de transporte para descrever a PDF conjunta de todas as propriedades
do fluido. Estes métodos podem ser empregados separadamente ou acoplados a outros métodos
tais como RANS e LES para descrever o comportamento dos tensores de ordem superior.

7.5. Modelagem da Combustao em Escoamentos Turbulentos

A turbuléncia, conforme visto nos capitulos anteriores, é por si s6 um fenémeno bastante
complexo. Tendo em vista a discussao desenvolvida nos paragrafos acima, é esperado que
a predicao da interagdo entre combustao e turbuléncia acarrete um grau de dificuldade ainda
maior. No caso de escoamentos reativos, as técnicas de DNS e LES tendem a se tornarem ainda
mais restritas a escoamentos com baixo nimeros de Reynolds, envolvendo geometrias e misturas
simples de gases perfeitos. Por este motivo, modelos que utilizam alguma forma de média
temporal desempenham um papel essencial na predicao de escoamentos reativos complexos, os
quais sao a maioria dos problemas de interesse pratico.

A maioria das modelagens para escoamentos turbulentos reativos sao derivadas das equagoes
de conservagao de massa, quantidade de movimento linear, energia e espécies quimicas. Dentre
as metodologias empregadas, a mais usual consiste na aplicagao, a estas equacoes, das médias
de Reynolds ou de Favre, esta tltima utilizada quando se trata de escoamentos com densidade
variavel (Launder and Spalding, 1976; Chassaign, 2000). As médias de Reynolds e de Favre de
uma variavel ¢ sdo representadas por ¢ e ¢, respectivamente, e definidas como

_ Ay
d=— [ gdt, (7.25)

: (7.26)



onde A; é um intervalo de tempo suficientemente grande quando comparado & duracdo das
flutuagoes turbulentas. Usualmente pressao e densidade sao decompostas utilizando-se a média
de Reynolds, enquanto que as demais propriedades sao decompostas via média de Favre. Para a
descricao completa do escoamento turbulento reativo, é necessario aplicar este procedimento de
meédia estatistica ao conjunto de equagoes governantes. Tal procedimento resulta em equacoes
médias de transporte de Yy e termos de flutuagao associados a turbuléncia, os quais necessitam
modelagem. Os termos provenientes das equacoes de quantidade de movimento linear sao
determinados através de modelos de turbuléncia. Embora o processo de combustao influencie o
transporte de energia no meio reativo, serd dada énfase aqui apenas a modelagem da equagao de
transporte de massa das espécies quimicas, pois nela residem alguns dos principais problemas
de fechamento encontrados. As equacgoes de transporte de massa das espécies quimicas podem
ser escritas aplicando-se a média de Reynolds a Eq. (7.7)
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Nesta equacao, u” e Y,"” representam as flutuacoes de velocidade e de fragao de massa da espécie
k em torno das respectivas médias de Favre. O termo pu"Y)! = pu"Y}" é usualmente conhecido
como fluxo de Reynolds da espécie k na dire¢ao x, por analogia aos tensores de Reynolds u/;’\ng’ .
Este termo representa o transporte de massa das espécies quimicas presentes no escoamento sob
o efeito da agitacao turbulenta. Para fechamento do sistema, torna-se necessirio a modelagem
do fluxo de Reynolds, bem como o termo de producio médio da k—ézima espécie quimica, wy
(Borghi and Champion, 2000; Peters, 2000).

Em escoamentos quimicamente inertes, os termos de flutuacao presentes nas equagoes mé-
dias de energia e espécies quimicas sao freqiientemente modelados através de uma hipotese de
viscosidade turbulenta (Veynante and Vervisch, 2002; Bray et al., 1994). No caso reativo esta
hip6tese nem sempre é uma boa aproximacao, em particular no caso de combustao em gases
pré-misturados. Como serd visto adiante, a solucao de equagoes para os fluxos turbulentos é
uma maneira de evitar a utilizacao da hipotese de viscosidade turbulenta.

A dificuldade de previsao do termo de producao médio de espécies quimicas em escoa-
mentos turbulentos estd associada a forte dependéncia da taxa de reagao com a temperatura
|[Eq. (7.3)]. Isto acarreta, em particular, a impossibilidade de utilizar-se concentracoes médias
e temperaturas médias para o calculo das taxas médias de producao de espécies

exp (—E/RT) # exp (—E/RT) (7.28)

Para contornar esta dificuldade, diversos modelos foram desenvolvidos, alguns dos quais serao
abordados a seguir.

Situacoes em que o tempo turbulento, 73, € muito pequeno diante do tempo quimico, 7,
ver as Figs. (7.10-7.12), e as flutuagdes das espécies e temperatura sdo pequenas, é o tinico
caso em que uma boa aproximacao para taxa de reacao média é obtida através da utilizagao
da composicao e da temperatura médias (Borghi and Champion, 2000).

Uma alternativa para avaliar a taxa de reacao consiste em desenvolver em série de Taylor,
truncada no segundo termo, o termo de produgdo de espécies quimicas (Bray et al., 1994;
Veynante and Vervisch, 2002) e resolver equagdes para os valores médios da temperatura e das
concentragoes. Porém, esse procedimento s6 leva a bons resultados para escoamentos onde as
flutuacoes de temperatura nao excedam 1% do valor médio, o que dificilmente ocorre na pratica
(Warnatz et al., 1999).

Um método interessante para solucionar os problemas causados pela forma funcional da
taxa de reacao média é a aproximagao estatistica usando funcao densidade de probabilidade



(PDF). Utilizando-se a hipdtese de ergodicidade (Chassaign, 2000), a média temporal comuta
com a média de um conjunto de realizacoes de um mesmo escoamento turbulento. Esta média
de conjunto pode ser utilizada, em particular na determinacgao de

(0, T30 = [ [ [ anlp 7.Y;) P(p, T, Y;)dpdT Y, (7.29)

onde P(p,T,Y;) é a PDF conjunta de (p, T, Y;) em um dado ponto do escoamento (Pope, 1985).
Se a PDF conjunta da pressao, da temperatura e da composicao é conhecida, a taxa de reacao
média pode ser obtida por integragdo (Bray et al., 1994). Entretanto, a forma desta PDF so6
é conhecida com exatidao para classes de escoamentos particulares como, por exemplo, jatos
livres ou camadas limites. Felizmente, a experiéncia mostra que estas geometrias simplificadas
aproximam, de maneira razoavel, diversos sistemas praticos.

Evidentemente, uma integragao direta da Eq. (7.29) no caso de escoamentos tridimensionais
e considerando-se um mecanismo detalhado para a descricao do processo quimico é inviavel.
Assim, é necessario adotar hipoteses simplificadoras, tanto no tocante a descricdo do termo
de producao instantaneo, quanto da PDF conjunta das propriedades do escoamento. A seguir
serao discutidas brevemente algumas possibilidades no tocante a especificacdo desta PDF. As
simplifica¢oes na descrigdo do processo quimico desenvolvidas na se¢do (7.2) serdo examinadas
a luz do processo de combustao em escoamento turbulento.

7.5.1. Modelagem da combustao em escoamentos pré-misturados

No caso da combustao em escoamentos em que uma chama turbulenta se propaga em relagao
a uma pré-mistura homogénea, a descricao mais simples do processo de combustao passa pela
formulacdo apresentada na se¢do (7.2.2). Nesta formulacdo o processo quimico é descrito por
um unico escalar reativo, ¢ [Eq. (7.10)]. Aplicando-se a média de Reynolds a esta equagao,
obtém-se
dé dpu'c’ -
U— = — + pw, 7.30
pi— e (7.30)
Nesta equacao a média do termo de transporte molecular foi negligenciado diante do termo de
transporte turbulento. O termo de produgao pode ser obtido através da aplicacao a Eq. (7.29)
das hipoteses simplificadoras desenvolvidas se¢ao (7.2.2),

o= ' o(0)P(o)de. (7.31)

Modelos assumindo cinética quimica rapida

Para chamas turbulentas propagando-se no regime de elementos de chama, isto é, para um
niumero de Karlovitz pequeno, a espessura do elemento de chama é inferior & menor escala do
movimento de agitagdo turbulento (Bray and Peters, 1994). Neste regime a PDF da variavel
de avanco da reagdo, P(c), assume uma forma bimodal

P(c) = (1—2)6(c) +6(1 — o), (7.32)

onde §(c) é a fungdo delta de Dirac. Note-se que esta expressio respeita as condigdes de
normalizacio da PDF [} P(c)dc =1 e [} cP(c)dc = ¢, e que o segundo momento da variavel de
avanco da reagdo pode ser escrito como

2 =¢(1-2@). (7.33)



Para obter-se uma expressao para o termo de producao, é interessante escrever a equacao de
transporte para o segundo momento da variavel de avanco da reagdo, que pode ser derivada
multiplicando-se a Eq. (7.10) por ¢, aplicando-se a média de Reynolds e subtraindo o resultado
da Eq. (7.30) multiplicada por ¢é

dc”? dou "2 __de L
pil 5 =_% Z ° 2ﬁu”c”d—c — feo+ 250", (7.34)
X X X

onde €. é a taxa de dissipacao das flutuagoes de c,

de 2
€. = 2D ) (7.35)

Utilizando-se a Eq. (7.32) é possivel expressar as correlagdes que aparecem nesta equagao

u'e? = (1 — 20)u"e", (7.36)

d'w" = (by — ) w, (7.37)
onde by = [fol cu')P(c)dc] / [fol wP(c)dc], o qual depende apenas da forma de w. Estas relagoes

podem ser introduzidas na Eq. (7.34) e, por comparacao com a Eq. (7.30), encontra-se uma
expressao para a taxa de reagao

€c

1— 2by

w=— (7.38)
O modelo mais usual para a taxa de disspacao das flutuacoes de ¢ é aquele que supoe uma
analogia entre dissipagao e flutuacao do escalar e dissipacao, €, e flutuagdo da energia cinética
do movimento turbulento, k,

€. e Cp
= D— = —
k' Tt ’

~ (7.39)

onde Cp é uma constante de ordem 1. Ou seja, a hipotese de reacao quimica rapida implica
em que a reacao € controlada pelo tempo caracteristico da turbuléncia. Por fim, o termo de
producao pode ser escrito como

. Cp é(1-2)
W= — ,
1—21)0 Tt

(7.40)

ou seja, a taxa de conversdo é méxima quando uma quantidade idéntica de gases frescos e
queimados encontram-se em um dado volume de fluido, i.e., quando ¢ = 0,5. Note-se que este
modelo para a taxa de reacao foi objeto de diversas melhorias, as quais visam incluir efeitos
do estiramento e da riqueza da mistura na conversio entre reagentes e produtos (Bray et al.,
1991; Bray et al., 1998; Bray et al., 1992; Bray et al., 2000; Bray et al., 2001).

Para o fechamento da Eq. (7.30) é necessario modelar o fluxo de Reynolds u¢”. A maneira
usual de proceder com escalares quimicamente inertes é utilizar uma hipotese gradiente, isto é,
ligar o fluxo de Reynolds ao gradiente da grandeza transportada média através de um coeficiente
de difusao turbulento, Dy,

dc

u'eh = ~Di——. (7.41)
X



Porém, no caso de um meio constituido unicamente de gases frescos e de produtos de
combustao, pode-se mostrar que

u'c = (1 — &)(iy — o), (7.42)
onde % e Uy sao as velocidades médias do escoamento nos gases queimados e nos gases frescos,
respectivamente. Uma vez que é razoavel esperar que u; > 1y, o fluxo de difusdo turbulenta é
positivo, qualquer que seja o sinal do gradiente de ¢. Uma maneira possivel para contornar este
problema é escrever uma equagao de transporte para u"c". Esta equacao, que introduz novos
termos abertos necessitando de modelagem, nao sera abordada aqui.

Modelos assumindo cinética quimica com velocidade finita

Diversos desenvolvimentos se propoem a levar em conta efeitos de cinética quimica com ve-
locidade finita sobre a taxa de reacao em escoamento turbulento pré-misturado. Dentre estes,
uma alternativa consiste em fazer aparecer, na expressdo da taxa de produgao |[Eq. (7.40)], a
velocidade de chama laminar e incorporar a esta os efeitos de riqueza nao unitaria, curvatura
da frente de chama, e estiramento aerodinamico, por exemplo. Outra possibilidade é escrever
diretamente uma equacao para a taxa de producao turbulenta. Esta equacao fenomenologica
possui um grande nimero de termos em aberto que requerem modelagem (Borghi and Cham-
pion, 2000).

Mais recentemente, foi introduzida uma abordagem denominada level set (Peters, 2000), na
qual é definido um escalar nao reativo, o qual é ligado & posicao superficie de chama. A equagao
que descreve este escalar incorpora diversos efeitos provenientes de um nimero de Damkoler
finito.

Uma possibilidade que também sido explorada é a resolucao da equacao de transporte
para a funcdo densidade de probabilidade do escalar reativo, P(c). Nesta equagdo, que pode
ser derivada aplicando-se as técnicas de célculo estocéastico (Gardiner, 1985; Pope, 1985), os
processos de conveccao e de reagao quimica nao necessitam de modelagem. Em compensacao,
0 processo de micro-mistura aparece como termo aberto, bem como o termo de flutuagao de
pressao (Sabel’nikov and Figueira da Silva, 2002).

7.5.2. Modelagem da combustao em escoamentos nao pré-misturados

Quando a chama turbulenta separa combustivel e oxidante, é possivel definir um escalar
passivo, a fracdo de mistura [Eq. (7.14)|, de modo que as concentragoes das espécies quimicas e
a temperatura estdo a ele relacionados através da Eq. (7.13). A equacdo de transporte do valor
médio deste escalar passivo é

- dZ _ dpu"Z"

pli—— =

A4
dz dx (7.43)

Nesta equacao apenas o fluxo de Reynolds u"Z" necessita de modelagem. Contrariamente ao

caso de propagacao de chamas em pré-misturas, por tratar-se do fluxo turbulento de um escalar

passivo, a utilizacao de uma hipotese tipo gradiente para descrever este termo é muitas vezes
suficiente

e dZ

utzn = —_D,—— 7.44

t d.’E, ( )

onde D; é um coeficiente de difusao turbulento. Assim, levando-se em conta as hipdteses

simplificadoras desenvolvidas na se¢io (7.2.3), as diversas propriedades do escoamento, como



por exemplo temperatura, fracoes de massa, etc., podem ser obtidas por integracao
~ oo pl
= / / 6(Z, NYP(Z, N)dZdN, (7.45)
0o Jo

onde ¢ representa (T,Y;) e P(Z, N) é a fungao densidade de probabilidade conjunta do escalar
passivo e de sua taxa de dissipacao.

Modelos assumindo quimica rapida

Os primeiros modelos a realizarem com sucesso a predi¢ao da combustao em misturas tur-
bulentas utilizaram a hipoétese de que a reacao quimica encontra-se em equilibrio. Neste caso,
&(Z,N)=¢(Z) e P(Z,N) = P(Z). O comportamento dos escalares ¢ no equilibrio é dado na
Fig. (7.6).

Porém, ainda é necessario determinar a forma da PDF de Z. Para escoamentos simples,
esta é conhecida como funcio dos dois primeiros momentos da PDF, Z e Z"2. Por exemplo, no
caso da regidao plenamente desenvolvida de jatos co-axiais de combustivel e de ar (Kuznetsov
and Sabel’nikov, 1990)

_ 1 _@ (7.46)
Vamze DT azm | |

P(Z)
isto é, a distribuicao estatistica de Z é uma distribuicao Gaussiana com média Ze varianga
Z"2. Assim, torna-se necessario resolver uma equacao de transporte para a variavel média Z
[Eq. (7.43)], e outra para Z"2, varianca de Z

B Az dﬁu”AZ7'2

pu dz - dx

4z .
- ﬁu”Z”@ — pN, (7.47)

onde o fluxo de Reynolds u"Z" e a taxa de dissipacao das flutuagoes do escalar,

n 2
pN = 2pD (dZ ) , (7.48)
dx

necessitam ser modelados. Note-se que esta equagao, colocada apenas para ilustrar as dificul-
dades envolvidas na modelagem, nao se aplica a escoamentos de jatos turbulentos bidimen-
sionais. O fluxo de Reynolds u”Z"? é usualmente modelado mediante a uma hipotese gradiente
anéaloga a da Eq. (7.44). A taxa de dissipagio do escalar passivo pode ser modelada aplicando-se
uma analogia entre o transporte de quantidade de movimento e de escalar passivo, i.e.,

— Oy, (7.49)

onde Cy é uma constante de ordem 1.
Modelos de Elementos de Chama (Flamelets)

Os modelos de elementos de chama para escoamentos de gases nao pré-misturados partem
do pressuposto de que a chama turbulenta é um conjunto de elementos de chama laminares
continuamente transportados e estirados pelo escoamento. O efeito do estiramento sobre um
elemento de chama laminar foi examinado na secdo (7.2.3). Neste caso, as propriedades do
escoamento reativo (7,Y;) sdo fungdes do escalar passivo Z e da sua taxa de dissipa¢do V.



Esta dependéncia funcional permite a construcao de bibliotecas de elementos de chama, nas
quais (7,Y;) sdo tabuladas para diversos valores destes dois parametros (Peters, 1984). A
especificagdo da PDF conjunta de Z e de N, P(Z, N), é usualmente realizada partindo-se do
principio que a taxa de dissipagao é ligada as pequenas escalas do escoamento, equanto que o
escalar passivo é influenciado pelas grandes escalas do movimento, o que implica em

P(Z,N) = P(Z)P(N), (7.50)

que é conhecida como hipotese de independéncia estatistica de Kolmogorov (Kuznetsov and
Sabel’nikov, 1990). A PDF de Z depende do tipo de escoamento considerado, como ja men-
cionado. Na escala dissipativa dos escoamentos turbulentos plenamente desenvolvidos verifica-se
um comportamento universal, e P(N) pode ser descrita pela expressio classica (Kuznetsov and
Sabel’nikov, 1990)

1 (In N — py)?
P(N) = ——— T 7.51
() = o |-, (75)
onde uy e on estao relacionados por
N = exp (MN + 0,50]2\,), (7.52)
N = N? (exp % — 1) ) (7.53)

Outros modelos baseados nas equacées médias foram propostos, destinados em particular
a prever a ignicao em escoamentos parcialmente pré-misturados. Nesta categoria destacam-se
o Modelo Intermitente Lagrangeano (MIL, Borghi, 1988) e o modelo de Fechamento dos Mo-
mentos Condicionais (CMC, Bilger, 1993; Klimenko and Bilger, 1999; Veynante and Vervisch,
2002). O primeiro utiliza reatores parcialmente misturados para prever a rea¢ao quimica, que é
ligada ao escoamento médio por uma PDF conjunta da fragao de mistura, Z, e de um tempo car-
acteristico de ignicao. Ja o segundo resolve equacoes de momentos condicionais da composicao.
Ambos os modelos sao dificilmente generalizaveis para situagoes em que varios reagentes sao
injetados separadamente na camara de combustao.

Modelos de Transporte da PDF

Os modelos de chamas nao pré-misturadas aqui apresentados necessitam que seja prescrita
uma forma de PDF para as fracoes de massa ou de mistura. Esta hipotese pode ser relaxada
quando se resolve uma equacao de transporte para a funcao densidade de probabilidade conjunta
das concentracoes, da temperatura, da velocidade e da pressao. As vantagens desta técnica
sao que o termo de produgao quimica e a conveccao nao necessitam modelagem, e obtém-se
informacao estatistica completa sobre a evolucao das grandezas turbulentas. Porém, necessitam
de fechamento o termo de transporte devido & micro-mistura e também o de gradiente de
futuagdo de pressao (Pope, 1985).

A equacdo de transporte para a PDF conjunta das propriedades do escoamento reativo
pode ser derivada a partir do calculo diferencial estocastico (Gardiner, 1985; Pope, 1985; Pope,
1994). Esta equagdo descreve a evolu¢do da PDF no espago fisico e no espago de propriedades
do escoamento. Assim, devido a grande dimensdao do sistema a ser resolvido, normalmente
recorre-se a técnica de particulas em coordenadas Lagrangeanas (Monte-Carlo) para solugao
de tal sistema (Pope, 1976; Pope, 1985; Xu and Pope, 2000). As equagoes que descrevem a
evolugao das particulas fluidas contém termos deterministicos e termos de flutuacao aleatorios,
portanto, métodos niimericos especificos sdo necessarios para resolve-las (Pope, 1995).



7.6. Conclusoes

Neste capitulo procurou-se colocar, de maneira breve, o problema da interacao entre com-
bustao e turbuléncia. A abordagem escolhida, que se atém a casos simples de sistemas reativos
descritos por equacoes monodimensionais e estacionérias, deve se apreendida no seu caréter
introdutoério. Voluntariamente, deixou-se de enfatizar resultados especificos e comparacoes en-
tre modelos e experiéncias, pois estes sao abundantemente cobertos nos livros e periddicos
especializados.

Espera-se que este breve sobrevoo da combustao em escoamentos turbulentos e subsonicos de
gases possa levar o leitor a abordar textos mais completos e topicos de pesquisa atuais. Dentre
estes, destacam-se a combustdo em misturas estratificadas de gases (Lahjaily et al., 1998),
a interacao entre combustao e turbuléncia em fase dispersa, e a interacdo entre combustao,
turbuléncia e compressibilidade aerodinamica (Deshaies et al., 1997). Cada um destes temas
traz consigo intimeros desafios, que certamente continuardo a estimular o trabalho de jovens
pesquisadores ao longo dos préximos anos.
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Apéndice

As equacoes de transporte de massa, quantidade de movimento, energia e espécies quimicas
para uma escoamento reativo transiente podem ser escritas como (Williams, 1985)

dp

=0
5 + Vpu ,

ou K
p— +puVu ==Vl +7)+ > Vify,

ot Pt

Ode K
Part puVe = —-Vq— (pI+7)Vu+p ) YifiVy,

k=1

oY,

pa—tk +puVY, = -V (oY Vi) + oW k=1,..., K.

Nestas equacgoes, t é o tempo, p é a densidade, u é o vetor velocidade, p é a pressao, e é a
energia interna especifica, 7" é a temperatura e I é a matriz identidade. No que se refere a
k-ézima espécie quimica, a fracdo de massa, o vetor das forcas de corpo, o vetor da velocidade
de difusao, a entalpia estatica, o termo de produgao molar e a massa molar sao dados por Y},
f., Vi, hy, w, e Wy, respectivamente. A estas equagoes é necessario acrescentar uma equacao
de estado

e Xe
p_p klek’



aqui escrita para uma mistura de gases perfeitos, uma equagdo termodinamica para cada uma
das K espécies quimicas

T
he=hp+ | T = e+ 2,

onde hj) ¢ a entalpia de formagéo e ¢,, € o calor especifico a pressdo constante, e também uma
relacao constitutiva para o tensor de tensoes viscosas

2
T = g,uVuI — [(Vu) + (Vu)T] :
para um fluido Newtoniano com viscosidade de volume nula e onde p é a viscosidade. A
velocidade de difusao da k-ézima espécie é calculada resolvendo-se o sistema

v = 3 (B (v v+ i (2)

=1 p

K T/X.X,\ /D
i [( k l)( T,l_DT,k)‘| (VT)} k=1, K
pDy Y Y} T

=1

onde X}, & fragdo molar, Dy é o coeficiente de difusao binario e D7y o coeficiente de difusao

térmica. O terceiro termo a direita desta equagao, que exprime o transporte das espéies quimicas

sob a acgdo do gradiente de temperatura, é conhecido como efeito Soret. A barodifusao, segundo

termo a direita, representa o transporte das espécies quimicas sob efeito do gradiente de pressao.

Ambos estes termos agem de forma diferenciada sob espécies de massas molares diferentes.
Por fim, o fluxo de calor q escreve-se

qQ=-AVT+p} YihVi+RTY > ( Wﬁ.DT ) (Vi=V;) +ar,
k=1 =1 j=1 i

onde qg é o fluxo de calor transmitido por radiacao e A é a condutividade térmica da mistura.
A lei de Fourrier da conducao de calor é o primeiro termo a direita, seguido pelo transporte de
calor devido a difusao de massa. O efeito Dufour terceiro termo a direita desta igualdade, é o
transporte de calor sob efeito da difusao térmica diferenciada das espécies quimicas.



