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RESUMO

ROSA TRENTIN, Marcos. SIMULACAO NUMERICA DO ESPALHAMENTO DE
CHAMA SOBRE A SUPERFICIE DE COMBUSTIVEIS SOLIDOS ESPESSOS
IMPOSTO A UM ESCOAMENTO CONCORRENTE 2017. 10 f. Trabalho de
Conclusdo de Curso — Curso de Engenharia Mecanica, Universidade Tecnoldgica
Federal do Parana. Guarapuava, 2017.

Neste trabalho serd desenvolvido um codigo computacional para a solugdo de um
modelo matematico ja existente de espalhamento de chama sobre um combustivel
solido espesso imposto a escoamento concorrente que consiste num sistema de
equacOes diferenciais parciais bidimensionais transitorias, onde a combustdo ¢é
modelada pela cinética de taxa finita e a reacdo de pirolise é modelada pela lei de
Arrhenius como uma reacéo de superficie . A importancia do estudo da propagacao de
chama sobre a superficie de combustiveis solidos consiste, principalmente, em
preocupacfes na seguranca contra incéndios. Com os resultados obtidos do codigo
computacional, serd possivel observar fendbmenos presentes nos processos reais de
espalhamento de chama tais como: a estrutura detalhada da chama, ignicdo, crescimento
da chama, formacdo da pluma de combustdo, pluma térmica, regido de vaporizacéo,
aquecimento de regides ndo queimadas devido a conducdo e adveccdo de calor da
chama, fluxo de vapor etc. Além disto, o cddigo permitira a variacdo de varios
parametros tais como materiais do solido, concentracdo de oxigénio e velocidade do
escoamento, assim é possivel verificar as influéncias destes parametros na formacao,
crescimento e propagacdo da chama. Porém, este ndo € o principal objetivo do trabalho,
sendo isto deixado para possiveis trabalhos futuros.

Palavras-Chave: Espalhamento. Chama. Combustiveis. Simulag¢do. Sélido.



ABSTRACT

ROSA TRENTIN, Marcos. NUMERICAL SIMULATION OF FLAME SPREAD
OVER THICK SOLID FUELS IN A CONCURRENT FLOW ENVIROMENT
2017. 10 f. Trabalho de Conclusdo de Curso — Curso de Engenharia Mecanica,
Universidade Tecnoldgica Federal do Parana. Guarapuava, 2017.

In this work an algorithm will be developed to obtain the solution of an already existent
mathematical model of flame spread over thick solid fuels in a concurrent flow
environment. The mathematical model consists in a system of unsteady two-
dimensional differential partial equations, where the combustion is modeled by finite
rate kinects and the pyrolysis reaction is modeled by Arrhenius law as a superficial
reaction. The main purpose of studying the flame spread over solid fuels consists,
mainly, in fire safety concerns. The solution obtained by the algorithm will allow us to
observe the phenomena that is present in the real process of flame spread as: detailed
flame structure, ignition, flame growth, formation of the combustion plume, thermal
plume, the vaporization region, heating of the unburned regions due to the conduction
and advection of heat in the flame, vapor flux etc. Besides, the algorithm will allow the
variation of several parameters as the solid materials, oxygen concentration and flow
speed, so it is possible to verify the influence of these parameters in the formation,
growth and spread of the flame. Despite this it is not the main aim of this work, letting
this for possible future works.

Key-Words: Spread. Flame. Fuels. Simulation. Solid.
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1. INTRODUCAO

Por "espalhamento de chama" entendemos como o movimento da chama sobre a
superficie de um combustivel. Pelo fato da chama se espalhar sobre a superficie, muitas
complicacBes aparecem as quais ndo sdo encontradas em simples problemas de
combustdo. Consequentemente estudos de espalhamento de chama sdo classificados em
diferentes maneiras, por exemplo, fisicamente (se o combustivel é so6lido ou liquido),
quimicamente (tipo de combustivel), geometricamente (forma do combustivel),

dinamicamente ( direcdo do escoamento de corrente livre) (Wichman, p.554, 1992).

O estudo de espalhamento de chama em combustiveis sélidos imposto a um
escoamento concorrente € motivado por preocupagBes com a seguranga contra
incéndio. No escoamento concorrente, a velocidade de propagacdo da chama € maior
do que no escoamento oposto a chama, tornando-a assim, mais perigosa (Zhao, p.1,
2014).

O objetivo final da pesquisa de espalhamento de chama é derivar modelos e
dispositivos experimentais que nos permita correlacionar os resultados dos modelos
teoricos simplificados e de pequena escala com o0s problemas praticos atuais de

engenharia, como a propagacao de fogo (Wichman, p.554, 1992).

O estado da arte da modelagem de incéndio esta atualmente relacionado a pobre
capacidade de modelar a queima de combustiveis sélidos. As ferramentas de
modelagem atuais conseguem fornecer coas predi¢des dos efeitos térmicos de um fogo
(ambiente térmico resultante) mas falha ao predizer de forma apropriada o

desenvolvimento do fogo ( espalhamento da chama e evolugédo do fogo).

O desenvolvimento de modelos de espalhamento de chama que possam predizer
de forma precisa a ignicdo e a queima de combustiveis solidos serd 0 maior avango. As
empresas de polimeros e industrias de seguranca de incendio poderdo usar esse

conhecimento para produzir retardantes baseados nesses principios (Rein, p.2, 2008).

Muitos pesquisadores realizaram investigacdes minuciosas sobre 0os mecanismos
fisico-quimicos presentes no fenbmeno de espalhamento de chama, tanto em estudos
experimentais quanto na criacdo de modelos matemaéticos. Entretanto, o conhecimento
adquirido até agora ndo € capaz de predizer de forma precisa fendmenos importantes

tais como ignigdo, crescimento da chama e extin¢do. A dificuldade em quantificar o
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fendmeno esta associada a complexidade dos fendmenos fisicos e quimicos presentes
tais como: interagdes quimicas entre as espécies volateis, transferéncias de massa e
calor entre o gés e o sélido, formacdo de carvao, encolhimento do sélido, gradientes de

pressdo devido a degradacédo do solido, presenca de fuligem, porosidade do solido, etc.

O fendbmeno de espalhamento de chama ocorre quando o calor liberado pela
combustdo é suficientemente forte para que ocorra a vaporizacdo do combustivel em
regides ndo queimadas (chamado de "sélido virgem"). A medida que o combustivel
evapora, 0 vapor produzido é carregado por uma corrente convectiva paralela a
superficie do so6lido, se mistura com 0 oxigénio que esta escoando e é aquecido pelo
fluxo de calor gerado pela combustdo, e consequentemente também entra em
combustdo, criando assim, um ciclo fechado, o qual é conhecido como espalhamento de
chama. A figura 1 mostra um esquema de espalhamento de chama de um modelo

computacional.

Vs
—e— &.3om —“’{ F]am._ spread direction

—
. Flame base _- —:@‘ Flame tip
— F".fn'.nh. 5i5 (
= T-t va]:.-'m front
; 3 En‘]“i ]Ig_lﬂ "'|I.-I‘Ijli

W% fuel i
1% inert

r- --

(]
i
)
i
1
B oo

Figura 1 - Configuracéo do espalhamento de chama em um modelo computacional.

Fonte: T'ien(2012, p.2)

Varios modelos matematicos foram criados a fim de analisar os mecanismos
inerentes ao fendbmeno, [1-7], entretanto a quantidade de simplificacbes fazem com que
esses modelos estejam em desacordo com resultados experimentais e sejam
insuficientes para fornecer dados quantitativos. Apesar disso, algumas informac6es
qualitativas importantes foram inferidas, tais como: influéncia da velocidade do
escoamento na velocidade de propagacdo da chama (Di Blasi, 1989), os efeitos da
espessura do combustivel sélido na propagacdo da chama (Di Blasi,1993), os efeitos das
propriedades do so6lido no espalhamento de chama em compdsitos (Di Blasi,Wichman,
1994) etc.

O modelo proposto por Di Blasi (1989) considera, para a fase gasosa, a solugéo

bidimensional transitorio das equacOes de Navier-Stokes em escoamento laminar,
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incluindo taxa finita de combustdo modelada pela taxa de Arrhenius de segunda ordem.
A pir6lise do combustivel é descrita como uma reacdo de superficie ocorrente na
interface sdlido/gas modelada pela taxa de Arrhenius de ordem zero.

Para a fase solida, o0 modelo de Di (Blasi,1989) considera a solu¢do transitoria
bidimensional da equacédo da conservacao de energia. O acoplamento entre 0s dominios
solido e 0 gasoso € feito através da reacdo de pirdlise na interface sélido/gas, e o perfil

de temperatura da superficie do sélido serve como pardmetro para a reacao de pirolise.

1.1. OBJETIVOS GERAIS E ESPECIFICOS

O objetivo do presente trabalho é realizar a simulacdo numérica do modelo
proposto por Di Blasi (1989) a fim de comparar os resultados obtidos, analisar a
velocidade de espalhamento da chama, os fluxos de massa do combustivel a medida
que a superficie do sélido é aquecida, os campos de temperatura das fases solida e
gasosa, a taxa de calor por conducdo na interface solido/gas, fragdes massicas dos
reagentes e produtos, a taxa de reacao e a temperatura adiabatica da chama. Para realizar
a simulacdo sera criado um algoritmo que ira resolver numericamente as equacgdes do
modelo. O algoritmo serad feito no software open-source "Python", que oferece uma

vasta biblioteca que auxilia na confeccdo de problemas reais de engenharia.

1.2.  JUSTIFICATIVA

O setor de Engenharia de plasticos (Polimeros) é um dos que mais cresce
segundo dados da Associacdo Brasileira da Industria do Plastico (ABIPLAST), em 2011
o setor foi responsavel pela criacdo de 4 mil postos de trabalho com um crescimento de
1,1% a mais em comparacdo ao ano de 2010. Em posse disto, é visivel o crescimento
expansivo do uso de materiais poliméricos tanto na industria quanto na construcao civil,
0 seu uso tem como justificativa as Otimas propriedades mecanicas que este tipo de

material oferece, além de ser barato e relativamente leve.

Infelizmente, este tipo de material quando aquecido, se degrada, liberando
volateis que, em contato com um oxidante, reage liberando uma grande quantidade de
calor que se propaga por toda a extensdo do material, este fendmeno é conhecido como

propagacao de chama e deve ser evitado. Para que 0 uso destes materiais se torne seguro
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, € necessario a inclusdo de retardantes de chama que tem como objetivo principal

impedir que a chama gerada se propague, ou ao menos, demore para se propagar.

Os retardantes tem trés mecanismos principais de atuagdo que devem ser

considerados:

e Extinguir a chama antes que ela se propague;
e Reduzir a taxa de espalhamento, de maneira que de tempo suficiente para
que as pessoas possam sair do local em seguranca;

e Reduzir a emissao de produtos de combustao tdxicos;

Para a producdo destes retardantes, torna-se necessario o conhecimento profundo dos
mecanismos e parametros que afetam a degradacao térmica dos materiais e a combustao
dos gases volateis. Existem duas abordagens fundamentais no estudo destes parametros,
a partir de medi¢des experimentais e modelos tedricos, foi comprovado que os modelos
tedricos conseguem simular bem as caracteristicas qualitativas dos processos envolvidos

e com isso conseguem obter dados fundamentalmente importantes.

2. FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1. INTRODUCAO

O fendmeno de espalhamento de chama envolve complexas interacGes entre
processos fisicos e quimicos de um combustivel sé6lido e um fluido que escoa sobre sua
superficie. Entre estes processos, hd a combustdo da mistura inflaméavel, a pirolise do
solido carbonifero, os fendbmenos de transporte (massa, quantidade de movimento e
transferéncia de calor), as reacfes de oxidacdo, o encolhimento do sélido e a formacao
de carvdo devido a degradacdo térmica do combustivel solido. A interacdo entre estes

processos estabelece critérios para a igni¢do, propagacao e crescimento da chama.

Quando sujeitos a calor externo, combustiveis solidos comecam a se decompor,
gerando um mistura de espécies volateis e , as vezes, carvdo mineral como produto. Os
processos de combustdo de materiais carboniferos. expostos a um escoamento com a
presenca de oxigénio, pode progredir por dois caminhos alternativos envolvendo a
combustdo flamejante e a combustdo fumegante, como mostrado, de maneira

qualitativa, pelo diagrama esquemética da Figura (2). A condi¢do de combustéo
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flamejante é alcangada quando o calor liberado pela combustdo dos produtos volateis
fornece o fluxo de calor necessario para a degradacdo do combustivel solido e a
propagacdo da chama. Os processos de combustdo flamejante sdo resultados de
complexas interacfes dos fendmenos de transporte ( quantidade de movimento, massa e
transferencia de calor) e na fase solida, degradacdo térmica do solido, encolhimento,
transferéncia de massa, gradientes de presséo e muitos outros processos Di Blasi (p.72,
1993).

Combustio Flamejante
Calor

Ext
erno Ar +

A

l Fluxo de calor
elevado

SOLIDO —_—— Degradacio Volateist Carv

t Térmica —— olatels arvio

Baixo Fluxo de
Calor

eIS190Y ap YIeqpasg

T -+ Ar
1 Combustio Fumegante

1 |

- - - - #——  Feedback de energia .

Figura 2 - Diagrama esquematico de um processo de combustio em materiais carboniferos

Fonte: Di Blasi (p.74, 1993)

2.1.1. Ignicéo

A ignicdo é o primeiro passo para que ocorra a combustdo da mistura e
consequente espalhamento da chama. Para que ocorra a ignicao alguns processos devem
estar presentes tais como a vaporizacao do sélido, formacao de uma mistura inflaméavel
adjacente a superficie do solido e a iniciagdo e sustentabilidade de rea¢des de oxidacdo
Di Blasi (p.72,1993).

De acordo com Di Blasi (p.72,1993), para conseguir ignicdo flamejante, 3

condicgdes devem ser atendidas:

1. Combustivel e oxigénio devem estar disponiveis a um nivel apropriado de

concentracédo para que se tenha uma mistura dentro dos limites de flamabilidade.
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2. A temperatura da fase gasosa deve alcancar valores suficientemente altos para
iniciar e acelerar a reacdo de combustéo.

3. A extensdo da zona aquecida deve ser suficientemente grande para superar as
perdas de calor.
A temperatura da mistura acima da superficie possui um papel crucial para a
ocorréncia da ignicdo. Existem varias maneiras na qual estd mistura pode ser
aquecida, pode ser pela transferéncia de calor da superficie quente do sélido ou por
dispositivos capazes de criar regides de alta temperatura na fase gasosa, como por

exemplo as chamas piloto, faiscas e fios quentes.

Portanto, para que ocorra a ignicdo, condicdes favoraveis devem ser
reproduzidas na fase gasosa. Apos a ignicdo, condicdes apropriadas podem permitir a
propagacdo da chama. Em geral, a taxa de espalhamento € determinada pelo retorno de
energia da regido quente do solido para a regido ndo queimada , enquanto que a taxa de
qgueima € determinada pela transferéncia de calor da chama para o sélido abaixo da
chama Di Blasi (p.72,1993).

2.1.2. Degradagdo Térmica de Combustiveis Solidos Organicos

A madeira é um dos principais combustiveis solidos formadores de carvdo. Sua
estrutura é anisotropica e portanto suas propriedades fisicas variam ao longo de seu
volume (difusividade térmica e permeabilidade). A madeira é basicamente composta de
celulose (50%), hemicelulose (25 %) e lignina (25%), a propor¢édo destes componentes
variam para diferentes espécies de madeira (Di Blasi, p.73,1993).

As analises termogravimétricas (TGA) indicaram que a hemicelulose é o
componente menos termicamente estavel, a lignina é o componente que possui a maior
tendencia em formar carvéo, enquanto a hemicelulose e a celulose se decompéem em

produtos volateis em temperaturas acima de 300°C Di Blasi (p.71, 1993).

As espécies quimicas liberadas como produto da reacdo de pirélise sé@o
numerosas e, para simplificar a analise, essas espécies sdo agrupadas em 3 principais
componentes: carvdo, alcatrdo e gases. O grupo do carvao é constituido por residuos
ndo volateis que sdo ricos em carbono. Alcatrdo sdo todos os produtos que possuem alto
peso molecular, sdo volateis na temperatura de pirélise, porém se condensam em baixas

temperaturas (temperatura ambiente). O grupo dos gases s@o todos as espécies de baixo
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peso molecular (tais como €O, e CO), e possuem uma pressdo de vapor mensuravel a

temperatura ambiente Di (Blasi, p.73,1993).

A Figura 3 traz um diagrama esquematico dos processos fisicos e quimicos que
ocorrem na degradacdo térmica de combustivel sélido organico (produz carbono como
residuo solido).

FASE SOLIDA

Carvio
-
P - Fratura do sélido - Polimerizagio
. degradacdo primdria do sdlido
PROCESSOS QUIMICOS =3 5 ~
Voldteis 1
Pré Aguecimento do sélido Reacdes Secundarias
Fluxo de Calor ———s= I

( Condugdo de calor)
‘ difusdo e convecgdo através da camada

PROCESSOS FiSICOS - ] quente de carvio

Transferéncia de calor por 1
DD"IUUEED: convecgao e ] difusdo e convecgio através do sélido
radiagdo } virgem

Gradientes de pressdo através l
da degradacdo do solido
!i: condensagdo

formacdo de rachaduras

Regressdo do superficie
Encolhimento do sdlido

Figura 3: Diagrama esquematico dos processos de degradacéo de sélidos carboniferos

Di Blasi(p.72, 1993)

2.2. EQUACOES GOVERNANTES

O modelo proposto por Di Blasi (1989) considera uma chama laminar difusiva
em um escoamento concorrente que inclui um conjunto de equagbes diferenciais
parciais nédo lineares e acopladas que deverao ser resolvidas numericamente utilizando

0 método dos volumes finitos.

O modelo considera dois dominios matematicos, um para o solido e um para a
fase gasosa, que devem ser acoplados por condi¢bes de contorno que estabelecem a

conectividade entre o s6lido e o gas a cada passo de tempo.
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Para a fase gasosa, 0 conjunto de equacdes considera o modelo transitério
bidimensional laminar das equagdes de Navier-Stokes , a equacdo da conservacdo das
espécies quimicas que serdo abordadas no modelo, incluindo a cinética quimica das
espéecies que serdo modeladas pela relacdo de 1° ordem de Arrhenius, a reacdo de

combustdo sera modelada por uma reacéo exotérmica global.

Para a fase solida, o0 modelo considera a forma bidimensional transitéria da
equacdo da conservacdo de energia, essas equacdes formam um sistema de equacdes
acopladas que deverdo ser resolvidas simultaneamente para cada passo de tempo.

A fim de fornecer um background teérico, as equacdes, 0 modelo e os método

numéricos utilizados serdo sucintamente citados neste trabalho.
2.2.1. Equacdes Difusivas-Advectivas-Reativas

A modelagem padrdo da adveccao-difusdo-reacdo prevé a evolucao temporal de
espécies quimicas ou biolégicas em um meio fluido tais como agua ou ar. As equacgdes
matematicas que descrevem essa evolucdo sdo equacOes diferenciais parciais (EDP's),

que sao derivadas através de balancos de massa.

Considere a concentracdo u(x,t) de uma certa espécie, com variavel espacial
x € Re temporal t > 0. Considere um pequeno h > 0, e uma concentracdo média
0(x,t) emumacélula [x — 1/2h,x + 1/2h]. Entéo

1
x+=h
2

. 1 ’ ds — 1 B2 d
a(x, t) = M’ f u(s, t)ds = u(x,t) + o Wu(x, t)+ -
x—%h
Se as espécies sdo carregadas por um meio fluido com velocidade v(x.t), entdo a
lei da conservagdo da massa implica que a mudanca de ((x,t) por unidade de tempo é o
balanco dos fluxos que entram e que saem das fronteiras da célula, isto é
i) 1 ( 1h t) ( 1h t) ( +1h t) ( +1h t)
5% —h[vxz,uxz, vxz,uxz,]
onde v(x +1/2 h,t)u(x £ 1/2 h,t) sé&o os fluxos de massa que entram e saem dos
contornos da célula. Se tomarmos h — 0 temos que a concentracdo satisfaz a seguinte

equacao
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] ] B @)
au(x, t) + a—x(v(x, u(x, t)) =0.

A qual é chamada de equacdo advectiva (ou convectiva). De maneira similar
consideramos o efeito da difusdo. Sabendo que a variacdo de ((x,t) é causada pelos

gradientes da solucéo e os fluxos que atravessam os contornos da célula sdo escritos da
. 1 1 .
sequinte forma —d (x + Eh' t) u,(x + Eh' t) onde d(x,t) representa o coeficiente

difusivo. A correspondente equacdo € dada por:

(2)

? 0 0
aU(X, t) = a (d(xr t) au(x’ t)>

H& também uma variacao local em u(x,t) devido a fontes, sumidouros e reacdes
quimicas, as quais sao descritas por

%u(x, t) = f(x, t, u(x, t)). (3)

A variacdo global na concentracdo é descrita combinando esses trés efeitos,
gerando a chamada equacéo advectiva-difusiva-reativa, dada por

0 0 d d (4)
&u(x, t) + % (v(x, Dulx, 1)) = o (d(x, t) ﬁu(x, t)) + f(x, t,ulx, ).

2.2.2. Equacbes de Navier-Stokes

As equactes de Navier-Stokes sdao um conjunto de equacdes diferenciais parciais
ndo lineares acopladas que descrevem como a velocidade, pressdo e densidade de um
fluido em movimento estdo relacionada. O termo "acopladas” significa que as equacdes
devem ser resolvidas simultaneamente. Elas foram derivadas independentemente por
G.G Stokes, na Inglaterra, e M.Navier, na Fran¢a, no inicio de 1800. (Hall, 2015)

O conjunto de equacdes é formado por quatro equacdes diferenciais parciais e
uma equagdo de estado. A equacdo da conservacdo da massa (também chamada de
equacdo da continuidade), as trés equacdes da conservacdo da quantidade de movimento
(uma para cada eixo de um referencial inercial) e a equacgéo de estado.

A solucdo destas equacOes fornece a evolucdo temporal e espacial da

velocidade, pressdo e densidade de um fluido em movimento e por este motivo séo
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fundamentais em diversas areas da engenharia tais como: aerodinamica, climatologia,

oceanografia, estudo de reatores, combustéo, etc.
2.2.3. Equacao da Conservacao da Massa

Em coordenadas retangulares, a equacao da conservacdo da massa € uma equacao
diferencial parcial que define a taxa temporal massica de um volume de controle
diferencial, considerando os fluxos que entram e saem deste volume de controle. O livro

Fox(p.185, 2006,) faz a deducdo desta equacéo, obtendo

dpu N dpv N dpw  0dp (5)
dx  dx = dx Ot

que pode ser simplificada para

vyi=-2 (6)
at

O termo do lado esquerda da equacdo (1) é o divergente do campo de
velocidades, e representa a vazdo massica que entra e sai do volume de controle. O
termo do lado direito define a taxa temporal de diminuicdo de massa dentro do volume

de controle.

Para escoamentos incompressiveis, a densidade é constante e a equacao pode ser
reduzida para

ou Jdv Jw (7)
axtoxtoxr !

2.2.4. Equacédo da Conservacdo da Quantidade de Movimento

As equacdes da quantidade de movimento de um fluido sdo um conjunto de
equacOes diferenciais parciais ndo lineares que descrevem o movimento de particulas

fluidas em um dominio continuo.

A solucdo destas equacdes fornecem o campo de velocidades e pressdo de um
escoamento de fluido. Elas podem ser deduzidas através da aplicagdo da 22 lei de
Newton para um volume de controle diferencial, considerando as forgas atuantes neste

volume, como mostrado por Fox (p.212,2006) e sdo descritas como:

guantidade de movimento em x
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dpu _0p , (8)
W-I_ p(u.V)u = —a—x+ u(V u) +fx

quantidade de movimento emy
dpv _dp . 9)
¥+ p(w.Vv = E-}- u(Vev) + f,

quantidade de movimento em z

dpw _0p X (10)
W-{_ p(w.V)w = _E-I_ u(VPw) + f,

I I Il v \

O lado esquerdo da equacdo representa a aceleracdo da particula fluida por
unidade de volume(a variagdo da quantidade de movimento) , o lado direito representa
as forcas que atuam diretamente no volume de controle, responsaveis pela variagdo da
quantidade de movimento. Elas estdo escritas por unidade do volume de controle
diferencial. O termo u € a viscosidade dindmica do fluido, e possui diferentes valores
para diferentes tipos de fluidos. Fluidos newtonianos sdo o0s que tem viscosidade que

pode ser considerada constante.

| representa a taxa de variacdo de quantidade de movimento pelo tempo para um

volume de controle,

Il representa a taxa de variacdo de quantidade de movimento devido ao Escoamento do

fluido(termo advectivo),
Il representa as forgas de pressdo que atuam no fluido,
IV representa as forcas de cisalhamento viscosas que atuam sobre o fluido,

V representa as forcas de campo que atuam sobre o fluido, tais como a forca

gravitacional e a forca eletromagnética.
2.2.5. Equacéo da Conservacéo de Energia

A equacdo da conservacdo da energia define a quantidade de energia que entra,
sai ou se transforma em um volume de controle. Ela também é chamada de 1° lei da
termodinamica, e afirma que energia ndo pode ser criada nem destruida, mas pode
mudar de uma forma para outra , como, por exemplo, energia quimica, elétrica, cinética,

potencial, etc.
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Em um sistema reativo muticomponente, existem diversos mecanismo que
contribuem para o fluxo total de calor, os mais comumente conhecidos sdo condugéo,
convecgdo e radiagdo. Dois principais efeitos adicionais sdo encontrados na literatura;
os efeitos do trabalho mecanico realizado em um sistema devido a flutuabilidade (forcas
de empuxo) e o chama efeito Dufor (0 fluxo de energia devido a um gradiente de
concentracdo ocorrendo como um efeito acoplado & processos irreversiveis), em geral,

esses efeitos podem ser negligenciados Carlsson(p.23, 1999).

A equacdo da conservacdo de energia pode ser escrita em formas diferentes
dependendo da varidvel que é usada como variavel dependente. A variavel dependente

usada neste trabalho sera a temperatura, € ela sera escrita como:

ac,T (11)
ot

I ] Il A%

p + pC,V. (VT) = k(V2T) + $

Nesta equagdo, k representa a condutividade térmica e C, representa o calor

especifico do material.
| representa a taxa de variacao de energia pelo tempo,
Il representa a taxa de variacdo de energia devido a adveccao,

Il representa a taxa de variacdo de energia devido a conducdo de calor (difusividade

térmica),

IV Representa a fonte ou sumidouro de energia.

2.2.6. Equacéo do Transporte de Espécies

A equacdo do transporte de especies tem forma semelhante a equacdo da
conservacao de energia e representa a evolugdo temporal e espacial do transporte de

espécies quimicas. Ela pode ser expressa como:

ay; - 12
=+ PV- (V1) = pD(V2Y) +5; 12

I I Il A%
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O indice i indica a i-ésima espécie quimica, Y é a fracdo massica desta espécie e
o termo D indica a difusividade do material, a qual varia fortemente com a temperatura,

porém, neste trabalho seré tratada como uma constante.
| representa a taxa de variagdo da fracdo massica da espécie i pelo tempo,
Il representa a taxa de variacdo da fragdo méassica da espécie i devido a adveccéo,

Il representa a taxa de variacdo da fracdo massica da espécie i devido a difuséo (lei de
Fick)

IV Representa a fonte ou sumidouro da fracdo massica da espécie i.

Temos também a relacdo, que indica que a soma das fragdes massicas de todos

as espécies de um volume de controle deve ser igual a unidade:

- (13)

XS

i=1

2.2.7. Equacédo de Poisson para a Pressao

A equacdo de Poisson para a pressao € obtida aplicando o divergente na equacao
da quantidade de movimento e considerando a hipétese de densidade constante, ou seja,
esta equacdo € valida para fluidos incompressiveis. Ela fornece o campo de pressdo de
um escoamento e € essencial para a solucdo das equacBes de Navier-Stokes.
CORNTHWAITE(p.6, 2013).

Aplicando o divergente em (4) e usando a condicao de divergéncia nula de (3) temos
V.(us + (w.Vyu) = V.(uAu — Vp +f) (14)

o termo do lado esquerdo desta equacao pode ser simplificado para

G(Z.tu) +V.(u.Vu=V.(u.V)u (15)

enquanto que o lado direito pode ser simplificado para

V.(ur + (u.Vu) =

V.(uV*u —Vp +f= uA(V.u) —Ap+ V.f=) —V?’p + V.f (16)

rearranjando os termos temos

Vip =V.(f— (u.V)u) (17)
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2.2.8. Cinética Quimica

A teoria da cinética quimica descreve o estado transitério de um sistema durante
um processo de combustdo. Basicamente, ela descreve a taxa na qual as espécies

quimicas sdo consumidas e criadas e a taxa de calor que é liberado em uma reacao.

Na combustdo, duas caracteristicas importantes sdo observadas. Primeiro, as
taxas de reacdo de uma combustdo sdo fortemente sensiveis a temperatura. Segundo,
uma grande quantidade de calor € liberado durante uma reacdo quimica. O calor
liberado nas reagOes aumenta a temperatura dos reagentes e faz com que as reacOes

progridam a altas taxas.

A cinética quimica é uma ciéncia que descreve as taxas na qual as reacdes
ocorrem, quando acopladas as equacdes de dindmica dos fluidos e transferéncia de
calor, caracterizam um sistema de combustdo ( MCALLISTER,p.53, 2011).

A expressdo quimica de uma reacdo pode ser descrita pela seguinte expressao
geral:

ald+ bB & cC +dD

onde as letras minusculas representam os coeficientes estequiométricos e as maiusculas
representam as moléculas envolvidas na reagdo. A correspondente taxa de progresso da
reacdo é descrita pela forma empirica:

i) (18)
T_k[A] [B]

a qual diz que a taxa de consumo (ou produgdo) do elemento A é proporcional a
concentracdo dos reagentes. A constante de proporcionalidade k é chamada taxa de
Arrhenius e é fortemente dependente da temperatura, e é expressa por:

k=A4,e (&P (19)

onde A, é o fator pré-exponencial, £, é a energia de ativagdo da reagdo, R é a
constante universal dos gases e T a temperatura.O fator pré-exponencial expressa a
frequéncia na qual as moléculas dos reagentes se colidem entre si, a energia de ativacéo

pode ser interpretada como a barreira de energia necessaria para quebrar as ligacdes

quimicas entre as moléculas durante as colisdes, 0 termo exponencial representa a



29

probabilidade de sucesso das colisdes em gerar os produtos (MCALLISTER,p.53,
2011).

2.3. METODOS NUMERICOS

2.3.1. Método das Diferencas Finitas

O método das diferencas finitas € 0 mais antigo entre as técnicas de discretizacdo
para equacdes diferenciais parciais. A derivacdo e implementacdo do método das
diferencas finitas sdo particularmente simples em malhas estruturadas as quais sdo
topologicamente equivalentes a uma grade cartesiana uniforme (FRANCO DE SOUZA,
2014).

Expansdes de séries de Taylor sdo usadas para aproximar todas as derivadas
espaciais em termos de ui e/ou valores da solu¢cdo em um namero de nos vizinhos. Por
exemplo, se considerarmos uma malha uniforme unidimensional, o valor das derivadas

pode ser aproximado por:

(0_u) Uiy — Ui (20)
0x 2Ax

esta equacdo € uma aproximacdo de segunda ordem para a primeira derivada de u no
ponto i. Uma aproximacao de segunda ordem para a segunda derivada da variavel u, no

noié:

(62u> Uiy — 2 U (21)
?x) 2

O método das diferencas finitas € um método simples e facil de implementar,
porém ndo ¢é adequado para malhas ndo estruturadas pois a solucéo pode sofrer grandes
flutuagdes e dificultar a convergéncia .Para malhas ndo estruturadas, existem outros
métodos mais eficazes tais como o método dos volumes finitos e 0 método dos

elementos finitos.

Para garantir a convergéncia da solucdo de um EDP (equacdo diferencial

parcial), 0 processo precisa ser consistente e estavel.

Estabilidade é a tendéncia que quaisquer perturbacdes (erros de arredondamento)
que forem introduzidas na solucéo das equacgdes algébricas tem de decair. Consisténcia

é a propriedade que diz que a medida que a distancia entre 0s pontos espaciais e
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temporais sdo reduzidos, a aproximacao utilizada converge para a Equacao Diferencial
Parcial (EDP). Se um processo for consistente e estavel, entdo ira convergir para a
solugéo da EDP.

Para verificar a estabilidade de esquemas numéricos, procedimentos foram criados,
sendo o mais usado o método de VVon Neumann.
At (22)

— <1
“sz—

Entretanto, este método sO estabelece condi¢bes necessarias para problemas de valor
inicial com coeficientes constantes (FRANCO DE SOUZA, 2014).

2.3.2. Método dos Volumes Finitos

A idéia bésica da formulacdo do método dos volumes finitos € de que o dominio
de calculo é dividido em nameros finitos de volumes de controle de maneira que exista
um volume de controle para cada ponto nodal e, desta forma, a equacao diferencial pode

ser integrada para cada volume de controle.

Métodos interpoladores sdo usados para expressar a variacdo de cada quantidade,
as quais sdo necessarios para o calculo das integrais. O resultado sdo equages
discretizadas contendo os valores de cada quantidade para um grupo de pontos nodais.

A equacdo discretizada obtida desta maneira expressa o principio conservativo da
quantidade para um volume de controle finito, da mesma forma que a equacgdo

diferencial faz para um volume de controle infinitesimal.

A caracteristica mais atrativa da formulacdo de volumes de controle é que a
solucdo resultante implica a conservacdo integral das quantidades tais como massa,
quantidade de movimento, energia e espécies. Desta forma, a conservagdo é garantida
para qualquer grupo de volume de controle e, é claro, para o dominio de calculo
(PATANKAR, 1980).

Para mostrar a aplicagdo do método, consideramos um simples exemplo da

equacéo da conducdo unidimensional permanente, escrita como

0,9 c_0 (23)
a aT(X) +5=0.
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Onde k € a condutibilidade térmica, T é a temperatura e S € a taxa de geracao de
calor por unidade de volume. Consideramos o dominio dividindo-o entre volumes de

controle como pode ser visualizado pela Figura 4.

Fronteiras dos Volmmes de Controle

Volime de Controle Pontos Nodais

Figura 4: Dominio dividido em volumes de controle e sua Nomenclatura.

Fonte: Veersteg (2007)

integrando a equacao acima e considerando a condutibilidade independente de x, temos

0/ a (24)
[+ (Zre)av + [[f sav =0
dx \ Ox
AV AV
A equacdo pode ser reescrita para a aplicacdo do teorema de Gauss,
5 (25)
(If v.(_m) v+ [[[ sav =0
dx
AV AV
Aplicando o teorema de Gauss
(26)

f((Gerea) ) o [ swr =

AS
Assim, é possivel realizar a integracdo do primeiro e do segundo termo, que nos fornece
a seguinte relacao
(27)

dT dT A
(kA —> — (kA —) +SAV =0
dx/, dx/,,
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Onde A é a area de cada fronteira do volume de controle, AV é o volumee S é o
valor médio da fonte. Para calcular os gradientes (e portanto, os fluxos) utiliza-se um
método chamado diferencas centrais, o qual utiliza aproximac6es lineares entre o0s
pontos nodais vizinhos. Esse método é bastante usado para discretizacdo de equacoes de

difusdo pois oferece uma preciséo de segunda ordem. Temos entdo,

(D) =wa ()
(D), = (o)

Substituindo a equacao(28) e (29) na equacdo (27) temos a seguinte equacao

Te—T, T — Tw\ &
kA(e p)—kA<p w>+SAx=0 (30)
Ax Ax

Onde Ax é a distancia entre os pontos nodais. Desta forma, conseguimos
transformar equacdes diferenciais em equacdes algébricas para cada volume de
controle, com apropriadas condi¢cdes de contorno, essas equacdes algébricas devem
entdo ser resolvidas simultaneamente para se obter a solucdo aproximada da equacao

diferencial.

2.3.3. Método de Newton para Sistema de Equacgtes

Considere um vetor x € R™ e uma aplicacdo F:R™ — R", escritos na forma vetorial;
x = (X1, X5, . Xp)

F(x) = (f ()1, f ()2 - f (X))

Em geral, estamos interessados em encontrar uma, ou mais, solugdes para a seguinte

equacéo.

F(x)=0 (31)
Assim como no caso de uma variavel, o método de Newton é derivado

considerando uma aproximacdo linear da funcdo F em torno de um ponto conhecido x,.
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De maneira analoga, consideramos entdo uma expansao da série de Taylor em torno do

vetor x, e truncamos os termos de ordem maior que um, temos entdo

F(x) = F(xo) +J(x0)(Ax) = 0 (32)
Onde J(x,) é conhecido como matriz jacobiana da F aplicada ao vetor x,. A

equacao (32) pode ser reescrita da seguinte forma,

J(x0) (Ax) = —F(xo) (33)

Dado que a matriz jacobiano J(x,) e F(x,) sdo conhecidos, temos um sistema

de equacdes lineares que podem ser resolvidos de maneira eficiente e precisa, uma vez
que possuimos o vetor solucdo Ax, obtendo uma melhor aproximacéo x; para a solucao

dada pela seguinte relacédo

X1 = Xo + Ax (34)

Para 0s proximos passos, temos 0 seguinte processo:

e Resolver o sistema linear J(x;)(Ax) = —F(x;) para Ax
o Fazer x;,, = x; + Ax

e Repetir o processo até max(|F(x;)|) < € onde & é uma tolerancia arbitraria.

Assim, 0 método de Newton consegue romper a dificuldade de resolver um
sistema de equacbes ndo-lineares acopladas. A vantagem do método é sua convergéncia

quadratica, levando a solucao desejada apenas com algumas poucas iteragdes.

Suas maior desvantagem esta na necessidade de calcular a matriz jacobiana, que,
em alguns casos é impossivel e do ponto de vista computacional, € dispendioso.Além
disso, 0 método é localmente convergente, ou seja, a estimativa deve estar proxima
suficiente da solucdo para que a convergéncia ocorra, caso contrario, 0 método pode

apresentar oscilacOes e até mesmo divergir.

Muitos métodos baseados no método de Newton foram criados para superar tais
problemas. Alguns como o método da Secante aproxima as derivadas da matriz
jacobiana, enquanto que outros implementam um algoritmo chamado "line search™ para

tornar o método globalmente convergente.
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2.3.4. Método das Linhas

Supomos que temos um problema de valor de contorno com solugéo dada por
u(x,t), discretizamos o espaco em uma certa malha ;, com h > 0 que nos fornece o

sistema semi-discreto de EDQ's, escrito como:

(@) =F(Lu®) 0<t<T, u0)= u (35)

onde u(t) = (uj(t)) i Lnl € R™ e F(t,u(t)) € uma aplicagdo resultante de algum

método de discretizacdo espacial sobre os termos da equacao diferencial parcial, e m €

proporcional ao nimero de pontos da malha no espago.

De acordo com o Métodos das Linhas, uma solucdo aproximada escrita como
w' ~ u(x;, t,) € obtida aplicando algum método numérico para EDO's na eq(definir)
com tempo escrito como t,, = nt, com n = 1,2,...,T , onde T é chamado de passo de

tempo.

Como um exemplo para 0 método numérico para EDO's temos o bem conhecido

método 0:

Up41 = Up + T(l - H)F(tn' un) + TQF(tn+1; un+1)- (36)

m ~ ;-
onde u, = (u") j=1 € R™ denota o vetor contendo a solu¢do numeérica totalmente

discretizada no passo de tempot =t, e 6 € [0,1].
2.3.5. Integracdo Temporal: Método de Euler Implicito

Considere o problema de valor inicial (PV1), escrito da seguinte forma

u'(t) = F(t,u(t)), u(0) = u, (37)

onde u,Fe t foram definidos acima. O método de Euler Implicito computa a
aproximagao u,,, da seguinte maneira

Ups1 = Up + TF (tyg1, Unsr) (38)
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Como pode ser observado por esta equagdo, F é implicita ,e portanto, ndo é
conhecida a priori como seria em métodos explicitos. A desvantagem disto € a
necessidade de resolver um sistema de equacdes lineares 0 que torna o método
computacionalmente mais caro. Se F for ndo-linear, torna-se necessario ainda a
aplicacdo de algum método de lineariza¢do de sistemas de equagfes ndo-lineares. Por

fim, outra desvantagem do método € sua precisao, que é de ordem um no tempo.

A maior vantagem do método de Euler Implicito é a sua propriedade de
estabilidade, o0 método é incondicionalmente estavel para F linear, o que significa que
pode ser usado qualquer passo de tempo para a solucdo das equacOes difusivas-
advectivas-reativas quando a fonte é linear; Por este motivo, este foi 0 método escolhido

para a solucdo das equacGes apresentadas neste trabalho.

2.4. MODELO MATEMATICO DO ESPALHAMENTO DE CHAMA

2.4.1. Modelo

Inicialmente, um combustivel sélido espesso é colocado horizontalmente em um
tunel de vento e se encontra em equilibrio térmico com o fluido que esta escoando sobre
sua superficie. Uma parte deste solido € aquecido com uma fonte de calor externa a fim
de causar ignicdo. Segundo Di (Blasi,1989) "a quantidade de calor fornecida deve ser
maior do que a quantidade necessaria para gerar uma chama auto sustentavel, porém
suficientemente pequena para ndo afetar o regime permanente da chama". Um diagrama

esquematico pode ser visto na Figura (5).

gas v J—

1
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e Ezcozmento Conoomrents
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<]
combnstivel | ITiTT I iT— = -}

camada aquecida

! Tona Zona
aquecida inerte
4
L combustivel solido P PR S
I " "
P! -
J

= ]

Figura 5: Descricdo do Modelo de propagacao de chama.

Fonte: Di Blasi (p.483,1989)
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2.4.2. Modelo da Fase Sélida

Na modelagem da fase solida, as seguintes hipdteses sao feitas:

e O combustivel solido é termicamente espesso.

e A diminuicdo da superficie solida ap6s a passagem dos produtos da pirdlise é
negligenciado.

e A densidade e as propriedades térmicas do s6lido sdo constantes.

e A ignicdo € causada por uma fonte de calor constante localizada em uma
pequena porcdo do solido.

e A pirolise do combustivel solido ocorre apenas na superficie e sua taxa é
expressa pela lei de Arrhenius de ordem zero.

Com o0 uso dessas hipdteses, 0 modelo matematico da fase sélida se reduz
apenas a equacdo da conservacdo de energia:

(O, 0T 0T T 07T (39)
pS S at pS S(u ax v - S(azx azy)

2.4.3. Modelo da Fase Gasosa
Na modelagem da fase sélida, as seguintes hipoteses sao feitas:

e As propriedades do gas sdo constantes;

e Os efeitos da radiacdo da fuligem e da chama séo negligenciados;

e A combustdo da fase gasosa € modelado por uma reacdo global de um passo e a
taxa de reacdo pela lei de Arrhenius de segunda ordem;

e O Gas ¢ considerado como fluido incompressivel.

Com as hipoteses acima, o sistema de equacGes para a modelagem da fase
gasosa sdo dados por sete equacgdes, duas para 0s componentes da velocidade, uma para

a pressdo, uma equacao para cada espécie e a equacdo da conservacao de energia.

1. Conservacdo da quantidade de movimento

6u+ ( 6u+ au)_ 6p+ 62u+62u F (40)
Poge T Pa\Mox T V8y) T Tax T H\axz T 9y2

ov ov ov op 0%v 0%v (41)
EIR I 2
dx?  0dy?



0%p 0%*p oudu _Odudv OJvov
== )

— =
d0x?  dy*

2. Conservacdo das espécies quimicas

aY; ay, oy,
Paget oo

nYy=1 i=C,0O, P

g L (Mp
Wp = Age RT chopgap (M_)
C

3. Conservacdo de Energia

aT,

-E
qQ= AgeR_fYCYopéAH

2.4.4. Condigdes Iniciais e de Contorno

axox  “ayax T ayay

+ )— oo, (2N, 07N
“ox ”ay Wit Pg%\ G2 dy?

aZTg aZTg

aT, aT,
ngPW+ ngp uaﬁ'vg :q+kg a—

+_
2x 92y

)
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(42)

(43)

(44)

(45)

(46)

(47)

(48)

(49)

As condigdes iniciais para as equacOes de Navier-Stokes sdo u,v, p=0 em todo o

dominio, e as condi¢des de contorno séo:



38

u,v, p sdo periddicas em x=0, 2
u, v=0em y=0; 0,5

ap—O =0;0,5
dy emy = 0;0,

F=40 em todo o dominio
Para a fase gasosa, as condicdes iniciais sao
Tg =T0, YC =YP =0, YO =Y00

Para a fase solida

Na entrada do tunel de vento, (lado direito da Figura (5)), as condicdes de
contorno sao

Tg = To, YO = YOO y YC = YP =0
Na saida do tunel de vento (lado esquerdo da Figura (5)), as condi¢bes sdo

aoT 50
0, (50

0x ’

oY, 51
—t=0 i=pP0C (1)
ox

Na parte de cima do tanel de vento, temos a condicao de isolamento térmico
aT, — o (51)
dy
Para as espécies quimicas, as condi¢cdes de impermeabilidade

oY, 52
—t=0 i=P0,C (52)
oy

Na interface solido-gés, as condicfes sdo obtidas a partir das equagdes de
balanco, o fluxo de massa do vapor de combustivel devido a difusédo e convecgdo deve

ser igual a taxa de pirdlise do combustivel

oYe . (53)
pgDa—y = m(YC - 1)

O fluxo de massa de oxigénio deve ser igual a taxa de pirdlise
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Yo ) (54)
pgD E = mYO

onde o fluxo de massa da pirolise é dado por

. E 55
i = Asexp(— 2)Ps (55)

A cada instante, a temperatura na interface sélido-gas do sélido deve ser igual a
temperatura do gas

T, =T, (56)

Fazendo o balanco de energia na interface, temos a seguinte expressao

a7, aT, . (57)
- QW——kSE-FmL

3. METODOLOGIA

As equacOes de Navier-Stokes e a equacao de Poisson formam um conjunto de
equacOes parabdlicas ndo-lineares e acopladas , as quais foram resolvidas utilizando
diferengas finitas para a discretizacdo espacial 0 método de Euler-Explicito para a
integracdo temporal. Para fornecer o perfil de velocidade que sera usado na solugdo das
equacbes da fase gasosa, as equacOes sdo resolvidas até que se obtenha o estado

permanente, caracterizado pelo perfil de velocidades parabdlico.

O modelo da fase gasosa é descrito por um conjunto de equac@es diferenciais
parciais parabdlicas ndo-lineares e acopladas. Na fase sélida, o balanco de energia
resulta em apenas uma equacéo diferencial parabdlica linear. Nas fases sélida e gasosa,
as derivadas espaciais foram aproximadas utilizando o método dos volumes finitos,os
termos difusivos foram aproximados por diferengas centrais e os advectivos pelo
esquema Upwind. Na integracdo temporal foi utilizado o método de Euler implicito

afim de evitar que as concentracdes das espécies se tornem negativos.

Para a fase gasosa um tratamento especial foi. Utilizou-se o método da diviséo
para integrar no tempo separadamente 0s termos reativos dos termos difusivos e

convectivos. Esta abordagem foi necessaria para evitar que os termos reativos fossem
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calculados a0 mesmo tempo que as condicOes de contorno, o que causa divergéncia da

solugéo ou valores fisicamente irreais.

A discretizacdo da equagdo da fase sélida nos fornece um sistema de equagdes
algébricas ndo lineares, pois apesar da equacgdo ser linear, a condi¢do de contorno néo é,
entdo, foi necessario a aplicacdo do método de Newton para sistema de equacOes de

forma que se obteve um sistema de equaces lineares.

Da mesma maneira, a discretizacdo das equacdes da fase gasosa gerou um
conjunto de equacGes algébricas ndo lineares, onde foi necessario a utilizacdo do

método de Newton para se obter um sistema de equacdes lineares.

A equacdo de energia, fracdo massica de combustivel e fracdo massica de
oxigénio foram resolvidas simultaneamente devido a existéncia destas varidveis nos

termos reativos.

Para lidar com o acoplamento entre a fase solida e gasosa, 0 seguinte

procedimento foi aplicado:

1) A equacdo da fase sélida é resolvida, equacao (39), para fornecer a temperatura (56)
e a distribuicdo do fluxo de massa (53)-(55) na interface solido/gas, necessarios para
a solucdo das equac0es da fase gasosa.

2) As equacOes da fase gasosa sdo entdo resolvidas para fornecer o fluxo de calor

necessario para a solucao da equacdo da energia da fase solida.

Um procedimento iterativo repete 1 e 2, para cada passo de tempo, até que se

obtenha o nivel de convergéncia desejado para as variaveis computadas.

Foi utilizado uma malha retangular estruturada com diferentes espacamentos
entre os eixos x e y. O passo de tempo foi escolhido de maneira que as espécies nao se
tornem negativas, visto que os termos reativos sdo fortemente "rigidos”, fazendo com
que mesmo com uma abordagem implicita, seja necessario passos de tempo bem

pequenos.

Os sistema de equacOes lineares formam matrizes diagonais amplamente
esparsas, as quais foram criadas utilizando a biblioteca "ScyPy.Sparse". Nesta biblioteca
também ¢é possivel encontrar algoritmos para a solucéo de sistema de equacGes lineares,

tanto diretos quanto indiretos. Foram testados varios métodos indiretos e diretos da
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biblioteca "ScyPy.Sparse” até se encontrar 0 método mais eficaz, que foi o método

direto.

Para um abordagem mais detalhada da metodologia aplicada, sera divido em trés
topicos que detalham a discretizacdo, a aplicacdo dos métodos numéricos e os dados
utilizados no trabalho. O primeiro topico contem informacdes da malha utilizada e dos
dados numeéricos utilizados no trabalho. No segundo tépico é mostrado como ¢ feita a
discretizacdo das equacOes de Navier-Stokes e no terceiro € mostrado como foram
obtidas as equacdes discretizadas das fases solida e gasosa.

3.1. DADOS NUMERICOS

Neste tdpico sdo apresentados os dados numéricos necessarios para a solucéo do
modelo de espalhamento de chama sobre um combustivel sélido.As propriedades do
solido sdo aqueles tipicos para celulose . Os dados para a fase gasosa e para a fase
solida podem ser vistos nas tabela (1) e (2) respectivamente, os dados referentes a
geometria e métodos pode ser visto na tabela (3).

Tabela 1 — Propriedades da fase gasosa

Nome Simbolo Valor Unidade
Densidade Pg 1,19 x 1073 g/cm?
Calor Especifico Cp 240 x 1071 cal/(g K)
(pressdo constante)
Condutividade Térmica kg 6,16 x 107° g/(s m K)
Peso Molecular (0,) M, 32 g/mol
Peso Molecular (Combustivel) M 162 g/mol
Constante do Gas R 1,9859 g/(mol K)
Calor da Combustao AH 4 x 103 cal/g
Temperatura ambiente To 300 K
Energia de ativagio E, 15 x 103 cal /mol
Fator pré-exponencial A, 3,13 x 10%° cm®/(g s)
Frac8o Massica de Oxigénio Yoo 0.23 —

Fonte: T'ien (1979



Tabela 2 — Propriedades da fase sélida

Nome Simbolo Valor Unidade
Densidade Ps 6,5x 1071 g/cm?
Calor Especifico C, 3,0 x 1071 cal/(g K)
(presséo constante)
Condutividade Térmica kg 3,0x107* g/(s m K)
Calor da Pirolise L —180 cal/mol
Condutividade de massa pDy 4,4 %1073 g/(cms)
Temperatura ambiente To 300 K
Energia de ativacéo E 30 x 103 cal/mol
Fator preexponencial A 2 x 108 cm?®/(g s)
Espessura do s6lido 1) 2 cm

Fonte: T'ien(1979)
Tabela 3 — Dados para a implementacao dos métodos numericos
Nome Simbolo Valor Unidade

Diviséo no eixo x Ax 90 -
Diviséo no eixo y Ay 60 -
Passo de Tempo At 1x107* s
Comprimento do dominio emy Ds 0,5 cm
Comprimento do dominio em x Ls 2 cm

Fonte: Autoria Propria

3.2. DISCRETIZACAO: EQUACOES DE NAVIER-STOKES

As equacdes (18)-(20) foram discretizadas utilizando o método das diferencas
finitas e 0 método de Euler-Explicito. A equacdo da quantidade de movimento-u levou
a

n+1 n n n n n
Uj — Uy +un Ujj— Ui—qj 4 oon Upj— Uij—1 (58)
At Mo Ax VoooAay
lpin+1,j - pin—l,j +u uln+1,j - Zu?j - u?—l,j + uz?,lj+1 - 2”3]’ - u3j+1 4 F
p Ax Ax? Ay? H
a equacdo da quantidade de movimento-v levou a
n+1 n _ n _pn
vt = vl oy vVl o ph v = Vo (59)
At bl Ax b Ay -
1pfy = Pitay | (Vita; = 2Vij = Vitaj | Vien = 2005 = Vijin
Z + 2 + .
p Ax Ax Ay
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e a equacdo da pressdo levou a

pliyj— 2l — Py, Phay — 201 — Pl (60)
+
Ax? Ay?
_ l uln+1,j - uln—l,j + 1Jir,lj+1 - Uir,lj—1 _ u{l+1,j - u?_l‘j u?+1,j - u?_l‘j
p 20x 20y 20x 20x

n n n n n n n n
2 Uity,j —Uilq,j Vij+1 — Vij-1  Vij+1 — Vij-1Vij+1 — Vij-1
2Ax 2Ay 2Ay 2Ay

Para as equacdes da quantidade de movimento, isolamos o0s termos do passo de
tempo seguinte n + 1.

guantidade de movimento-u

At 61
ul?,lj-"—l _ul] uL]A ( u;_ 1]) ”A (ul] ?—1,;‘)‘@(1’?“,;—1’?—1,1') ( )
At At
+M[E(u?+1,j - 2uLT,lj _uln—l,j) +A—yz(utn+1,j l.j u;- 1])
+ F, jAt
quantidade de movimento-v
At At 62
17i1.1]'+1 = vl] ULJA (vl] in—l.j) _ua( ij — Vi- 1}) pZAy (p1+11 pl‘.'n—l,j) ( )
At At
+H[E(vtn+1,j_Zvir,lj_vin—l,j)'i'A—yz(vﬁl,j lj V- 11)
Para a pressao, isolamos o termo p; e iteramos em um pseudo-tempo.
n _ (Pl + 01 )8Y" + @ljaa +P-)AX"  pAAY (63)
b 2(Ax? + Ay?) 2(Ax? + Ay?)
X_l_uﬁLj+uﬁLj+v&+1+u&—l _uﬁmj_lmdjuﬁLj_uﬁLj
At 2Ax 2Ay 2Ax 2Ax

n n n n n n n n
P Uirr,j ~Uim1,jVij+1 “ Vij-1 Vij+1 ~ Vij-1Vij+1 ~ Vij1
2Ax 2Ay 2Ay 2Ay

Com as equacOes devidamente discretizadas, progredimos no tempo até o estado
permanente utilizando-se o resultado das equacdes da quantidade de movimento na
equacdo da pressdo, e vice-versa,para cada passo de tempo, até que o campo de

velocidades ndo modifique mais, indicando que o estado permanente foi alcangado.
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3.3 METODOS PARA EQUACOES DIFUSIVA-ADVECTIVA-REATIVA

O conjunto de equacbes que modela a evolucdo temporal e espacial da fase
gasosa sdo da forma de equagOes difusivas-advectivas-reativas, portanto, afim de
reduzir a quantidade de calculos e mostrar os métodos numéricos utilizados sera
estudada uma equacdo genérica unidimensional que incorpora todos os termos presentes

nas equacgdes do modelo de espalhamento de chama.

Consideremos uma malha unidimensional estruturada igualmente espacada com
n divisdes, onde Ax é o espacamento e x; = iAx com i =1,2,....,m , a equacédo (4)

pode ser escrita como

] ] ] ] (64)
au(x, t) + o (v(x, Dulx, 1)) = % <d(x, t) &u(x, t)) + f(x, t,u(x, 1))

Com a hipdtese de propriedades constantes, velocidade do escoamento

conhecida e isolando o termo transitorio, obtém-se

(65)

0
—u(x,t) =d

o + f(x t,u(x, 1))

0%u(x, t) ou(x, t)
( dx* >_U 0x

Utilizando o método das linhas, podemos realizar a discretizagdo espacial afim
de tornar a EDP um conjunto de EDO's para posteriormente realizarmos a integracdo

temporal com um método numérico adequado.

Utilizando o métodos dos volumes finitos, diferencas centrais para o termo

difusivo e o esquema Upwind para termo o advectivo, obtemos

] dA (66)
Eu(x' t) = A_x(ui+1 —2u; +u;q) — VAW —umg) + f(xt )

podemos denotar os termos do lado direito da equacéo por

P(6u(®) = 5 Gt = 2+ ) = vAGH )+ fO ) O
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reescrevendo a equacao (66) temos

d
au(x, t) = F(t,u(®)

antes de aplicar a integracdo temporal, utiliza-se do método da divisdo para integrar
separadamente os termos difusivos e advectivos do termo reativo, assim

9] 68
—u'(x,t) = F(t,u(t)") , t, <t<t 1, u(t)” = u(t,) (68)
6t n+2
9] 69
WD) = REUO™), < <ty ) = u,)
2
onde F; contem os termos difusivos e advectivos, respectivamente
dA 70
Fu6 () = T Gties = 20+ ) = VAGE = ) o
e F, o termo reativo isolado.
R u®)™) = f(x tu) (71)

A utilizacdo do método da divisdo resulta em duas EDQO's, onde é necessario a
solucdo da equacdo (68) para utilizar na solucdo da equacéo (69). Utilizando o método
do Euler Implicito, integramos as equacdes (68) e (69) sequencialmente para obter a

solucéo da EDP no tempo n + 1, integrando F; e F, respectivamente, obtermos

uz1+1 _ u:l dA ) 1 1 (72)
= g (i 2 ) — A — ul
Ul yn (73)
— = f(x, t,u?
AL footw™)

Pode se observar que as equacOes algébricas resultantes sdo implicitas e
portanto, um método para a solucdo de sistema de equacBes é necessario. A equacdo
(72) é linear assim ndo ha a necessidade de uma linearizacdo, desta forma a equacgéo
(72) pode ser facilmente resolvida com qualquer método para sistema de equacdes
lineares. A equacdo (73) ndo é linear devido ao termo reativo, portanto é necessario a
aplicacdo do método do Newton para sistemas de equacOes. Para a utilizacdo do método
de Newton, devemos deixar a equagdo no formato da equacao (31). Assim temos:

UMt —yt — Atf(x, t,ul) = 0 (74)

L
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com i=1,2,3,....m sendo o numero de divisbes da malha e também, o ndmero de
equacOes. Com o lado esquerdo da equacgédo (74) pode se calcular o jacobiano para a
solucdo do sistema linear descrito pela equacdo (32) até que a convergéncia seja
garantida.

4. RESULTADOS E DISCUSSOES

O solido foi aquecido até uma temperatura de 600 K , nesta temperatura a reacao
de pirolise acontece liberando volateis que se dispersam na fase gasosa. Quando o
vapor de combustivel que esta sobre a superficie aquecida do sélido alcanca a
temperatura de 600~650 K, este reage com o oxigénio que esta escoando, liberando uma
grande quantidade de calor em milésimos de segundos, produzindo produtos de

combustdo e elevando a temperatura do géas a altissimas temperaturas.

A temperatura maxima alcancada pelo gas nesta simulacédo foi de 2327 K,a qual
ocorreu quando a reacdo de combustdo foi completa, como pode ser observado pela
Figura (6). Esta pode ser considerada a temperatura adiabatica da chama, visto que
ainda ndo houve transferéncias de calor significativas, comparando este valor com o
valor encontrado na literatura verificamos um erro de aproximadamente 2%, o que é

bastante satisfatorio.

2134

1930

41726

11522

11319

11115

911

JOo7

504

300

Figura 6: Campo de temperatura em [K], logo ap6s a ignicao.

Fonte:Autoria Prépria
A energia liberada pela combustéo é propagada devido a difusdo e adveccdo do

gés, a energia liberada pela combustdo se propaga no sélido por condugdo, mantendo a

reacdo de pirdlise e formando uma regido denominada regido de vaporizacao.
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Nesta regido ocorre a vaporizacdo do combustivel devido a queima do solido
causado pela energia provida da combustdo, a Figura (7), mostra a formacéo da regido
de vaporizacdo apos a ignicao.

(@) (b) ©

Figura 7: Campos de fragdo massica de combustivel, (a) logo apds a ignicao, (b) 0,6 segundos apos
(a),(c) 1,8 segundos apds (a) .

Fonte:Autoria Prépria
E possivel notar que de (a) para (b) e de (b) para (c) houve um crescimento da
regido de vaporizagdo. os valores da fragdo massica da combustivel foram aumentando
conforme a degradacdo do sélido foi aumentando, os valores da fracdo méassica maxima
em (a), (b) e (c) foram respectivamente, 0,26 - 0,34 -0,37. A temperatura do sélido nesta

regido varia entre 600~650 [K] com taxa de pir6lise variando de 0,0015 a 0,010 [g/cm2-
s].

Logo acima da regido de vaporizacdo ocorre a regido denominada de zona de
reacdao, onde o vapor de combustivel se mistura com o oxidante que esta escoando,
ambos aumentam de temperatura devido ao calor gerado pela combustdo anterior,
reagem e liberam energia formando um ciclo. A zona de reacdo pode ser observada na
Figura (8), esta é a regido onde ocorre a maior temperatura da chama e a maior taxa de

reacao.

—

Figura 8: Campo da taxa de rea¢do[g/cms3-s] da fase gasosa.

Fonte:Autoria Prépria
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E possivel notar pela Figura (8) que a maior de taxa de reacdo ocorre muito
proxima da superficie do sélido onde a fracdo méssica de combustivel ¢ alta devido a

alta taxa de pirolise na regido de vaporizagao.

Nota-se que ndo ha reacdo na regido de vaporizagdo devido a auséncia de
oxigénio nesta regido, pois 0 ar que escoa do ambiente é totalmente queimado na zona
de reacdo. O maior valor da taxa de reacdo computado durante a simulacdo foi de
aproximadamente 0,09, variando entre 0,07-0,009. A taxa méxima de reacdo ocorre
acima da regido de vaporizacdo do combustivel, fora desta regido a taxa de reacdo é
pequena e ocorre devido a presenca do vapor de combustivel carregado pelo

escoamento.

A estrutura detalhada da chama ja formada pode ser vista na Figura (9), o0s
contornos mostram a forma caracteristica associada a uma chama difusiva imposta a
um escoamento concorrente. O campo de temperaturas da chama mostra um valor
maximo e as fragBes méassicas de combustivel e oxigénio um valor minimo na zona de
reacao, onde as maiores taxas de rea¢do ocorrem, como pode ser visto na Figuras (10) e
(12).
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Figura 9: Campo de temperatura [K] da fase gasosa, Umax=60 cm/s, t=6s .

Fonte:Autoria Prépria
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Figura 10: Campo de fragdo méssica de combustivel da fase gasosa, Umax=60 cm/s, t=6s .

Fonte:Autoria Prépria
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Figura 11: Campo de fracdo méssica de oxigenio da fase gasosa, Umax=60 cm/s, t=6s .
Fonte:Autoria Prépria

A chama atinge uma temperatura maxima logo apds a ignicdo, dada pela
temperatura de chama adiabética, porém esta temperatura ndo se mantém devido aos
processos de transferéncia de calor, a temperatura vai lentamente reduzindo até atingir

um intervalo permanente de valores que vao de 1500 a 1650 [K].

De 0,4<x<0,9 cm identificamos a regido conhecida como pluma de combustéo,
onde apesar da taxa de pirélise ser desprezivel, o vapor de combustivel carregado da
regido de vaporizagdo pelo escoamento externo reage liberando calor, este calor
fornece altos valores de fluxo de calor para a regido ndo queimada do solido,
aumentando a temperatura da superficie do sélido, que varia entre valores de 650 a 400

[K] como pode ser observado pela Figura (12).
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Figura 12: Campo de temperatura do sélido, Umax=60 cm/s, t=6s .
Fonte:Autoria Prépria
Por fim, em x>0,9 cm temos a regido denominada de pluma térmica, onde a
taxa de reacdo é zero devido a auséncia de vapor de combustivel, nesta regido as

espécies presentes sdo somente os produtos de combustdo e o oxidantes que se

encontram em temperaturas elevadas.

As Figuras (13), (14) e (15) mostram respectivamente, a temperatura da
superficie do solido, a taxa de calor na superficie e o fluxo de massa da pir6lise para
diferentes valores de tempos.
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Figura 13: Temperatura da superficie do s6lido para diferentes tempos.

Fonte:Autoria Prépria
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Figura 14: Fluxo de calor sobre a superficie do solido, Umax=60 cm/s.
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Figura 15: Fluxo de massa devido a reacdo de pirélise, Umax=60 cm/s.

Fonte:Autoria Prépria

Pelos gréaficos, nota-se que que os valores maximos do fluxo de pir6lise ocorrem
sempre na borda da chama, regido onde a temperatura do sélido é maxima e
consequentemente o fluxo de calor. Apesar do sélido ser aquecido em regibes ndo
gueimadas, ndo houve tempo suficiente para que ocorresse a pirélise nessas regies
como se pode observar pela Figura (15), o fluxo de massa ocorre somente na regido de

vaporizagdo sem se estender para outras regides do sélido.

Observa-se que o fluxo de calor decai rapidamente quando sai da borda da
chama e levemente sobe em aproximadamente x=0,65 cm , apds subir cai novamente
até um valor quase constante que se estende por todo comprimento do sélido. Também

é possivel observar pela Figura (13) que conforme o tempo passa, a temperatura das
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regides onde a reacdo de pirolise € desprezivel aumenta, chegando a valores proximos
de 600 [K], temperatura na qual a reacdo de pir6lise ¢é ativada, caracterizando o
processo de espalhamento de chama.

5. CONCLUSOES

Um modelo ja existente de espalhamento de chama foi resolvido utilizando um
método implicito. Apesar de ser o mesmo modelo, foi utilizado um numero de Lewis
muito menor que a unidade, gerando algumas diferencgas dos resultados encontrados por
Di Blasi;

Os campos de temperatura da fase gasosa e de fragdo massica de combustivel
ficaram muito menores do que os valores obtidos por Di Blasi, isto pode ter ocorrido
devido ao nimero de Lewis ser muito menor que a unidade, o qual foi usado no trabalho
de Di Blasi;

Apesar de numero de Lewis menor, foi possivel detectar as mesmas regides de
integracdo tais como: regido de vaporizacdo, zona de reacdo, uma pequena pluma de

combustdo e pluma térmica;

A pluma de combustdo é quase inexistente, visto que a difusdo de massa ocorre
rapidamente, o combustivel ndo consegue ser carregado para fora da regido de

vaporizacao pela corrente convectiva;

Em aproximadamente 8 segundos de simulacdo, a chama néo foi capaz de estender a
regido de vaporizacdo pelo aquecimento do solido, porém foi possivel verificar o
processo onde a chama carrega energia para regides ndo queimadas do solido

aumentando sua temperatura.
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