<

'&\
—.A

XL CILAMCE NOVEMBER

IBERO-LATIN AMERICAN - 14
CONGRESS ON
COMPUTATIONAL

METHODS IN

ENGINEERING

SIMULATIONS OF NON-PREMIXED LAMINAR COMBUSTION
CONSIDERING DIFFERENT CHEMICAL MECHANISMS

Pedro F. P. Ferreira

Fabio A. da Cunha

pedro.ferracuti@hotmail.com.br

fabioalfaia@unb.br

Faculdade do Gama, Universidade de Brasilia

St. Leste Projecdo A - Gama Leste, 72444-240, Brasilia - DF, Brasil
Lucas G. Vivacqua

lucasgvivacqua@hotmail.com

Faculdade do Gama, Universidade de Brasilia

St. Leste Projecao A - Gama Leste, 72444-240, Brasilia - DF, Brasil

Abstract. Our understanding of combustion has developed greatly over the past century and the most
recent improvement is associated to modeling and simulation of combustion. To contribute to such
advancement this work presents a mathematical modeling of non-premixed gaseous combustion and
verifies the effects of chemical kinetic mechanisms over the velocity, temperature and chemical species
concentration fields. This paper presents simulations with two different reaction mechanisms: global
mechanism and skeletal mechanism. On the utilized mathematical model, the flow field is obtained by
the solution of the Navier-Stokes equations, the temperature field is obtained by the solution of the
energy conservation equations and the species concentration fields are obtained by the solution of the
conservation equations for individual chemical species. A computational code was written on MATLAB
for the simulations, considering bidimensional domain and axial symmetry. The simulation model is
validated by comparing with experimental data.
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Numeric simulation of non premixed laminar combustion

1 Introducéo

A combustdo é um problema recorrente na engenharia. A crescente preocupagao com as emissdes
de gases provenientes da queima de hidrocarbonetos fosseis tem impulsionado estudos sobre a
combustdo. Segundo Smooke, Mitchell e Keyes [1] as conclusBes derivadas de estudos de chamas
laminares sdo importantes na caracterizacdo dos processos de combustdo que ocorrem em chamas
turbulentas, na melhoria da eficiéncia de motores e na compreensao da formacao de poluentes baseados
na combustdo. Mitchell, Sarofim e Clomburg [2] afirmam que estudo de chamas de difusdo laminar
auxiliam na compreensdo de estruturas de chamas de difusdo turbulentas, cujos formatos podem ser
aproximados como chamas laminares enrugadas. Os fatos citados e a importancia de otimizacdo das
maquinas a combustao motivaram a proposta do presente trabalho, que consiste em a modelar e simular
a combustdo em escoamento laminar sem pré-mistura de metano considerando diferentes mecanismos
de reacdo quimica. Com o tipo de aproximacdo proposta serd possivel o calculo de campos de
velocidades, campos de temperaturas e campos concentragdo de espécies quimicas proximos dos
observados em um equipamento real.

2 Metodologia

A modelagem matemética da combustdo em escoamento laminar foi baseada na solucdo de
equacdes de conservacao para diversas quantidades especificas. O escoamento laminar, incompressivel,
fluido Newtoniano, foi obtido pela solucdo das equacfes de Navier-Stokes, Egs. (1)-(2). O campo de
fracdo molar foi obtido pela solugdo de equagBes de conservacdao de espécies quimicas, Eq (3), e a
obtencdo do campo de temperaturas foi realizada por meio da solucdo da equagdo de conservagdo da
energia, Eq. (4).

2(p)+V-(pu)=0. (1)
S(pu)+V-(puu)=-V-p+V-(uVu)+(p-p,)9. 2)
2(pY,)+V-(pUY,) =V (pDVY,) + s, k=1 2, ..., N, 3)

S(pe, )+ V- (puc,T) =V - (KVT) +ZZh, . 4)

Em que u é o vetor velocidade, p é a pressao, p é a massa especifica e |1 € a viscosidade da mistura
de gases. O empuxo dos gases é dado pelo termo (p- p») g, com a aceleracdo da gravidade de g. Os
termos k e ¢, representam a condutividade térmica e o calor especifico, respectivamente. O coeficiente
de difusdo de massa foi calculado como: pD=k/c,, devido hipotese de nimero de Lewis unitario. A
taxa de producdo , , presente nas Eqs (3) e (4), foi calculada com base nos mecanismos de reagéo.

O mecanismo de reacdo global de quatro passos de Westbrook e Dryer [3] foi utilizado nas
simulagdes do presente estudo, conforme apresentado na Tabela 1. O mecanismo de reagdo esquelético
desenvolvido por Smooke, Mitchell e Keyes [1] também foi utilizado no presente estudo, conforme
apresentado na tabela 2, com 15 espécies e 42 reac0es:

Tabela 1. Mecanismo de reacéo global para 0 metano

° Reacéo
CH4 + 0.50, — CO + 2H»
CO +0.50; — CO»
CO; —» CO+0.50;
H, + 0.50; — H,O
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Tabela 2. Mecanismo de reagdo esquelético para o metano

N° Reacdo N° Reacdo N° Reacdo

1 CHi+M - CHz3+H+M 15 CO+O0O+M e M+ COz 29 OH+H; & H,O+H
2 CH; + O, «> CH3 + HO, 16 CO +OH < H +CO, 30 H+0,< OH+O0

3 CHs+H < CHs + H; 17 CO+0; < 0+CO; 31 O+H, > OH+H

4 CH;+0O < CH3 + OH 18 CH;+ 0O, CH30+ 0O 32 H+0;+M < HO; + M?
5 CH4 + OH < CH3 + H,0 19 CH: O+Me< CH,O+H+M 33 H+0;+0;, < HO,+ 0,
6 CH,0O + OH <~ HCO + H,O 20 CH30 + H < CH,0 + H 34 H+ O, + N2 <> HO2 + N2
7 CH,O +H < HCO + H; 21 CH30 + OH « CH,0 + H,O 35 OH + HO; «> H20 + O3
8 CH,O+M < HCO+H+M 22 CH30 + O «> CH20 + OH 36 H+ HO; « 20H

9 CH20 + O «> HCO + OH 23 CH30 + O2 «+» CH20 + HO» 37 O +HO2 < OH + O,
10 HCO + OH « CO + H,0 24 CH3z + O & CH,0 + OH 38 20H < H,O0+ 0O

11 HCO+M - H+CO+M 25 CH3+ O <~ CH,O+H 39 H,+ Mo H+H+MP
12 HCO+H < H; + CO 26 CH3+OH~CH,;CH,O+H; 40 0,+Me-0+0+M
13 HCO+0O < OH +CO 27 HO; + CO <~ CO, + OH 41 H+ OH +M < H,0 + M°®
14 HCO + O, & HO, + CO 28 H; + O, < 20H 42 H+ HO,; < Hy+ Oy

3 Metodologia de solugdo numérica

O cddigo computacional na linguagem MATLAB utilizado neste trabalho foi desenvolvido em
Cunha [4]. As equagdes diferenciais de conservagdo da massa, quantidade de movimento e energia
(geometria axissimétrica 2D) foram discretizadas utilizando o0 método volumes de controle baseado em
elementos. As simulagdes foram executadas em um computador com as seguintes especificagdes:
Processador Intel® Core™ i7-4510U, 8GB DDR3, 1 TB HD e Windows 10 64-bit OS.

O estudo experimental de chama laminar feito por Mitchell et al. [5] foi a referéncia para o presente
trabalho. A chama laminar foi confinada em uma cdmera cilindrica axissimétrica vertical, com dois
tubos concéntricos de raios R; e Ro, nos quais passam combustivel e ar, respectivamente, como mostrado
na Fig. 1. O raio interno R; tem 0.635 cm e o raio externo R, tem 2.54 cm. O combustor tem 30 cm de
comprimento. Uma das malhas utilizadas é exibida na Fig. 2. As condi¢Ges de contorno e condigdes

iniciais utilizadas na simulacéo estdo na Tabela 3 e na Fig. 1.

Daominio de simulagio
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Entrada de combustivel

Velocidade axial na entrada: ur=4.5cm/s
Velocidade radial na entrada: ve=0cm/s
Temperatura: TF=298K

Fracdo de massa: Ycra=1

Razdo de mistura: f=1.

Entrada de ar:

Velocidade axial de entrada: ua=9.88cm/s
Velocidade radial de entrada: va=0cm/s
Temperatura: Ta=298K

Fracdo de massa: Y0,=0.233 e Yn2=0.767
Razéo de mistura: f=0

Condic6es de operacao:

Pressdo na saida do queimador: p=101325Pa
Temperatura de referéncia: Trer=Twan=298K

Figura 1. Queimador cilindrico vertical
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Figura 2. Malha de elementos finitos.

Tabela 3. Condi¢6es de contorno, CC, e condigdes iniciais, Cl

Vel. Axial Vel. Radial Fragdo méssica Temperatura
Cl t=0 VzAVT u=20 v=20 Y02=0,233 e Yn2=0,767 T=Tret
cc1 Eixo VzAVr odu/or =0 v=20 aY,/or =0 aT/or =0
CC2 Parede  VzAvr u=0 v=20 Y = Yoau T= Tret
CC3  Entrada VzAvr U=1u, v=20 Yo =Y, T= Tret
Cc4 Saida  VzAVr 0u/dZ=0 9v/dZ =0 aY,/0Z =0 aT/9Z =0

Resultados e discussao

Os resultados obtidos através de simulacdo serdo apresentados e comparados aos dados
experimentais de Mitchell et al. [5]. O tempo de CPU gasto para simulagdo do mecanismo de reacdo
esquelética e global foi de 25859s e 4130s, respectivamente. A diferenca dos tempos para finalizar as
simulagdes ocorre devido ao incremento de espécies e equagdes quimicas presentes em cada mecanismo
de reacéo.

Os perfis radiais das fracGes molares para z=1.2 cm de CHa, O, CO», H,O sdo mostrados neste
trabalho, Fig. 3, juntamente com os dados experimentais de Mitchell et al. [5]. Os perfis radiais de
temperatura (z=1.2 e 5.0 cm), Fig. 4, também sdo apresentados e comparados com o0s dados
experimentais.

Perfil radial, Z=1.2cm

Perfil radial, Z=1.2cm

0.25 ‘ 0.6 ‘
Mec. global —— Mec. global
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0.2 o o CO,,Esp 0.5 o O,
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..... 0.1
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Figura 3. Comparacdo de perfis em z=1,2 cm. (a) Fragdo molar H,O e CO; (b) Fragcdo molar CHs4 e O..

Os resultados apresentados nas Fig. 3 e Fig. 4 mostram que o modelo utilizado no presente trabalho
captura a tendéncia dos resultados experimentais. A partir da Fig. 3, pode-se encontrar o limite da chama,
que ocorre quando as fragdes molares de CH4 e O se igualam a zero. A concentragdo maxima de H,O
e CO; ocorre quando o perfil de temperatura radial também é maximo, o que esta de acordo com 0s
dados experimentais de Mitchell, Sarofim e Clomburg [2]. Conforme Fig. 4, os perfis de temperatura
apresentam comportamento bastante similar ao das curvas experimentais.
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Perfil radial de temperatura, Z=1.2cm Perfil radial de temperatura, Z=5.0cm
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Figura 4. Perfil radial de temperatura. (a) z=1,2 cm (b) z=5,0 cm.
5 Concluséao

A modelagem e resultados de simulacdo da combustdo laminar sem pré-mistura foram
apresentadas neste trabalho. Os resultados obtidos foram condizentes com os dados experimentais,
encontrando poucas divergéncias. Tais divergéncias podem ser contornadas utilizando uma modelagem
mais detalhada e uma malha mais refinada. O tempo necessario para simulacdo com o mecanismo
esquelético foi 6,26 vezes maior que 0 mecanismo global, portanto, conclui-se que, para uma analise
preliminar, a utilizagdo de um mecanismo simples, como o mecanismo global utilizado no presente
trabalho, é uma 6tima simplificacdo para aplicacGes dentro da engenharia.
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