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Resumo

A teoria de modelacao da combustao é uma area da ciéncia que se concentra em desenvolver mode-
los matematicos e computacionais para descrever e prever os processos de combustao, que ocorrem
quando um combustivel reage com um oxidante, geralmente o oxigénio do ar. Neste trabalho dis-
cutimos os conceitos fundamentais para a descricao do fenémeno da combustao, nomeadamente
os combustiveis, as equagoes de conservacao de massa, energia e a cinética quimica. Os concei-
tos termodinamicos, modelos cinéticos e os da mecanica dos fluidos sao aplicados na modelagao
da combustao ideal em uma camara de combustao de um motor a jacto. Resolvido o modelo,
mostramos as variagoes da temperatura no combustor causadas pela injecao dos gases quentes
na camara e pela combustao. Também ilustramos, resolvendo o modelo, o consumo da mistura
ar-combustivel pela combustao. Equagoes diferencias que descrevem o fenémeno da combustao,
como a equacao de conservacao de energia e a conservagao de espécies quimicas desempenham
um papel fundamental para o modelo, sao abordadas e resolvidas numericamente. O método de
diferencas finitas centrado no tempo e no espago (Crank-Nicolson) é o principal método numérico
usado para a resolucao das equacoes do modelo.

As simulagoes numéricas sao realizadas usando a linguagem de programacao python.

A teoria de modelagao de combustao visa melhorar nosso entendimento dos processos de com-
bustao, optimizar o uso de combustiveis, reduzir as emissoes poluentes e promover praticas mais
seguras e eficientes em uma ampla gama de aplicacoes industriais e ambientais.

Palavras-chave: Combustao, Reacgoes Quimicas, Cinética Quimica, Transferéncia de Calor,
Camara de Combustao, Motor a Jacto, Termodinamica da Combustao, Métodos numéricos, Di-
ferengas Finitas e Simulacao Computacional.
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Abstract

Combustion modeling theory is an area of science that focuses on developing mathematical and
computational models to describe and predict combustion processes, which occur when a fuel reacts
with an oxidant, usually oxygen in the air. In this paper we discuss the fundamental concepts
for the description of the combustion phenomenon, namely fuels, mass and energy conservation
equations and chemical kinetics. Thermodynamic concepts, kinetic models and fluid mechanics
models are applied to model an ideal combustion process in a combustion chamber of a jet engine.
Once the model has been solved, we show the temperature variations in the combustor caused
by the injection of hot gases into the chamber and by combustion. We also illustrate, by solving
the model, the consumption of the air-fuel mixture by combustion. Finite differences method
centered in time and space (Crank-Nicolson) is the principal method used to solve the equations
of the model.

The Numerical simulations were performed using python programming language.

Combustion modeling theory aims to improve our understanding of the combustion process, to
optimize the use of fuels, reduce pollutants emissions and so promote safe and efficient practices
in many industrial applications.

Keywords: Combustion, Chemical Reactions, Chemical Kinetics, Heat Transfer, Combustion
Chamber, Jet Engine, Combustion Thermodynamics, Numerical Methods, Finite Differences and
Computational Simulation.



Terminologia

Simbolo  Descricao

Cp - Calor especifico a pressao constante

S

- Coeficiente de difusao da espécie 7

E, - Energia de activacao
h - Entalpia
k - Constante de reaccao, Condutividade térmica
m - Massa
M; - Massa molar da espécie 7
n; - Niimero de moles da espécie quimica 7
N - Numero de espécies quimicas na mistura ou no mecanismo de reac¢ao
P - Pressao
Q - Termo fonte de calor
R, - Constante universal dos gases
t - Tempo
T - Temperatura
V - Volume
w; - Taxa de reaccao da espécie quimica ¢
Xi - Fraccao molar da espécie ¢
X; - Férmula quimica da espécie @
[X5] - Concentracao molar da espécie quimica 1
i - Fraccao massica da espécie ¢
A - Coeficiente de excesso de ar
P - Razao de equivaléncia
(2—;’;)6“ - Razao estequiométrica (méssica) Ar/Combustivel
EDO - Equacao Diferencial Ordinaria
EDP - Equagao Diferencial Parcial
MDF - Método de Diferengas Finitas
MVF - Método de Volumes Finitos

MEF - Método de Elementos Finitos
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Capitulo 1

Introducao

Neste capitulo dar-se-a inicio & problematica da modelacao matematica aplicada aos processos
de combustao, desde o contexto geral a metodologia usada para elaboracao da pesquisa. Nesta
descricao, sao definidos o problema principal da pesquisa e os objectivos da mesma.

1.1 Contextualizacao

A modelacao matematica de processos de combustao é uma area fascinante e fundamental no
ambito da Matematica Aplicada e Engenharia. A combustao, o processo quimico de oxidacao
rapida que libera energia, esta no centro de intimeros processos industriais e ambientais, incluindo
geracao de energia, transporte e formagao de poluentes. Trata-se de um fenémeno complexo e
altamente dinamico que exige uma compreensao abrangente para optimizar a eficiéncia, reduzir
as emissoes e garantir a seguranca.

Nesse contexto, uma revisao bibliografica minuciosa e exaustiva desempenha um papel crucial no
avanco da nossa compreensao dos processos de combustao. Ao analisar pesquisas existentes e mo-
delos matematicos, obtivemos insights sobre o desenvolvimento historico do campo e descobrimos
as ultimas descobertas.

1.2 Definicao do problema

A modelacao matematica de problemas de combustao é fundamental para entender e controlar
processos de combustao em uma variedade de aplicacoes, desde motores de automédveis até usinas
de energia. Vamos desenvolver um problema simplificado de modelacao matemaética da combustao:

Problema: Modela¢ao da Combustao em um Motor a Reac¢ao (Motor a Jacto).

1. Descricao do Sistema:

Considere-se um motor a reac¢ao, como o encontrado em uma aeronave. O motor possui uma
(para modelos actuais) ou varias (para modelos antigos) camaras de combustao onde ocorre a
queima de combustivel.
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Camara de Combustdo

Figura 1.1: Camara de combustao em uma Turbina (Motor a reacgao)

2. Variaveis do Problema:
As principais varidveis do modelo sao Y¢, u,, Yo,, T € w, que sao as fracgoes massicas do com-
bustivel e do oxigeénio, a temperatura e a taxa de reaccao.

3. Equacoes do Problema:

As equacoes que descrevem a combustao podem ser representadas por um sistema de equagoes
diferenciais parciais que levam em consideracao as leis da termodinamica e a cinética de reaccao.
Simplificadamente, pode-se considerar a seguinte equacao de reaccao:

C + Oy — Produtos (1.1)

onde C' e Oy sao os reagentes.

Isso implica que o combustivel (C') reage com o oxigénio do ar (Oy) para produzir produtos da
combustao.

A taxa de reaccao (w) é modelada usando a Lei de Arrhenius.

As equacOes que governam a conservacao de massa e energia também sao fundamentais para o
modelo.

4. Condigoes de Contorno:
As condicoes de contorno de Neumann sao aplicadas para o fluxo de combustvel e de calor. A Lei
de Resfriamento de Newton é usada para modelar o fluxo de calor por convecgao.

5. Objectivo da Modelagao:
O objectivo principal da modelacao é mostrar a aplicabilidade dos modelos matematicos e dos
métodos numéricos na resolucao dos problemas dessa area da ciéncia e engenharia.

6. Solucao e Andlise:

As solugoes das equacoes do modelo podem ser obtidas numericamente usando técnicas de si-
mulagao computacional. Os resultados sao descritos e analisados fazendo comparacoes entre as
simulagoes realizadas em diferentes condigoes e com o resultado esperado de acordo com a litera-
tura usada na elaboragao do trabalho.
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Essa é uma descricao simplificada de um problema de modelagao da combustao. Modelos mais
avancados consideram uma gama mais ampla de factores, como a turbuléncia dentro da camara de
combustao, reacgoes quimicas complexas e a presenca de poluentes. A modelagao matematica de-
sempenha um papel fundamental no desenvolvimento de tecnologias de combustao mais eficientes
e limpas.

1.3 Objectivos

1.3.1 Objectivos Gerais:

— Aprofundar o entendimento dos processos de combustao e das reacgoes quimicas envolvidas;

— Mostrar a aplicabilidade da Matemaética nessa area da ciéncia e engenharia.

1.3.2 Objectivos Especificos:

— Investigar a cinética quimica das reaccoes de combustao e incorporar essas informagoes em
modelos matematicos;

— Desenvolver modelos matematicos simplificados para descrever sistemas de combustao com-
plexos;

— Apresentar métodos numéricos avancados para simular processos de combustao em sistemas
reactivos;

— Simular idealmente o processo de combustao no motor a reacgao usando modelos ma-
tematicos.

1.4 Metodologia

1.Revisao Bibliografica:
Realizar uma extensa revisao da literatura para compreender os avangos recentes na teoria de
modelacao da combustao e estabelecer uma base sélida para a pesquisa.

2.Desenvolvimento de Modelos Matematicos:

Formular equacoes matematicas que descrevam as reacgoes quimicas, transferéncia de calor, di-
fusao e transporte de massa em sistemas de combustao. Isso inclui a aplicacao de principios de
conservagao, termodinamica e cinética quimica.

3. Métodos Numéricos:

Implementar algoritmos numéricos avancados para resolver as equacoes de modelacao da com-
bustao. Isso inclui a discretizacao espacial e temporal, bem como a utilizacao de técnicas de
solucao numérica, como o método de diferencas finitas.
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Revisao da Literatura

A revisao bibliografica abrange areas-chave da teoria de modelagao da combustao, desde principios
bésicos que regem as reaccoes quimicas até a cinética e a termodinamica relacionadas as equagoes
quimicas da combustao. Sao analisados trabalhos anteriores que se concentram em aspectos
tedricos e praticos da combustao, contribuindo para a construcao de uma base sélida de conheci-
mento para este projecto.

A seguir, apresentamos uma revisao resumida de alguns topicos e estudos importantes relacionados
a combustao e aos métodos numéricos.

2.1 Conceitos Preliminares

2.1.1 A Linguagem Quimica na Combustao

O fenémeno da combustao tem o seu fundamento nas reacgoes quimicas geralmente envolvendo um
combustivel e um oxidante, conforme indica a equagao (1.1), ocorrendo com grande libertacao de
calor. As reaccoes quimicas desempenham um papel crucial na descricao do fenémeno complexo
da combustao.

As substancias quimicas que participam do processo de combustao sao geralmente quantificadas
pela unidade mol (n) e pela massa em gramas correspondente a essa unidade, a massa molar M.
(ver o Apéndice A).

A relagao entre as quantidades dos reagentes e dos produtos em uma reaccao quimica é chamada
estequiometria e os coeficientes em uma equacao balanceada sao os coeficientes estequiométricos
que se referem ao numero de moles de cada substancia que participa na reaccao.

Todo processo quimico em que o oxigénio ¢ adicionado a uma outra substancia é uma oxidagao.
Em processos de oxidagao pelo oxigénio, este é chamado agente oxidante e a substancia na qual
ele é adicionado o agente redutor.

2.1.2 Combustiveis Reais e os seus Substitutos de Pesquisa

Os combustiveis sao substancias que, quando aquecidas, sofrem uma reacao quimica de oxidagao,
utilizando na maioria dos casos o oxigénio constituinte do ar, com libertagao de calor.
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Em muitos dos materiais que podem ser usados como combustiveis, os hidrocarbonetos (compostos
constituidos somente por carbono e hidrogénio, cuja férmula quimica é C, H,,) constituem a maior
parte do fornecimento do combustivel por sua oxidacdo completa ser geralmente acompanhada
por uma quantidade significativa de libertacao de calor. Os combustiveis podem ser classificados
de acordo com o seu estado fisico em condi¢oes normais.

Os principais combustiveis gasosos sao o gés natural e o gas de petrdleo liquefeito (GPL). Esses
combustiveis sao compostos por misturas de diferentes hidrocarbonetos em proporgoes que variam
com os locais de extracgao e refinaria. O hidrocarboneto predominante no gas natural é o metano
(CH,), mais de 70% geralmente, e em menores quantidades, o etano (CyHg), o propano (C5Hg),
o butano (CyHyg), o pentano (C5H;z), entre outros.

A maior parte dos combustiveis liquidos sao derivados do petréleo bruto, uma fonte de energia
nao renovavel de origem fossil e que é matéria prima para a industria petrolifera e petroquimica.
A composicao quimica do petrdleo bruto também varia com a regiao de extraccao. Muitos dos
combustiveis do uso corrente tais como a gasolina, o gaséleo (6leo diesel), o querosene (combustivel
de aviagao) e os fuel-6leos (6leos-combustiveis) sao obtidos a partir da destilagdo do petrdleo bruto.
A gasolina é uma mistura de hidrocarbonetos leves sendo usada principalmente nos diferentes tipos
de motores de explosao. O 6leo-diesel também é uma mistura de hidrocarbonetos leves, mas com
gamas de temperatura de ebulicao superiores a gasolina, sendo usada principalmente em motores
de combustao interna com igni¢ao por compressao (motor diesel).

Para combustiveis de aviagao sao usados variados tipos de querosene derivados do petréleo e estes
contem hidrocarbonetos C-10 a C-18 (nimero de dtomos de carbono dos hidrocarbonetos)

O carvao (combustivel solido) é o combustivel féssil mais abundante. Prevé-se que as suas reservas
mundiais conhecidas actualmente possam assegurar, ao ritmo actual de extraccao, a exploracao
durante mais de 200 anos, em contraste com as reservas de petroleo e gas natural, cuja duracao
das suas reservas é prevista por varios cientistas, em particular em [12] e [18], como sendo 40
e 70 anos, respectivamente. Outros combustiveis sélidos incluem o carbono, a madeira e o lixo
organico.

Assim, muitos combustiveis de interesse sao uma mistura de varias substancias e as suas pro-
porgoes sao variaveis. Esse facto implica a nao existéncia de formulas quimicas definidas para
esses combustiveis.

Um procedimento para modelar a combustao desses combustiveis é considerar uma unica espécie
quimica como representativa da mistura, ou empregar uma mistura de um pequeno nimero de
espécies quimicas que reproduzam muitas das caracteristicas mais importantes do combustivel
que se deseja modelar. Essa abordagem ¢ usada por exemplo em [17] e [23] para simplificar a
modelacao de combustiveis, em particular a gasolina e o diesel.

O querosene é modelado em algumas pesquisas, ver por exemplo [1] e [15], como o n-decano C}oHas,
Ci2Ho3 ou como CoHyy, por possuirem propriedades termofisicas semelhantes a combustao do
querosene.
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2.1.3 Combustao

Apesar da combustao ser um fenémeno comum, nao é facil, todavia, exprimir em poucas pa-
lavras exactamente o que esta é. Abaixo sao apresentadas duas definigoes, segundo [20] e [5],
respectivamente.

Definicao 2.1. (Combustio)

(a). Define-se combustao como uma oxida¢ao rapida gerando calor, ou ambos, calor e luz.

(b). Define-se combustio como a ciéncia das reacgoes quimicas exotérmicas em escoamentos com
transmissao de calor e massa.

Essas defini¢goes enfatizam a importancia intrinseca das reacgoes quimicas para a combustao. Em
particular nota-se a importancia dos balangos de energia (em forma de calor) e da transferéncia
de massa no estudo da combustao. Um foco especial é dado as equagoes de conservacao neste
trabalho e métodos numéricos que permitem a sua resolugao. Um processo de combustao pode
ser descrito por uma reac¢ao quimica global descrita pela equagao (1.1), reescrita como:

Combustivel + Oxidante — Produtos (2.1)

O combustivel é frequentemente, de forma simplificada, um hidrocarboneto C, H,, conforme dis-
cutido no ponto 2.1.2. O oxidante mais comum ¢ o ar, que é composto, em grandes quantidades,
por oxigénio, 20, 946% e nitrogénio 78,084%. Encontram-se também no ar, em pequenas porcoes,
o argénio, o diéxido de carbono e o nedénio. O ar pode ser considerado como uma mistura ideal*
composto apenas por oxigénio, 21%, e nitrogénio, 79% (composi¢ao volimica), o que corresponde
a 0,79/0,21 = 3,76ny,/no, (3,76 moles de Ny por cada mol de Os). Assim nesta pesquisa, para
o estudo da combustao é considerada a composicao Ar = Oy + 3, 76 N5, conforme a literatura, ver
por exemplo [4] e [20].

Designa-se por mistura estequiométrica a uma mistura combustivel-oxidante quando a quantidade
de oxidante nela é a teoricamente necessaria e suficiente para queimar completamente todo o
combustivel num processo de combustio ideal'. A equacdo quimica que descreve a combustao
da mistura estequiométrica é também chamada equacgao da combustao completa. No caso da
combustao de um hidrocarboneto em ar, a reaccao de combustao completa é escrita como

C,H, + (z + %)(02 +3,76N,) — 2004 + gHgO +3,76(x + %)N2 (2.2)

A equagao (2.2) pressupoe que na combustao ideal formam-se espécies completamente oxidadas
(todo o carbono é oxidado para C'Os e todo hidrogénio é oxidado para HyO). O nitrogénio, Ny,
aparece na equacao (2.2) como molécula isolada, tanto como produto assim como reagente, o que
significa que este nao reage durante o processo de combustao ideal (N, é inerte nessa reacgao).
Para anélises mais simplificadas o oxidante é considerado como sendo apenas o oxigénio. Para
aplicagoes que exigem queima intensa, utiliza-se o ar enriquecido com o oxigénio ou mesmo o
oxigénio puro, pois, embora o nitrogénio nao reaja, a libertacao de calor quimico em massa é

1O termo “ideal” é usado em ciéncias e engenharia para se referir a modelos tedricos e simplificados, que nio
levam em consideracao certas complicagoes do fenémeno real.
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reduzida devido ao gasto de energia térmica para aquecé-lo. Para esses casos a equacao (2.2) pode
ser reescrita como

CLH, + (x + %)o2 5 2005 + gHQO (2.3)

A razao estequiométrica (mdssica) Ar/Combustivel para um hidrocarboneto é dada por

Mayr (l’ + %)(MO2 + 37 76MN2) Yy Mar
(mf“)est Mfu ’ (x+4)Mf“ ( )
que se reduz a
May Y M02
— (z+ Do 2.4
(mfu>est (x+4>Mfu ( a)

se o oxidante for o oxigénio puro, onde My, é a massa molar do combustivel (fuel). A razao
estequiométrica indica a quantidade de ar (em kg) em relagao a massa do combustivel em uma
mistura estequiométrica.

A equagdo (2.2) representa apenas um processo de combustao ideal, que é uma aproximacao do
processo real. Para uma mistura real de um hidrocarboneto e ar em proporgoes estequiométricas
nao ocorre combustao completa, havendo formagcao de espécies quimicas adicionais, como poluentes
(CO, NO, e hidrocarbonetos nao queimados). Para garantir a combustao completa a maioria dos
equipamentos de combustao opera com excesso de ar.

A propor¢ao de oxidante (ar) e combustivel numa mistura arbitréria relativamente a mistura
estequiométrica é quantificada através da razao de equivaléncia @, definida como

o= —(mf“>est (2.5)

Mar
()
A partir da equagao (2.5), observa-se:

fu ™ fu

e O caso =1, implica (Z%") = (m—“> e corresponde a uma mistura estequiométrica.
est

ricamente necessaria para queimar todo o combustivel, designando-se a mistura por pobre.

e No caso ¢ < 1, <M> < <M>, equivale a quantidade de oxidante ser maior que a teo-
est “

e Nocaso ® > 1, (Z—?) > (Z};* ), equivale a quantidade de oxidante ser inferior a requerida
v/ est u

pela estequiometria para queimar todo o combustivel, designando-se a mistura por rica.

Motores de ignigao-centelha (ignigao por faisca) operam essencialmente com misturas estequiométricas
quando usados em automéveis que empregam um catalisador responsavel por reduzir as emissoes
poluentes.

No caso de o oxidante ser o ar, definem-se o coeficiente de excesso de ar A

A\ = 1 —(;};—;‘T) (2.6)
v
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e 0 excesso de ar em percentagem

e[%] = (27) _ <%>t X 100% = * ;(D x 100% (2.7)

< mar )
Mfu J est

Exemplo 1. Considere a combustao do metano em ar. Determine:

a) A razdo estequiométrica ar/combustivel

b) As fracgoes molares dos produtos de combustdo, considerando combustao completa com 15% de
excesso de ar.

Resolucao:

a) A equagdo de combustio do metano, CHy, em ar, em condi¢des estequiométricas € obtida
usando a equagao (2.2) comx=1ey=4

A razdao estequiométrica determina-se usando a equagdo (2.4)

(M> =4,76 x 2%—}" =9,52289 _ 17 2kg de ar/kg de CH,
est w

mfoy 16704 -
b) Usando a equagao (2.7), obtemos
e[%] = 152 x 100% = 15%

Resolvendo para ® obtém-se & = 1/1,15.

Da defini¢ao de @, equacdo (2.5), verifica-se que (?T") = % (;’z—;'f) , aSSIM eSCcrevemos a equagao
“ v/ est

da combustao completa do metano em ar como

o

1 1
CoH,+ —(x+ %)(02 +3,76N,) — 200y + %HQO +3,76—(x+ L)Ny +

Y

onde %(m + %)Oy indica o ozigénio em excesso que nao reagiu.
Substituindo x =1, y=4 e % = 1,15 obtém-se
CH4 + 1, 15 % 2(02 + 3, 76N2) — COQ + 2H20 + 1, 15 x 2 x 3, T6 Ny + O, 15 % 202

ou equivalentemente,

CH4 + 2, 3(02 + 3, 76N2) — OOQ + 2H20 + 8, 648N2 + 0302

A fracgao molar do componente i em uma mistura formada por N componentes € dada por

n; n;
Niotal E;V:J le ( )
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As fracgoes molares dos produtos da combustdo determinados usando a equagdo (E.1.3) sao listados
na tabela abaixo:

Tabela.2. Fracgdes molares dos produtos de combustao (Exemplo 1)

Produto 1 | Numero de moles | Fraccao molar x;
CO, 1 0,0837
H,O 2 0,1674

No 8,648 0,7238
Oy 0,3 0,0251
Total 11,948 1

2.2 Combustao e Termoquimica

Neste subcapitulo sao apresentados conceitos termodinamicos indispensaveis no estudo da com-
bustao: O modelo de gés ideal e a libertacao de energia nas reaccoes de combustao expressas como
entalpia de combustao e poder calorifico. Apresenta-se inicialmente a terminologia termodinamica
da combustao.

2.2.1 A Linguagem Termodinamica na Combustao

Em termodinamica, a regiao do universo de interesse para o estudo é denominada sistema e a
regiao restante é a vizinhanca. Em um sistema aberto, a massa e a energia podem fluir através do
sistema e em um sistema fechado nao existe fluxo de massa.

No capitulo 3, os modelos matematicos incidirao sobre uma camera de combustao ideal de um
motor a reacgao (e esta sera simplificada para um dominio 2D para permitir a resolugdo numérica
das equagoes diferenciais).

As propriedades de um sistema podem ser extensivas ou intensivas. O valor de uma propriedade
extensiva depende da quantidade (massa ou nimero de moles) da substancia considerada, por
outro lado o valor de uma propriedade intensiva é expresso por unidade de massa ou por moles
de substancia e assim nao depende da quantidade. Usar-se-a letras maitsculas para proprieda-
des extensivas, como V(m?) para o volume. A forma intensiva serd representada por uma letra
mintscula, como v(m?/mol) para o volume molar e 9(m?/kg) para o volume especifico. As pro-
priedades extensivas sao obtidas ao multiplicar as respectivas propriedades intensivas pela massa
ou pelo nimero de moles. Para o volume temos V' = mo ou V' = nw.

2.2.2 O Modelo de Gas Ideal

Um gés ideal é modelado usando uma equacao de estado. Uma equacao de estado fornece a relagao
entre a pressao P, a temperatura 7" e o volume V' para uma substancia:

PV =nR,T (2.84)

onde R, é a constante dos gases ideais (R, = 8,314J/mol - K). Segundo [11] e [20], o modelo de
gas ideal aplica-se a gases que admitem comportamento ideal, gases no limite de baixas pressoes
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e altas temperaturas. Da equacdo (2.8a) obtém-se as variantes:

PV = mRT (2.8b)

P = pRT (2.8¢)

onde p é a densidade e R relaciona-se com a constante universal dos gases e a massa molar por
R = R,/M. Esse modelo é aplicdvel aos sistemas de combustao de interesse pois a altas tempera-
turas associadas a combustao resultam em densidades suficientemente baixas (o que equivale, pela
equagao (2.8c), a pressoes baixas) para que o comportamento de gas ideal seja uma aproximagao
razoavel.

As misturas das espécies quimicas envolvidas nos processos de combustao podem ser entao trata-
das como misturas de gases ideais. As fracgoes molares e massicas do componente ¢ na mistura

sao definidas como
n; n;

;= — 2.9a
X Ntotal Zivzl 7’Lj ( )
y, = T (2.9b)

N
Myotal Zj:l mj

onde
N N
dxi=) Yi=1 (2.10)
i=1 i=1

onde N é o nuimero total de espécies quimicas na mistura (passaremos a ocultar os indices con-
tadores dos somatdrios para a simplificagdo de notac¢ao). Para misturas de gases ideais muitas
propriedades especificas méssicas i e molares k da mistura (como a entalpia h e a massa molar M)
sao calculadas como média ponderada pela fraccao méssica ou molar das respectivas propriedades
especificas dos componentes:

Kmis = ZXiki (2.11a)
Fmis = Y _ Yiki (2.11D)

Kpis = Z nik; (2.11c)

Usando n; = 77 e a equagao (2.9b), obtemos a massa molar da mistura em funcao das fracgoes
k2
massicas

ota ota, ota. 1
M, _ Muotal _ Muotal _ Miotal (2.11d)

ist — - - m; Y.
Niotal Z n; ﬁz Z J\/;z

As fragoes molares e massicas relacionam-se pela formula

1 Y Y;
ZYl_@: mistﬁi

M;

Xi = (2.11e)

10
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2.2.3 Balancos de Energia

A energia interna e a entalpia de um sistema em estudo sao fixadas quando sao conhecidas as pro-
priedades intensivas T e v ou T e p, respectivamente. Estas propriedades podem ser determinadas
por:

T

Au:/ c,dT (2.12a)
Tref
T

Ah = / c,dT (2.12b)
Tref

onde ¢, e ¢, sao, respectivamente, os calores especificos a volume constante e pressao constante,
com

Au=u(T) — tUpes (2.12¢)
Ah = R(T) = hyes (2.12d)

Em geral, tanto para gases com comportamento ideal assim como para aqueles com comportamento
real ¢, e ¢, variam com a temperatura e portanto

¢ = co(T), ¢p = ¢(T)

Expressoes polinomiais ¢(7T') sao geralmente ajustadas através de dados experimentais de cada
substancia de interesse e sao geralmente encontradas na literatura, como é o caso de

c,(T) = A+ BT +CT*+ DT * + ET? (2.13)

encontrada em [10]. O uso de ¢, ou ¢, (capacidade calorifica média) entre duas temperaturas
conhecidas simplifica a avaliagdo de (2.12) para

Au = EU(T — Tref) s Ah = EP(T — Tref)

A Primeira Lei da Termodinamica

A primeira lei da termodinamica enuncia que “A variagao de energia de um sistema tem que ser
igual a energia transferida através das suas fronteiras com as vizinhangas” [10]. A energia pode
ser transferida como calor (), como trabalho W e no caso de sistemas abertos, como a energia
associada a massa que escoa para dentro e fora do sistema.

Para um sistema fechado, a expressao matemadtica correspondente a 12 lei é

AE=Q+W (2.14a)

AU+ AE, +AE, =Q+ W (2.14b)

onde AU, AE. e AE), sao as variacoes da energia interna, cinética e potencial do sistema, res-
pectivamente. () é a quantidade de energia em forma de calor que atravessa a fronteira para o
sistema (@) > 0) ou para fora do sistema (() < 0) e é definido por

Q = an - Qout

11
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e W é o trabalho realizado, pelo sistema sobre a vizinhanga (W < 0) ou pela vizinhanga sobre o
sistema (W > 0) e é definido por
W = VVzn - Wout

A Entalpia Padrao

No tratamento de sistemas reactivos, que é o caso dos combustores, define-se a entalpia padrao
como a soma da entalpia de formacao h; (associada as ligacoes quimicas) com a variagdo da
entalpia sensivel Ah, (associada somente com a temperatura). Para uma espécie quimica i temos

hi(T) = hy, (Trer) + Ahyi(T) (2.15)
O estado de referéncia considerado é T" = 25°C(298K) e P,y = P° = latm (101325Pa). Os
valores de h} para as substancias de interesse para a combustao estao disponiveis na maioria
das fontes consultadas. Ah,;(T") pode ser calculada pela equacao (2.12b) ou encontrada junto da
entalpia de formacao na literatura, a diferentes temperaturas 7.

Para uma mistura de reagentes ou produtos, H,,s pode ser calculada pelas equagoes (2.11a) -
(2.11c) e (2.15)

Hypoa(T) =Y mihi(T) (2.16a)
Hyeag(T) =Y nihi(T) (2.16b)

A Entalpia de Combustao e o Poder Calorifico

A entalpia de reaccao, ou entalpia de combustao no caso de uma reaccao de combustao é definida
como

AhR(T) =(q = hprod - hreag (217&)
ou
AHR(T) = Hypoo(T) — Hyeay(T) (2.17h)
prod reag

AHR = Zyzhz
AHR = ZVZiLlMZ

onde v; é o coeficiente estequiométrico da especie quimica i, onde definimos

v; >0, se i é um produto (2.17¢)

v; <0, se i é um reagente

T ¢é comummente considerada como sendo 7' = T,.;. A entalpia de combustao quantifica a
quantidade de calor libertado em uma reaccao de combustao.

O calor de combustio Ah., também chamado poder calorifico é numericamente igual a entalpia
de combustao, mas com o sinal contrario. Ah,. é sempre positivo para reaccoes de combustao,

12
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pois estas sempre sao exotérmicas (Ahg < 0) e mede a quantidade de energia que o combustivel
fornece.

A Temperatura de Chama Adiabatica (combustao a pressdo constante)

A méxima temperatura para o processo de combustao a pressao constate (ndo sé) ocorre quando
o processo é adiabdtico (sem transferéncia de calor através das fronteiras do sistema). Essa
temperatura é chamada temperatura adiabatica da chama a pressao constante e é denotada por
T,q. Essa é a temperatura maxima que pode ser atingida pelos produtos de combustao. Se houver
perca de calor através das paredes do combustor entao a entalpia final dos produtos serd inferior
a aquela que corresponde a temperatura de chama adiabatica e esta é a situagao comum nos
sistemas de combustao.

Aplicando a primeira lei, equagao (2.15), para um processo adiabético (@ = 0), com (P=const.),
negligenciando as energias cinética e potencial (AE, = AE, = 0) e considerando que os reagentes
se encontram a uma temperatura inicial 77, obtém-se

Hprod(Tad) = Hreag<T) (218)

onde H ¢é a entalpia padrao. Aplicando as equagoes (2.15) e (2.16) em (2.18) obtém-se

T,
Z n; hf ref /T : Z n;

prod reag
considerando que os reagentes estao no estado padrao (7' = T,.s), obtém-se

[Zm fz ref Zm Tef +an/ T)dT =0
Tref

prod reag prod

T

T’ref

AHp (Thet ) + Zn/ cpi(T)dT =0 (2.19)
ref

prod

A temperatura adiabdtica da chama, quando de interesse, pode ser determinada pela equacao
(2.19) e requer o conhecimento da composigdo quimica dos produtos da combustao. Para tempe-
raturas adiabaticas tipicas da combustao, ocorre dissociacao dos produtos de combustao, pelo que
o problema do célculo da T,; requer inicialmente o célculo de composi¢ao quimica dos produtos,
e para isso ¢ usado o conceito de equilibrio quimico, que resulta num sistema de n equagoes nao
lineares, onde n é o nimero de espécies consideradas nos produtos da combustao.

2.3 Cinética Quimica

Em muitos processos de combustao as velocidades (taxas) de reacgdes quimicas determinam a
velocidade de combustao e em todos os processos de combustao é a cinética quimica que determina
a formacao e distribuicao de poluentes. A ignicao da mistura Ar-Combustivel e a extingao de
chama estao directamente ligados a processos quimicos.

13
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Neste subcapitulo é feita a distin¢ao entre uma reaccao global e uma reaccao elementar, é enunciada
a lei da accao de massas e ¢ aplicada a um exemplo de um mecanismo genérico de combustao
resultando num sistema de equacoes diferenciais ordinarias de primeira ordem nao linear. Antes
definimos o conceito de concentracao de uma espécie quimica ¢, sobre o qual incide o estudo da
cinética.

Definicao 2.2. (Concentragio Molar)

A concentragao molar de uma espécie quimica i, cuja formula quimica € X; e € representada por
[Xi] (medida em kmol/m?) € definida em [5] como

[Xi] = (2.20)

ni
V

Aplicando o modelo de gés ideal, equagao (2.8a), na equagao acima obtemos a relagao entre a
concentracao da espécie X; e a sua fracgao molar

P
R,T

[Xi] = x (2.21)

Aplicando a equagao (2.11e) em (2.21), obtém-se

P Y
Xi| = _Mmis o5
Xl = g Mmist oy

e usando a equagao (2.8¢) com R = R, /M,,;s, obtemos a relacao entre a concentracao da espécie
X; e a sua fraccao massica

L PYi _p

2.3.1 Reaccao Global e Reaccao Elementar

O efeito global da reaccao quimica entre um combustivel e um oxidante, no caso de um hidrocar-
boneto, pode ser expressa através da reaccao global (2.3)

CL.H, + (x + %)02 200, + gHgO

Esta equacao descreve apenas o estado inicial e final do processo de combustao e nao o modo
como este ocorre a nivel molecular. Este é o mecanismo da reaccdao global.

Uma reaccao de um combustivel com um oxidante envolve um certo niimero de reaccoes elemen-
tares em que participam espécies intermediarias. Uma reac¢ao designa-se por elementar quando
ocorre a nivel molecular exactamente como descrito pela equagao quimica. Um exemplo de uma
reacgao elementar que tem lugar na combustao do hidrogénio em ar (oxigénio puro)

OH+H2—>HQO+H

14
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e resulta da quebra de ligacao dos dois atomos da molécula de hidrogénio e da subsequente captura
de um desses atomos pelo radical OH, formando-se entao a molécula H,O. Assim as moléculas de
dgua em (2.23) nao se formam mediante a colisao de trés moléculas Hy, Hs, e Os, pelo contrario
espécies intermediarias como H, O e OH intervém no mecanismo da reacgao.

Um conjunto de reaccoes elementares necessarias para descrever a reaccao global é designado
mecanismo da reac¢ao.

2.3.2 A Lei da Accao de Massas: Velocidade da Reaccao

Taxa de uma recgao global

Considere-se a reaccao global
A+B+C+- 3D+ E+F+-- (2.24)

A lei empirica da ac¢ao de massas estabelece que a taxa de reaccao é proporcional ao produto das
concentragoes dos reagentes. Para a equagao global (2.24) a lei é expressa matematicamente como

% = —k(T)[A]"[B]|"™[C]... (2.25)
A taxa de reaccao é uma medida de velocidade a que se processa a reaccao quimica. Quanto
maior for a velocidade da reac¢ao maior é a taxa de reaccao e mais rapidamente se da a conversao
de reagentes em produtos. k é denominada constante de reaccao e em geral nao é constante,
variando fortemente com a temperatura. O sinal negativo indica que a concentracao do reagente
A (combustivel ou oxidante no caso da combustao) decresce com o tempo. Os expoentes m, n, p. ..
sao as ordens de reaccdo em relacao as espécies A, B, C. .., respectivamente. A soma m—+n+p+- - -
¢ a ordem global da reacgao.

Taxa de uma reccao elementar

A equacao (2.25) aplicada directamente a equagao global (2.24) nao é frequentemente usada em
estudos mais detalhados da combustao, pois a constante de reaccao k e os expoéntes m,n, p... sao
determinados experimentalmente e podem variar bastante de experimento para experimento. Em
geral essa EDO ¢ aplicada a cada reac¢ao elementar de um mecanismo, visto que para esses casos
os expoentes e a constante de reaccao tem fundamento tedrico. A complexidade do sistema de
equacoes diferenciais ordindrias aumenta com o nimero de espécies no mecanismo. Solucionando
o sistema, a velocidade do consumo de reagentes e de producao dos produtos podem ser estimadas
e as concentragoes podem ser escritas como [X;] = [X;](t).

Principais reaccoes elementares na combustao

As reacgoes elementares em um mecanismo de combustao podem ser classificadas em unimolecu-
lares, bimoleculares ou trimoleculares, consoante o nimero de moléculas dos reagentes na equacgao
elementar. As reacgoes envolvendo mais de trés reagentes sao raras e irrelevantes na combustao.

As reacgoes unimoleculares

A — prod (2.26a)

15
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sao de ordem 1, sendo a taxa de reacgao correspondente, equagao (2.25), dada por

d[A]
== = A (2.26b)

em que k tem a unidade de medicao s*.

Reacgoes bimoleculares, as mais frequentes nos mecanismos de combustao, envolvem a colisao de
duas espécies
A+ B — prod (2.27a)

A+ A — prod (2.27Db)

e sao em geral de segunda ordem, primeira ordem em relagao a cada reagente. As EDOs corres-
pondentes sao

d[A]

= —k[A][B] (2.28a)
d[A] B )

ek —k[A] (2.28b)

e neste caso k tem tem unidade de m?/kmol - s

Para reacgoes trimoleculares as equagoes correspondentes sao analogas. Uma situagao comum
nos mecanismos é a reacc¢ao trimolecular da forma

A+B+M —-C+M (2.29a)

onde M permanece inerte durante a reacgao. M funciona como um catalisador e é chamado 3°
corpo de colisao. A taxa de reaccao nesse caso é dada por

4] _
A — kA BYM) (2:290)

A evolucao da concentracao de uma espécie em uma dada equacao elementar ao longo do tempo
pode ser determinada resolvendo a EDO correspondente, desde que sejam conhecidas as concen-
tragoes iniciais. Para a equagao (2.26b) obtém-se o problema de valor inicial (P.V.I)

W= A
{[A]<o>= Al

cuja solucao é [A](t) = [A], exp(—kt). Assim a concentracao da espécie A decai exponencialmente
nesta etapa do mecanismo. Integrando (2.28a) (ver Apéndice B) obtém-se:

(Ao — [Blo

A = e =B exol(1B. = AR

Esses resultados se aplicam a andlise de uma etapa e nao para todo o mecanismo.

O Modelo de Arrhenius: A taxa de reaccao como funcao da temperatura
A aplicagao da teoria de colisio (ver Apéndice A), é usada para explicar a dependéncia da
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constante de reaccao em funcao da temperatura. Para faixas de temperatura nao muito extensas,
a constante de reacgao pode ser expressa pela relagao empirica de Arrhenius

k(T) = Aexp (1_%?7’) (2.30)

onde A é denominado factor pré-exponencial e de acordo com a teoria de colisdo depende de v/T.
E, é a energia de activacdo. A energia de activagao corresponde a energia cinética minima que os
reagentes devem adquirir antes de poderem reagir, isto é, para que haja formacao dos produtos.
No caso do motor de combustao interna por exemplo, a mistura ar-combustivel que é armazenada
em um colector de admissao nao reage. Para que a reac¢ao inicie é necessario conduzir a ela uma
energia (uma faisca, uma chama), de acordo com [20] e [22].

Na literatura, é mais comum o uso da expressao modificada de Arrhenius

k(T) = AT" exp (;{fﬁ (2.31)

onde A,b e E, sao parametros empiricos e tabelados para muitas das reacgoes elementares que
compoem os mecanismos de combustao de combustiveis de interesse.

2.3.3 Taxa de Reaccao Para Mecanismos de Combustao

Para determinar a taxa de reaccao de uma espécie quimica em um mecanismo conhecido é ne-
cessario ter em conta a taxa de todas as reaccgoes elementares em que essa espécie participa. Para
ilustrar isso, consideremos um exemplo de mecanismo de combustao do hidrogénio, equacao (2.23):

2H. 9 + 02 — QHQO
Para realizar essa conversao global, as seguintes reacgoes elementares sao importantes:
H2+02(—>HOQ+H (Rl)

OH + Hy +» H,O+ H (£s)

H+OQ+M<—>HOQ+M (R4)

Designamos por Ky, e k., as constantes de reaccao da m-ésima reacgao directa (forward) (—) e
reaccao reversa (<), respectivamente. Considerando que o mecanismo é composto por reacgoes
elementares bimoleculares (R; — R3) e trimolecular (Ry4), para obter a EDO expressando a taxa

liquida de uma espécie no mecanismo, aplicamos as equagoes (2.28a) e (2.29b) nas reacgoes directa
e reversa em que a espécie participa. As taxas liquidas de producao de Hy e H no mecanismo sao:

d[? = —kp[H5)[Oo] — kys[OH|[Hy) + kya [HOo][H] + ky3[H2O][H]
% = kp1[H)[0s] — kya[H][Os] + ky3[OH)[Ha) — kya[H][Oo][M]
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Mais 6 equagoes, para as espécies O, HOo, OH, O, H,O e M, podem ser escritas para a descri¢ao
completa das taxas de consumo e producao de cada espécie no mecanismo.

Caso geral:
Para um mecanismo constituido por M equagoes no qual intervém N espécies, as M equagoes
podem ser expressas como

N N
> v Xi e > v, X m=12..M (2.32)

i=1 i=1

onde v;,, e v} sao, respectivamente, os coeficientes estequiométricos dos lados dos reagentes e dos
produtos, para a espécie quimica especifica i e reaccao m. A taxa de reacgao w; da espécie ¢ num
mecanismo de M reaccoes em kmol/m3-s é dada por

dXi] _ §
w; = e mZ::l VimGm (2.33a)
onde
Vi = V) — VUl (2.33b)
N N
G = Fopon | [IXi]"m = g [ [(X) (2.33¢)
i=1 i=1

As equagoes em (2.33) podem ser aplicadas a qualquer mecanismo de reacgao e a notagao compacta
permite a implementacao computacional flexivel quando mecanismos detalhados ou reduzidos sao
usados. Essas equacoes formam um sistema de equacoes diferenciais ordinarias de 1* ordem nao
linear que descreve a evolugao do sistema quimico

{%: fi1Xa](), (X (@), - -, [Xa](2)) (2.34)
[Xi](0) = [Xilo

e pode ser resolvido numericamente desde que sejam conhecidas as concentragoes iniciais.

2.3.4 Limitacoes

Os combustiveis de interesse na combustao, como a gasolina, o diesel e os combustiveis de aviacao,
sao compostos por centenas a milhares de componentes, conforme mencionado na seccao 2.1.2, e
para permitir o seu uso em pesquisas e simulagdes, misturas simplificadas de hidrocarbonetos (ou
um unico hidrocarboneto com substituto), sdo usadas, desde que se mantenham as caracteristicas
fisicas e quimicas do combustivel que se pretende representar.

De seguida um mecanismo cinético detalhado para o combustivel substituto deve ser desenvolvido
para permitir a captura dos detalhes quimicos da combustao. Mecanismos detalhados podem
conter varias espécies (centenas ou mais) e quando aplicados a problemas que envolvem a cinética
quimica, como na combustao, requerem a resolugao da EDP (2.42), equagao de conservacao das
espécies, para cada espécie do mecanismo, formando assim um sistema de EDPs acoplado muito
grande. No entanto devido a limitaccoes dos recursos computacionais actuais tais mecanismos nao
sao, geralmente, directamente aplicados, pelo que recorre-se a técnicas de reducao de mecanismos.
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Segundo [14], [20] e [23] é comum o uso da equagao

dC.H,]

= = k(DO O] [Nl (2.350)

wfuel =
Para aplicgoes de engenharia, incluindo a combustao. Aplicando a equagao (2.33) para o oxigénio,
considerando M = 1 (mecanismo de um passo), N = 2 (numero de espécies que reagem), e
considerando apenas a taxa de reagao direita, obtemos

: d[Oy mry.1n

o, = W — o, kY Co O Y (235D)
onde vy, € o coeficiente estequiométrico de Os.
Essas taxas de reaccao podem ser relacionadas. Dividindo a segunda equacao pela primeira
obtemos

Note-se que vy, / Ve = Vo, cOrTesponde a razao estequiométrica molar da equagao (2.2). A razao
estequiométrica méssica, para que esta esteja de acordo com a unidade de medigao de w (kg/m3-s),
¢ dada pela equacao (2.4). Negligenciando o nitrogénio, da equagao anterior e da equagao (2.2)
obtém-se

. Ubg MO2 .
wo, = —= W tye 2.35¢
’ U}uel Mfuel Juet ( )
Mgy .
d)o = ( ) W fuel (235d)
’ mfu est

As equagdes (2.35a) e (2.35b), resultam da aplicacdo directa da lei da ac¢ao de massas, equagao
(2.25), no mecanismo global (2.3). Essa é frequentemente uma forma conveniente de aproximar
o efeito de muitas reaccgoes elementares que na verdade ocorrem, devendo no entanto, essas taxas
representar de forma apropriada a média de todas as taxas de reaccao individuais do mecanismo
real.

Um impasse nessa abordagem, é que as ordens de reacgdo m, n e p nas equagdes (2.35) a —
b, sao determinados somente experimentalmente e podem variar bastante de experimento para
experimento, o que nao seria um problema se um mecanismo detalhado/reduzido fosse aplicado,
pois para reacgoes elementares, as ordens de reacgao sao iguais aos coeficientes estequiométricos
na equacao quimica.

A suposicao mais comum na literatura de combustao para os expoentes € que a taxa de reaccao é
de primeira ordem tanto para o oxidante assim como para o combustivel, (m =1, n=1e p =0,
visto que Ny é inerte e ndo afecta a reacgao). Segundo [23], essa suposicao s6 é valida para o caso
da mistura ar-combustivel ser estequiométrica e para o caso de misturas pobres ou ricas ajustes
nos expoentes m e n tornam-se necessarios.

2.4 Equacoes de Conservacao para a Combustao

A formulacao matemaética de fenémenos de combustao basea-se geralmente na aplicacao de principios
de conservacao de massa, energia e quantidade de movimento. No caso de sistemas reactivos multi-
dimensionais, como na combustao, a aplicacao desses principios da origem a EDPs. Nesta seccao
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sao apresentadas essas equagoes e de forma breve, a maneira como elas sao obtidas (detalhes po-
dem ser encontrados no Apéndice B e nas fontes referenciadas). Serado usadas ambas a notagao
vectorial (independente de coordenadas) e a forma cartesiana correspondente para cada equagao.

Seja 6 uma dada quantidade de matéria, vs o volume total ocupado por § e V' uma regiao espacial
contendo vs (volume de controle). Seja ¢ uma propriedade intensiva ligada a 0 (¢ = 1 para a
conservagao de massa e ¢ = v para a conservagao do momento).

Se & = fv5 podV ¢é a propriedade extensiva correspondente a ¢, entao o lado esquerdo de cada
equagao de conservacao para o volume de controle fixo V, pode ser escrito como

%/%qudvz/vp(bdv—i-/svp(bv‘nds (2.36)

onde Sy é a superficie limitadora de V', n o vector normal a Sy direcionado para fora e v a
velocidade do fluido.

Essa equagao afirma que a taxa de variacao da quantidade da propriedade na massa de controle
total ® ¢ igual a variacao da propriedade dentro do volume de controle mais o fluxo liquido desta
através da fronteira de V' devido ao movimento do fluido em relagao aos limites de V. O tltimo
termo ¢ geralmente chamado fluxo convectivo ou advectivo.

2.4.1 Equacao de Conservacao da Massa

A forma integral da equagao de conservacao de massa ¢é obtida da equagao (2.36) definindo ¢ = 1

e considerando ij—’? = 0 (a massa total nao é criada e nem destruida)

2/pdV—F/pv-ndS:O (2.37a)
ot Jy s

Aplicando o teorema da divergéncia de Gauss (ver Apéndice A) na integral de superficie, obtém-se
a forma livre de coordenadas 5
D

5 +V-(pv)=0 (2.37b)

Para um fluido incompressivel (ver Apéndice A) temos

V-v=0 (2.38)

2.4.2 Equacao de Conservagao do Momento

A variagdo do momento (mv) com o tempo obedece a equagao d(zzv) = > f. Substituindo ¢ = v
em (2.36) obtém-se a férmula integral

d
o vadV+/Sp(v®v)-ndS:Zf (2.39a)
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onde f representa forgas atuando sobre o contorno de vs e ® é o produto tensorial (ver Apéndie
A). Para fluidos newtonianos (ver Apéndice A) o lado direito da equacao acima pode ser expresso

CcOomo
=
Zf:/T~ndS+/pde (2.39h)
S 14
onde
= 2 =
T=—(p+-pV-v) I +2uD

3
é o tensor de tensoes e

D— %[Vv (V)]

=
¢é a taxa de deformagao do tensor, u é a viscosidade dinamica, I o tensor unitario, p a pressao e
b representando forcas de corpo.

Das equagoes em (2.39) e pelo teorema da divergéncia obtém-se

(pv)
ot

YV (pv@v)=V-T- +pb (2.39¢)

=
Considerando um fluido incompressivel, a determinagao da divergéncia do tensor T e b como
sendo apenas a gravidade, das equagdes (2.39) obtém-se (ver Apéndice B)

9]
%V) +V-(pvev)=—-Vp+uV3v+pg (2.39d)

Aplicando a propriedade do produto tensorial
V- vev) = (v Vv (V)
e a equacao (2.38), obtém-se

d(pv)
ot

que ¢é a forma nao conservada da equacao de Navier-Stokes. Esta é uma equagao vectorial composta
por duas equagoes diferenciais algébricas no caso 2D.

+ (pv - V)v = —=Vp+ uV?v + pg (2.39)

2.4.3 Equacao de Conservacao da Energia

Para a conservacao de escalares, como é o caso da energia e das espécies quimicas, a férmula
integral geral é

0
_/p¢dv+/p¢v'“dsz > to (2.40)
ot Jy S

Conveccao Transporte de ¢ por

difusao e outros mecanismos
diferentes de convecgao

Quando ¢ = h, que é a medida total de energia no sistema, a equacao de energia é escrita na sua
forma simplificada em [5] e [14] como

% +V.-(pvh) =V (Cﬁpv]z) (2.41a)
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Usando a definigao de entalpia em (2.12b) e a equagao de conservagao das espécies, obtém-se (ver
Apéndice B) a forma equivalente da equacao de conservagao de energia em fungao da temperatura

(88_7’; +v- VT> V- (kVT)+Q (2.41b)

onde
representa o termo fonte de calor por unidade de volume devido as reaccoes quimicas. Conside-

rando a equagao estequiométrica (2.3) e a definicao de v; dada na equagao (2.17¢) e usando (2.35¢)
mostra-se que (ver Apéndice B)

quel
= AH.,m, 2.41d
Q Mfuel ’ ( )

onde AH,.,., é a entalpia da reaccao de combustao.

2.4.4 Equacao de Conservacao da Massa da Espécie Quimica

Quando ¢ =Y;, obtém-se de (2.40) a seguinte equagao de conservagao de massa da espécie i
o(pYi)
ot

conforme [5] e [8], onde w; é dado pela equacao (2.33a)

2.4.5 Forma Cartesiana das Equacoes de Conservacao

Para fluidos incompressiveis e newtonianos em 2D, com v = (u,v), as equagoes de conservagao
em coordenadas cartesianas sao descritas a seguir:

Equacao de Conservacao da Massa

Op | Opu) | 9(pv)

T o a0y =0 (2.370)
para um fluido imcompressivel
ou v,
or Oy
Equacao de Conservagao da Momento
Apu)  O(pu)  I(pu) dp 82u 0*u
BT +u e +v o = —%—F 92 8 | T 19 (2.390)

dpv) ~ O(pv)  d(pv)  Ip Pv P
o “Tor T oy oy M

@*W)*P%

Equacao de Conservacao da Energia

or —or  or o (, 0T o (0T
Cp (E + U% + Ua—y) = % (k’@) + 8_y (ka_y) + Q (2'410)
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Equacao de Conservacao da Massa da Espécie Quimica

oYy,  o(uY;) oYy 0 aY; 0 aY;
p(8t+ ox + dy -~ Ox sz@m +8y szay  Mic

Levando em consideragao a equacao (2.37C), para um fluido incompressivel, temos:

3x+a_y

ox Jy :u8x+va_y+ 3x+08y

de onde obtém-se a equagao simplificada

dY; oY, a;\ 0 oY; 0 oY
p ( BT +u8x +v 8y) =% (sz%) + 8_y (D —) + Mw; (2.420)

o(uY;) N o(vY;) ay; oY, v <8u 81}) B u@Y; Y;

2.4.6 Limitacoes

Conforme mencionado na seccao 2.3.4, a descricao completa dos fenémenos da combustao que
envolvem cinética quimica requer a resolucao da equacao das espécies (2.42) para cada espécie i
considerada no mecanismo. Além da equacao das espécies, as equacoes de conservacao de massa,
momento e energia devem ser consideradas para a obtencao de resultados realisticos. A suposicao
de fluido incompressivel reduz a equagao de conservacao de massa (2.37) para (2.38). Para a
simplificacao do modelo no capitulo 3, devido ao custo computacional e o uso do Python como
ferramenta CFD (Computational Fluid Dynamics), assumiremos também um campo de velocidade
Vv prescrito.

2.5 Transferéncia de Calor e Condicoes de Contorno

2.5.1 Temperatura Prescrita

Fisicamente é a condicao na qual a temperatura da superficie assume um valor pré-determinado,
podendo esse valor ser constante ou variavel no tempo. Matematicamente esta condi¢ao pode ser
escrita como a condicao de contorno

T =T,(t) (2.43)

onde Ty(t) é funcdo da temperatura da superficie de interesse dependente do tempo.

2.5.2 Fluxo Prescrito: Lei de Fourier

O fluxo prescrito corresponde a condi¢ao de contorno na qual o calor trocado entre o material e o
meio assume um valor pré-determinado, essa quantidade pode ser constante ou variavel em funcao
do tempo. Esta condicao é representada matematicamente na forma

aT "

—k— =gq,(t 2.44

=) (244
onde q; (t) é a fungao do fluxo prescrito na superficie de interesse dependente de tempo em w/m?.
O gradiente de temperatura é multiplicado pela condutividade, conforme estabelece a Lei de
Fourier: O calor se propaga de forma proporcional ao gradiente de temperatura e na direccao
oposta a ele.
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2.5.3 Convecgao: Lei de Resfriamento de Newton

A convecgao corresponde a condicao de contorno em que a quantidade de calor trocado entre o
material e um meio fluido depende das caracteristicas, movimentagao e temperatura do fluido,
nao podendo ser pré-estabelecido. Essa condi¢ao de contorno é descrita pela Lei de Resfriamento
de Newton, que diz que o calor que é absorvido ou perdido por um corpo sélido é proporcional
a diferenca de temperatura entre o sélido e o fluido que estd em contacto. Matematicamente é
expressa como

oT
—k—=nh Tsu erficie — Too 24
O = hTpart — T (2.45)
s
|
aT(0, t)

hy[T(0,8) =Tyl =k

dx ar(L,t .
e ZED w0 - T
dx
hy
T |
1 0_ - =__-
L X

Figura 2.1: Modelo de fluxo de calor por convecgao

onde A é a constante de proporcionalidade chamada coeficiente de conveccao. Segundo a literatura,
[3] e [16] por exemplo, h varia bastante dependendo da situacao, e muitas vezes a sua determinagao
¢ um objecto de pesquisas e debates.

No modelo matematico desta pesquisa foi implementada a lei de resfriamento de Newton, equagao
(2.45), como condi¢ao de contorno para a equacao de energia.

2.6 Métodos Numéricos: O Método de Diferencas Finitas

As EDPs descritas na seccao anterior nao tem, geralmente, solugoes exactas (analiticas), sendo
assim procedimentos numéricos usados para encontrar solugoes aproximadas. A definicao do mo-
delo matemdtico corresponde o ponto de partida de um método numérico. Definido o modelo, é
seleccionado o método de discretizacao adequado ao modelo, que aproxima as equacoes diferenciais
por um sistema de equacoes algébricas com variaveis definidas em um conjunto de locais discretos
no espaco e no tempo. Dentre as muitas abordagens possiveis, para as EDPs de interesse na
combustao, se destacam as seguintes: O Método de Diferengas Finitas (MDF'), Volumes Finitos
(MVF) e Elementos Finitos (MEF). Nesse trabalho ¢é aplicado o MDF. A pesar de um método
poder ser mais adequado que os outros para certas classes de problemas, a principio cada método
fornece a mesma solugao desde que a malha seja fina o suficiente.

A malha, os locais discretos do dominio nos quais as variaveis sao calculadas, é determinada
pelo método escolhido. A malha pode ser regular ou irregular (ou equivalentemente, uniforme ou
nao uniforme). Malhas irregulares sao aplicadas a problemas cujas geometrias sdo mais complexas
e as regulares para problemas de geometrias mais simples. Apés a escolha da malha, aproximacoes
finitas (para as derivadas nos pontos discretos, no caso do MDF e para as integrais de volume e
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superficie, no caso do MVF) devem ser escolhidas. Daqui , obtém-se um largo sistema de equagoes
algébricas, que dependendo do modelo, pode ser ou nao linear. Um método de solugao adequado
deve ser seleccionado. Por fim estabelecem-se critérios de convergéncia para o método interativo
escolhido.

2.6.1 O Método de Diferencas Finitas

1 4 Ax

Ay

(-1) 6]

fi,j—])

i+1,))

Figura 2.2: Malha 2D

O MDF substitui o termo dependente de uma EDP e todas as suas derivadas por aproximagoes.
Este método depende fundamentalmente do Teorema de Taylor e substitui ainda a regiao sobre
a qual as variaveis independentes na EDP foram inicialmente definidas pela malha de pontos
discretos, onde a varidvel dependente serd aproximada. Cada ponto (né) da malha, se esta for
regular, é unicamente identificado pelos indices (4, j), no caso 2D (figura 2.2). O MDF é preferivel
para regioes de dominio simples, tais como rectangulos. As matrizes resultantes da discretizacao
pelo MDF sao bem estruturadas, sendo formadas por poucas diagonais nao nulas.

Seja ¢(x) uma fungao continua e diferencidvel na vizinhanca do ponto z;. ¢ pode ser expressa
como uma série de Taylor:

$(z) = i (g;f) = —n'x)" (2.46)

n=0

olo) = o) + (o~ ) (52 ) + 5570 (T8) + Bl (T8 oy

(x(;fii;_l (gﬂ)) +0((An)")

onde O((Axz)™) representa o erro de truncamento de ordem n, se os termos a partir da n-ésima
derivada forem desconsiderados.

)

Aproximagao da primeira derivada

Usando a equagao (2.46) para obter ¢ nos pontos vizinhos x;11 e ;_1, temos:

N2 /92 )3 /93
O(ir1) = ¢(x) + (Tig1 — x4) <%) + (i1 — ) (g;f) + (ZBZ+13! ;) (g;ﬁ) +e (2.47)

2!
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S(wi1) = o) — (21 — w51) (%)@- J @iz e’ <82¢>@- _ @iz @) <33¢)i 4oL (248

2! Ox? 3! o0x3

Isolando, em (2.47) e (2.48) os segundos termos do lado direito e dividindo por ;1 —z; € x; — 1,
respectivamente, obtemos:

90\ _ Swiv1) — O(xi)  miga —wi (079 (wipa —x:)* (0% L (2.49)
or ), Tigl — T4 2 0z? /), 3! o3 ),
Giv1 — Gi
= —— A
Ao + O(Ax)
¢ o(x;) — p(xio1) | i — i1 ¢ (z; — 902'—1)2 ¢
) = — . 2.50
(Zh)i Ti— X + 2 ox% /), 3! 0x3 ), + ( )
Gi — i1
= A
AL + O(Ax)
Subtraindo (2.48) em (2.47) e isolando (%)w obtemos:
90\ _ Swin1) — ¢(wio1) (w1 — 20)° — (w5 — 7-1)* (09 + (2.51)
ox i Tiy1 — Ti—1 2!(1‘,’4_1 — xi—l) ox? i
)3 _r )3 [ H2
+ <x1+1 wz) + <$z 517171) ¢ +. .
3!($Z’+1 — 331‘,1) 0x? i
O¢ Git1 — Pi1 2
— | =— A
(8x)i 2Ax +O((Aa)’)
onde assumimos Ax = z; — x;_1 = const e consideramos a variacao na direccao x; apenas.
Truncando as séries, obtemos as aproximacoes para a primeira derivada.
e Aproximagao avangada (forward) da 12 ordem:
¢ Giv1 — Gi
—_ ) ~ == 2.52
<8x>i Ax (2:52)
e Aproximagao atrasada (backward) da 12 ordem:
o9 ¢i — gi1
/) 2.53
(fh)i Ax (2.53)
e Aproximacao centrada de 22 ordem para a primeira derivada:
¢ Giy1 — i1
A R ) S — 2.54
(8x)i 2Az (2:54)
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A aproximacao centrada fornece uma melhor aproximagcao do que a avancada (forward) ou atrasada
(backward), por ser de 2% ordem tendo uma precisao de ordem O((Ax)?), enquanto que a precisao
para avangada ou atrasada é da ordem de O(Az). O primeiro termo truncado é a principal fonte
de erro, visto que neste o expoente de (Azx) é o menor e os temos se tornam despreziveis a medida
que o expoente aumenta. A medida que a malha é refinada, este primeiro termo também tende a
Zero.

Os erros relacionados as aproximagoes acima sao aproximadamente a:

Az [0?

€ — __2""’“’ <_ax¢25>. = O(Ax)
N

€ = _21; (—alf) = O(Ax)

Visto que o segundo termo do segundo membro de (2.51) desaparece para uma malha igualmente
espacada, a aproximacao torna-se de segunda ordem com erro

) (?) _ o((Arp)

Aproximacgao da segunda derivada
As aproximagoes da segunda derivada podem ser obtidas a partir das equagoes acima:

(a%) (3 — (B),

0x?

Tit1 — T4

(72) - B,

0x? Ti— X1

0x?

Tit1 — Ti—1

(5%) (5~ (B

Essas expressoes correspondem as aproximagoes avancada, retardada e centrada da derivada ex-
terna. Para cada caso, a derivada interna pode ser aproximada por qualquer uma das aproximagoes
(2.52) - (2.54). Usando o esquema avangado para a derivada externa e o atrasado para a derivada
interna, obtemos um esquema centrado para a derivada de segunda ordem:

¢ _ ¢i2;¢i - ¢i_Aq:_l _ Git1 — 20 + Pia
0x% /), Az Ax?

(2.55)

cujo erro de truncamento é

1 Ax [(0*
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Define-se o esquema com aproximacao upwind como aquele que utiliza a aproximacao avancada ou
atrasada da 1* ordem para o termo convectivo na dire¢ao do fluxo (avangada se v < 0 e atrasada
se v > 0) e a aproximagao centrada de 2% ordem é utilizada para o termo difusivo.

2.6.2 O Método de Crank-Nicolson

O método de Crank-Nicolson é um método implicito que é de segunda ordem tanto para as
variaveis espaciais quanto no tempo. Para que tal precisao seja alcancada, as diferencas finitas
sao tomadas como a média dos termos espacados no tempo n e n + 1. A derivada temporal é
aproximada por diferencas finitas centradas no tempo.

Aplicando as aproximacoes centradas para as derivadas anteriormente obtidas no método de
Crank-Nicolson, obtemos:

0 Pt —ep

a_(f _ % (2.56)
Po Lo =200 + 0%, | O =200 + gt (2.57)
5 = 2 By (Az)? |

9¢ _ L[908 — it | din — oLy
or 2 2Ax 2Azx

O método de Crank-Nicolson é amplamente utilizado em equacgoes diferenciais parciais parabdlicas,
como a equacao do calor, devido a sua estabilidade e precisao.

(2.58)
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Capitulo 3

Combustao em Motores a Reaccao

Neste capitulo descrevemos, de forma breve, os principios fundamentais do funcionamento de uma
turbina de gds (motor a reacgao) e do seu componente principal: A camara de combustao. Na
seccao 3.2 é apresentado de forma breve o problema que se pretende abordar, o modelo matematico,
as simplificagoes feitas, a metodologia e as ferramentas usadas para a sua resolucao.

3.1 Teoria

Os motores a jacto, comummente chamados “Turbina de G&s” tem uma ampla aplicacao no
sector industrial para o fornecimento de energia eléctrica como também propulsiva. A conversao
de energia propulsiva nesses motores passa por diversas etapas, entre as quais a combustao. Para
tal é necessaria uma camara de combustao onde ocorre todo o processo de combustao, na qual o
combustivel é injectado sobre ar comprimido para uma posterior queima.

Entrada de Ar  Compressio Combustio Exaustio

Figura 3.1: Principio de funcionamento do motor a reaccao

O sistema simplificado de uma Turbina de Gas, figura 3.1, resume-se do compressor, a camara
de combustao e a turbina. O trabalho desse motor é realizado quando o ar comprimido pelo
compressor se mistura com o combustivel para a queima na camara de combustao, e a mistura
queimada ¢é posteriormente expandida em grande velocidade passando pela turbina que por sua
vez acciona o compressor ( a turbina e o compressor estao conectados por um eixo horizontal, de
modo que, girando a turbina, accionada pelos gases quentes na saida do combustor, gira também
o compressor). Apds a extrac¢ao de energia pela turbina, o fluido vai para o conjunto de exaustao
e posteriormente para a atmosfera. Esse gas de exaustao produz empuxo que é responsavel pelo
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movimento do jacto.

A camera de combustao é o elemento principal de um sistema propulsivo e uma vez que todo o
processo da turbina depende, em grande parte, do processo de combustao no combustor, muitas
pesquisas nessa drea sao realizadas com enfoque no combustor, como é o caso de [1], [15] e [19].
E na camera de combustao onde ocorre a reaccao entre o combustivel e o oxidante através da
conversao de energia quimica em energia térmica.

O combustor consiste de um sistema complexo de injeccao e zona de queima. A zona de queima
encontra-se subdividida em trés zonas: A zona primaria — onde ocorre a mistura do ar e do com-
bustivel, a sua ignigao e queima. Dado que as temperaturas da zona primaria ultrapassam 2000 K,
reaccoes de dissociagao comecam a acorrer o que resulta no aparecimento significativo de espécies
intermediarias como o CO e H, nessa zona. Visto que essas espécies contribuem para a emissao
de poluentes pelo motor e ineficiéncia da combustao, recorre-se a uma zona intermediaria — zona
secundaria — que permite a recombinacao dessas espécies e assim uma combustao completa pode
ser alcancada.

Uma terceira zona — zona de diluicdo, é implementada para arrefecer, com o ar adicional, o
escoamento cuja temperatura, sendo muito elevada, coloca em risco a vida 1til da turbina.

Sob condigoes normais de operacao, a combustao na turbina de gas é continua e se auto-sustenta
(em contraste ao que ocorre no motor de combustao interna). No entanto, um sistema de igni¢ao
¢ necessario para dar inicio a combustao. Para isso, uma vela de ignicao é implementada na regiao
priméria, que, uma vez tendo o motor alcancado o auto-sustento da combustao, é desligada. A
ignicao deve no entanto, poder ser retomada a qualquer instante se por qualquer razao a chama
se extinguir em altitudes elevadas.

3.2 Modelacao. Resolucao Numérica

Como foi descrito ao longo da revisao da literatura, o processo de combustao numa camara de
combustao pode ser descrito matematicamente levando em conta os principios de cinética quimica,
principios termodinamicos e os da mecanica dos fluidos, de onde se derivam as equagoes de con-
servacao. Para solucionar essa “descricao matemaética” do problema fazemos uso de métodos
numeéricos e ferramentas computacionais devido a complexidade das equagoes diferenciais resul-
tantes.

O objectivo do modelo € o de descrever a variacao da energia térmica T na camara, em diferentes
condigoes de operagao, e mostrar os graficos de consumo do combustivel e do oxidante a medida
que a combustdo avanca.

As Equacoes do Modelo

Combustivel:

O combustivel de aviacao comummente usado é o querosene, conforme mencionado anteriormente.
Neste modelo sera usado o n-decano CigHss, que é uma simplificacao razoavel e comummente
usada em pesquisas de combustao.

Mecanismo Cinético e Taxas de Reacgao:
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Por razoes mencionadas na seccao 2.3.4, serd usado, para a combustao estequiométrica, o meca-
nismo global descrito pela equagao (2.2) com z =10 e y = 22

010H22 + 15, 5(02 + 3, 76N2) — 10002 + 11H20 —+ 57, 2 X N2 (31)

cujas taxas de reac¢ao para o combustivel e o oxigénio sdo modeladas pelas equagoes (2.35a) e
(2.35Db)

et = % R (T)[Cho Haa] ™ [O]" NP (3.2a)
Wo, = d[gz] = —15, 5k(T)[Cho Haz] ™[O5]"[Na]? (3.2b)

Na secgao 1.2, foram definidas as varidveis principais do modelo: Y, u,, Yo,, T' e w. Para expressar
w; na equagoes (3.2a) e (3.2b) em fracgoes massicas Y; aplicamos a equagao (2.22) nessas equagoes

m P\ ym
[010H22] :<M ) Y010H22

fuel
p n
O,]" = Ye
0 = (1) ¥
de onde obtém-se
. PmHHp P
Wiuel = _k(T) MﬁezM&M& Y010H22Y02YN2 (33)

onde wp, é dado pela equacao (2.35d) e k(T") é dada pela equagao (2.30)

Equacgoes de Conservagao:

As equagoes (2.37C), (2.41C) e (2.42C) ser@o resolvidas numericamente usando as iteragoes de
Picard, onde cada equacao é resolvida sequencialmente com os valores actualizados das outras até
a convergencia. Considerando as simplificacoes da seccao a seguir, obtemos:

1. Conservacao de Massa

ou Ov
—+—=0 3.4
ox + dy (34)
2. Conservacgao da Energia

oT orT oT (82T 82T) (Ameb) .
+ | — Wiuel

— tu—+tv—=a| 5+ 55
81'2 ay2 pCpruel

ot Ox oy (35)

onde o = k/pc, é a difusibilidade térmica e wy,e é dado pela equagao (3.3) com p = 0.

Condicgoes iniciais e de contorno para a equacgao de Energia:
Para modelar de forma simplificada a elevagao inicial da temperatura pela ignicao da mistura
usaremos uma a funcao gaussiana em duas dimensoes, que atinge o seu pico na regiao primaria:
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(z - Tign)” + (Y — Yign)” (3.6)

T(x,y,t =0)=To+ AT - exp 5
o

onde:
- Th = 320K ¢é a temperatura homogénea inicial em toda a camara de combustao.

- O produto de AT = T4, — Ty com o termo exponencial modela a ignicao da mistura ar-
combustivel, representando a elevagdo da temperatura com pico em (Zign, Yign) & Lign.

- 02 controla a extensdo da propagagao do calor a partir do ponto de igni¢ao (Zign, Yign). Quanto

maior o, mais difusa serd a ignicao.

As condigoes de contorno sao dadas pela equagao (2.45):

T|m 0 — lentrada; ?y <y < %
oT Ly 2L, (37&)
k |x 0 :he(T|x:O_Too)a 0< < 3 ou 3 <y<Ly
oT
B Pl = hg(T|ser. — Ts 3.7b
ox |, A(T o=, ) (3.7b)
oT
k—— = hzn T,= _Too 3.7¢c
Ay o f( ‘y 0 ) ( )
oT
s = hap(Tlyer, — T 3.7d
oy y—i, p( ’y L ) ( )

3. Conservagao das Espécies

8quel 8quel anuel 82 quel 82vauel Mfuel .
=D ue 3.8
ot o ox v y 0x? * oy? + Wiuel (38)

8Y02 8YO2 8Y02 82Y02 (92Y02 MO2 Mar .
-D
ot “ar oy <8x2 e )T »

onde assumimos D¢ = Do, = D.

Condigoes iniciais e de contorno para a equagao das Espécies:
Yi(z,y,t=0)=0,0<z<L,e0<y<L, (3.10a)

O combustivel é injectado a uma taxa definida pela condigdo de contorno (3.10b) apds o instante
t=0
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8}/fuel _ mfuel aYOQ m02 L 2L
o =0 = T . |lo=0 = ol 3 <Y<
(3.10b)
Yiuer =0 Yo, =0 nos demais contornos do dominio

onde a relacao entre 71, € Mo, deve obedecer a estequiometria

1 My .
: . 3.10
mo, (mfuel ) 1 fuel ( c)

Simplificacoes

Nesta seccao sao resumidas as suposicoes das seccoes 2.3.4 , 2.4.6 e outras feitas no modelo.

Termoquimica

Calor especifico constante — conforme descrito na secgao 2.2, o calor especifico ¢, ¢ uma fungao da
temperatura, equagao (2.13). Para simplificar o modelo adoptaremos um calor especifico médio
2.

A condutividade térmica k— é também uma funcao da temperatura 7. Também adoptaremos
uma aproximacao constante para k.

Cinética Quimica

Mecanismo de reac¢ao — Conforme mencionado na seccao 2.3.4 serd usado no modelo um meca-
nismo cinético de 1 passo, o mecanismo global dado pela equagao (3.1).

Ordens de reac¢cdo — As ordens de reaccao m, n, p serao simplificadas segundo o estudo feito em
(23] :

-m =mn=1, p=0 para a combustao estequiométrica (¢ = 1);

-m ~ 0.25, n = 1.5, p = 0 para misturas ricas (¢ > 1).

Equacoes de conservacgao:

- Fluido incompressivel e newtoniano;
- Campo de velocidade pré-definido:
a) Constante no tempo e no espago
v = (u,v),comu>0ev~0

b) Constante no tempo e variavel no espago
v = (u(,y), vz, y)) com

u(T,Y) = Vxmax [1 exp ( Ax)} sin <z_?;>
v(x,y) = BUymas €Xp ( Am) coS <Ly>’ onde Vymaz = Vxmaz/5 € B=5AL, /L,

Note-se que tanto para o campo em a) assim como em b), verifica-se a conservagdo da massa
para um fluido incompressivel, equagao (3.4). Este segundo campo foi elaborado e adoptado
considerando a conservacao da massa e os perfis de velocidade na literatura e para poder captu-
rar caracteristicas importantes do escoamento sem ter que sobrecarregar o modelo resolvendo a
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equagao vectorial de Navier-Stokes (ver o esbogo do campo no capitulo 4).

Camara de combustao

Para permitir a implementacao computacional em python pelo MDF simplificamos a camara por
um dominio rectangular 2D (ver o capitulo 4) e nao consideramos as subdivisdes desta em trés
zonas. O fluido sera injectado na camara pelo centro do limite esquerdo, conforme a condicao de
contorno (3.10b) e a ignigao é modelada pela condi¢ao inicial da equacdo de energia.

Discretizacao. Implementacao em Python

Aproximagoes Finitas em Python
Para o modelo consideramos uma malha espacial 2D de N, pontos na direc¢ao x N, pontos na

direccao y. Por causa da orientacao dos arrays em python, consideremos que as componentes
z e y de cada ponto (z,y) na malha bidimensional sdo dadas por x = jAz e y = iAy, onde
2‘20,2,...Ny,1 ej = 1727-~Nm71

> J >

i

Figura 3.2: Relacao dos indices de um
array 2D em python com a orientacao
dos eixos x e y

Figura 3.3: Malha bidimensi-
onal em python

As aproximagoes finitas, considerando a relagdo acima e o método de Crank-Nicolson em 2D (ex-

pandido as equagoes (2.53) e (2.56) - (2.58)) sao

06 _ ot — o,

7y wa— 3.11
ot At (3.11)
82¢ — 1 -qﬁ?jil - 2¢n+1 + qb:g_*ll ’Lj+1 (b + (bz] 1 (3 12)
oz? 2 (Az)? (Ax) :
a2¢ — 1 [ ?jll‘] - 2¢TL+1 + ¢:L+11j z—‘,—l ] + ¢Z 1’] (3 13)
dy* 2| (Ay)? (Ay) ]

S 11 — Pij :

9 2 Az Ax upwind-backward (3.14)
8925 1 _¢?+J-rllj o ¢?j11j ?+1j - Cb?—u

a2 =5 ’ ’ ’ : 1 1
dy 2 27y Ay centra, (3.15)
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Equacao da Energia:
Aplicamos os esquemas (3.11) — (3.15) na equagao (3.5) e obtemos:
n+1 mn
T Ty,

D ui:j UZ‘J n+1 n+1 m mn _
At i 2Ax )+ 4Ay (Tiﬁ,j N Tijl,j + T, =Ty =

« n+1 n+1 n+1 n n m o n+1 n+1 n+1
2(Ar)? (Ti,j+1 =200 + T + 1 — 205+ Tz‘,j—1) + —Q(Ay)z (Ti+1,j =207 + T+

n+1 n+1 n n
(17 = 55 + T35 = Ty

AH comb

T — 97" T 4+ ot m
1,1 1, Z,]) QPCpruel ( fueli,j fuel,z,])
(3.16)
onde
Dletiy = —k(ﬂ@)ﬁ)@uem}/@m, para a combustao estequiométrica;
10y, 2 ue 2
heti = —k(ﬂ@)%)fﬁig’ i;YS2, 5, para uma mistura rica.
105, . ue. 2 20y, IAg)
Multiplicando (3.16) por At e tomando
i At IRVAN At At AtAH.,,
Cyy = — =0 Oy = — = Dp= T Dy= o= S
2Ax 4Ay 2(Ax) 2(Ay) 2pcy M pyer
obtemos
— Smy, /T — Sbyi Ty + a7 — Smay jT7 — Sba T7 =
Smys T} 5+ Sy Ty + T + Smai T3y + Sbaa Ty + ¢ (O + Ofueri)
(3.17)
onde
Smym- = Dy + C’yi,j, Sbyi’]’ = Dy — Cyi,ja Smxi,j = Dz + OCSULJ', bei,j = Dz — CQJi’j, (3 18)
o que é equivalente ao sistema matricial
AT =M.-T"+
Q (3.19)

AT =B

Equacao das Espécies Quimicas:
COMBUSTIVEL:
Aplicando os esquemas (3.11) — (3.15) na equagao (3.8) e obtemos:

1 1 1 1 1
Vit =Yy — Cley (Vi = Y + Y7, — Y7 ) — Cly (Vi — Yl + Y -

n . n+1 n+1 n+1 n n n n+1 n+1
Y}, _y,;) =Diz (Y, — VP Y YR -2V YR ) + Dy (YRR -2y

i+l
Y R Y = 2V YE) e (Vi Y (3.20)
onde
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Cfxm = —

u; ]At v; j A DAt DAt At 0>
fyyp ;= ——2— Dfr = ——— Dfy=——— rpi=—k(T,) | ~-— ) Yo.,
2A C Y s T Y 2(Ay)2 rrf, )] 2p ( 7]> M02 O.i,j

(3.21)
de onde obtém-se, agrupando,

n+1 n+1 n+1 n+1
SmnyJYfH—l] Sbyf,i,jyf,ztl,z‘ +a ijj Sm:Uwafng befz.]Yf’j; 1=
Smyf7i7ij7}i+Lj + Sbyfyiyjyf,ifl,i + bfoﬂJ + Smxf7i7ij7i,j+1 + beﬂi’ijiLi’jil
(3.22)

onde

Smym’j = ny + nyi,]" Sbyfﬂ"j = ny — nyi,ja Sml'f7i’j = DfﬁL‘ + OCflL’iJ, Sbl’f,id' = Dfl’ — Cfﬂl’i’j,

afyl-j =1 + 2Dx + 2Dy — CflL‘iJ‘ + rf,i,j (§ bf,ij =1- 2Df£L' — 2ny + CZL‘Z'J‘ — rfﬂ}j
(3.23)

OXIDANTE:
Para a simplificacao de notagao, tomamos Yy, = Yo. Aplicando, analogamente, os esquemas
(3.11) — (3.15) na equacao (3.9) e introduzindo as notagoes (3.21) (excepto 7y, ;) obtemos

n+ n+1 - yn+l . o yn+l _
- Smyo 1JYO RES W) Sbyo ZJYO i—1,3 + aOYO KN SmeaZJYO,i,j—‘rl beOv%JYO,i,j—l -

SmyO,i,jYO,iH,j + SbyO,i,jYO,ifl,i + bOYg,i,j + Sme,@ng,i,jJrl + beO,iJYg,i,jfl

(3.24)
em que
Smyoﬂ"j = Smyfﬂ-,j, SbyO,i,j = Sbyfﬂ',j, Sm{L‘O’Z‘J = Smxf7,-7j, Sbl’oﬂ',j = Sbl’f@j,
ao,ij =1 + 2Dfz -+ 2ny — Cfl’i,j -+ TO,i,j, bO,ij =1-—2Dfz — 2ny + Cfl’i,j — TO,i,j (325)

At My 0>
T0ij = %k(Tm) (mf > (Mf l) Yii;
U/ est ue

As equagoes discretas (3.22) e (3.24) sao equivalentes, respectivamente, aos sistemas matriciais

Matriz Tridiagonal 25x25 Matriz Pentadiagonal 25x25
0 5 10 15 20 0 5 10 15 20

LN
10 4 LN ] 10 4
am
LN ]
154 Emm 15
LN

[N
204 Emm 20 4
[N}

Figura 3.4:  Estrutura de  Figura 3.5: Estrutura de uma
uma matriz esparsa tridiagonal ~ matriz esparsa pentadiagonal
(problemas em 1D) (problemas em 2D)
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Ap- Y/ =M - Y}
A Y =By
Ao - Y2 =Mo - Vg
Ao - Y2 =Bo

(3.26)

(3.27)

As matrizes nos sistemas (3.19), (3.26) e (3.27) sao esparsas pentadiagonais (figura 3.5) de ordem
N; = (N, —2) - (N, — 2) em que N, e N, s@o, respectivamente, os nimeros de nés em uma linha
e uma coluna da malha estruturada usada.

Condigoes de Contorno. Discretizacao

Equagao da Energia:

Tomando H; = h;/k, as equagoes de contorno (3.7a) - (3.7d) podem ser escritas na forma discreta
como

T%,O = Tentrada se Ny <1< 2Ny
[
%:He(ﬂyo—ﬂo) se 0<i<ﬂou¥<i<Ny
7_;'70 = Tentrada sS€ Ny <1< 2Ny
T = HeAeToo—Tiy . N, 2N, _ - (3.28)
i0 = T 11H. Az se 0<Z<?‘OUT<Z<Ny
EN —1 EN _92
iV iV — _H /1—11 . _ TOO
* Ax d ( Vo1 )
HiAx T + TN
T, — o2 3.29
Vo1 1 + Hd Ax ( )
T . — T
° LJA—yOJ — Hipng (To; — Too)
To; = 2 3.30
03 1+ Hznf Ay ( )
Tn, ,j—Tn, »j
° Y 1]Ay y—2,] — Hsup (TNyil’j _ TOO>
Hsu A?J Too + TN
Ty, ,j = — S (3.31
e 1+ Hop Ay )
Equagao das Espécies: A forma discreta das equagoes dadas em (3.10b) é
Para o combustivel:
Yfi,l - Yfi,O o mfuel mfuel N, 2N,
° Ax __puLx Ypio =Yyin+ Az puL, 5C ERR
Yyio=0.0 Y¢io=0.0 se 0<i1< you—y<z<N
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COMBUSTAO EM MOTORES A REACCAO 3.2. MODELACAO. RES. NUMERICA

[ ] Yfi,Nm—l = YfO,j = YfNy—l,j - 00 (332)

Para o oxidante:

mo N, . 2N,
YO%}O:YOiJ—}_AJ;'puLi se ?y <1< Ty

° (3.33)
Yoio = 0.0 se 0<i<®ou?l<i<nh,

e Yoin,, =Yoo;=Yon,,; =00 (3.34)

Conforme mencionado anteriormente, os sistemas acoplados (3.19), (3.26) e (3.27) sao resolvidos
iterativamente em python. Sao usadas, principalmente, as bibliotecas NumPy e SciPy. O NumPy
¢ empregado para armazenar e actualizar as variaveis da simulacao. O SciPy armazena pelo
método sparse as matrizes esparsas resultantes e usa o método spsolve para resolver sistemas
Az = b em cada iteracao do método iterativo.
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Capitulo 4

Resultados

Neste capitulo sao apresentados os principais resultados para o modelo formado pelo sistema de
equacoes diferenciais descrito no capitulo anterior. Todos os resultados apresentados, incluindo as
malhas numeéricas e o combustor ideal, foram gerados usando a linguagem de programacao python.

4.1 Dominio da simulacao
4.1.1 Camara de Combustao

e Ar+ Combustivel
#® Ponto de Ignigdo

Entrada do — - = b—
» LI ™ :

—_— ..‘". ee We® L)"

Ar + Combustivel _* e o ®

Lx

Figura 4.1: Camara de combustao ideal. Entrada do ar e do combustivel

Camara de combustao ideal, com dimensoes L, x L, = 0,6x0, 3m?, adotada para o modelo com
fluxo da mistura ar-combustivel pelo centro esquerdo, conforme ocorre na camara real.

4.1.2 Malhas Numéricas

Malhas regulares adoptadas para o modelo para permitir o uso do MDF, implementado para
solucionar o modelo com as seguintes caracteristicas:

Primeira malha:
N, =71 (nimero de nés na direcgdo =), N, = 36 (nimero de nds na direccao y),
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RESULTADOS DOMINIO DA SIMULACAO

N; = (N, —2)(N, — 2) = 2346 (ntmero total de nos internos)
Segunda malha:
N, =101, N, =51, N; = (N, — 2)(N, — 2) = 4851

Primeira Malha

Malha Numérica 70 x 35

0.3 A

y (m)

0.0 1

T T
0.0 0.6
x (m)

Figura 4.2: Malha numérica -1

Segunda Malha

Malha Numérica 100 x 50

0.3 1

y (m)

0.0

T T
0.0 0.6
x (m)

Figura 4.3: Malha numérica -2 (mais refinada)

40



RESULTADOS DOMINIO DA SIMULACAO

O sistema acoplado formado pelos sistemas discretos (3.19), (3.26) e (3.27) foi resolvido iterativa-
mente em ambas as malhas e os resultados comparados. As matrizes de cada sistema discreto sao
esparsas de ordem Nj;x N;. Malhas mais refinadas geram matrizes ainda maiores.

4.1.3 Campo de Velocidade

a) constante v = (u, v), com u = const. e v ~ 0
b) varidvel no espago v = (u,v) com u = u(z,y) e v = v(z,y)

..............

wad
=
e
e
-
-
I
a
-
-
a
-
)
»
»
»
»
»
»
-
»
.
»

w
e e
S

Magnitude da Velocidade (m/s)

AT
ALy
S S I ——

Figura 4.4: Campo de velocidade prescrito

4.1.4 Condicao de Ignicao

A ignicao é iniciada quando a condicao prescrita, de acordo com a estequiometria, é satisfeita:
Pela estequiometria, a massa da mistura ar + combustivel é dada por

Munist = M fuel T MO,
= Ntuel * Mpyer + 1o, - Mo,
=1-0,142kg/mol + 15,5 - 0,032kg/mol
= (0,142kg/mol) + (0,496kg/mol)
— 0, 638kg

Assim

M fuel 0, 1421{?9
Yive = = =0,223
Tue e mist 0,638kg
mo, 0,496kg
Yo, = = =0,777
02 Mnist 07 638kg ’

Para reduzir o tempo computacional da simulagao reduzimos essas fracgoes, mantendo a sua
proporcionalidade estequiométrica

0,223

quel,reduzido - W = O, 06
0,777

YOg,reduzido - _3 5 = 0, 22
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Essas sao as quantidades, fraccoes massicas, de combustivel e oxidante, respectivamente, ne-
cessarias na regiao de ignicao para que a combustao estequiométrica seja iniciada.

4.2 Resultados da simulacao

4.2.1 Primeira malha: Campo de Velocidade Constante

I. Injeccao da mistura ar-combustivel e variagao da temperatura antes da ignicao:

Passo de tempo: 0

800K — 1.0

Distribuicdo de Temperatura

Distribuicdo da Mist. Ar-Combustivel

0.30

0.00

300 0.0

Passo de tempo: 30

r0.8

0.30

0.90

300 0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 60

0.8

0.30

0.00

300 0.0

Passo de tempo: 89

r0.8

0.30

0.00

300 0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

I1. Ignicao, consumo da mistura ar-combustivel e variacao da temperatura:

Passo de tempo: 90

—T 3000k — 0.8
F0.7

F 2500
0.6

Distribuicdo de Temperatura Distribuicdo da mist. Ar-Combustivel

0.30 0.30
F 2000 0.5
F0.4
1500
r0.3
0.00 0.00
0.0 0.0

1000

500

Passo de tempo: 105

—T 3000 — 0.8
L0.7
k2500
L 0.6
0.30
k2000 L 0.5
- 0.4
1500
H0.3
0.00
1000 ’ ’ L 0.2

500

0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 120

—T 3000 —T 08
Fo.7
I 2500
F0.6
0.30
I 2000 I 0.5
0.4
1500
F0.3
0.00
1000
500
0.0
Passo de tempo: 200
—T 3000 —T 038
Fo.7
I 2500
0.6
0.30
I 2000 I 0.5
r0.4
1500
[0:2
0.00
1000
500

0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 300

—T 3000 —T 08
Fo.7
I 2500
F0.6
0.30
I 2000 I 0.5
0.4
1500
F0.3
0.00
1000
500
0.0
Passo de tempo: 600
—T 3000 —T 038
Fo.7
I 2500
0.6
0.30
I 2000 I 0.5
r0.4
1500
0.3
0.00
1000
500

0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

III. Variagao da mistura ar-combustivel no combustor ao longo de y = L,/2 antes
(esquerda) e depois (direita) da ignigao:

Evolugao da Mistura (t=30,60,90) Evolugao da Mistura (£=95,100,110,120,140)
T
— t=30 H — t=95
0.8 — t=60 | 0.7 ! — t=100
— t=90 : =110
| —_—t=
061 ! t=120
! — t=140
0.6 : —--- ponto de ignicao
© 0.5 1
=1 1
B |
= 0.4 |
e} |
T 0.4+ |
=} [}
- 0.3 1 i
£ i
I
0.2 4
0.2 A
N M
0.0+ 0.0
; T ; T T T ; ; T T T
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
Posigdo x Posigdo x

Figura 4.15: Consumo da mistura ar-combustivel ao redor da regiao de ignicao

IV. Variacao média da Temperatura, do Oxidante e do Combustivel no combustor ao
longo do tempo:

Evolugdo da Temperatura Média Variacdo da média do combustivel e oxidante
—— Temperatura Média 030 1 —e— F. média do combustivel
. —a— F. média do oxidante
1200 7 =& F. mistura na regido de ignigéo
0.25 4 ——- ignigao
1000 4
- 0.20 1
= g
i ]
= ~m
£ 8001 E 0.15
g il
£ £
o) [
0.10 4
600
0.05 4
400 t
0.00 +
T T T T T T T T T T T T
0 100 200 300 400 500 600 0 50 100 150 200 250 300
Tempo (passos) Tempo (passos)

Figura 4.16: Variacao média da Temperatura, do Oxigénio e do Combustivel com o tempo
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

4.2.2 Segunda malha: Campo de Velocidade Constante
I. Injeccao da mistura ar-combustivel e variagao da temperatura antes da ignicao:
Passo de tempo: 125

800 — 1.0

0.8

0.30

0.00

Passo de tempo: 186

800 — 1.0

0.30

0.00

300 0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

II. Ignicao, consumo da mistura ar-combustivel e variagao da temperatura:

Passo de tempo: 187

—T 3000 — 0.8
F0.7

r 2500
0.6

Distribuicao da mist. Ar-Combustivel

Distribuicdo de Temperatura

0.30
F 2000 F0.5
F0.4

1500

02

0.00

0.0 0.6

1000 L 0.2

500
0.0
Passo de tempo: 200
— 3000 —1 0.8
0.7
F 2500
0.6
0.30
2000 F0.5
r0.4
1500
0.3
0.00
1000

500

49



RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 230

—T 3000 —T 08
Fo.7
I 2500
F0.6
0.30
I 2000 I 0.5
0.4
1500
F0.3
0.00
1000
500
0.0
Passo de tempo: 300
—T 3000 —T 038
Fo.7
I 2500
0.6
0.30
I 2000 I 0.5
0.4 .
1500
F0.3
0.00
1000 | 0.2
500

0.0
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RESULTADOS

RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 500

— 3000

r 2500

r 2000

1500

1000

500

F0.7

0.6

0.30

F0.5

r0.4

r0.3

0.00

Passo de tempo: 800

—T 3000

F 2500

F 2000

1500

1000

500

o1

r0.7

0.6

0.30

F0.5

F0.4

F0.3

0.00

0.0



RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 1200

— 3000 708
H0.7
- 2500
L 0.6
0.30
- 2000 L 0.5
- 0.4
1500
Loz
0.00
1000
500

0.0

III. Variagao da mistura ar-combustivel no combustor ao longo de y = L,/2 antes
(esquerda) e depois (direita) da ignicao:

Evolugado da Mistura (t=65,125,187) Evolugao da Mistura (t=225, 227,228, 230,240)
— =65 — t=225
0.25 1 — t=125 — t=227
— t=187 t=228
— t=230
— =240
0.20 1 L
——- ponto de ignicao
e
2
£ 0.15
s
L]
-l
=]
g
o
© 0.10
'S
0.05
0.00
T T T T T T T T T T T
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
Posigdo x Posigao x

Figura 4.26: Consumo da mistura ar-combustivel ao redor da regiao de ignicao
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

IV. Variacao média da Temperatura, do Oxidante e do Combustivel no combustor ao
longo do tempo:

Evolugdo da Temperatura Média Variagdo da média do combustivel e oxidante
T
—— Temperatura Média —e— F. média do combustivel
0.25 sdi i
1200 | - F. mfedla do oxidante )
—i— F. mistura na regido de ignigéo
—-—- ignicao
0.20 +
1000
g 8
© 2015
= ~T
& 800 £
o
8 ®
§ 2 0.10 4
600
0.05 4
N
0.00 A — Ly
1
T T T T T T T T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200 0 100 200 300 400 500 600
Tempo (passos) Tempo (passos)

Figura 4.27: Variacao média da Temperatura, do Oxigénio e do Combustivel com o tempo
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

4.2.3 Primeira malha: Campo de Velocidade Variavel
I. Injeccao da mistura ar-combustivel e variagao da temperatura antes da ignicao:

Passo de tempo: 100

800 K — 1.0

Distribuicdo de Temperatura Distribuicdo da Mist. Ar-Combustivel

030 0.30
600
500
0.00 0.00
0.0 0.6 0.0
400
300

Passo de tempo: 200

800 — 1.0
700 0.8
0.30 0.30
600
500
0.00 0.00
0.0 0.6 .
400
300 0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 325

800 — 1.0
700 0.8
0.30 0.30
600
500
0.00 0.00
0.0 0.6 i
400
300 0.0

I1. Ignicao, consumo da mistura ar-combustivel e variagcao da temperatura:

Passo de tempo: 326

—T 3000K — 0.8
F0.7

r 2500
0.6

Distribuicdo de Temperatura

Distribuicao da mist. Ar-Combustivel

0.30 0.30
r 2000 F0.5
r0.4
1500
0.3
0.00 0.00
0.0
1000
500
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 360

—T 3000 —T 08
Fo.7
I 2500
F0.6
0.30
I 2000 I 0.5
r0.4
1500
F0.3
0.00
1000
500
0.0
Passo de tempo: 400
—T 3000 —T 038
Fo.7
I 2500
0.6
0.30
I 2000 I 0.5
r0.4
1500
F0.3
0.00
1000 | 0.2
500

0.0
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RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 500

—T 3000 —T 08
Fo.7
I 2500
F0.6
0.30
I 2000 I 0.5
0.4
1500
F0.3
0.00
1000
500
0.0
Passo de tempo: 700
—T 3000 —T 038
Fo.7
I 2500
0.6
0.30
I 2000 I 0.5
r0.4
1500
[0:2
0.00
1000
500

0.0

o7



RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

Passo de tempo: 1000

—T 3000 —T 08
Fo.7
I 2500
F0.6
0.30
I 2000 I 0.5
0.4
1500
F0.3
0.00
1000
500
0.0
Passo de tempo: 1400
—T 3000 —T 038
Fo.7
I 2500
0.6
0.30
I 2000 I 0.5
r0.4
1500
0.3
0.00
1000
500

0.0

o8



RESULTADOS RESULTADOS DA SIMULACAO

ITI. Variacao da mistura ar-combustivel no combustor ao longo de y = L,/2 antes
(esquerda) e depois (direita) da ignigao:

Evolugao da Mistura (t=100,200,325) Evolugao da Mistura (t=327, 330,340,350,400)
T
— t=100 | — t=327
—_— = | —_ =
05 4 =200 | . 7\ ! t=330
— =325 ! t=340
! —— t=350
0.6 1 : — t=400
064 : —-- ponto de ignicdo
© 0.5 4 {
=1 |
B H
H
py 0.4 4 t
o 0.4 i
E, |
o 0.3 4
i
0.2 4
0.2
0.1+ -
1
0.0 0.0 T
|
0.0 01 02 03 04 0s 06 01 02 03 04 0s 06
Posicao x Posicdo x

Figura 4.38: Consumo da mistura ar-combustivel ao redor da regiao de ignicao

IV. Variacao média da Temperatura, do Oxidante e do Combustivel no combustor ao
longo do tempo:

Evolugdo da Temperatura Média Variac&o da média do combustivel e oxidante
1100 A R N
—— Temperatura Média H —a— F. média do combustivel
—a— F. média do oxidante
—a— F. mistura na regiéo de ignigéo
1000 A B i
0.25 4 -=-- ignigao
900
0.20 +
800 +
g 3
e &
3 @ 0.15
w700 A E
o o
a9 B
£ 3
@ i
600 0104
500
0.05 4
400 -
0.00
300 +
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 0 100 200 300 400 500 600 700

Tempo (passos) Tempo (passos)

Figura 4.39: Variacao média da Temperatura, do Oxigénio e do Combustivel com o tempo
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RESULTADOS ANALISE DE RESULTADOS

4.2.4 Descricao das Simulacoes

As figuras de 4.5 - 4.14 (Simulagao 1), 4.17 - 4.25 (Simulagao 2) e 4.28 - 4.37 (Simulagao 3)
mostram a injeccao da mistura ar-combustivel na camara, o consumo da mistura e a variacao da
temperatura causada pela combustao, considerando as malhas 1, malha 2 (velocidade constante)
e malha 1 (campo de velocidade varidvel), respectivamente.

O combustor estd no inicio da simulagao a 320K (47°C) e com quantidade zero de combustivel.
As primeiras figuras de cada simulagdo mostram a variacdo da concentragdo (fraccdo méssica)
da mistura ar-combustivel no combustor antes da ignicao e o aumento local da temperatura do
combustor causada pelo fluido injectado a 800K (527°C).

Quando a condicao de ignicao é satisfeita, o fluxo de combustivel é interrompido e a ignicao é
activada. O segundo grupo de imagens de cada simulagao mostra as barras de cores actualizadas
de 300 — 800K para 300 —3000K e de 0.0-1.0 para 0.0-0.8 para poder-se capturar as temperaturas
elevadas da combustao e as fraccoes da mistura minimas remanescentes quando o processo de
combustao ocorre. Quando a ignicao é accionada verifica-se um aumento local da temperatura na
regiao de igni¢ao que gera o consumo continuo da mistura nessa regiao e que se estende, até que
toda a mistura seja consumida.

Uma vez consumida toda a mistura as temperaturas comecam a baixar e a se equilibrar no
combustor. Nota-se durante a combustao um decaimento significativo da temperatura a medida
que nos afastamos do centro vertical da camara para as bordas superior e inferior (isso é mais
visivel na simulagao 3) ilustrando a perca de calor nessas bordas, modela pela lei de resfriamento
de Newton. A direccao principal do fluxo de massa e fluxo térmico é da esquerda para a direita
devido a direcao convectiva e difusiva, conforme ocorre na camara real.

As figuras 4.15 , 4.26 e 4.38 mostram como varia o consumo da mistura ar-combustivel com o
tempo em y = L, /2, ao longo do eixo z. Antes da ignicdo a concentragao diminui da esquerda
(regido de injegao) para a direita, em concordancia com os graficos 2D. Uma vez activada a igni¢ao
verifica-se nessas figuras uma queda de concentracao na regiao de ignicao que se acentua a medida
que o tempo avanca. Para tempos avangados (t = 95,240,400), nas trés simulagoes, verificar-se
uma queda de concentragao em toda a regiao primaria em y = L, /2, o que esta de acordo com os
graficos 2D e conforme esperado.

As figuras 4.16 , 4.27 e 4.39 mostram a variacao média da temperatura (curva vermelha), da frac¢ao
média da mistura na regiao de ignicao (verde) e fracgdes médias do oxidante e do combustivel em
todo o combustor (azul e roxo, respectivamente). Verifica-se em cada simulagdo que a injegao
do combustivel a 800K gera uma variacao média de 30K, elevando o combustor de 320K para
aproximadamente 350K . Verifica-se também uma elevacao acentuada da temperatura apods a
activacao de ignicao em ¢t = 90, 187,326, em cada simulagao, causada pela ignicao e posterior
combustao.
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RESULTADOS ANALISE DE RESULTADOS

Para as fraccoes médias da mistura na regiao de ignicao, verifica-se um rapido decaimento de
concentracao apds a ignicao, o que concorda com o esperado uma vez que ¢ nessa regiao onde
se da o inicio da combustao e onde a mistura comega a ser consumida. As curvas azul e roxo
mostram as concentracoes médias do oxidante e do combustivel aumentando durante a injecao até
um pico perto do tempo de ignicao e entao comegam a decrescer, consumidos pela combustao.

4.2.5 Analise Comparativa dos Resultados das Simulacoes

Comparacao das simulagoes 1 e 2

O resultado das simulacoes nas duas malhas mostram-se convergir para a mesmo resultado, sendo
que a malha refinada mostrou uma distribuicao da temperatura mais suave, o que sugere que
a solucao numérica seja consistente. As temperaturas médias maximas atingidas, e as variagoes
médias das fraccoes da mistura sao aproximadamente as mesmas para os dois casos.

Comparacao das simulagoes 1 e 2 com a simulagao 3

A simulagao 3 que usa um campo de velocidade varidavel proximo ao do combustor real previu
resultados mais precisos, comparados com os resultados em [1]. Verifica-se pouco antes da ignicao,
figuras 4.30 e 4.31, que a variacao da concentracao da mistura é mais extensa comparada com as
variagoes correspondentes nas simulagoes 1 e 2, figuras 4.8 , 4.9 e 4.18, 4.19. Verifica-se também
durante a combustao um perfil da variacao da temperatura diferente para a simulagao 3, mais
direcionado da esquerda para a direita, conforme o campo de velocidade.

Comparando as figuras 4.15 , 4.26 e 4.38, nota-se que a simulacao 3 mostrou um consumo da
mistura mais centrado na regiao de ignicao no inicio da combustao que nas outras duas, prevendo
assim melhores resultados tanto para a variacao da temperatura, cuja média méaxima é pouco
baixa em relagao a das simulagoes 1 e 2, assim como para a injecao e consumo da mistura ar-
combustivel. Um facto interessante, é que a simulacao 3, que implementa um campo de velocidade
variavel, exigiu um tempo de simulacao mais extenso em relagao a simulagao 2, mesmo usando
uma malha um pouco mais grossa (malha 1).
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Capitulo 5

Consideracoes finais e conclusao

Verifica-se com este trabalho o papel indispensavel dos modelos mateméaticos na descricao dos
fenomenos da combustao. “Os modelos matematicos mostram-se como uma ponte entre o pro-
blema - a solugao - e os resultados”.

O método numérico usado, Crank - Nicolson, junto do esquema upwind para fluxos com convecgao
dominante, possui a vantagem de ser muito estdavel, conforme se viu nos resultados obtidos. A
sua desvantagem é o de ser computacionalmente caro (exige muita memoria do computador e o
tempo de simulagao cresce exponencialmente a medida que a malha é refinada) devido ao nimero
elevado de variaveis, que geram matrizes de ordens muito elevadas.

Cada codigo elaborado para as simulacoes deste trabalho levou entre 30min-3h em execucao.
Quanto mais reais forem os dados fisicos e detalhados forem os mecanismos cinéticos, maior é
o custo computacional da simulacao, podendo uma simulacao levar dias até ser concluida pelo
computador. Espera-se com o desenvolvimento emergente de computadores mais poderosos a
realizacao de simulacoes mais detalhadas e mais proximas da camara de combustao real.
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APENDICES

APENDICE A - Conceitos Auxiliares

Conceitos Fisico-Quimicos

Um mol é a quantia de substancia que possui um niumero de unidades fundamentais, dtomos,
moléculas ou outras particulas, igual a 6,022 x 10%.

O numero de moles da substancia ¢ sera simbolizado por n;. De acordo com a definicao acima,
1 mol de hidrogénio (uma substancia elementar) contém 6,022 x 10?3 dtomos H, e um mol de
metano (um composto quimico) contém 6,022 x 10%* moléculas C' Hy. O ntimero 6,022 x 10%* de
particulas de 1 mol de uma substancia é chamado Numero de Avogrado e é simbolizado por N4
(N4 = 6,022 x 10%mol ™).

A quantia de substancia i (o seu nimero de moles) esta relacionada com sua quantidade (em
gramas) pelo conceito de massa molar.

A massa molar de um elemento quimico € a massa em gramas de um mol de dtomos desse
elemento (6,022 x 10% dtomos do elemento). A massa molar da substancia i é simbolizada por

M;.

A tabela a seguir apresenta a massa molar de algumas substancias de interesse no estudo da
combustao. Massas molares de outras substancias podem ser encontradas na maioria dos livros
consultados na elaboracao desta pesquisa.

Tabela 1. Massas molares de algumas substancias de interesse.

Substancia Simbolo | Massa molar(kg/kmol)
Agua H>O 0,01802

Ar! — 0,02897
Diéxido de carbono | C'O, 0,04401
Metano CHy 0,01604
n-Decano CroH> 0,142
Oxigénio O, 0,032
Nitrogénio Ny 0,0202

LA composicao do ar foi descrita no ponto 2.1.3.

65



APENDICES APENDICE A - Conceitos Augiliares

A Teoria de colisao estuda a frequéncia com que dtomos ou moléculas colidem umas com as
outras a nivel molecular numa substancia, estabelecendo formulas aproximadas para o nimero de
colisoes que moléculas em movimento sofrem por unidade de tempo. Com base nesta teoria é
deduzida a equagao (2.30). Mais detalhes podem ser encontrados em [2],[5] e [20].

Um Fluido incompressivel ¢ aquele cuja densidade p é assumida como sendo constante ( quando
a compressibilidade do fluido é negligencidvel). Essa é uma suposi¢ao valida para muitos fluidos
de interesse na combustao e matematicamente é expressa como % =0.

Um Fluido mewtoniano ¢é aquele cuja viscosidade p (resisténcia ao escoamento) é constante,
ou seja, a tensao de cisalhamento T € proporcional a taxa de deformacao D.

Conceitos Matematicos

Tensores sao uma generaliza¢ao natural de vectores. Um tensor de ordem zero é um escalar, que
€ o caso da temperatura e da energia. Tensores de primeira ordem sao vectores, como a velocidade
e a forca. Os de sequnda ordem sao matrizes m x n. Tensores de ordem superiores sao usados
para descrever propriedades mais complexas [7]

O Tensor de tensao T é um tensor de segunda ordem dado por

sz Txy T:):z
Ti,j = Tyr Tyy Tyz
Tz;t sz Tzz

O Produto tensorial de dois vectores é dado por

VpWy  VpWy VW,
VYW= |UW; VyWy Uy,
VW, V;Wy VW,

A Divergéncia de um tensor T é um vector dado por

<. ?: div ?: 0T, N Ty, N oT ., - 0T, N T, N 0T, it oT,.. N o7, N oT.. K
ox dy 0z ox oy 0z

ox oy 0z
isto é, é o operador V- aplicado a cada coluna do tensor.

O Gradiente de um wvector v é um tensor de segunda ordem

Ovg vy Ouy

88x z {(?x

_ — (% Vy Vz
Vv = gradv = e T e
Ovg Ovy v,

0z 0z 0z

A Divergéncia de um vector v é
ov, N v, N v,
Jor 0y 0z

V- -v=divv=
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Teorema 1. (Da Divergéncia de Gauss)

Seja R uma regiao fechada do espaco e limitada em relagao a x, y e z e T a fronteira de R,
orientada pelo vector normal v, exterior a OT.

Seja F: U C R®* — R3 um campo vectorial de classe C' definido num conjunto aberto U que
contem R. entao

/ F-ndS:/dideV
oT R

:/V-FdV
R
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APENDICE B - Demonstracées

Demonstragao 1.
Obtengao da concentragao [A](t)

a partir da equacgao
— = —k[A]|B] (2.28a)

Para a integragao da equacao (2.28a) é necessdrio antes relacionar as concentragoes [A] e [B].
Aplicando (2.25) em (2.28a) para A, B e prod, obtém-se

d[A]  d[B] d[prod]

dt dt dt (Bl)
Integrando de ¢, = 0 a ¢, obtém-se:
[A] = [Alo = [B] = [Blo = —[prod] = —x (B2)
dlA
Assim [A] = [A]o —,[B] = [Blo—= e% = — 4 ¢ aplicando na equacdo (2.28b) obtém-se a EDO
equivalente
dx
= = k(Ao = 2)([B]o — 2) (B3)
Separando as variaveis e integrando de 0 (t = 0) a x (¢ arbitrario) obtém-se:
1 Al [Blo )
In —1In =kt
[Bo — [Al ( [Alo—z  [Blo—x
Equivalentemente
[B] [A]o)
i (5 ) = (Bl [AL)ke
[A] [Blo
Usando [B] = [B], — [A], + [A], equacdo (B2), obtém-se:
[Blo — [Alo + [A] _ [Bls
= &Pl[Blo — [A]ok]
4] [Alo
Resolvendo para [A] obtemos a expressao desejada. O
Demonstragao 2.
Obtencao da forma livre de coordenadas da equagao de conservagao de massa
0

ot
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a partir da forma integral

9 pdV+/pv-ndS:O (2.37a)

Aplicando o teorema de Gauss no apéndice A obtemos
0
— [ pdV+ | V-(pv)dV =0

/V(%—l-v-(pv)):()

de onde obtém-se a expressao desejada. O

Demonstracgao 3.
Obtencao da forma livre de coordenadas da equagao vectorial de Navier-Stokes

0
(aptV) + V- (pveVv)=—-Vp+uV>v+pg (2.39d)
a partir de
0
(aptv) +V-(pvev)=V- ’:I>‘ -+ pb (2.39¢)

A divergeéncia do tensor '}}‘ é dada por
= 2 = T
V-T =V —p+§uV-v I +u(Vv+(Vv))
2
= —-Vp+ guV(V V) +uV - (Vv + (Vv)h)

onde a viscosidade p foi considerada constante. Para um fluido newtoniano e incompressivel
obtemos

0 (0Ou; Ou;
V(v = 2 (8$4+6x7)
i j i

82'&1’ 0 (9Uj
= @ — + —
dxs  Ox; \ O
onde a notacao de Einstein, quando um indice aparece duplicado, significa que deve ser somado

2u; ou? a (ou;\ _ & Ou; . .
em todos os seus valores, 5zt = > j 577 © 0w \ 9wy ) = 0w 22 0y foi aplicada.

Assim
(V- (Vv + (V)] = (V) + [V -],

= [V (Vv+ (VV)T)] = Vv
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Daqui segue que
=
V- T= —Vp+ uViv

onde a equacao (2.38) foi usada. Substituindo na equagao (2.39¢) e tomando b = g obtém-se a
equacao deseja. O

Demonstragao 4.
Obtencao da equacgao da energia em funcao da temperatura

pc, @—f tv- VT> =V (kVT)+Q (2.41b)

a partir da equacao equivalente em funcao da entalpia

%;h) +V-(pvh) =V (ﬁv}l) (2.41a)

Comecamos observando que

V-(vh) = (V-v)h+ (Vh)-v

= vV - h
Assim da equagao (2.41a) obtém-se:
oh . k-
z° .Vh| = _Vh B4
p(at—l—VV) v(cpv) (B4)
Usando a equacao (2.11b) e dh = ¢,dT" (equagao (2.12b)) obtemos
Oh Oh; oY;
a2 (B3
ar aY;
=2 Yienigr 2 gy
oT Y;
ot 2
Vh=V()_Yh) (B6)

IZMVYﬁZYNﬁi
=> h-VY;+ )Y Yic,;-VT

Aplicando (B5) e (B6) na equagao (B4) obtemos

p {cpaa—f +) /%Z-% + - (Z hiVY; + ciVT)] v [Cﬁ (Z VY + ciVTﬂ
oT

. [0 k 3
14
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Usando a equagao de conservacao das espécies (2.42) obtemos

oT M; k .
<E v VT) +p ) ki { V (D;VY;) + 7%} =V(kVT) + C—pv (Z hvy;)

oT - . k
— T §jM-~ § D;VYih; — —hVY; || = T
( +v-V )+ h M+V[ (p ;VY;h; Cphzv Z)} V(kVT)

ot
arranjando
oT - pD;c k -
— vT hM;w; e | Y,—h;| =V (kVT
((‘3t+v )+Z w—l—V{Z( . )v Cp} V(kVT)
or . 1 k-
(at+v \Y >+Z “+V[Z(Le )v - } V(kVT)
onde L, = s D ¢ o nimero de Lewis. considerando L. =~ 1, que ima boa aproximacao para a
combustao e tomando Q = —>_ hiM,w; obtemos a equagao desejada. O

Demonstracgao 5.
Obtencao do termo fonte de calor

= I AH s (2.41d)

a partir da equacao

Considerando a equagao estequiométrica (2.3) e a defini¢ao de v; dada na equagao (2.17c) e usando
a equagao (2.35¢) temos

V; Mz
U fuel Mfuel
v M;
Mfuel

W; =

Substituindo em (2.41c) obtemos

de onde chega-se a expressao desejada considerando a definicao de entalpia de reaccao na equagao
(2.17Db) OJ
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APENDICE C - Cédigos

C1l. Malhas numéricas

#
# Malhas numéricas
#
import numpy as np

#First:

Lx, Ly = 0.6, 0.3

delta_x = 0.6/70

delta_y = 0.3/35

Nx = int(round(Lx/delta_x)) + 1

Ny = int(round(Ly/delta_y)) + 1

Ni = (Nx-2)*(Ny-2) # Number of internal points (Number of Unknowns: 2346 )

#Second:

Lx, Ly = 0.6, 0.3

delta_x = 0.6/100

delta_y = 0.3/50

Nx = int(round(Lx/delta_x)) + 1

Ny = int(round(Ly/delta_y)) + 1

Ni = (Nx-2)*(Ny-2)  # Number of internal points (Number of Unknowns: 4851 )

# Temporal step size.
Dt = delta_x**2/(4) #to guarantee stability

C2. Parametros fisicos

#

# Parametros fisicos ajustados

#

##Fluid mechanics parameters (S.I)

rho =1 # Density of the mixture
Cp = 1000 # Specific heat capacity
kT = 350 # Thermal conductivity

alpha = kT/(rho*Cp)
#constant velocity field
v_x=15

v,y =0

#variable velocity field v=(v_x,v_y)

72



APENDICES APENDICE C - Cédigos

vx_max = 25

vy_max = vx_max/5

A=1.7

B = (b*AxLy/(up.pi*Lx))

v_x = vx_max * (1 - np.exp(-A * x/(1*Lx))) * np.sin(np.pi * y / (Ly))
v_y = Bxvy_max* np.exp(-A * y / Lx) *( np.cos(np.pi * y / Ly))

magnitude = np.sqrt(v_x**2 + v_y**2)
max_V_magnitude =20 #(m/s)

## parameters for species transport: Fuel C10H22(n-decane) and 0_2

MW_fuel = 0.142 # Molar weight of the fuel (kg/mol)

MW_02 = 0.032 # Molar weight of the oxygen (kg/mol)

S_ratio = 15.5%(MW_02/MW_fuel) #Stoichiometric ratio

Phi =1 # equivalent ratio

Ae = 10%*8 # Pre-exponential factor for reaction rate
E_a = 147000 # Activation energy (J/mol)

R = 8.314 # Universal gas constant (J/mol-K)

Delta_H =-6345000 # Heat of combustion (J/mol)

D_fuelx = 0.35 # adjusted diffusion coefficient for the fuel
D_fuely = 0.17

D_0Ox = 0.35 # adjusted diffusion coefficient for the oxygen
D_0Oy =0.17

K = np.zeros((Ny, Nx))  #Reaction constant (updated later)

mPex = max_V_magnitudexLx/D_fuel  #Peclet number to mass diffusion
tPex = max_V_magnitudex*Lx/alpha #Peclet number to thermal diffusion

# Parameters for Heat Transfer (simplified notations)
#To follow the the oriatation of python i vertical
# index we will call i=0 battom (Upper of the combustor)
# and i=Ny upper (bottom of the combustor)

he = 10*x4 # Convective heat transfer coefficient (Left)
hi = 10%x6 # (Bottom)

hd = 200 # (Right)

hs = 10%x6 # (Upper)

Te = 800 # Temperature of the left side of the chamber
Tenv = 320 # Temperature of the external environment
#auxiliaries

Ce = 1+(he/kT)*delta_x
Ci = 1+(hi/kT)*delta_y
Cd = 1+(hd/kT)*delta_x
Cs = 1+(hs/kT)*delta_y
Ke = ((he/kT)*delta_x*Tenv)/Ce
Ks = ((hs/kT)*delta_y*Tenv)/Cs
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Kd = ((hd/kT)*delta_x*Tenv)/Cd

Ki = ((hi/kT)*delta_y*Tenv)/Ci

#mfr_fuel = 82/7 #mass flow rate to the fuel (kg/m2*s-constant VF)
mfr_fuel = 1 #mass flow rate to the fuel (kg/m2*s - variable VF)

mfr_0 = (1/Phi)*S_ratio*mfr_fuel #mass flow rate to the oxidizer (kg/m2xs)

C3. Composicao das matrizes. Campo de velocidade constante

#
# Composigdo das matrizes (velocidade constante)
#

## Initializing matrices A and M for the Energy equation
A = np.zeros((Ni, Ni))
M = np.zeros((Ni, Ni))

# Function to fill matrices A and M
def filling matrixes_temperature():
for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%k7% (Nx-2)

Dx = (Dt * alpha) / (2 * (delta_x)**2)

Dy = (Dt * 0.4*alpha) / (2 * (delta_y)**2)
Cx = -(u_x * Dt) / (2 * delta_x)

Cy = -(u_y * Dt) / (4 * delta_y)

# Coefficient for the discretized equation (energy equation)
Sbx = Dx - Cx

Smx = Dx + O0xCx

Sby = Dy - Cy

Smy = Dy + Cy

a=1+2x*xDx + 2 % Dy - Cx
b=1-2x%Dx -2 % Dy + Cx
#Main Diagonal:

if 1 == # bottom boundary

if j == : # bottom-left corner
Alk, k] = a - Sby / Ci - Sbx/Ce
M[k, k] = b + Sby / Ci + Sbx/Ce

elif j == Nx - 2: # bottom-left corner
Alk, k] = a - Sby / Ci - Smx / Cd
Mk, k] = b+ Sby / Ci + Smx / Cd

else: # other nodes of the upper boundary
Alk, k] = a - Sby / Ci
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i

+

+

# upper boundary
# upper-left boundary

Sbx/Ce
Sbx/Ce

# bottom-right corner

Smx / Cd
Smx / Cd

# other nodes of the bottom boundary

# left boundary (except corners)

APENDICES
Mlk, k] = b + Sby / C
elif i == Ny - 2:
if § ==
Alk, k] = a - Smy / Cs
M[k, k] = b + Smy / Cs
elif j == Nx - 2:
Alk, k] = a - Smy / Cs
M[k, k] = b + Smy / Cs
else:
Alk, k] = a - Smy / Cs
M[k, k] = b + Smy / Cs
elif j == 1 and i!=1 and i!=Ny-2:
i_min = max(1, int(round(Ny / 3))-1)
i_max =

if i_min < i < i_max:

Alk, k] = a
M[k, k] = b
else:
Alk, k] = a - Sbx/Ce
M[k, k] = b + Sbx/Ce
elif j == Nx - 2 and i!=1 and
Alk, k] = a - Smx / Cd
M[k, k] = b + Smx / Cd
else: # internal nodes
Alk, k] = a
M[k, k] = b

#Non-Diagonal Terms

if 1 1= 1:
Alk, (1i-2)*Nx-2) + (j-1)]
Mk, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)]

if i 1= Ny-2:
Alk, i*x(Nx-2) + (j-1)] =
Mk, i*x(Nx-2) + (j-1)] =
if j 1= 1:
Alk, k-1] = -Sbx
M[k, k-1] = Sbx
if j != Nx-2:
Alk, k+1] = -Smx
M[k, k+1] = Smx

il=Ny-2:

-Sby
Sby

-Smy

Smy

75

min(Ny - 2, int(round(2 * Ny / 3))+1)

#right boundary (except corners)

# Lower lone diagonal

# Upper lone diagonal
# Lower main

diagonal

# Upper main diagonal



APENDICES APENDICE C - Cédigos

## Initializing matrices for fuel and oxidizer transport (A_f, A_0, M_f and M_0)
# A_f = np.zeros((Ni, Ni))
# M_f = np.zeros((Ni, Ni))

# A_0 = np.zeros((Ni, Ni))
# M_0 = np.zeros((Ni, Ni))

# Function to fill matrices for fuel transport (A_f and M_f)
def filling matrixes_f(A_f, M_f, T, Y0, D_fuelx,D_fuely, u_x):
for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+k % (Nx-2)
#Arrenhius Model
K[i,jl=Ae*np.exp(-E_a/(RxT[i,j]))

#Coefficients for the discretized equation (fuel equation)
Dfx = D_fuelx* Dt / (2 * (delta_x)**2)

Dfy = D_fuely * Dt / (2 * (delta_y)**2)
Cfx = -(u_x * Dt) / (2 * delta_x)

Cfy = -(u_y * Dt) / (4 x delta_y)

Sbxf = Dfx - Cfx

Smxf = Dfx + OxCfx

Sbyf = Dfy - Cfy

Smyf = Dfy + Cfy

#Reaction rate term

r_ij_fuel = ((Dt )/(2*rho))*K[i,jl*(rho**2/(MW_02))*YO[i, j]
a_fij =1+ 2 x Dfx + 2 x Dfy - Cfx +r_ij_fuel

b_fij 1 -2 % Dfx - 2 x Dfy + Cfy -r_ij_fuel

# Fuel injection limits (as part of the mixture)
i_min = max(1, int(round(Ny / 3)) -1)
i_max = min(Ny - 2, int(round(2 * Ny / 3))+1 )

# only on the left boundary:

if j == 1 and i_min < i1 < i_max:
A_flk, k] = a_fij - Sbxf
M_flk, k] = b_fij + Sbxf
else:
A_flk, k] = a_fij
M_flk, k] = b_fij

#Non-Diagonal Terms
if 1 !=1: # Lower lone diagonal
A_flk, (i-2)x(Nx-2) + (j-1)] = -Sbyf
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M_flk, (i-2)*x(Nx-2) + (j-1)1 = Sbyf

if 1 != Ny-2: # Upper lone diagonal
A_flk, ix(Nx-2) + (j-1)] = -Smyf
M_f [k, i*x(Nx-2) + (j-1)] = Smyf

if j !=1: # Lower main diagonal
A_fl[k, k-1] = -Sbxf
M_f[k, k-1] = Sbxf

if j != Nx-2: # Upper main diagonal
A_flk, k+1] = -Smxf
M_flk, k+1] = Smxf

# Function to fill matrices for 0_2 transport (A_0 and M_0)
def filling matrixes_0(A_0, M_0,T, Yf, D_0x,D_Oy, u_x):
for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%k% (Nx-2)

#Arrenhius Model

K[i,jl=Ae*np.exp(-E_a/(R*T[i,j]))

#Coefficient for the discretized equation (oxidizer equation)
DOx = D_Ox* Dt / (2 * (delta_x)**2)

DOy = D_Oy * Dt / (2 * (delta_y)**2)

COx = -(u_x * Dt) / (2 * delta_x)

COy = -(u_y * Dt) / (4 * delta_y)
Sbx0 = DOx - COx

Smx0 = DOx + 0*COx

Sby0 = DOy - COy

Smy0 = DOy + COy

# Reaction rate term

r_ij_0 = ((Dt )/(2*rho))*K[i,jl*S_ratiox(rho**2/(MW_fuel))*Yf[i,]j]
a_0ij =1 + 2 % DOx + 2 * DOy - COx +r_ij_0

b_0ij =1 - 2 *x DOx - 2 * DOy + COy -r_ij_0

# Oxidizer injection limits(as part of the mixture)
i_min = max(l, int(round(Ny / 3)) -1)
i_max = min(Ny - 2, int(round(2 * Ny / 3))+1 )

# only on left boundary:

if j == 1 and i_min < i < i_max:
A 0[k, k] = a_0ij -Sbx0
M_0[k, k] = b_0ij +Sbx0
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#M_f[k, k] = b_fij
else:

A_0[k, k]

M_0[k, kI

a_01ij
b_0ij

#Non-Diagonal Terms
if 1 !=1: # Lower lone diagonal

A_0[k, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)] = -Sby0
M_0[k, (i-2)*x(Nx-2) + (j-1)]1 = Sby0

if i != Ny-2: # Upper lone diagonal
A_0[x, i*(Nx-2) + (j-1)] = -Smy0
M_0[k, ix(Nx-2) + (j-1)] = SmyO

if j I= 1: # Lower main diagonal
A_0[k, k-1] = -Sbx0
M_0[k, k-1] = Sbx0

if j != Nx-2: # Upper main diagonal
A_0[k, k+1] = -Smx0
M_0[k, k+1] = Smx0

C4. Composigao das matrizes (Campo de velocidade variavel)

Composigdo das matrizes (velocidade variavel)

Initializing matrices A and M for the Energy equation
= np.zeros((Ni, Ni))
np.zeros((Ni, Ni))

= = # # H=# =

# Function to fill matrices A and M
def filling matrixes_temperature(v_x,v_y):
for k in range(Ni):

i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%k7% (Nx-2)
# Diffusion and convection coefficients
Dx = (Dt * alpha) / (2 * (delta_x)**2)
Dy = (Dt * 0.4%alpha) / (2 * (delta_y)**2)
Cxij = -(v_x[i,j] * Dt) / (2 * delta_x)
Cyij = -(v_yl[i,jl * Dt) / (4 * delta_y)

# Coefficient for the discretized equation
Sbx = Dx - Cxij
Smx = Dx + 0*Cxij
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Sby = Dy - Cyij
Smy = Dy + Cyij

a=1+2*Dx +
b=1-2%Dx -
#Main diagonal:
if 1 ==
if j == 1:
Alk, k]
Mk, k]
elif j == Nx
Alk, k]
Mk, k]
else:
Alk, k]
Mk, k]

elif i == Ny - 2:
if j ==
Alk, k] =
Mk, k] =
elif j == Nx
Alk, k]
M[k, k]
else:
Alk, k] =
Mk, k]

elif j == 1 and i
i_min = max(1

2 *x Dy - Cxij
2 *x Dy + Cxij

# bottom boundary
#bottom-left boudary

a - Sby / Ci - Sbx/Ce
b + Sby / Ci + Sbx/Ce
- 2 # bottom-right boudary
a-Sby / Ci- Smx / Cd
b + Sby / Ci + Smx / Cd
# other nodes of the bottom boundory
a - Sby / Ci
b + Sby / Ci
# upper boundry
# upper-left corner
a - Smy / Cs - Sbx/Ce
b + Smy / Cs + Sbx/Ce
- 2 # upper-right corner
a-Smy / Cs - Smx / Cd
b + Smy / Cs + Smx / Cd
# other nodes of the upper boundary
a - Smy / Cs
b + Smy / Cs
=1 and i!=Ny-2: # left boundary (except corners)

, int(round(Ny / 3))-1)

i_max = min(Ny - 2, int(round(2 * Ny / 3))+1)

if i_min < 1
Alk, k] =
Mk, k] =
else:
Alk, k]
Mk, k]
elif j == Nx - 2
Alk, kI a
M[k, k] b

else:
Alk, k]
Mk, k]

a
b

< i_max:

a

b

a - Sbx/Ce
b + Sbx/Ce

and i!=1 and i!=Ny-2: # right boundary (except corners)
- Smx / Cd
+ Smx / Cd

# internal nodes

#Non-Diagonal Terms

if 1 1= 1:

# Lower lone diagonal
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Alk, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)] = -Sby
Mk, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)] = Sby

if 1 != Ny-2: # Upper lone diagonal
Alk, ix(Nx-2) + (j-1)] = -Smy
Mk, i*(Nx-2) + (j-1)] = Smy

if j !1=1: # Lower main diagonal
Alk, k-1] = -Sbx
Mk, k-1] = Sbx

if j = Nx-2: # Upper main diagonal
Alk, k+1] = -Smx
M[k, k+1] = Smx

# Initializing matrices for F and Oxidizer transport (A_f, A_0, M_f and M_0)

# Function to fill matrices for fuel transport (A_f and M_f)
def filling matrixes_f(A_f,M_f,T, YO,v_x,v_y):
for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%k7% (Nx-2)
#Arrenhius Model
K[i,jl=Ae*np.exp(-E_a/(RxT[i,j]1))

#Coefficient for the discretized equation(fuel equation)
Dfx = D_fuelx* Dt / (2 * (delta_x)**2)

Dfy = D_fuely * Dt / (2 * (delta_y)**2)

Cfxij = -(v_x[i,j] * Dt) / (2 * delta_x)

Cfyij = -(v_y[i,j] * Dt) / (4 * delta_y)
Sbxf = Dfx - Cfxij

Smxf = Dfx + OxCfxij

Sbyf = Dfy - Cfyij

Smyf = Dfy + Cfyij

#Coefficients for fuel equation(2)

#Reaction rate term

r_ij_fuel = ((Dt )/(2*xrho))*K[i, jl*(rho**2/(MW_02))*Y0[i,j]
a_fij =1+ 2 x Dfx + 2 x Dfy - Cfxij +r_ij_fuel

b_fij =1 -2 % Dfx - 2 * Dfy + Cfyij -r_ij_fuel

# Fuel injection (as part of the mixture)

i_min = max(1, int(round(Ny / 3)) -1)
i_max = min(Ny - 2, int(round(2 * Ny / 3))+1 )
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# Only to the left boundary:

if j == 1 and i_min < i < i_max:
A_flk, k] = a_fij - Sbxf
M_flk, k] = b_fij + Sbxf
else:
A_f[k, k] = a_fij
M_flk, k] = b_fij

#Non-Diagonal Terms
if 1 1= 1: # Lower lone diagonal

A_flk, (i-2)*x(Nx-2) + (j-1)] = -Sbyf
M_flk, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)] = Sbyf

if 1 != Ny-2: # Upper lone diagonal
A_flk, ix(Nx-2) + (j-1)] = -Smyf
M_f [k, i*x(Nx-2) + (j-1)] = Smyf

if j !=1: # Lower main diagonal
A_f[k, k-1] = -Sbxf
M_f[k, k-1] = Sbxf

if j !'= Nx-2: # Upper main diagonal
A_flk, k+1] = -Smxf
M_f[k, k+1] = Smxf

# Function to fill matrices for 0_2 transport (A_0 and M_0)
def filling matrixes_0(A_O,M_0,T, Yf,v_x,v_y):
for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%k% (Nx-2)
#Arrenhius Model
K[i,jl=Ae*np.exp(-E_a/(R*T[i,j]))

#Coefficients for the discretized equation(oxidizer equation)
DOx = D_Ox* Dt / (2 * (delta_x)**2)

DOy = D_Oy * Dt / (2 * (delta_y)*%2)

COxij = -(v_x[i,j] * Dt) / (2 * delta_x)

COyij = -(v_yl[i,j]l * Dt) / (4 x delta_y)

Sbx0 = DOx - COxij
Smx0 = DOx + 0*CO0xij
Sby0 = DOy - COyij
Smy0 = DOy + COyij

#Reaction rate term
r_ij_0 = ((Dt )/(2*rho))*K[i, jl*S_ratio*(rhox*2/(MW_fuel))*Yf[i,]j]

81



APENDICES APENDICE C - Cédigos

a_ 0ij =1 + 2 * DOx + 2 * DOy - COxij +r_ij_0
b_0ij = 1 - 2 * DOx - 2 * DOy + COyij -r_ij_0

# Oxidizer injection (as part of the mixture)
i_min = max(1, int(round(Ny / 3)) -1)
i_max = min(Ny - 2, int(round(2 * Ny / 3))+1 )

# only the left boundary :

if j == 1 and i_min < i < i_max:
A_0[k, k] = a_0ij -Sbx0
M_0[k, k] = b_0ij +Sbx0
else:
A_O0[k, k] = a_0ij
M_0[k, k] = b_0ij

#Non-Diagonal Terms
if 1 1= 1: # Lower lone diagonal

A_0[k, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)] = -Sby0
M_0[k, (i-2)*(Nx-2) + (j-1)] = Sby0
if i != Ny-2: # Upper lone diagonal
A_O[k, ix(Nx-2) + (j-1)] = -SmyO
M_0[k, ix(Nx-2) + (j-1)] = SmyO
if j I= 1: # Lower main diagonal
A_O[k, k-1] = -Sbx0
M_0[k, k-1] = Sbx0
if j != Nx-2: # Upper main diagonal
A_O[k, k+1] = -Smx0
M_0[k, k+1] = Smx0
C5. Condicoes iniciais e de contorno
#
# CondigBes iniciais e de contorno (Species and Energy)
#

def define_initial_conditions_Yf():
Yf_initial= np.zeros((Ny, Nx))
return Yf_initial

def define_initial_conditions_YO0Q):

YO_initial= np.zeros((Ny, Nx))
return YO_initial
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def define_initial_conditions_T():

xign = (Lx/9+2%Lx/9)/2 # center of the
yign = 0.5%Ly # ignation region
sigma = 0.01

delta_T = 1200

T_initial = np.ones((Ny, Nx))*320

#euler function to modelate the ignition

T_ignition = delta_T#*np.exp(-((x-xign)**2+(y-yign)**2)/(sigma**2))

return T_initial, T_ignition
def apply_boundries_conditions_Yf(Yf):

for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)

j=1+%k% (Nx-2)
i_min = max(1, int(np.round(Ny / 3)) - 1)
i_max = min(Ny - 2, int(np.round(2 * Ny / 3)) + 1)
if § == 1:
if i_min < i < i_max: # Fuel injected from the left boundary
Yf[i, 0] = Yf[i, 1] + delta_x*(mfr_fuel/(v_x[i,jl*rho*Lx))
else:
Y£f[0:i_min, 0] = Yf[i_max:-1, 0]= 0.0
else:
Yf[0,:] = 0.0 # No fuel on the bottom boundary
Yf[:,-1]1 = 0.0 # No fuel at the right boundary
Yf[-1,:1] = 0.0 # No fuel at the upper boundary
return Yf

def stop_injection_Yf(Yf,step): #Fuel injection stopped after ignition
for k in range(Ni):
i=1+k// (Nx-2)
j=1+%k% (Nx-2)

Yf[i, 0] = 0.0 # injection stopped

Yf[0,:] = 0.0 # No fuel at the Top side

Yf[:,-1] = 0.0 # No fuel at the right side

Yf[-1,:] = 0.0 # No fuel at the Bottom side
return Yf

def apply_boundries_conditions_YO(YO)
for k in range(Ni):
i=1+k// (Nx-2)
j=1+%k% (Nx-2)
i_min = max(1, int(np.round(Ny / 3)) - 1)
i_max = min(Ny - 2, int(np.round(2 * Ny / 3)) + 1)
if § == 1:
if i_min < i < i_max: # Oxidizer injected from the left boundary
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YO[i, 0] = YO[i, 1] + delta_x*(mfr_0/(v_x[i,jl*rhox*Lx))
else:

YO[O:i_min, O] YO[i_max:-1, 0]= 0.0

else:
Y0[0,:] = 0.0 # No fuel at the Top boundary
YO[:,-1] = 0.0 # No fuel at the right boundarvy
YO[-1,:]1 = 0.0 # No fuel at the Bottom boundary
return Y0
def stop_injection_YO(YO, step): Oxidizer injection stopped after ignition

for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%9% (Nx-2)

YO[i, 0] = 0.0 # injection stopped

Y0[0,:] = 0.0 # No fuel at the upper boundary

YO[:,-1] = 0.0 # No fuel at the right boundary

YO[-1,:] = 0.0 # No fuel at the Bottom boundary
return Yf

def apply_boundries_conditions_T(T):
for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx-2)
j=1+%k7% (Nx-2)
i_min = max(1, int(np.round(Ny / 3)) - 1)
i_max = min(Ny - 2, int(np.round(2 * Ny / 3)) + 1)
if j == 1:
if i_min < i < i_max:

+

T[i,0] = Te #high temperature of the gas flowing to inside
#the chamber
else:
T[i,0] = Ke + (1/Ce)*T[i,1]
else:
T[O,:] = Ki + (1/Ci)*T[1, :] # Temperature at the bottom boundary
T[:,-1] = Kd + (1/Cd)*T[i,-2] # Temperature at the Right boundary
T[-1,:] = Ks + (1/Cs)*T[-2,:] # Temperature at the upper boundary
return T

C6. Termo fonte. Geracao de calor

#

# Modelagdo do termo fonte (Geragdo de calor)

#

def modelate_source_term_Q(Yf, YO, Temp):
#Modeling terms to be added in Q (BCs_Term)
BCs_Term = np.zeros((Ny, Nx))
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for k in range(Ni):
i=1+%k// (Nx - 2)
j=1+k9% (Nx - 2)
# Coefficients of the enery discretized equation
Dx = (Dt * alpha) / (2 * (delta_x)**2)
Dy = (Dt * 0.4*alpha) / (2 * (delta_y)**2)
Cxij = -(v_x[i,j] * Dt) / (2 * delta_x)
Cyij = -(v_yli,j]l * Dt) / (4 * delta_y)

Sbx = Dx - Cxij
Smx = Dx + 0*Cxij
Sby = Dy - Cyij
Smy = Dy + Cyij

if i == 1:
if j == 1:
BCs_Term[i, j]
elif j == Nx - 2:
BCs_Term[i, j]
else:
BCs_Term[i, j]

2% (Sbx*Ke + Sby*Ki)

2% (Sby*Ki + Smx*Kd)

2%Sby*Ki

elif i == Ny - 2:
if j == 1:
BCs_Term[i, j]
elif j == Nx - 2:
BCs_Term[i, j]
else:
BCs_Term[i, j]

2% (Sbx*Ke + Smy*Ks)

2% (Smx*Kd + Smy*Ks)

2*3my*Ks

elif j==1and i !'=1 and i !'= Ny - 2:
i_min = max(1, int(Ny / 3) - 1)
i_max = min(Ny - 2, int(2 * Ny / 3) + 1)

if i_min < i < i_max:
BCs_Term[i, j] = 2*Sbx*Te
else:
BCs_Term[i, j] = 2xSbx*Ke

elif j==Nx-2and i !=1and i != Ny - 2:
BCs_Term[i, j] = 2*Smx*Kd

else: # internal nodes
BCs_Term[i, j] =0

Q = np.zeros((Ny, Nx))
for k in range(Ni):
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1+k// (Nx - 2)
=1+k% (Nx - 2)
Dt*Delta_H / (rho*MW_fuel*Cp)
ij_energy = - (q)*(rhox*2/(MW_fuel*MW_02))*AexYf[i,jl*YO[1i, jI*(
np.exp(-E_a / (R * Temp[i, j1)))
Qli, j] = r_ij_energy + BCs_Term[i, j]
return BCs_Term, Q

K QO G P
Il

#Source created by the discretization of species equation (Fuel)
BCs_Term_fuel = np.zeros((Ny, Nx))
for k in range(Ni):

i=1+%k// (Nx - 2)

j=1+k % (Nx - 2)

Dfx = D_fuelx* Dt / (2 * (delta_x)**2)
Cfxij = -(v_x[i,j] * Dt) / (2 * delta_x)
Sbxf = Dfx - Cfxij

# Fuel injection Limits
i_min = max(1, int(np.round(Ny / 3)) - 1)
i_max = min(Ny - 2, int(np.round(2 * Ny / 3)) + 1)
# Only for the left boundry and inside the corrected interval:
if j == 1 and i_min < i < i_max:

BCs_Term_fuell[i, j] 2xSbxf* (delta_x*mfr_fuel/(v_x[i, jl*rho*Lx))
else:

BCs_Term_fuelli, j]

0

#Source created by the discretization of species equation (Oxidizer)
BCs_Term_0 = np.zeros((Ny, Nx))
for k in range(Ni):

i=1+%k// (Nx - 2)

j=1+%k% (Nx - 2)

[

DOx = D_Ox* Dt / (2 * (delta_x)**2)
COxij = -(v_x[i,j] * Dt) / (2 x delta_x)
Sbx0 = DOx - COxij

# Oxidizer injection Limits
i_min = max(1, int(np.round(Ny / 3)) - 1)
i_max = min(Ny - 2, int(np.round(2 * Ny / 3)) + 1)

# Only for the left boundry and inside the corrected interval:
if j == 1 and i_min < i < i_max:

BCs_Term_0[i, j] =2*Sbx0*(delta_x*mfr_0/(v_x[i,j]*rho*Lx))
else:

BCs_Term_0[i, j] =0
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C7. Resolucao Interrativa dos sistemas de EDPs

#
# Resolugdo Interrativa dos sistemas de EDPs
#
from scipy.sparse import csc_matrix

from scipy.sparse.linalg import spsolve

Yfs [] # To store the evolution of fuel fraction

YOs [] # To store the evolution of oxidizer fraction
Ymists = []

Ts = [] # To store the evolution of temperature

# Time-stepping loop
ignition_triggered = False #To ignite the mixture
combustion_started = False  #To stop air+fuel injection after ignition

for t in range(O,Nt):
step = t

if step == O:
# Initialize fuel fraction and temperature matrices

Yf = define_initial_conditions_Yf()

Y0 = define_initial_conditions_YO()

Ymist= Y£+YO

Yffraction_reached_in_ignition_region = 0.0

YOfraction_reached_in_ignition_region = 0.0

Yffraction_reached_total = 0.0 # avarage fuel fraction inside
the chamber

YOfraction_reached_total = 0.0 # avarage oxidizer fraction
inside the chamber

T_initial , T_ignition = define_initial_conditions_T()

T = T_initial
filling matrixes_temperature(v_x,v_y)

BCs_Term, Q = modelate_source_term_Q(Yf, YO, T)

else:
## Solve: Fuel and oxidizer injection kept or stopped
if not combustion_started: #INJECTION KEPT
#1.a Solve A_f-Yf[n+1] = M_f-Yf[n] for Yf at time n+1
Yf n = Yf

#1.1 converting matrixes into sparse form
A_f = np.zeros((Ni, Ni))
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M_f = np.zeros((Ni, Ni))

filling matrixes_f(A_f,M_f,T, Y0, v_x,v_y)

#filling matrixes_f(T, YO,v_x,v_y)

A_f_sparse = csc_matrix(A_f)

M_f_sparse = csc_matrix(M_f)

#1.2 convert internal values to vector form
Yfn_vect = Yf[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)
BCs_Term_fuel_n_vect = BCs_Term_fuel[1l:-1, 1:-1].reshape(Ni)
#1.3 solve

b_f = M_f_sparse @ Yfn_vect + BCs_Term_fuel_n_vect
Yfnext = spsolve(A_f_sparse, b_f)

Yf[1:-1, 1:-1] = Yfnext.reshape(Ny-2, Nx-2)

Yf = apply_boundries_conditions_Yf (Yf)

Yf_nil= Yf

#2.a Solve A_0-Y[n+1] = M_0-Y[n] for YO at time n+1
#2.1 converting matrixes into sparse form

YO_n = YO

A0 = np.zeros((Ni, Ni))

M_0 = np.zeros((Ni, Ni))

filling matrixes_0(A_0,M_0,T, Yf, v_x,v_y)
A_O_sparse = csc_matrix(A_0)

M_0O_sparse = csc_matrix(M_0)

#2.2 convert internal values to vector form

YOn_vect = YO[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)
BCs_Term_0O_n_vect = BCs_Term_0[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)
#2.3 solve

b_0 = M_O_sparse @ YOn_vect + BCs_Term_(0_n_vect
YOnext = spsolve(A_O_sparse, b_0)

YO[1:-1, 1:-1] = YOnext.reshape(Ny-2, Nx-2)

Y0 = apply_boundries_conditions_YO(Y0)

YO_n1l = YO

#3.a Temperature

#3.1 Temperature variation due to hot gas injection

a=235.6 #parameter to adjust the gases inlet temperature

Tmixture = T_initial+(800-a)*Yf*np.ones((Ny,Nx))+(800-a)*YOx*
np.ones ((Ny,Nx))

T = Tmixture

else: #INJECTION STOPPED
#1b Solve A_f-Yf[n+1] = M_f -Yf[n] for Yf at time n+i
#1.1 converting matrixes into sparse form
Yf n = Yf
Yf_n = np.maximum(Yf_n, 0)
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Yf_n = np.minimum(Yf_n, 1)

# filling_matrixes_f(T, Y0, D_fuelx, D_fuely, u_x)

A_f = np.zeros((Ni, Ni))

M_f = np.zeros((Ni, Ni))

filling matrixes_f(A_f,M_f,T, YO, v_x,v_y) #convection manually
#decreased until O to
#reactants as they are
#consumed

A_f_sparse = csc_matrix(A_f)

M_f_sparse = csc_matrix(M_f)

#1.2 convert internal values to vector form
Yfn_vect = Yf[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)

#1.3 solve:

b_f = M_f_sparse @ Yfn_vect

Yfnext = spsolve(A_f_sparse, b_f)

Yf[1:-1, 1:-1] = Yfnext.reshape(Ny-2, Nx-2)
Yf = stop_injection_Yf(Yf,step)

Yf_nil= Yf

#2b Solve A_0-Y[n+1] = M_0-Y[n] for YO at time n+1

#2.1 converting matrixes into sparse form

YO_n = YO

YO_n = np.maximum(YO_n, O)

YO_n = np.minimum(YO_n, 1)

A0 = np.zeros((Ni, Ni))

M_0 = np.zeros((Ni, Ni))

filling matrixes_0(A_O,M_0,T, Yf, v_x,v_y) #convection is manually
#decreased until 0 to
#reactants as they are
#consumed.

A_O_sparse = csc_matrix(A_0)

M_0O_sparse = csc_matrix(M_0)

#2.2 convert internal values to vector form
YOn_vect = YO[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)

#2.3 solve:

b_0 = M_O_sparse @ YOn_vect

YOnext = spsolve(A_O_sparse, b_0)

YO[1:-1, 1:-1] = YOnext.reshape(Ny-2, Nx-2)

YO = stop_injection_YO(YO,step)
YO = S_ratiox*xY0
YO_nl = YO

Ymist= Y£+Y0O
Ymist = np.maximum(Ymist, 0)
Ymist = np.minimum(Ymist, 1)
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#3b Location, Parameters and conditions to start combustion

#3.1 Critical fraction of fuel and oxidizer in the ignition region to
activate the combustion

Yf_critical = 0.062

YO_critical = 0.222

# 3.2 Ignition Region

j_igmin = int(np.round(Nx/9)-1)

j_igmax = int(np.round(2*Nx/9)+1)

i_igmin = int(np.round(4*Ny/9)-2)

i_igmax = int(np.round(5*Ny/9)+2)

ignition_region = (slice(i_igmin, i_igmax), slice(j_igmin, j_igmax))
Yf_in_ignition = Yf[ignition_region]

YO_in_ignition = YO[ignition_region]

# 3.3 Fuel and oxidizer Average fraction in the ignition region and
inside the chamber

Yffraction_reached_in_ignition_region

YOfraction_reached_in_ignition_region

np.mean(Yf_in_ignition)
np.mean(YO_in_ignition)

Yffraction_reached_total = np.mean(Yf) # avarage fuel fraction
inside the chamber
YOfraction_reached_total = np.mean(YO) # avarage oxidizer

fraction inside the chamber

#3.4 conditions to ignite the spark: '"combustion_started" defines
when combustion begins.
if t>=2:
if (Yffraction_reached_in_ignition_region >= Yf_critical and
YOfraction_reached_in_ignition_region >= YO_critical) or
combustion_started:
combustion_started = True
else:
combustion_started

False

#4.3 Ignite, Update Q and Solve A-T[n+1]=M-T[n] + Q for T at time n+1
if combustion_started:
#4.3.1 Trigger ignition
if not ignition_triggered:
#Modeling the spark inition
T = Tmisture + T_ignition
ignition_triggered = True
else:
#4.3.2 Update the source term (
BCs_Term, Q = modelate_source_term_Q(Yf_n, YO_n, T)

#4.3.3 Updadte T solving energy equation
# converting matrixes into sparse form
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A_sparse = csc_matrix(A)

M_sparse = csc_matrix(M)

Tn_vect = T[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)
Qn_vect = Q[1:-1, 1:-1].reshape(Ni)
#solving

b_T = M_sparse @ Tn_vect + Qn_vect

Tnext = spsolve(A_sparse, b_T)

# convert internal values to vector form
T[1:-1, 1:-1] = Tnext.reshape(Ny-2, Nx-2)
T = apply_boundries_conditions_T(T)

##5 Store values to plotting later
Yfs.append(np.copy(Yf))

YOs . append (np. copy(Y0))
Ymists.append(np.copy(Ymist))
Ts.append (np. copy (T))

T_mean = np.mean(T)
Yf_mean = Yffraction_reached_total
YO0_mean = YOfraction_reached_total

Ymist_mean_in_ignition_region = Yffraction_reached_in_ignition_region +
YOfraction_reached_in_ignition_region

T_mean_list.append(T_mean)
Yf_mean_list.append(Yf_mean)
YO_mean_list.append(YO_mean)
Ymist_mean_ignition_list.append(Ymist_mean_ignition)

C8. Visualizacao

#

Visualizacgdo

#
Import matplotlib as plt

if not combustion_started:

colorsf = [

(0.00, ’#440154°),

(0.10, ’#472a7a’),

(0.20, ’#3b518b’),

(0.30, ’#2c6e8f’),

(0.40, ’#25858e’),

(0.50, ’#1£f9e89’),

(0.60, ’#35b779°),

(0.70, ’#6eceb8’),

(0.80, ’#bbde2b’),
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(0.90, ’#fde7257),

(1.00, ’#ffffeb’)
]
custom_cmapf = mcolors.LinearSegmentedColormap.from_list("custom_fuel",
colorsf)

colorst = [

(0.0, "#000000"),
(0.1, "#200000"),
(0.2, "#400000"),
(0.3, "#600000"),
(0.4, "#800000"),
(0.5, "#990000"),
(0.6, "#a00000"),
(0.7, "#b00000"),
(0.8, "#c00000"),
(0.9, "#d00000"),
(1.0, "#e30808")

custom_cmapt = mcolors.LinearSegmentedColormap.from_list(
"custom_temperature", colorst)

T_min, T_max = 300, 800
Ymist_min, Ymist_max = 0.0, 1

dpi = 100
width_inches =1366/dpi

height_inches =673/dpi
plt.figure(figsize=(width_inches,height_inches) ,dpi=dpi)
plt.clf()

plt.subplot(1l, 2, 1)

plt.imshow(T, cmap=custom_cmapt, extent=[0, Lx, O, Ly], vmin=T_min
vmax=T_max)

plt.colorbar(label=’Temperatura (K)’)

plt.title(’Distribuicdo de Temperatura’)

plt.subplot(l, 2, 2)

plt.imshow(Ymist, cmap=custom_cmapf, extent=[0, Lx, O, Ly],vmin=
Ymist_min, vmax=Ymist_max)

plt.colorbar(label="Fracgio da mistura’)

plt.title(’Distribuigdo da Mist. Ar-Combustivel’)

# Exibir passo de tempo na tela
#plt.suptitle(f"Passo de tempo: {t}")
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else:

colorsf = [
(0.00, ’#440154°),
(0.02, ’#472a7a’),
(0.04, ’#3b518b’),
(0.06, ’#2c6e8f’),
(0.08, ’#25858e’),
(0.10, ’#1f9e89’),
(0.20, *#35b779°),
(0.40, ’#6eceb8’),
(0.60, ’#Dbbde2b’),
(0.80, ’#fde725’),
(1.00, ’*#ffffeb’)

]

custom_cmapf = mcolors.LinearSegmentedColormap.from_list("custom_fuel",

colorsf)

colorst = [

(0.0, "#000000"),
(0.1, "#540000"),
(0.2, "#9f0000"),
(0.3, "#e90000"),
(0.4, "#££3500"),
(0.5, "#£f£f7£00"),
(0.6, "#££c900"),
(0.7, "#ffffif"),
(0.8, "#ffffs8f"),
(0.9, "#ffffdd"),
(1.0, "#ffffff")

]

custom_cmapt = mcolors.LinearSegmentedColormap.from_list("custom_fuel",

colorst)

# Definir limites fixos para temperatura e fragdo de combustivel
T_min, T_max = 300, 3000 # Temperatura minima e mdxima (K)
Ymist_min, Ymist_max = 0.0, 0.8 # Fragdo de combustivel minima e mdxima

dpi = 100
width_inches =1366/dpi

height_inches =673/dpi
plt.figure(figsize=(width_inches,height_inches) ,dpi=dpi)
plt.clf ()

plt.subplot(1l, 2, 1)
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plt.imshow(T, cmap=custom_cmapt, extent=[0, Lx, O, Ly], vmin=T_min,
vmax=T_max)

plt.colorbar(label=’Temperatura (K)’)

plt.title(’Distribuigdo de Temperatura’)

plt.subplot(l, 2, 2)

plt.imshow(Ymist, cmap=custom_cmapf, extent=[0, Lx, O, Ly], vmin=
Ymist_min, vmax=Ymist_max)

plt.colorbar(label="Fracgdo da mistura’)

plt.title(’Distribuicdo da mist. Ar-Combustivel’)

# Exibir passo de tempo na tela

plt.suptitle(f"Passo de tempo: {stepl}")

import os

os.makedirs(f"imagens_da_simulacaoVLCTF3rd2",exist_ok=True) plt.savefig(
f"imagens_da_simulacaoVLCTF3rd2/simulation_step_{step:04d
}.png",dpi=150,bbox_inches=’tight’)

plt.close()
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