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REsumMo

A dissertagdo contempla o estudo numérico do queimador Cambridge Stratified Swirl Burner,
através da ferramenta ANSYS FLUENT 18.2, com o objetivo de obter linhas orientadoras
para o retrofitting deste equipamento, da queima de CHy puro para a queima de H; ou
misturas. Este queimador tem pré-mistura e mecanismos de estabilizacdo de chama do
tipo bluff-body e swirl, mas ndo tem cdmara de combustao.

Dado ser um queimador aberto, realizou-se um estudo comparativo com a teoria de
jatos livres. Realizou-se, também, um estudo de independéncia de malha. A queima de
CHy4 puro ocorreu com sucesso, e os resultados foram validados com base em resultados
da literatura. A queima de misturas de H; e CHj foi obtida com sucesso para percentagens
de Hj a oscilar entre os 2% e os 80%. Estudou-se, por tltimo, o impacto da variagdo da
velocidade de inje¢do de misturas no comportamento da chama.

Concluiu-se que a adi¢do de H, aumenta o tamanho e temperatura da chama e que
a fragdo massica maxima de CO, apenas se reduz quando é adicionado mais de 40%
de H». Concluiu-se que a variagdo da velocidade axial ndo é suficiente para igualar as
propriedades da chama de misturas de hidrogénio a original de CHy.

Palavras-chave: Queimador, Pré-mistura, Combustdo, Hidrogénio, Metano, Simula¢des
Numéricas
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ABSTRACT

This dissertation looked at the numerical study of the Cambridge Stratified Swirl Burner
using the ANSYS FLUENT 18.2 software, searching for guidelines for the retrofitting of
this equipment, from the burning of pure CHy to the burning of H,. This is an open
burner with premixing and flame stabilization mechanisms through bluff-body geometry
and swirl.

As it is an open burner, a comparative study was carried out with the free jet theory.
An independence mesh study was carried out. The CH4 pure combustion was atchieved
with success, and the results were validated with the literature. The burning of mixtures
of Hy and CH4 was successfully achieved with percentages of H; ranging from 2% to 80%.
It was studied the impact on the flame behavior with the variation of the injection speed
of the mixtures.

It was concluded on this study, that the addition of H; increases the size and tempera-
ture of the flame and that the maximum mass fraction of CO; is only reduced when more
than 40% of Hy is added. It was concluded that varying the axial velocity is not enough

to match the flame properties of mixtures to the original CHy flame.

Keywords: Burner, Premixing, Combustion, Hydrogen, Methane, Numerical Simulations
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1

INTRODUCAO

1.1 Motivacao

Em 2023, na Era da tecnologia digital, Portugal, a Europa e os restantes paises do mundo
dependem ainda, parcialmente, para a sua industria e servigos, do petréleo e dos seus
derivados. Contudo, desde os finais do século XIX , o mundo tem se preocupado com as
alteragdes climdticas, a camada de ozono e os gases poluentes que cada pais emite, tendo
sido redigido em 2015 o Acordo de Paris com o objetivo de alcancar a descarbonizacdo das
economias mundiais, e ainda, limitar em 2 °C, 0 aumento da temperatura média global,
tendo por base os niveis pré-industriais. (Nations, 2015). A emissdo de gases com efeito
de estufa tem provocado alteragdes climaticas que se comegam a refletir, por exemplo,
em Portugal, em periodos de seca extrema cada vez mais frequentes e duradouros, tal
como descrito em «Didrio da Reptblica Despacho n 2768-A», 2022. Deste modo, Portugal
criou adicionalmente um plano nacional com metas ambientais e energéticas até 2030 (DR,
2020a).

Tendo em vista a reducdo das emissdes de gases poluentes e a descarbonizagdo das eco-
nomias tém sido estudadas varias alternativas aos combustiveis fdsseis. Particularmente
nas industrias, tém sido procuradas alternativas a queima destes combustiveis, transitando
para combustiveis "verdes"tais como a biomassa, o biogdas e o hidrogénio. Varios estudos
tém sido efetuados no sentido de atingir a descarbonizacédo e reduzir as emissdes de gases
poluentes e, segundo Burbano et al., 2008, a adi¢do de 15% de hidrogénio em queimas de
gds natural permitird a reducdo em 110 ppm das emissdes de CO quando comparada a
queima de apenas CHjy. Resultados como este tém motivado a comunidade mundial a

aprofundar o estudo da queima de hidrogénio.

E de importante relevancia que o hidrogénio consumido seja produzido através da
eletrdlise da dgua. Esta, por sua vez, deve ser obtida através de energia gerada por
fontes renovaveis, designando-se assim de hidrogénio verde. Este tém-se apresentado
como uma solugdo plausivel de ser implementada na substitui¢do total ou parcial do
gés natural em queimadores industriais, como estudado por Mayrhofer et al., 2021. Esta
solugdo de hidrogénio verde permitird que num futuro o processo completo de geracdo
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de calor através de queimadores industriais, desprezando o ciclo de vida e produgao dos

equipamentos, ndo emita gases que aumentem o efeito de estufa.

A data deste documento, a Direcao Geral de Energia e Geologia contém estatisticas
sobre o consumo de gas natural em Portugal desde 2008 a 2021, sendo os resultados de
2018 a 2021 ainda considerados como provisérios (DGEG, 2023).

Na Figura 1.1 é apresentado um gréfico dos consumos de gas natural em Portugal,
bem como os consumos de gas natural no setor "Eletricidade, gas, vapor, 4gua quente e
fria e ar frio". Na Figura 1.2 é apresentado um gréafico com a percentagem de géds natural
consumido pelo setor "Eletricidade, gas, vapor, 4gua quente e fria e ar frio"em Portugal
entre os anos de 2008 e 2021.

Figura 1.1: Consumo de gas natural em Portugal entre 2008 e 2021.

Dos gréaficos conclui-se que mais de 40% do géds natural consumido em Portugal é
consumido no setor da producdo de energia. Isto revela que esta deverd ser uma das
areas alvo de investigagdo futura, no sentido de converter os queimadores a gas natural
existentes para queimadores de energias limpas como o hidrogénio verde.

Na Tabela 1.1 é apresentada a poténcia instalada nas centrais produtoras de eletricidade
em Portugal entre 2008 e 2014 e na Tabela 1.2 é apresentada a poténcia instalada nas centrais
produtoras de eletricidade em Portugal entre 2015 e 2021 (DGEG, 2022). Conclui-se que, de
2008 até 2021, reduziu-se em percentagem, a poténcia instalada em centrais ndo renovaveis
de 48, 7% para 30% devido ao fecho das centrais a carvdo, como por exemplo em Sines. A
poténcia instalada em centrais a gas natural aumentou de 17, 3% para 22, 9%. As centrais
produtoras de energia a partir de fontes renovaveis viram a percentagem de capacidade
de producdo aumentar de 51, 3% para 70% no mesmo periodo. Nao obstante, apesar de
Portugal ja ter tido dias excecionais, em que as condi¢des atmosféricas permitiram que
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Figura 1.2: Percentagem do consumo de gas natural consumido no setor da "Eletricidade,
gés,vapor, agua quente e fria e ar frio"em Portugal entre 2008 e 2021.

o pais fosse autossuficiente em energias a partir de fontes renovéveis, 0 mesmo nao é
constante ao longo do ano. No verdo, o risco de seca extrema ndo permite a produgdo a
partir de energia hidrica com a mesma capacidade que no inverno e, num dia sem vento, é
limitada a producao de energia e6lica. No inverno a falta de sol devido a dias encobertos ou
a falta de vento levam novamente a impossibilidade da producao de energia fotovoltaica e
edlica respetivamente. A produgdo de energia pressupde que o que seja produzido iguale
o consumo instantaneo, sendo por isso fundamental que a producao de energia seja de facil
ajuste as necessidades da rede. Sendo as trés principais fontes de energia renovaveis em
Portugal, hidrica, fotovoltaica e eélica, altamente dependentes das condi¢des atmosféricas,
é dificil ajustar rapidamente as condigdes de producdo as necessidades de consumo.
Contrariamente, uma central a gas natural, entra em funcionamento mais rapidamente que
uma central hidrica que, por sua vez, pode estar também sujeita as condi¢des da albufeira.
As centrais a gas natural apresentam-se em grande vantagem por utilizarem uma fonte
de energia facilmente armazenavel, gis natural, através da rede ptublica ou através de
tanques, garantido uma maior disponibilidade para mudar o regime de funcionamento

quando necessério.

O hidrogénio, por permitir o seu armazenamento sobre o estado liquefeito ou gasoso,
torna-se numa fonte de energia (quimica) sempre disponivel, tal como o gas natural. Deste
modo, é garantido que ndo ocorrem problemas de intermiténcia de producado devido as

condicdes atmosféricas que limitam as outras fontes de energias renovaveis.
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Tabela 1.1: Poténcia instalada nas centrais elétricas Portugal de 2008 a 2014. Adaptado de
DGEG, 2022.

Total 2008 2009 2010 2011 2012 2013 2014
Unidade: MW 16477 | 18109 | 19631 | 20630 | 20425 | 19625 | 19679
* Ndo Renovivel | 8 018 9 005 9948 10006 | 9372 8312 8 001
% 48,70% | 49,70% | 50,70% | 48,50% | 45,90% | 42,40% | 40,70%
Gaés natural 2 854 3 804 4714 4758 4 957 4986 5023
% 17,30% | 21,00% | 24,00% | 23,10% | 24,30% | 25,40% | 25,50%
* Renovavel 8 459 9104 9 683 10624 | 11053 | 11313 | 11678
% 51,30% | 50,30% | 49,30% | 51,50% | 54,10% | 57,60% | 59,30%
Hidrica 4 857 4 882 4 896 5332 5537 5535 5570
% 29,50% | 27,00% | 24,90% | 25,80% | 27,10% | 28,20% | 28,30%
Edblica 3 058 3 564 3914 4378 4529 4731 4953
% 18,60% | 19,70% | 19,90% | 21,20% | 22,20% | 24,10% | 25,20%
Fotovoltaica 62 110 134 174 244 299 419

% 0,40% | 0,60% | 0,70% | 0,80% 1,20% 1,50% | 2,10%
Biomassa (1) 437 495 679 661 651 651 625

% 2,70% | 2,70% | 3,50% | 3,20% | 3,20% | 3,30% | 3,20%
Biogas 16 24 31 50 62 67 81

% 0,10% | 0,10% | 0,20% | 0,20% | 0,30% | 0,30% | 0,40%
Geotermia 29 29 29 29 29 29 29

% 0,20% | 0,20% | 0,10% | 0,10% | 0,10% | 0,10% | 0,10%
Ondas 0 0 0 0 1 1 1

% 0,00% | 0,00% | 0,00% | 0,00% | 0,01% |0,01% | 0,01

(1) inclui residuos vegetais/florestais, licores sulfitivos e residuos s6lidos urbanos
* valor atualizado em outubro 2022

Apesar das claras vantagens que o hidrogénio apresenta em termos ambientais, ener-
géticos, e da facilidade de obtengdo por eletrdlise da dgua, recurso abundante no planeta,
muitos stakeholder e empresas mostram-se relutantes a conversao dos seus queimadores
para a queima de hidrogénio. Isto deve-se principalmente ao receio da ocorréncia de
fendmenos de fragilizacdo dos materiais pela presenca de hidrogénio, conhecido como
hydrogen embrittlement. Segundo Wu et al., 2022, varios estudos tém sido conduzidos nesta
matéria, inclusive estudos sobre a influéncia que a introdugdo de hidrogénio terd na vida
atil das redes de distribuigdo de gas natural, maioritariamente constituidas por materiais
metalicos. Apesar de Portugal, os gasodutos de alta pressdo, (80 bar) serem metélicos para
poderem suportar as elevadas pressdes a que estdo sujeitos. J4 existem estudos a decorrer
sobre a injecdo de hidrogénio na rede nacional, estando nomeadamente um projeto piloto
a decorrer no Seixal, com a empresa Floene (Floene, 2023). Este projeto ird abranger cerca
de 80 consumidores e arrancard no presente ano, 2023, com 2% de H; injetado e espera-se
um aumento gradual até 20% num espago de 2 anos. Segundo Zhao et al., 2019, a adigdo
de até 15% de hidrogénio na rede ndo implicard qualquer mudanca nos equipamento
domésticos, a gas dos consumidores finais, nem terd consequéncias na rede de distribui¢ao

de gas.
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Tabela 1.2: Poténcia instalada nas centrais elétricas Portugal de 2015 a 2021. Adaptado de
DGEG, 2022.

Total 2015 2016 2017 2018 2019 2020 **%2021
Unidade: MW 20184 | 21305 | 21616 | 21824 | *22282 | *22455 | **21 957
* Ndo Renovavel | 7909 7 888 7 852 7 830 7 859 *7 851 | **6 587
% 39,20% | 37,00% | 36,30% | 35,90% | 35,30% | 35,00% | 30,00%
Gas natural 4964 5001 4984 4991 5023 5021 **5 019
% 24,60% | 23,50% | 23,10% | 22,90% | 22,50% | 22,40% | 22,90%
* Renovéavel 12275 | 13417 | 13764 | 13994 | *14423 | *14 605 | 15 370
% 60,80% | 63,00% | 63,70% | 64,10% | 64,70% | 65,00% | 70,00%
Hidrica 6 031 6 812 7 086 7 098 7129 7 129 7126
% 29,90% | 32,00% | 32,80% | 32,50% | 32,00% | 31,70% | 32,50%
Edlica 5034 5313 5313 5379 5459 5502 5643
Y% 24,90% | 24,90% | 24,60% | 24,60% | 24,50% | 24,50% | 25,70%
Fotovoltaica 454 520 585 673 *925 1076 1701
Y% 2,20% | 240% | 2,70% | 3,10% | 420% | 4,80% | 7,70%
Biomassa (1) 641 653 653 718 782 *771 768

% 320% | 3,10% | 3,00% | 3,30% | 350% |3,40% | 3,50%
Biogas 85 89 92 92 94 93 97

% 040% | 040% | 0,40% | 040% | 0,40% | 0,40% | 0,40%
Geotermia 29 29 34 34 34 34 34

% 0,10% | 0,10% | 0,20% | 0,20% | 0,20% | 0,20% | 0,20%
Ondas 1 1 1 0 0 0 0

% 0,01% | 0,01% | 0,01% | 0,0000 | 0,000 | 0,00% | 0,00%

(1) inclui residuos vegetais/florestais, licores sulfitivos e residuos sélidos urbanos
* valor atualizado em outubro 2022

** valor atualizado em dezembro 2022

*** resultados provisérios

Portugal, de forma a cumprir com as normas nacionais, europeias e o acordo de Paris,
definiu uma estratégia nacional para o hidrogénio que visa impulsionar os fornecimentos e
consumos nos varios setores da economia nacional, criando uma economia de hidrogénio
estavel (DR, 2020b). Tém-se como objetivo na presente estratégia nacional, a descarboni-
zagdo de diversos setores da economia, de setores energéticos, da indtstria e transportes
bem como toda a rede de gas natural até 2050.

Conhecendo a importancia de queimadores de gas natural no setor energético, e a
necessidade eminente de diminuir as emissdes de gases que provocam efeito de estufa,
pretende-se com este trabalho, obter linhas orientadoras para o retrofitting de queimadores
de CHy para a queima de hidrogénio.

O retrofitting de queimadores industriais apresenta-se como um desafio devido a
variedade de queimadores existentes, pelas especificidades de cada chama, e necessidades
que cada aplicagdo industrial. Para o estudo de retrofitting de queimadores industriais de
CHjy para H, héd que ter em atengdo as diferengas na queima destes componentes, dado
que o hidrogénio produz uma chama incolor, sem fuligem e que a radiagdo produzida

pela chama que se comportara de maneira diferente da queima de gés natural.
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1.2 Revisao bibliografica

Em primeiro lugar serdo apresentados os diferentes tipos de queimadores de CHy4. No
Subcapitulo 1.2.5 serd descrito em pormenor o queimador escolhido para o estudo de
retrofitting para a queima de Hj.

1.2.1 Tipos de queimadores de combustiveis gasosos

Os queimadores de gas natural podem ser classificados segundo a forma como é feita a
admissdo do combustivel, dividindo-se em queimadores com pré-mistura onde o combus-
tivel e o comburente saem do queimador ja misturados ou queimadores onde a mistura
ocorre apo6s a saida do queimador. Existem ainda queimadores onde ¢é feita uma pré-
mistura parcial antes da saida, ocorrendo a mistura completa ap6s a saida do queimador.

De seguida serdo abordados cada uma dos tipos de queimadores descritos acima,
bem como algumas alteracdes a geometria dos mesmos de forma a otimizar a mistura do
combustivel e do comburente, melhorando as propriedades na queima, e obtendo zonas

de recirculagao.

1.2.1.1 Queimadores com pré-mistura

Este tipo de queimadores é caracterizado por no seu interior ocorrer a mistura total entre
o comburente e o combustivel, ar e CHy respetivamente. Na Figura 1.3 é apresentado um

esquema deste tipo de queimador.

AIR ———p L

FUEL ——————»

1

Figura 1.3: Queimador com pré-mistura. (Baukal, 2000).

Segundo Baukal, 2000, este tipo de queimador permite obter geralmente chamas mais
intensas, mas de menores dimensdes quando comparadas com chamas do tipo de difuséo,
sem pré-mistura. Neste tipo de queimador, segundo Baukal, 2000, é provéavel obter zonas
com altos gradientes térmicos e pequenas zonas localizadas com temperaturas muito
elevadas, podendo levar a um aquecimento ndo uniforme e, consequentemente, maiores

emissoes de NO,.

1.2.1.2 Queimadores sem pré-mistura

Nos queimadores sem pré-mistura, o comburente e o combustivel s6 entram em contacto

ap0s a saida do queimador. Este tipo de equipamento é propenso ao aparecimento de
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chamas do tipo difusivas. Segundo Baukal, 2000, este tipo de queimadores com chamas
difusivas apresentam varias vantagens, especialmente no que respeita a seguranca do
processo ja que, previnem a ocorréncia de far-field da chama e minimizam o risco de
explosdo. A chama obtida nos queimadores sem pré-mistura tem, por norma, um tamanho
superior as dos queimadores com pré-mistura. Neste tipo de chamas, ndo existe uma zona
localizada com elevada temperatura sendo a distribui¢do da temperatura mais uniforme.

Na Figura 1.4 é apresentado um esquema de um tipo de queimador sem pré-mistura.

AR
FUEL ————
AIR ——p»

Figura 1.4: Queimador sem pré-mistura. (Baukal, 2000).

1.2.1.3 Queimadores com pré-mistura parcial

Existem ainda queimadores onde é feita uma pré-mistura apenas de forma parcial, ou seja,
o comburente é adicionado ao combustivel apenas em pequenas quantidades, de modo
a facilitar a mistura completa. Esta apenas ocorrerd a saida do queimador, tal como num
queimador sem pré-mistura.

Na Figura 1.5 é apresentado um esquema de um queimador com pré-mistura parcial.

Figura 1.5: Queimador com pré-mistura parcial. (Baukal, 2000).

Segundo Baukal, 2000, estes tipos de queimadores apresentam-se como mais estaveis
por terem uma pré-mistura parcial mas, como tém uma baixa concentracdo de comburente
na mistura, aproximam-se também do caso de queimador sem pré-mistura com chama

difusiva, o que permite minimizar a ocorréncia de far-field da chama.

1.2.14 Queimadores com mecanismos de cria¢io de zonas de recirculagdo

Uma maneira de criar zonas de recirculacdo passa por, nos canais de entrada do queimador,
criar rotagdo ao escoamento através de pas guiadoras. Este tipo de queimadores € referido
como queimadores com swirl. Deste modo, os fluidos quando saem do queimador tém
velocidade axial e radial. Elbaz et al., 2022 realizaram um estudo sobre a estabilidade e
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caracteristicas da chama de NH3z /CH4/ar num queimador com um mecanismo de swirl
duplo. Yang et al., 2020 realizaram também um estudo provando que o mecanismo de
swirl criado por pas guiadores ajuda a manter a chama de hidrogénio mais estavel. Por fim,
Marragou et al., 2022 realizaram um estudo sobre as emissdes de NOy num queimador de
CHy e hidrogénio com swirl duplo provando também que o mecanismo de swirl ajuda a
estabilizar a chama. Na Figura 1.6 é apresentado um esquema da montagem experimental

do estudo de Marragou et al., 2022 de onde se destaca 0 mecanismo de swirl.

Figura 1.6: Queimador com swirl. (Marragou et al., 2022).

Outra maneira de obter zonas de recirculagdo, com vista a melhor estabilizagdo da
chama, passa pela utilizacdo de queimadores do tipo bluff-body. A saida dos canais de
admissdo de combustivel /ar destes queimadores faz-se com um angulo relativamente ao
seu eixo axial. Deste modo, a velocidade do fluido na saida tem duas componentes, axial e
radial. Bagheri et al., 2014 estudaram a influéncia que diferentes geometrias de bluff-body
tém na estabilidade de chama de hidrogénio. Ibrahim et al., 2022, mais recentemente,
realizaram outro estudo sobre o mesmo tema. Na Figura 1.7 é apresentada a geometria
de um queimador do tipo bluff-body sem cdmara de combustdo estudado por Tong et al.,
2017 e é apresentado um esquema das zonas de recirculagdo neste tipo de queimadores. a
esquerda sdo apresentados os resultados da zona de recirculagdo quando o escoamento
anelar exterior é dominante, ao centro quando nenhum domina e a direita quando o

escoamento central de combustivel é dominante.
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Figura 1.7: Queimador do tipo bluff-body. (Tong et al., 2017).

1.2.2 Retrofitting de queimadores de CHy para a queima de H»

A decisdo sobre o retrofitting de queimadores existentes ou a aquisi¢do de novos queima-
dores devera ser ponderada tendo em conta vérios fatores além do aspeto econémico.

As chamas de CHjy, sdo normalmente, chamas luminosas, ou seja, emitem radiagao
numa determinada frequéncia. Certas aplicagdes industriais necessitam para o seu pro-
cesso de uma chama que emita uma radiacdo especifica. Deste modo, deve-se ter em conta
a adequacdo da chama de hidrogénio para cada aplicacdo industrial. Ainda dentro do
tipo de chamas obtidas na queima de CHy, ha que analisar as diferencgas entre a queima
de H, e CHy, nomeadamente no comportamento da velocidade de queima dos gases e da
velocidade da chama de CHy e de H,.

Outro ponto decisivo no estudo de retrofitting prende-se com os materiais que consti-
tuem o queimador. Como referido anteriormente existem materiais que, quando submeti-
dos a elevadas quantidades de Hy, poderdo reagir com o mesmo, sofrendo uma degradacao
bastante superior ao expectédvel, ou seja sofrem o fenémeno de hydrogen embrittlement.

Por fim, é importante referir que o retrofitting propdem-se como uma solugdo onde se
pretende, sem investir em novos equipamentos, utilizar os queimadores implementados
para a queima de CHy, estando as infraestruturas ja amortizadas ou ndo e passar a realizar
a queima mista de CHy com H e, posteriormente a queima de apenas H,. Os custos
associados ao retrofitting prendem-se apenas com a instalacdo da rede de hidrogénio e de
pequenas modificagdes para que o mesmo possa ser admitido no queimador, enquanto que
a implementagdo de um novo queimador implica adicionalmente a aquisi¢do e montagem

do queimador com os respetivos custos de adaptacdo da infraestrutura.

1.2.2.1 Tipos de Chama

A queima de gés natural implica, na maioria dos casos a formacgao de fuligem, soot, que

aparece devido a queima incompleta de combustiveis fésseis. Estes tém na sua composigdo
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carbono responsével pela formagdo desta fuligem.

A queima de hidrogénio é considerada uma queima limpa por ndo ter carbono na sua
composigao. O hidrogénio é por isso considerado apto a ser utilizado na substitui¢do dos
combustiveis fésseis para a descarbonizac¢do das inddustrias.

Quando queimado, o gas natural produz chamas luminosas, contrariamente ao hidro-
génio. Deste modo é necessario estudar a aplicabilidade do hidrogénio na substituicao
direta do gés natural em inddstrias nas quais o processo produtivo estd altamente de-
pendente da radiagdo produzida pela chama, nomeadamente, a indtstria do vidro com
chamas amarelas.

Gee et al., 2022 estudaram a influéncia da adi¢do de tolueno na queima de misturas
de hidrogénio e gas natural num queimador do tipo bluff-body. Resultados comparativos
deste estudo sdo apresentados na Figura 1.8 a partir de meias chamas. A esquerda as
chamas foram estabilizadas a 64 mm do queimador e a direita a 50 mm. Na primeira
chama a contar da esquerda é apresentada a chama de apenas gas natural. Na segunda
chama a contar da esquerda é apresentada a chama de apenas hidrogénio. A partir dai
sdo apresentadas chamas de hidrogénio com adigdo percentual de tolueno de 1% a 5% na

mistura. Todas as chamas foram produzidas a um niimero de Reynolds igual a 10000.

NG 0% 1% 2% 3% 4% 5%

Figura 1.8: Chamas de hidrogénio com adi¢do percentual de tolueno, com imagem de
controlo a esquerda com 100% de gas natural. Representacdo de meia chama a esquerda
com estabilizagdo a 64 mm e a direita a 50 mm. (Gee et al., 2022).

O estudo realizado por Gee et al., 2022 considerou ainda a queima de gas natural com
10% de hidrogénio. Na Figura 1.9, sdo apresentados os resultados experimentais desse
estudo, com chama repartida, a esquerda estabilizada a 64 mm e a direita a 50 mm. A

chama da esquerda representa a queima total de gas natural e as restantes da mistura de
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10% de hidrogénio mais a adi¢do de tolueno nas respetivas percentagens indicadas na
escala da figura.

Como é apresentado na Figura 1.8, a chama a esquerda sendo a chama de 100% de géas
natural pode ser diretamente comparada com a chama de 100% de hidrogénio representada
na segunda chama a contar da esquerda na mesma figura. E de facil conclusio que a chama
de hidrogénio sem qualquer outro aditivo apresenta uma cor diferente da chama de gés
natural. Deste modo, entende-se que a chama terd propriedades diferentes, tanto térmicas
como no espetro de radiagdo emitida. Ao observar a chama de gés natural aditivada com
10% de hidrogénio, representada como a segunda chama a contar da esquerda na Figura
1.9, conclui-se que a adi¢do de apenas 10% de hidrogénio nao altera a tonalidade da chama,
tendo portanto pouca variagdo no espetro de radiagdo emitida.

Segundo um estudo de Schefer et al., 2009, as chamas de hidrogénio podem emitir
radiacdo em diferentes gamas espectrais, sendo mesmo possivel obter emissdes na regido
do ultravioleta, visivel e infravermelho, ou seja é possivel obter chamas de hidrogénio

com diferentes propriedades variando as condigdes de operacdo do queimador.

NG 0% 1% 2% 3% 4% 5%

Figura 1.9: Queima géas natural com 10% de hidrogénio e adicdo percentual de tolueno,
com imagem de controlo a esquerda com 100% de gés natural.Representacdo meia chama
a esquerda com estabilizagdo a 64 mm e a direita a 50 mm. (Gee et al., 2022).

Deste modo, conclui-se que o estudo aprofundado para o retrofitting de queimadores
de gas natural deve comparar as chamas que se pretendem obter, semelhantes a queima
de gas natural puro, com as chamas obtidas nas misturas de hidrogénio e gas natural e
propondo mudangas no regime de funcionamento, caso seja possivel, para se obter chamas
com propriedades semelhantes. Caso ndo seja possivel obter chamas semelhantes, devera

ser estudada a adi¢do de outros compostos que, idealmente, ndo deverdo emitir gases com
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efeito de estufa quando queimados.

1.2.2.2 Hydrogen embrittlement

O fenémeno de hydrogen embrittlement consiste na fragilizacdo do material devido a redugdo
da sua ductilidade, conduzindo a fratura do mesmo. Alguns materiais, principalmente
0s agos e, em particular, os de elevada resisténcia, quando sujeitos a uma atmosfera rica
em hidrogénio poderdo sofrer este tipo de fenémenos dando-se o nome de hydrogen
embrittlement.

Estudos realizados por Oriani e Josephic, 1974 indicaram que o grau de pureza do
hidrogénio, consoante a pressdo a que o material estd sujeito, influéncia o aparecimento
de fissuras em ligas de ago, mostrando que quanto mais puro e maior a pressdo a que
o material esta sujeito, maior a probabilidade de aparecimento de fissuras. O estudo de
retrofitting de queimadores de gas natural para a queima de hidrogénio puro deverd assim
ter em conta as limita¢des que os agos apresentam e a perda de ductilidade dos mesmos.
Segundo um estudo realizado por Lancaster, 1999, um ago, com um entalhe, vé a sua tensdo
limite de elasticidade reduzida na presenca de uma atmosfera rica em hidrogénio sempre
que a temperatura esteja entre os -100 °C e os 200 °C. Estes resultados sao apresentado
na Figura 1.10. Lancaster, 1999 refere ainda que o fenémeno de hydrogen embrittlement
provocado pela presenga de hidrogénio é um processo dependente do tempo de exposigdo
do material ao hidrogénio, pelo que, para ocorrer uma fratura, deverd decorrer tempo
suficiente para o hidrogénio penetrar e difundir nas fissuras e intersticios do material.
Mais recentemente, Okuno e Takai, 2023 estudaram a difusibilidade do hidrogénio e a
suscetibilidade de acos de alta resisténcia ao fendmeno de hydrogen embrittlement, tendo os
resultados obtidos sido em tudo concordantes com os apresentados por Lancaster, 1999

na Figura 1.10.
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Figura 1.10: Influéncia da temperatura na tensao limite de elasticidade de um ago com
entalhe. (Lancaster, 1999).

Conclui-se que o retrofitting de queimadores de gas natural para a queima de hidro-

génio deve ser realizado com base num estudo prévio da possibilidade de ocorréncia de
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fenémenos de hydrogen embrittlement, especialmente se o material de base do queimador

for uma liga de acgo.

1.2.2.3 Vantagens do retrofitting

O retrofitting de queimadores de géds natural para a queima de hidrogénio, seja ele puro
ou misturas de H, com CHy, tem como principal objetivo a reducdo das emissdes de
gases com efeito de estufa, cumprindo, até 2050, os objetivos do Acordo de Paris e o Plano
Nacional com metas ambientais e energéticas até 2030.

O retrofitting de queimadores existentes apresenta-se vantajoso quando comparado
com a compra ou fabrico de um novo queimador, pois tém-se como objetivo a utilizacdo

dos equipamentos ja existentes.

Dada a complexidade e custos de implementacdo de centrais de hidrogénio verde,
obtido através de eletrdlise da 4gua, com capacidade suficiente para uma transformacao
total dos queimadores de gas natural para a queima total de hidrogénio verde, os esforcos
das industrias baseiam-se, num futuro préximo, na adi¢do de hidrogénio em pequenas
percentagens queimando assim misturas de CHy e H,. Com a crescente experiéncia na
queima de hidrogénio, o avango das tecnologias de obtencdo de hidrogénio verde e o
aumento do investimento nesta drea, espera-se que seja aumentada, progressivamente
a percentagem de hidrogénio verde queimado e que, consequentemente, se diminua o
consumo de gas natural. Com isto, espera-se que em 2050, Portugal consiga cumprir com

0 Acordo de Paris, tendo efetuado com sucesso a descarbonizacdo da sua indtstria.

A substituicdo direta de CHy por H, apresenta alguns desafios como o hydrogen
embrittlement e diferengas no tipo de chama e transferéncia de calor que a mesma permite.
O estudo efetuado por Gee et al., 2022 prova que, numa substituicdo direta de gas natural
para hidrogénio, quando se atinge 80% de H, na mistura se verifica uma reducdo em
80% na taxa de transferéncia de calor. O autor indica que com a adi¢do de 4% de tolueno
se obtém a mesma taxa de transferéncia de calor que com a queima de apenas CHy.
Estudos como estes motivam a comunidade cientifica a investir na tematica do retrofitting
de queimadores de gas natural para a queima de hidrogénio, esperando-se que com o
continuo investimento no estudo desta area, a industria possa implementar as mudangas
propostas, e, consequentemente, possam ser obtidos melhores rendimentos e um maior
sucesso nesta transigdo energética.

O estudo de retrofitting de queimadores de gas para a queima de hidrogénio é, portanto,
uma mais-valia na transi¢do energética, permitindo a baixo custo uma transi¢do mais suave
entre a queima de apenas CHy, e a queima de 100% de Hy.

E de particular interesse o estudo de retrofitting associado a simulagdes através de
CFD pois permitem estudar a viabilidade do retrofitting e permitem a identificagdo de
algum tipo de adaptacdo que seja necessario realizar, antes de ser feito qualquer tipo de

investimento
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1.2.3 Importancia do uso de simula¢ées numérica, CFD

O uso de simula¢des numéricas, particularmente computational fluid dynamics CFD, tem
ganho relevo nas tltimas décadas,principalmente com a evolu¢do dos modelos ntiimericos
que melhor representam as situagdes que se pretendem estudar. O aparecimento de
programas de simulagdo de CFD deu-se no inicio do século XX com a tentativa de simular
a interacao fluido-estrutura ao redor de um cilindro a duas dimensdes L.M., 1973. Desde
entdo, o estudo de CFD foi importancia a medida que foi possivel comecar a simular perfis
de alares, perfis de asa. Posteriormente, com a evolu¢do dos modelos numéricos e dos
recursos computacionais, passou a ser possivel a simulacdo a trés dimensoes. O estudo
de um componente através de CFD é altamente influenciado pelo modelo numérico
e descretizagdo da malha utilizada, dado que se baseia na descretizagdo do dominio
computacional para resolver as equagdes de Navier-Stokes e ou outras que sejam derivadas
ou simplifica¢cdes das mesmas. Atualmente, o estudo de CFD é amplamente utilizado na
engenharia ao projetar um componente. Slotnick et al., 2014 num estudo para a NASA
defendem ainda que a utilizagdo de CFD ira revolucionar o estudo aerodindmico de
componentes .

O uso de CFD no projeto de equipamentos apresenta-se como uma mais-valia ja que,
ap0s cada estudo numeérico e caso ndo tenham sido obtidos os resultados pretendidos, é
possivel realizar alteracdes a geometria ou ao regime de funcionamento implementando
assim melhorias nos sistemas de forma virtual, sem os elevados custos que uma mudanga
fisica acarreta. Por fim, com o estudo numérico completo é possivel apenas fabricar a
versdo que apresenta melhores resultados.

Contudo, os estudos CFD apresentam-se no entanto como uma tarefa que exige
elevados recursos computacionais, conhecimento da fisica do problema, da dindmica do
escoamento e requer uma capacidade critica na andlise dos resultados, para além de um
investimento em licencgas e tempo de investigagdo até serem obtidos resultados fidedignos
e proéximos dos reais.

Estudos CFD tém dado contributos significativos em estudos de queimadores, e em
particular na transicdo do tipo de combustivel a ser utilizado, permitindo fundamentar
estudos ambientais ao nivel de emissdes dos mesmos. E exemplo disso o estudo de
emissoes de NOy ao realizar o retrofitting de queimadores para a queima de hidrogénio
realizado por Ditaranto et al., 2013 ou por Tigges et al., 2009 no estudo de conversdo de
centrais de carvao para a queima de oxy-fuel. Gémez et al., 2019 estudou também, através
de simulagdes de CFD, a transi¢do de gas natural para syngas em queimadores ceramicos.

Conclui-se que a utilizagdo de CFD, quando planeada a tempo, permite um processo

tecnolégico sem necessidade de altos investimentos para obter resultados.

1.2.3.1 Modelos de turbuléncia

Para o caso de estudo desta dissertacdo, no estudo de retrofitting de queimadores de gas
natural para a queima de hidrogénio, devem ter-se em conta os modelos de turbuléncia
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a utilizar na modelacdo da aerodindmica do escoamento, os modelos de combustao e
reagao quimica do metano e hidrogénio para simular a queima e ainda a implementagao
de modelos de radiagdo de forma a aproximar os resultados obtidos CFD a realidade da
transmissdo de calor através da queima.

As equagdes diferenciais de Navier-Stokes descrevem o comportamento de escoamento
de fluidos. Com estas equagdes, é possivel descrever os campos de velocidade e pressao
dos fluidos, e, deste modo, é possivel estimar a dire¢do do escoamento, zonas onde a
velocidade é nula e zonas de recirculagdo. O nimero de Reynolds permite caracterizar
o regime de escoamento como sendo laminar, turbulento ou misto. E de maior interesse
localizar as zonas onde o regime € turbulento e descrevé-lo no espago e tempo com a
utilizacdo de modelos numéricos que permitem fazer esta estimativa.

E possivel agrupar os modelos numéricos em 3 grandes grupos, Direct Numerical
Simulations (DNS), Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS) e Large Eddy Simulations (LES).

Segundo Menter et al., 2021, os modelos numéricos do grupo DNS sdo apenas acon-
selhados para problemas numéricos onde as velocidades sdo reduzidas e o ntimero de
Reynolds é também ele baixo, ou seja, para regimes laminares. No caso dos queimadores
industriais as velocidades de injecdo de combustivel sdo geralmente altas e sabe-se que
ocorrerdo zonas de recirculagdo. Como tal o regime serd certamente turbulento.

Os modelos numéricos do tipo LES sdo bastante mais complexos, de maior precisado e de
elevado custo computacional. Estes modelos modelam o efeito dissipativo dos pequenos
turbilhdes e simulam a dindmica dos grandes. Contudo, segundo Menter et al., 2021 os
modelos LES tém problemas em resolver rdpidas mudancas no estilo de escoamento, ou
seja, pouco adequados para simulagdo numérica de arranque e paragem do queimador.

Os modelos numéricos RANS apresentam-se como uma solugdo aos problemas apre-
sentados anteriormente pelos restantes grupos de modelos numéricos. Segundo Menter
et al., 2021 os modelos RANS néo resolvem diretamente o escoamento e a turbuléncia no
tempo e espacgo, no entanto fazem a média das solugdes, obtendo por isso uma solugao
que responde as necessidades da maioria dos problemas de engenharia. Os modelos
RANS tém um custo computacional muito menor que os modelos LES uma vez que ndo
utilizam as equagdes relacionadas com a fisica da turbuléncia. No entanto, para simularem
a turbuléncia, os modelos RANS utilizam um processo iterativo, ou seja, baseiam-se nas
iteragdes anteriores para realizarem as iteragdes seguintes. E de notar que todos os mode-
los apresentados sdo sensiveis a malha escolhida e a escala a que a mesma é construida,
sendo sempre necessdrio um estudo prévio de independéncia da malha.

Dado que os modelos numéricos RANS permitem a resolugdo do tipo de escoamentos
pretendidos no interior de um queimador e respetiva cimara de combustdo, em regime
turbulento e com zonas de recirculagdo, e apresentam um custo computacional menor
que os LES de seguida serdo apresentados os modelos numéricos mais utilizados e que
estdo disponibilizados no software comercial ANSYS FLUENT 18.2, software utilizado na
presente dissertacao.

a. Modelo Spallart-Allmaras
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O modelo Spallart-Allmaras apresenta-se como um modelo de uma tnica equagao de
transporte para a viscosidade turbulenta e tem como principal utilizagdo a modelagao
de escoamentos exteriores, muito aplicado na industria aerondutica (Menter et al., 2021).
Este modelo permite obter resultados melhores que o modelo K — ¢ em escoamentos
com gradientes de pressao adversos e pontos de separagdo. (Menter et al., 2021). Por ser
de equacdo tnica este modelo permite que a simula¢do numérica necessite de menos
recursos computacionais, mas para obter uma resposta satisfatéria, este modelo necessita
de uma malha mais refinada que os modelos de duas equagdes.

Segundo Menter et al., 2021, este modelo é desaconselhado para um uso genérico pois
ndo estd corretamente calibrado para escoamento ndo confinado e, apesar de conseguir
prever a velocidade de separagao do fluido entre as diferentes layers, ndo prevé escoamentos
de jatos que sdo altamente dissipativos.

b. Modelo K — ¢

O modelo K — ¢ é um modelo de duas equagdes de transporte para a viscosidade
turbulenta. Este modelo é amplamente utilizado e histéricamente um dos primeiros
modelos de duas equagdes. Este modelo permite a modelacdo das tensdes de Reynolds
(«ANSYS Fluent Users Guide», 2013).

Este modelo apresenta pouca sensibilidade para gradientes adversos, para a defini¢do
da camada limite e separagdo da mesma, podendo originar resultados demasiado otimistas,
ndo sendo por isso recomendada a sua utiliza¢do para escoamentos exteriores («<ANSYS
Fluent Users Guide», 2013). Este modelo apesar das suas limita¢des, continua a ser um dos
mais conhecidos e utilizados em engenharia pois apresenta um grau de precisdo razodvel.

O modelo K - ¢ possui limita¢gdes também na modelagao da taxa dissipativa de energia
cinética turbulenta e falha em escoamentos de jatos axissimétricos. Surgiram, por isso,
a volta deste modelo outras variagdes, sendo o mais utilizado desta familia 0 modelo
K — ¢ Realizable. Esta variante permite uma melhor resolucdo pois altera a forma como
é calculada a viscosidade turbulenta e a equacdo de transporte («<ANSYS Fluent Users
Guide», 2013).

¢. Modelo K — w

O modelo K — w é também um modelo de duas equagdes de transporte para a
viscosidade turbulenta. Este modelo em geral apresenta varias vantagens ao modelo K — ¢.
Primeiramente, este modelo permite uma resolugdo da parede com melhor robustez, por
ser mais sensivel ao parametro y*. Outra grande motivagdo para a utilizacdo deste modelo
prende-se com a capacidade do mesmo de prever com maior precisdo gradientes de
pressdo adversos e a separa¢do da camada limite (<ANSYS Fluent Users Guide», 2013).

Contudo, este modelo é muito sensivel aos valores de K e w fora da camada limite,
sedo por isso um modelo que dificilmente converge para uma solugéo estavel. Por esse
motivo, segundo, «<ANSYS Fluent Users Guide», 2013, este modelo nao é recomendado
para o software comercial ANSYS FLUENT 18.2. O software apresenta outra versao do
modelo K — w, sendo esta a SST que responde as limitagdes do modelo original, sendo
esta preferida sobre o préprio.
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d. Modelo Reynolds Stress Model (RSM)

O modelo Reynolds Strees Model (RSM) apresenta-se como um modelo bastante com-
plexo, com um esfor¢o computacional bastante superior aos anteriores por utilizar cinco
equagdes para simular escoamentos em bidimensionais, contrariamente aos anteriores
que apenas utilizavam 2 equagdes («<ANSYS Fluent Users Guide», 2013).

Este modelo apresenta alguma dificuldade em atingir a convergéncia dos residuos nos
resultados devido ao uso das cinco equagdes e, somado ao superior tempo de simulacéo,
podera nao justificar a utilizagdo do mesmo. O uso deste modelo deve ser utilizado em
escoamentos com elevado swirl, turbuléncia e em escoamentos onde as linhas de corrente
sao curvas («ANSYS Fluent Users Guide», 2013).

Em casos onde a defini¢do da camada limite na parede for importante, é recomendado
a utilizagdo de uma combinag¢do do modelo RSM com a equagdo caracteristica w da familia
dos modelos K — w («ANSYS Fluent Users Guide», 2013).

Diversos estudos numéricos tém sido feitos com queimadores de gds natural. Kie-
drzyniska et al., 2020 realizaram um estudo de simula¢do numérica de um queimador de
gas natural e syngas onde foi utilizado o modelo K — ¢. Yang et al., 2020 utilizaram também
o modelo K — ¢ nas simula¢ées numéricas de modo a confirmar os seus resultados experi-
mentais. Kore et al., 2023 realizaram um estudo de estabiliza¢do de chamas de hidrogénio
com queimador do tipo bluff-body e novamente utilizaram o modelo K — ¢. Em dissertagdes
anteriores, orientadas pelo Nucleo de Mecénica dos Fluidos e Termodinamica Aplicada
da Nova School of Science and Technology, particularmente na dissertacdo de Ferreira,
2021 usou-se novamente o modelo K — ¢, e particularmente o modelo K — ¢ Realizable. Na
dissertacdo de Gameiro, 2020 conclui-se também que o modelo K — ¢ Realizable consegue
obter resultados bastante préximos do real para a simula¢do da chama e zonas préximas

da mesma.

1.2.3.2 Modelos de reacdo quimica

Para a modelagdo da queima € necessario definir as reagdes quimicas que ocorrem, tanto na
queima de CH, como na queima de Hy. Diversos modelos de reagdo quimica sdo propostos
para a queima destes gases, sendo de particular interesse para a presente dissertacdo os
mecanismos de reagdo quimica do CHy e H,. Idealmente serd melhor utilizar modelos que
incorporem logo os dois gases, estando os mesmos preparados para a queima de ambos.

O software comercial ANSYS FLUENT 18.2 tém na sua biblioteca um mecanismo de
reacdo Hy - ar com apenas uma reacdo e dois mecanismos de CHy - ar um com apenas
uma reacdo e outro com trés rea¢des sendo a segunda e a terceira apenas referentes a
formacdo e decomposicao de CO,. Deste modo, tanto os mecanismos de CHy como de H»
disponibilizados pelo programa ANSYS FLUENT 18.2 apresentam-se como muito simples.

Para a queima de hidrogénio, Mueller et al., 1999 propde um mecanismo com 21
reagdes para a reacdo Hj - ar. Boivin, 2011 apresenta um mecanismo simplificado ao de
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Mueller et al., 1999 contando apenas com 12 reag¢des para a reagdo de Hj - ar.

Ja para a queima de CHy, diversos autores como Lu e Law, 2008, Luca et al., 2017,
CERFACS, 2023 ou Laurent, 2020 apresentam mecanismos de reagdo com base no meca-
nismo GRI-MECH 3.0. O mecanismo GRI-MECH 3.0 deriva do mecanismo GRI-MECH
2.11. Ambos resolvem o problema metano-hidrogénio-ar e estdo disponiveis para serem
implementados diretamente a partir de um ficheiro do tipo CHEMKIN no programa
ANSYS FLUENT 18.2.

No Subcapitulo 2.6 serdo abordados os véarios modelos de reacdo quimica, as suas
principais diferengas e serd apresentado qual o modelo que deve ser utilizado para o
estudo da presente dissertagao.

1.2.4 Modelos de interacao quimica-turbuléncia

Para que seja possivel simular os mecanismos de reacdo em escoamentos de regime
turbulento deve ser adicionado um modelo que faga a interacdo entre os modelos de
turbuléncia e os modelos de reacdo quimica. O modelo de Eddy Dissipation Concept (EDC)
apresentado por Magnussen e Hjertager, 1977 permite simular este tipo de interagdes,
sendo contudo, um modelo com elevado custo computacional. Kore et al., 2023 no estudo
de estabilizagdo de chamas de hidrogénio num queimador do tipo bluff-body, utilizou o
modelo EDC para a simulagdo em regime turbulento, com a utilizacdo do modelo K — ¢ e
0 mecanismo de reacdo de 21 reacdes de Mueller et al., 1999. Outros modelos sdo também
disponibilizados no programa ANSYS FLUENT 18.2,nomeadamente os modelos Finite-rate,
Eddy Dissipation ou Finite-rate/Eddy Dissipation. Estdo ainda disponiveis outros modelos
como Chemical Equilibrium e Steady Diffusion Flamelet ou Flamelet Generated Manifold.

No Subcapitulo 2.7 serdo abordados os vérios modelos e quais os mais adequados
para o estudo da presente dissertacao.

1.2.4.1 Modelos de radiacido

O software de simulacdo numérica ANSYS FLUENT 18.2 conta com seis modelos de
radiagdo incorporados: Discrete Transfer Radiation Method (DTRM), P-1, Rosseland, Surface
to Surface (52S), Discrete Ordinates (DO), Monte-Carlo (MC). (Ferreira, 2021).

Para o estudo do retrofitting de queimadores de gas natural serd avaliado no Subcapitulo
2.8, qual o melhor modelo de radiagdo para o caso em estudo ja que o tipo de queimador

selecionado e geometria do mesmo influenciam o tipo de modelo a utilizar.

1.2.5 Escolha do queimador a estudar

Para o presente trabalho serd necessario definir qual o queimador alvo de estudo. Os
parametros selecionados para a escolha do mesmo serdo descritos em diante.
Como referido anteriormente, os queimadores mais seguros ndo tém pré-mistura

j& que nestes apenas coexistem combustivel e comburente, elementos essenciais para
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ocorrer combustdo, apds a saida do queimador. Para se atingir uma queima completa, é
recomendado que os queimadores contenham mecanismos de recirculac¢do, sejam estes
criados pela geometria do queimador, bluff-body, ou por pés no interior dos inlets que
conferem rota¢do ao escoamento. Deverd, portanto, ser utilizado um queimador com pelo
menos um destes mecanismos.

Na construgédo do caso numérico e validagdo dos resultados, deverd ser escolhido,
idealmente, um queimador que contenha resultados experimentais. Caso apresente re-
sultados numéricos, estes devem estar previamente validados experimentalmente para a
combustdo de metano.

Por fim, caso o queimador em estudo contenha camara de combustdo serd possivel
definir de forma clara as condi¢des de fronteira que deverdo ser impostas no dominio
computacional do caso numérico. Caso o queimador em questdo ndo apresente cimara de
combustdo, deverdo ser validadas as condigdes de fronteira escolhidas de modo a garantir
a validade das simula¢des numéricas.

Toda a pesquisa bibliografica para a escolha do queimador foi realizada até abril de
2023, pelo que, todos os artigos de seguida mencionados foram analisados a priori dessa
data.

Autores como Bagheri et al., 2014, Kore et al., 2023, Franco et al., 2021 ou IIbas et
al., 2016 tém realizado estudos numéricos para a queima de hidrogénio. Outros como
Burbano et al., 2008, Elbaz et al., 2022 ou Marragou et al., 2022 realizam apenas trabalhos
experimentais também para a queima de hidrogénio. Contudo, os mesmos apresentam
um queimador com pré-mistura e com uma geometria que ndo contém bluff-body nao
sendo portanto do interesse da presente dissertagéo.

Goémez et al., 2019, Kiedrzyriska et al., 2020, Schefer et al., 1996, Massey et al., 2018,
Hosseini et al., 2020 e Karyeyen, 2018 tém conduzido estudos numéricos em queimadores
de gés natural, sem a preocupacdo de adi¢do de hidrogénio. Por outro lado, Tong et al.,
2017, Aravind et al., 2021, Gough et al., 1998 ou Kalt et al., 2002 apresentam estudos
experimentais de queima de apenas gds natural, podendo algum destes trabalhos vir a
servir de base para validacdo de resultados numéricos.

O retrofitting de queimadores de gas natural tem sido uma preocupacdo e autores
como Mayrhofer et al., 2021, Yang et al., 2020, Zhao et al., 2019 apresentam estudos com
misturas de metano e hidrogénio. Contudo, os presentes trabalhos ndo apresentam um
queimador com uma geometria do tipo bluff-body, ndo sendo portanto do interesse da
presente dissertacdo a continuagdo destes trabalhos.

Gee et al., 2022 e Rahimi et al., 2023 apresentam resultados experimentais para quei-
madores com uma geometria do tipo bluff-body, para a queima de metano e misturas de
hidrogénio mas ndo apresentam confinamento. Gee et al., 2022 apresenta um estudo sem
pré-mistura e sem resultados numéricos. Rahimi et al., 2023 apresentam um estudo com
resultados experimentais e numéricos para dois casos, um com pré-mistura e outro deno-
minado de stratified. Este é um caso especial de pré-mistura parcial onde o combustivel e

o comburente estdo a ser injetados nas condi¢des limites para existir combustdo. (Masri,
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2015)

Pelo exposto, para a presente dissertacdo optou-se por dar continuidade ao trabalho de
Rahimi et al., 2023 dado ser um estudo em que os resultados numéricos estao validados
experimentalmente para a queima de metano. Deste modo, a presente dissertacdo podera

ver os seus resultados validados ao utilizar este trabalho como base.

1.2.5.1 Geometria do queimador em estudo

O queimador, Cambridge Stratified Swirl Burner escolhido para o estudo de retrofitting na
presente dissertacdo é apresentado por Rahimi et al., 2023 e Sweeney et al., 2012.

Este queimador apresenta uma geometria do tipo bluff-body e contem trés inlets com
uma configuracdo anelar. O inlet mais exterior denominado de coflow tem um didmetro
hidraulico de 161, 9 mm. Neste é injetado apenas ar. Junto a linha central, eixo de revolucao

do queimador, existem dois inlets, onde sdo injetados combustivel e ar.

Na Figura 1.11 é apresentada uma vista de corte da geometria do referido queimador
de onde se pode observar as diferentes partes e constituintes do mesmo.

Na Figura 1.12 é apresentada uma vista de topo da zona central do queimador, com os
respetivos inlets, inner slot e outer slot e dimensdes. O inner slot tem um didmetro hidrdulico
de 10,9 mm. O outer slot tém um didmetro hidrdulico de 9,4 mm. O inlet coflow ndo visivel

na figura, comeca em raio igual a 19,05 mm entendendo-se até a um raio igual a 100 mm.
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Figura 1.11: Geometria do queimador Cambridge Stratified Swirl Burner. (A) Entrada axial
para inner slot; (B) Entrada axial para outer slot; (C) Entrada com swirl para o outer slot; (D)
Colarinho de fixacao; (E) Tubo externo; (F) Tubo do meio; (G) Tubo interior; (H) Restritores
de fluxo; (I) Colar gerador de swirl; (J) Tampa ceramica; (k) Malha metalica; (L) Malha em
favos de abelha; (M) Discos perfurados; Todas as dimensdes estdo em milimetros e foram
omitidas as conexdes de fluxo para maior clareza. (Sweeney et al., 2012).

R 12.7

R 6.35

Figura 1.12: Vista de topo do queimador. Todas as dimensdes estdo em milimetros. R
significa raio. (Rahimi et al., 2023.)
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1.2.5.2 Apresentacdo do estudo de Rahimi et al., 2023 para validacdo de resultados

Rahimi et al., 2023 contemplam a adicdo de misturas de 20% e 40% de H; na queima de
CHyj através do programa Openfoam. Neste trabalho, existe sempre pré-mistura contendo
sempre swirl no outer slot. O queimador Cambridge Stratified Swirl Burner é um queimador
que ndo contém camara de combustdo. Deste modo, Rahimi et al., 2023 definiram como
dominio computacional para o problema, apds a saida do queimador, um cilindrico com
200 mm de didmetro e 300 mm de comprimento. Rahimi et al., 2023 ndo apresentam qual
a dimensao axial que foi considerada para os inlets.

Rahimi etal., 2023 apresentam resultados para a queima de CHy4 que foram comparados
com resultados experimentais e numéricos (LES) por Schneider et al., 2019 e Wen et al.,
2021, respetivamente. Por fim, apresenta um estudo comparativo entre a situacdo de
queima de apenas CHy e os casos com 20% e 40% de H; para os casos em que o Hj é
adicionado no inner slot, no outer slot ou em ambos, caso denominado por both slots.

Para a construgdo do caso numérico, Rahimi et al., 2023 definiram que todas as paredes
do queimador, ndo tém escorregamento e sdo adiabéaticas. Considerou também a opcao
far-field para as paredes laterais do dominio cilindrico e a condigado outlet para o topo do
dominio computacional. Nestas, foram definidas que todas as varidveis tém gradiente
nulo, e a pressdo é igual a pressdo atmosférica. Rahimi et al., 2023 definiram as condigdes
de fronteira para os inlets nas Tabelas 2 e 3 do seu artigo. Contudo as mesmas apresentam
incongruéncias. Da interpretagdo do artigo, texto e tabelas concluiu-se que, para o caso
de pré-mistura, a velocidade axial no inlet inner slot devera ser 8,31 m/s, e 18,7 m/s no
inlet outer slot. No inlet coflow a velocidade serd de 0,4 m/s. Este caso apresenta swirl para
o inlet outer slot e 0o mesmo tem um valor de 0,45. A razdo de equivaléncia para o caso com
pré-mistura serd sempre de 0, 75, tanto para inner slot como para o outer slot, e igual para
0s casos com e sem introducdo de hidrogénio. No inlet coflow nao € injetado combustivel,
s6 ar, nao fazendo por isso sentido a definigdo do pardmetro razao de equivaléncia para
este inlet.

Rahimi et al., 2023 utilizaram o programa Openfoam no estudo apresentado e utilizaram
o modelo de turbuléncia K — wSST e um modelo PaSR para a modela¢do da interagdo
quimica-turbuléncia, foi ainda utilizado por Rahimi et al., 2023 um mecanismo quimico
de 57 reagdes e 15 espécies quimicas e o algoritmo PISO para o célculo da solugao.

1.3 Contribuicdo da dissertacao (Objetivos)

Na presente dissertacdo pretende-se realizar um estudo numérico, de retrofitting do quei-
mador de gas natural, Cambridge Stratified Swirl Burner, utilizado também por Rahimi et al.,
2023, para a queima de misturas de H, e CHy, tentando obter conclusdes de uma futura
queima apenas de hidrogénio.

Esta dissertacdo pretende responder a uma lacuna detetada na literatura, onde os

estudos numéricos sobre esta temdtica sdo apenas comparativos, como o de Rahimi et al.,
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2023 e fazem a adigdo de hidrogénio sem tentar aproximar as propriedades da queima
de misturas a queima original de apenas géds natural, sendo este o problema real das
industrias. Ao tentar aproximar o desempenho dos dois tipos de chama, espera-se guiar
as industrias para uma transicdo de forma suave para a queima de combustiveis verdes,
como o hidrogénio.

A presente dissertacdo recorre o uso de simula¢des numéricas, CFD, para o estudo de
retrofitting pois pretende-se obter resultados o mais préximo do real sem os custos, erros
e perigos de montagens experimentais.

A transicdo energética e a implementacdo do hidrogénio verde na industria tende a
ser realizada de forma gradual comecando pela introducdo na queima de CHy de baixas
percentagens de Hy, pelo que, esta dissertagdo contemplard inicialmente o estudo com a
queima de 0% de H; (100% de CHy), passando depois pela anélise de misturas de CHy e
Hy até se obter resultados para a queima de 100% H> (0% de CHy).

O estudo de Rahimi et al., 2023 permitira validar os resultados obtidos na presente
dissertagdo, uma vez que o mesmo contém resultados de simulagdes numéricas e estes
estdo validados experimentalmente para a queima de CHy.

Rahimi et al., 2023 utilizaram o programa Openfoam e na presente dissertagdo serd
utilizado o programa ANSYS FLUENT 18.2 esta diferenca aumenta a relevancia da presente
dissertagdo uma vez que se espera conseguir comparar os resultados obtidos por cada
uma das ferramentas computacionais.

Para garantir que a malha que for construida é capaz de resolver o problema descrito
sem estar a influenciar os resultados das simula¢des devera ser realizar-se um estudo de
independéncia de malha.

Ha que ter em atencdo que, para o presente estudo estar corretamente justificado,
podera ser necessdrio realizar diversos estudos comparativos entre diferentes condi¢oes
de fronteira, modelos de turbuléncia, modelos de reagdo quimica ou ainda modelos de
interagdo quimica-turbuléncia. Esta é uma necessidade dado que o assunto da presente
dissertacdo, e nomeadamente a obtencdo de resultados validos para a queima através de
estudos CFD, é um assunto de elevada complexidade, com enumeros pardmetros que ndo
foram alvo de estudo durante o percurso curricular.

Como primeiro objetivo pretende-se obter os seguintes resultados para poder validar
0 caso numérico montado para a queima de apenas CHy:

¢ Campos de Velocidade
e Campos de Temperatura

¢ Campos de Fragdo Massica de CO,

Ap6s ter sido validado os resultados da queima de CHy, pretende-se adicionar hidro-
génio de forma gradual dado que é expectavel o aparecimento de diversos problemas

nomeadamente no que diz respeito a estabilizacdo da chama. Serd entdo feita a introdugdo
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de hidrogénio pela seguinte ordem, 2%, 5%, 10%, e por fim 20%, condigdo cujo resultado
pode ser novamente comparado com o de Rahimi et al., 2023. Ap6s os casos apresentados
pretende-se prosseguir com a adigdo de 40%, seguido de 60%, 80% e por fim 100%. E
expectavel que nao seja possivel chegar a queima de 100% sem ser necessdrio alterar
configuragdes do queimador, nomeadamente geométricas, pelo que poderé ap6s os 40%
de hidrogénio, percentagem méxima inserida por Rahimi et al., 2023 os objetivos poderdo
ter de ser redefinidos para fazerem frente as dificuldades sentidas.

Rahimi et al., 2023 apresentam um estudo comparativo entre colocar hidrogénio, no
inner slot, no outer slot ou em ambos, do qual se conclui que a melhor configuragdo para
manter a chama estdvel e reduzir as emissdes de NOy é a adi¢do de hidrogénio no inner
slot. No entanto, para diminuir as emissdes de CO, concluiu que a melhor configuragdo
é a introducdo de hidrogénio em ambos os inlets. Deste modo, na presente dissertacdo
idealmente deveria ser considerado apenas a adi¢ao de hidrogénio no inner slot. Contudo,
dado a limitagdes do programa, apresentadas no Subcapitulo 2.7, seré feito o estudo para
a adigdo de hidrogénio em ambos os inlets, inner slot e outer slot.

Para a queima de misturas de CHy e H, tem-se como objetivo obter os seguintes

resultados:

¢ Campos de Temperatura

¢ Campos de Fragdes Mdssicas de elementos quimicos e radicais livres

Dada a elevada complexidade do estudo que se pretende efetuar e os recursos com-
putacionais disponiveis, tem-se como objetivo que a presente dissertacdo possa servir
de base para futuros estudos e/ou, possa ser dada continuidade a mesma caso nao seja

possivel atingir todos os objetivos propostos.
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2

Caso pE EsTtuDpO

2.1 Dominio computacional

Como descrito anteriormente, o queimador em estudo ndo apresenta cdmara de combustao.
Rahimi et al., 2023 apresentam um dominio computacional no qual nédo esta definido o
comprimento dos inlets, mas que define na saida do queimador um dominio cilindrico
tridimensional de 200 mm de didmetro e 300 mm de comprimento. Rahimi et al., 2023
apresentam campos de temperatura através das simulagdes numéricas para o caso de

pré-mistura em estudo. Estes sdo apresentados na Figura 2.1.

Da Figura 2.1 é de facil percecdo que, ao adicionar hidrogénio, em qualquer um dos
inlets, apenas no inner slot (caso "S1"), apenas no outer slot (caso "S2"), ou em ambos os
inlets, inner slot e outer slot (caso "BS") nas figuras, a chama tem uma dimensao superior
e com zonas de temperatura mais elevada e mais acentuadas. O aumento da dimensao
da chama sugere que o dominio computacional definido por Rahimi et al., 2023 para o
problema possa ndo conseguir responder corretamente ao adicionar mais do que 40% de
hidrogénio. No presente estudo sera considerado a adi¢do de combustivel nos inlets inner
slot e outer slot. Deste modo, e de forma a tentar garantir que as condi¢des de fronteira
aplicadas ndo tém influéncia na resolugdo do problema, na presente dissertagdo o dominio
computacional foi estendido até aos 500 mm, mantendo os 200 mm de raio. Contudo,
estender apenas o dominio computacional ndo permite validar com certeza a influéncia
das condi¢des de fronteira na correta resolu¢do do problema em estudo, deste modo,
sera realizada no Subcapitulo 2.2.4 uma comparagdo com a teoria de jatos livres para o
problema sem chama. Esta serve para validar que o escoamento sem chama se comporta
como a teoria de jato livre, e que é plausivel de ser aceite o dominio computacional. Dado
que Rahimi et al., 2023 ndo definiram de forma clara um comprimento para o dominio
computacional nos inlets, foi definido 150 mm. Sendo esta medida 10 vezes superior ao
didmetro hidraulico dos inlets, o escoamento deverd estar completamente desenvolvido

ao sair do queimador.

O caso de estudo na presente dissertacdo podera ser modelado com a construgao de
uma malha tridimensional no programa ANSYS FLUENT 18.2. Contudo, uma vez que
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Figura 2.1: Resultado numérico de Rahimi et al., 2023 para o campos de temperatura para
o caso sem swirl. (Rahimi et al., 2023).

o queimador é axissimétrico, o programa ANSYS FLUENT 18.2 possui uma ferramenta
que permite a constru¢do de uma malha bidimensional e ao definir o eixo de revolugao,
permite realizar a simulagdo para um caso axissimétrico. Na presente dissertacdo serad
realizado um estudo comparativo entre os casos bidimensionais e tridimensionais para
0 caso sem reacdo quimica e, por consequente, sem combustao. Este estudo comparativo
serd apresentado em conjunto com o estudo de independéncia de malha, apresentado no
Subcapitulo 2.4 e 3.3.

2.1.1 Casos tridimensionais

O dominio computacional utilizado para a construgdo dos casos tridimensionais € apre-
sentado na Figura 2.2.

Para facilitar a construcao e alteragdo da malha e garantir que a mesma esta estruturada,
os inlets do queimador foram divididos em duas partes, sendo esta divisdo feita a 50 mm
do seu inicio. Pela mesma razdo, ap6s a saida do queimador, o dominio computacional foi
dividido em cinco sec¢des de igual dimensdo, com 100 mm de comprimento. Na Figura
2.3 é possivel ver o dominio computacional dividido segundo a dire¢ao longitudinal.

Na direcdo tangencial, o queimador foi dividido em quatro quadrantes. Na diregao
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Figura 2.2: Dominio computacional utilizado na presente dissertagdo para os casos tridi-
mensionais.

Figura 2.3: Vista lateral do dominio computacional para os casos tridimensionais.

radial foram utilizadas as paredes do queimador como referéncia para separar o restante
dominio na zona central. Junto &s paredes exteriores do dominio computacional (200 mm
de didmetro), o dominio foi dividido a 10 mm da parede. Desta forma, é possivel garantir
uma zona junto dos limites do dominio onde os elementos de malha estdo mais refinados.
Esta descretizagdo dos elementos junto aos limites do dominio computacional permitira
que os residuos sejam inferiores e com menores flutuagdes, garantido assim resultados

mais estaveis e, portanto, melhores.

Na Figura 2.4 é possivel observar o dominio computacional dividido segundo as

direcoes radial e axial.
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Figura 2.4: Vista de topo do dominio computacional para os casos tridimensionais.

2.1.2 Casos bidimensionais

O dominio computacional para os casos bidimensionais apresenta-se em tudo idéntico aos
casos tridimensionais. Para a obten¢do do mesmo, basta realizar um meio corte num caso
tridimensional sobre um plano coincidente com o eixo de revolucdo do dominio computa-
cional. Dado que, para a defini¢do dos casos bidimensionais, o programa ANSYS FLUENT
18.2 realiza uma revolugao, (360°), sobre o eixo de revolu¢do do dominio computacional,
apenas é necessario um meio corte.

Na Figura 2.5 é apresentado o dominio computacional para os casos bidimensionais.

10

4,70
1,65
70,95

50 100 5x100

6,35
5,45

Figura 2.5: Representacdo do dominio computacional para os casos bidimensionais. Em
milimetros.

Para a construgdo do dominio computacional para os casos bidimensionais foram
realizadas as mesmas divisdes de dominio que nos casos tridimensionais, isto porque,
mantém-se o interesse em ter zonas junto aos limites exteriores do dominio com elementos
de malha mais refinados. A divisdo segundo a direcdo axial permite construir malhas

estruturadas e com diferentes refinamentos segundo esta direcao.
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2.2 Condig¢des de fronteira

Como referido anteriormente, foi realizada uma comparagdo entre a simula¢ao do pro-
blema com uma malha bidimensional ou com uma malha tridimensional dado este
problema é axissimétrico. Ap6s apresentadas as dimensdes do dominio computacional
para cada um dos casos, serdo apresentadas as condi¢des de fronteiras aplicadas.

2.2.1 Casos tridimensionais

As paredes do queimador foram definidas como wall no programa comercial ANSYS
FLUENT 18.2, e definidas sem escorregamento e com a opgdo standard para a rugosidade.
Nao foram alterados parametros da rugosidade das paredes dado que ndo é do interesse do
tema da dissertagdo o estudo do escoamento sobre estas paredes, dado que a mesma incide
sobre a queima exterior ao queimador. O comprimento dos inlets, dez vezes superior ao
didmetro hidrdulico dos mesmos, garante que o escoamento se desenvolve no interior dos
mesmos. Na Figura 2.6 sdo destacadas a vermelho as superficies que foram definidas com

a condigdo wall para os casos tridimensionais, sendo as mesmas as paredes do queimador.

(@)

(b)

Figura 2.6: a) Paredes do queimador destacadas a vermelho; b) Vista de baixo do queimador,
destaque para as paredes do queimador a vermelho.

O topo do dominio computacional foi definido com a condi¢do de pressure outlet.
Esta condicéo foi definida com Gauge Pressure = 0 dado que a pressdo é igual a pressdao
atmosférica. O dominio computacional apés a saida do queimador deve ser definido como
ndo possuindo paredes (por ndo existir cimara de combustdo), ou seja, as condi¢des devem
refletir apenas a existéncia de ar. Sendo a direcdo do escoamento dos inlets, entradas, para
o outlet, saida, definida como a face oposta aos inlets. Na Figura 2.7 é apresentado a face

outlet com a condigdo de pressure outlet.
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Figura 2.7: Face de saida do dominio computacional, outlet, destacada a vermelho, onde
foi aplicado a condigao de pressure outlet.

Aslaterais do dominio computacional ap6s a saida do queimador, definidas a vermelho
na Figura 2.8, devem conter uma condicado de fronteira que represente um sistema aberto,

dado que ndo existe cAmara de combustéo.

Figura 2.8: Condigdo de pressure inlet aplicada nas faces laterais do dominio computacional
ap0s o queimador destacadas a vermelho.

Rahimi et al., 2023 definiram as laterais do dominio computacional como far-field. O
programa ANSYS FLUENT 18.2 contém uma opg¢do similar, Pressure far-field. Contudo,
esta pede como condigdo de fronteira o niimero de Mach. Como ndo sdo conhecidas
as velocidades do fluido através desta fronteira, ndo foi possivel utilizar esta condi¢do
de fronteira. Em oposi¢do, dado que se sabe que a pressdo devera ser igual a pressdao
atmosférica a defini¢do desta fronteira podera ser feita com a opgao Pressure inlet ou
Pressure outlet. O programa ANSYS FLUENT 18.2 com estas condigdes apenas respeita que
a pressdo serd igual a pressdo atmosférica, permitindo que ao longo da parede o fluido
escoe com velocidades diferentes. Deste modo, é conseguida uma alimentagdo dos jatos
que ndo esta restrita pela condigdo de fronteira. No Subcapitulo 3.1, é apresentado um
estudo comparativo entre a opcao Pressure inlet ou Pressure outlet. Por estarmos a simular
a combustdo com ar seco, apenas O, e CO poderé atravessar estas paredes. Deste modo e
como a pressao é igual a pressdao atmosférica, foi definido que Gauge Pressure = 0. Dado

que s6 ar seco pode atravessar esta zona do dominio, foi definido que, por simplificacéo,

30



2.2. CONDICOES DE FRONTEIRA

apenas atravessa O, com uma fragdo molar de 0,21 e CO com uma fragdo molar de 0, 79.

Por fim, para definir as restantes paredes do dominio computacional é ainda necessario
definir as condicdes de fronteira nos inlets. Na Figura 2.9 é apresentada a localizacdo de

cada um dos inlets, a vermelho o coflow, a azul o outer slot e a verde o inner slot.

Figura 2.9: Inlet coflow destacado a vermelho. Inlet outer slot destacado a azul. Inlet inner
slot a verde.

2.2.2 Casos bidimensionais

Para a defini¢do das condi¢des de fronteira para o caso bidimensional ha que ter em
consideragdo que as mesmas devem ser idénticas para o caso tridimensional. A maior
diferenca apresenta-se na linha central, coincidente com o eixo de revolugdo do dominio
computacional, que no caso bidimensional se apresenta como uma condigdo de fronteira
do dominio. O programa ANSYS FLUENT 18.2, para a correta defini¢dio de um caso
axissimétrico, obriga a defini¢do do eixo de revolugdo com a condigao axis, eixo, sendo
esta a tinica condi¢do que ndo aparece nos casos tridimensionais. Na Figura 2.10 é possivel
observar as condigdes de fronteira definidas para os casos bidimensionais.

Figura 2.10: Localizagdo e defini¢do das condigdes de fronteira do dominio computacional
para os casos bidimensionais.

31



CAPITULO 2. CASO DE ESTUDO

2.2.3 Propriedades das condi¢des de fronteira de entrada de fluido

Como referido, todas as condig¢des de fronteira foram definidas da mesma maneira para
0s casos tridimensionais e bidimensionais.

Para calcular as fragdes molares de O, e CO que atravessam as laterais do dominio
computacional, foi utilizado, a reagdo definida na Equagdo 2.1, retirada Raghavan, 2016,
sendo a mesma que o programa ANSYS FLUENT 18.2 utiliza para o seu modelo de uma
reacgdo. Este é um modelo representa a reacdo estequiométrica (oxidagédo total) de CHy.
Simplificando, por nao existir CHy a entrar nesta zona do dominio, a fragdo molar, x; de
O, e CO é dada pelas Equagdes 2.2 e 2.3 respetivamente. Nas equagdes, 1;, corresponde
ao numero de moles de O, e CO.

CHy + 2(0y + 3,76N;) —> CO, + 2H,0 +7,52N, 2.1)

noz _ 2
no, +nn, 2+3,76-2

X0, =0,21 2.2)

1’ZN2 _ 2'3,76
no, +nn, 2+3,76-2

N, =0,79 (2.3)

No inlet coflow apenas é injetado ar a uma velocidade de 0,4 m/s. Por outro lado, nos
inlets inner slot e outer slot é injetado combustivel com uma razdo de equivaléncia (¢) de
0,75. A velocidade de injecdo no inner slot é de 8,31 m/s, enquanto que no outer slot, por
conter swirl, contém componentes, segundo a direcdo axial e tangencial de 18,7 m/s e
8,415 m/s respetivamente.

Nos inlets, para a defini¢do da turbuléncia, foram ainda definidos o didmetro hidraulico,
Dy, dos inlets e a intensidade turbulenta, I. A intensidade turbulenta segundo «ANSYS
Fluent Users Guide», 2013 pode ser determinada pela Equacao 2.4.

1=0,16 - (Rep, ) V/® (2.4)

O ntmero de Reynolds, Re, para o didmetro hidraulico, é dado pela Equagédo 2.5 onde
V, é a velocidade, Dy o didmetro hidraulico, p a densidade e u a viscosidade dindmica
do fluido.

Rep,, = (2.5)

O diametro hidrdulico,Dy , de uma secgdo anelar é definido pela Equagdo 2.6, e é dado

pela diferenca entre o didmetro exterior, Deyterior, € 0 didmetro interiot, Djuterior-

Dy = Dexterior — Dinterior (2-6)

Foi considerado, por simplificacdo, que p e u sdo valores para um escoamento de ar
seco nas condi¢des atmosféricas, 1 atm a 20 °C. Os valores foram retirados da Tabela A.4
de White, 2011, p=1,2 kg/m3 eu=1,8- 10~ Ns/m?.
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Tabela 2.1: Parametros para modelagdo da turbuléncia para os inlets.

inner slot  outer slot  coflow
Didmetro hidrdulico, Dy mm 10,9 94 161,9
Velocidade axial inje¢do, V m/s 8,31 18,7 04
Velocidade tangencial inje¢do, V m/s 0 8,415 0
Intensidade turbulenta, I (%) 5,31 4,90 5,62

Para a correta defini¢do das condicdes dos inlets, resta apenas definir as fragdes molares
de CHy, O; e CO para cada um dos inlets sabendo que o presente estudo incide sobre um
queimador com pré-mistura e tem um razado de equivaléncia, ¢, de 0, 75.

O razdo de equivaléncia, (¢p) é definido por Speight, 2020 na Equagao 2.8.

_ fuel —to—oxidizer ratio  Myfyel/Mox  Mfuel/Nox
(fuel —to —oxidizer ratio)st (mfuel/mox)st (nfuel/nox)st

Da equacdo 2.1 é possivel concluir que, estequiometricamente, o nimero de moles, 7;

2.7)

de CH4 é igual a 1 mol e o ndmero de moles de oxidante, é igual ao namero de moles de
O3 mais o namero de moles de CO, logo 9,52 mol.
Através da Equacgdo 2.8 e da Equagdo 2.1, sabendo que ¢= 0,75 em todos os inlets

obtém-se

nCH4

n n n
0,75= = fue / Cos e 50,079 (2.8)
Nfuel Mox)st (m st no, + nn,

Sabendo que o oxidante corresponde a ar seco, das Equagdes 2.3 e 2.2, obtém-se que
no ar seco 21% corresponde a oxigénio e o restante a nitrogénio. Pode, entdo, da Equagdo

2.1 concluir-se a seguinte relagao:

nN, = 3, 761’102 (2.9)

Através da Equacdo 2.8 e 2.9, pode calcular-se as fra¢gdes molares de CHy, O; e CO para
o inner slot e outer slot. Para o coflow, dado so existir ar, as fragdes molares sdo consideradas
as das Equagoes 2.3 e 2.2.
NCcHy NCH,

- = ~ 0,073 2.10
TCHs = T no, +nn, ncm, + (ncua/0,079) (2.10)

I’IO2 _ 1’102
ncHs + 1o, + 1N, 1,079 -np, +1,079-3,76 - no,

X0, = ~ 0,195 (2.11)

XN, = 1- (xCH4 + xoz) (2.12)

Dependendo do método que é utilizado para modelar a combustao no lugar das
fragdes molares, serd vantajoso saber o racio ar para combustivel Air-to-fuel ratio (AFR). O
mesmo pode ser calculado através da Equagédo 2.13, utilizando as massas molares de cada

componente, M;.
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no, * Mo, +ny, - M
AFR = 23%ar 102" VO, T PNa "N 97 197 (2.13)
Mass el nch, - Mch,

Sabendo o racio de ar para combustivel, pode ser determinado, a fragdo de mistura,
mixture fraction, f, que segundo «ANSYS Fluent Users Guide», 2013 é dada por:

/= ¢ 0,75
T $+AFR ~ 0,75+17,12

~ 0,042 (2.14)

A adicdo de hidrogénio no estudo de Rahimi et al., 2023 foi feita com base em percen-
tagens volimicas de combustivel. Deste modo, para garantir a coeréncia dos resultados,
esta l6gica foi mantida na presente dissertagdo. Ou seja, a referencia a adigdo de 20% de
hidrogénio corresponde a um volume de combustivel de 20% de hidrogénio e 80% de

metano. Deste modo, a fragdo voltmica, Y;, de hidrogénio define-se pela Equagédo 2.15.

VOH2

Yy = ———————
2 VOH2 + VOCH4

(2.15)

Considerando CHy4 e H; pode ser utilizada a equagao dos gases ideais, Equagao 2.16,
onde o nimero de moles é dado por #;, a pressdo por P, o volume de cada elemento por
Vo, a temperatura T e por fim a constante dos gases ideais R. A pressdo, temperatura e a
constante dos gases ideias sdo iguais para ambas as espécies quimicas pelo que, utilizando
a Equacdo 2.16 na Equacao 2.15, conclui-se que a fragdo voltiimica é igual a fragdo molar.

PV

"TRT

(2.16)

Dado que a introdugdo de misturas de hidrogénio nao altera o razdo de equivaléncia,
¢, do problema, resta definir as fracdes molares, o Air-to-fuel ratio (AFR) e a mixture fraction

(f) para cada caso. Deste modo, serd deixada em ordem a fragdo molar, x;, de hidrogénio.

_ VHz _ (RP_T) : nHz _ nHz
Vi, +Ven,  (BL) - (np, + nep,)  MCHy + 1H,

YHz = XH, (2.17)

O parametro Air-to-fuel ratio em funcdo da fragdo molar de hidrogénio é apresentado
na Equacdo 2.18. Substituindo as massas molares de cada componente na Equagao 2.18
pode ser calculada a mixture fraction (f), Equacdo 2.19 em fun¢do também da fragdo molar,

x; de hidrogénio.

massqs, _ ((no, - xcn,) + (no, - xn,)) - Mo, + nn, - xch, - M,

AFR = 2.18
Mass fyel ncH, - XcH, - McH, + nH, - XH, - MH, ( )
¢ 0,75 0,75
f= = e f= (2.19)
+AFR 0,75+ AFR 242,56-212,06-x
¢ 0,75+ 161w, 2
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2.24 Comparacdo com teoria de jato livre

Para garantir que a defini¢do do problema e as condigdes de fronteira estdo corretamente
aplicadas e representam corretamente o comportamento fisico de jatos axissimétricos,
propdem-se a comparagao dos resultados com teorias de jatos turbulentos axissimétricos.
Vaz, 2007, na sua dissertacao de doutoramento, utilizou conceitos da teoria indutiva de
turbuléncia de Reichardt, 1943 e o estudo comparativo de diversas teorias de turbuléncia
de Reichardt, 1943 para, analiticamente, descrever um jato turbulento livre e circular.

Na Figura 2.11, retirada de Vaz, 2007, sdo apresentadas as linhas de corrente para um

jato turbulento livre centrado sobre um ponto a um raio, r, e num plano z = 0.

Conclui-se que as linhas de corrente que alimentam o jato sdo perpendiculares ao seu

eixo quando afastadas do mesmo.

Para que o dominio computacional escolhido no presente estudo seja considerado
vélido e para avaliar as condi¢des de fronteira definidas, devem ser tragada s as linhas de
corrente para um caso sem combustao e perceber até que zona do dominio as condi¢ées
de fronteira ndo influenciam o resultado. Os resultados de Vaz, 2007 sdo vélidos para um
jato circular. Contudo, na presente dissertagdo, se for desprezada a zona inicial que esta
influenciada pelo inlet coflow, os inlets inner slot e outer slot (de onde sai combustivel) por
possuirem uma configurac¢ao anelar, é esperado que tomem o mesmo comportamento que
um jato circular, numa zona afastada da saida dos mesmos como o apresentado na Figura
2.11.

No Subcapitulo 3.5 serdo apresentados os resultados da presente dissertacdo para um
caso sem combustdo e sera feita a comparacdo com os resultados de Vaz, 2007.
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Figura 2.11: Linhas de corrente para um jato circular turbulento livre. (Vaz, 2007).
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2.3 Modelos de turbuléncia

Como descrito no Subcapitulo 1.2.3.1, 0 modelo Modelo K — w e particularmente o modelo
Modelo K — wSST, apresenta diversas vantagens em relagdo ao Modelo k — ¢, sendo mais
adequado quando se procura resolver problemas de camada limite em que a interacdo
fluido-estrutura é de interesse. No caso da presente dissertagdo, é mais relevante o estudo
do escoamento exterior fora do queimador. Contudo, o Modelo K — wSST foi utilizado
por Rahimi et al., 2023.

Dado ja ter sido provado anteriormente a validade do Modelo k — ¢ e do Modelo
k — € Realizable para o estudo de queimadores, nomeadamente em dissertagdes anteriores
orientadas pelo Ntcleo de Mecanica dos Fluidos e Termodindmica Aplicada da Nova
School of Science and Technology, particularmente na de Gameiro, 2020 e na de Ferreira,
2021. Na presente dissertacdo realizou-se um estudo comparativo entre o Modelo K—wSST
e o Modelo k — ¢ e 0 Modelo k — ¢ Realizable apresentado no Subcapitulo 3.2.

2.4 Estudo de independéncia de malha

A modelacdo de escoamentos, por ser regida pelas equagdes de Navier-Stokes. Estas sdo
equacdes diferenciais de elevada complexidade e sem solugdo deterministica, que para
a sua forma mais genérica de resolucdo carecem de simplificagdes ou de um método
iterativo. Realizar um método iterativo para um problema complexo é impossivel sem o
recurso a simulagdes numeéricas. Estas resolvem os campos de escoamento com base nos
resultados de iteragdes anteriores. Quando o resultado da iteragdo seguinte é considerado
igual ao da anterior, diz-se que a solugdo convergiu para um valor.

Para resolver os campos de escoamento, através de simulagdes numéricas, é necessério
descretizar o dominio computacional, ou seja, é necessdrio dividir o dominio em elementos
de menor dimensdo. Quanto menor o tamanho do elementos, mais elementos estardo
presentes no dominio e com isso o tempo de computagdo sera superior. No entanto, a
solucdo ficard mais proxima do resultado real.

E necessario realizar um estudo de independéncia de malha, onde todos os parametros
sdo mantidos constantes exceto o tamanho dos elementos. Pretende-se concluir a partir de
que numero de elementos (descretizacdo do dominio) o resultado deixa de ser alterado.
Escolhe-se a malha com menor ntiimero de elementos que garanta o mesmo resultado que
malhas mais descretizadas.

No Subcapitulo 3.3 serd apresentado o estudo de independéncia de malha.

2.5 Parametros de qualidade da malha escolhida

Escolhida uma malha, devem ser apresentados os parametros relativos a construcao e
qualidade da mesma. Estes serdo apresentados no Subcapitulo 3.4. Serdo apresentados a
ortogonalidade, a distorcao e o racio de crescimento dos elementos da malha. Nao sera
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analisado o parametro y*, dado que ndo é do interesse o estudo da intera¢do fluido-
estrutura, mas sim, como a chama se desenvolve no interior do dominio computacional
ap6s a saida do queimador.

O parametro ortogonalidade dos elementos é um pardmetro adimensional que avalia
o desvio entre o angulo que liga os centroides de dois elementos adjacentes e o vetor
normal a superficie dos mesmos. Este toma valores entre 0 e 1, sendo que se os elementos
adjacentes forem ctbicos o valor deste parametro devera ser igual a 1, valor 6timo.

O segundo parametro, a distor¢do dos elementos, avalia o desvio entre o vetor que liga
os centroides de dois elementos adjacentes e o vetor que ligas as faces opostas dos mesmos
elementos adjacentes. Se os elementos forem ctibicos e com as mesmas dimensdes nao
ocorre distor¢do, pelo que o valor deste pardmetro devera ser igual a zero. O parametro
distor¢do dos elementos é também um parametro adimensional que toma valores entre 0
el

O terceiro parametro analisado serd o racio de crescimento dos elementos. Este reflete
a forma geométrica dos elementos, realizando o r4cio entre o lado maior e o lado menor.
Quando os elementos sdo um cubo, todos os lados téem exatamente a mesma dimensao,

logo este toma o seu valor 6timo, 1.

2.6 Modelos de reacao quimica

Para a modelagdo da combustdo é necessdrio definir primeiro quais sdo os modelos
de reacdo quimica que devem ser utilizados, ou seja, devem ser definidas as reacoes
quimicas que poderdo ocorrer e a probabilidade das mesmas ocorrerem. Primeiramente,
devera ser modelada a combustao de apenas CHy e apenas depois dos resultados estarem
comprovados com as simulagdes e os resultados experimentais apresentados por Rahimi
etal., 2023, devera ser feita a adi¢do de hidrogénio. Deste modo, em primeiro lugar, devem
ser considerados os modelos de reagcdo de metano com o ar.

Como apresentado no Subcapitulo 2.2.3, o programa ANSYS FLUENT 18.2 contém um
modelo de reacdo metano-ar muito simples de apenas uma reagéo. E expectavel que com
este modelo as simulagdes sejam rdpidas dado a modelagao de reagdo quimica ser muito
simples. O programa ANSYS FLUENT 18.2 possui ainda outro modelo, também de baixa
complexidade, onde sdo usadas trés reagdes quimicas, onde duas delas fazem referencia a
formacdo e decomposic¢do de CO; («ANSYS Fluent Users Guide», 2013), (Gameiro, 2020)
(«ANSYS Fluent Theory Guide», 2009).

Apesar de ndo estarem disponiveis mais modelos previamente ja implementados
no programa ANSYS FLUENT 18.2, diversos autores desenvolveram modelos de reagao
quimica para a modelacdo do problema de reacdo CHjy-ar. Sankaran et al., 2007, Lu e Law,
2008 Luca et al., 2017, Cazeres et al., 2021, Laurent, 2020 apresentam modelos para a reagdo
CHy - ar sendo todos eles simplificagdes do modelos GRI-Mech3.0.

O programa ANSYS FLUENT 18.2 ndo inclui um mecanismo que conjugue uma reagao
H,-CHjs-ar, e apenas conta com um mecanismo simples de uma reagdo para a reagado de
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H; ear.

Autores como Boivin, 2011 ou Mueller et al., 1999 apresentam mecanismos mais com-
plexos para a modelagdo do problema hidrogénio-ar, com 12 e 21 reagdes respetivamente.

Rahimi et al., 2023 no seu trabalho, ao qual a presente dissertacdo pretende dar
continuidade, utiliza um modelo com 57 reac¢des para a modelagdo do problema metano-
ar-hidrogénio o qual foi deduzido de um mecanismo mais complexo. Contudo, ndo sao
apresentado os dados necessérios para a direta adicio do modelo utilizado no programa
ANSYS FLUENT 18.2. Deste modo, néo foi utilizado o mesmo modelo quimico que Rahimi
et al., 2023 pois, para o utilizar, seria necessario realizar a decomposi¢do, como feito por
Rahimi et al., 2023, de outro modelo mais complexo. Esta decomposigdo implicaria uma
compreensdo profunda do modelo, de todas as reagdes que estdo presentes, nomeadamente
das probabilidades de cada rea¢do ocorrem.

Através de CERFACS, 2023, estdo disponiveis diversos modelos de reagdo quimica,
sendo que os modelos de CHj- ar disponiveis tém por base e utilizam parte das reagdes dos
modelo GRI-Mech 2.11, apresentado em Bowman et al., 1997 ou GRI-Mech 3.0, apresentado
em Smith et al,, s.d.

Tanto os modelos GRI-Mech 2.11 como o GRI-Mech 3.0, respondem ao problema
da combustdo de metano, hidrogénio e ar, e estdo disponiveis para serem introduzidos
diretamente no programa ANSYS FLUENT 18.2 através dum ficheiro CHEMKIN. O modelo
GRI-Mech 2.11 contempla 279 reagdes e 49 espécies quimicas. O modelo GRI-Mech 3.0
apresenta 325 reagdes e 53 espécies quimicas, sendo este modelo uma versdo atualizada e
melhorada do modelo GRI-Mech 2.11. Dada a elevada complexidade ambos os modelo
sdo capazes de modelar a formagdo de NOy.(CERFACS, 2023). Ap6s duas simulag¢des onde
se comparou o tempo de simulacdo dos dois modelos, concluiu-se que os tempos estdo
dentro da mesma ordem de grandeza, contudo, o modelo GRI-Mech 2.11 apresentou-se
mais rdpido a convergir. Ou seja, o aumento de complexidade do modelo GRI-Mech 3.0
em relacdo ao GRI-Mech 2.11, fez aumentar o tempo de simulagdo, como era expectével.

Deste modo, dado que as melhorias do modelo GRI-Mech 3.0 nédo sdo significativas
o suficente para o estudo que se pretende efetuar, e dado que o tempo de simulagdo é
ligeiramente superior, escolheu-se o modelo GRI-Mech 2.11, que é também amplamente

utilizado.

2.7 Modelos de combustao

O programa ANSYS FLUENT tem capacidade de resolver problemas de escoamentos
com interacdo quimica de diversas maneiras. Cada uma apresenta as suas vantagens e
limitacdes.

Primeiramente, é possivel utilizar o médulo Species Transport, que resolve as equagdes
de conservagdo para as espécies quimicas ao ativar a funcdo Reactions: Volumetric. Este
modulo prevé a fragdo massica de cada espécie de forma individual, através da solugao
de convecgdo-difusdo («ANSYS Fluent Theory Guide», 2009). Através deste médulo, é
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possivel utilizar os modelos pré disponiveis pelo programa ANSYS FLUENT 18.2 ou
carregar um modelo quimico no formato CHEMKIN ficando disponiveis as seguintes

opgoes para a modela¢do quimica-turbulenta:

e Finite Rate/ No TCI
e Finite Rate / Eddy dissipation
* Eddy dissipation

* Eddy dissipation concept

Os modelos laminares Finite-Rate desprezam as flutuagdes turbulentas e as taxas de
reacdo sao determinadas pelas expressdes cinéticas de Arrhenius («<ANSYS Fluent Theory
Guide», 2009).

Ja os modelos Eddy dissipation assumem que as taxas de rea¢do sdo controladas pela
turbuléncia, evitando assim o calculo das expressdes de cinética quimica de Arrhenius.
Apesar deste modelo ter um custo computacional baixo, s6 apresenta bons resultados se
forem utilizados modelos com uma ou duas reagdes quimicas. «ANSYS Fluent Theory
Guide», 2009 Esta limitagdo prende-se com o facto deste modelo considerar apenas uma
escala de tempo para as reagdes, e em modelos de reacdo mais complexos diferentes
rea¢des ocupam diferentes escalas de tempo.

Por ultimo, o modelo Eddy Dissipation Concept (EDC) incorpora a cinética quimica de
Arrhenius em chamas turbulentas. Contudo, apresenta um elevado custo computacional.

O tipo de chama, laminar ou turbulenta, é um fator decisivo no modelo a utilizar, deste
modo para determinar o tipo de chama, foi necessario determinar o ntimero de Reynolds
(Re) para o queimador. Dado os resultados experimentais e numéricos apresentados por
Rahimi et al., 2023, conclui-se que a chama terd um didmetro maximo, D, aproximado de
38,1 mm coincidente com o didmetro do queimador. A velocidade, V, registada ao tragar
uma linha coincidente com o eixo de revolugdo do queimador serd de aproximadamente
8,5m/ssendo este o valor para o cdlculo do ntimero de Reynolds. Resta apenas determinar
a densidade, p, e a viscosidade dindmica, y, para o calculo do nimero de Reynolds (Re),
que é dado pela Equacédo 2.20.

_pVD
u

No local da chama em que a velocidade é méxima, 8, 5 m/s, a densidade nesse mesmo

Re (2.20)

ponto da mistura é de 0,24 kg/m>. Dado ndo ter sido possivel retirar a viscosidade
dindmica, para o ponto de velocidade maxima, nem para a mistura de CHy e ar seco, e
sabendo que para o ar seco a 20 °C a mesma toma um valor de 1,8 - 107 e para o metano
a20°Cédel,1-1075, considerou-se o maior destes valores. Assim o valor de Re serd o
menor possivel e, portanto, poderd ser avaliado o tipo de chama (laminar ou turbulenta).
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Ao substituir na Equagdo 2.20, conclui-se que o valor do nimero de Reynolds sera de 4318,
ou seja, superior a 4 mil, ndo sendo portanto laminar.

Os modelos Finite-Rate, segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, sdo apenas
exatos para chamas laminares, sendo pouco precisos para chamas turbulentas devido
a alta ndo linearidade das expressdes de cinética quimica de Arrhenius. Deste modo, o
primeiro modelo da lista apresentada ndo deve ser utilizado para o presente estudo.

Segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, a opcao Finite-Rate / eddy dissipation
nao deve ser utilizada por modelos que contenham mais de duas rea¢gdes quimicas, pois
produzird resultados incorretos. Tal acontece porque a componente deste modelo referente
ao modelo Eddy dissipation apenas considera uma escala de tempo para as reagdes e em
modelos mais complexos, existem vérias escalas de tempo para as diversas rea¢des. Para
se utilizar um modelo quimico mais complexo capaz de modelar a queima de CHy e que
permita a incorporagdo de hidrogénio, o mesmo terd de conter mais de duas reagdes,
tornando invidvel a opc¢do de usar o modelo Finite-Rate / eddy dissipation.

A utilizagdo do modelo Eddy dissipation, limitada a modelos com rea¢dées com a mesma
escala de tempo é possivel para casos onde os combustiveis queimem rapidamente,
podendo as taxas de reagdo ser controladas pela mistura turbulenta. Tal acontece em
casos sem pré-mistura e com cdmara de combustdo, onde rapidamente o combustivel e o
comburente se misturam e ardem. Em casos com pré-mistura, dada a cinética do problema,
a mistura entre fluido que estd a arder e a mistura fria ainda sem arder demora mais tempo
a ocorrer e, por isso, a combustdo nestes casos denomina-se mixing-limited («<ANSYS Fluent
Theory Guide», 2009). Neste modelo as taxas de reagdo quimicas regem-se pelo conceito
large-eddy mixing time scale, k /€, e a combustao ocorre quando k/e > 0. Neste modelo ndo
é necessdrio recorrer a uma fonte de ignicdo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009. Por
esta razdo, é aceitavel o uso deste modelo para casos sem pré-mistura, contudo, quando se
aplica este modelo a casos com pré-mistura, ocorrerd a combustdo assim que o combustivel
e comburente misturados entrem no dominio computacional, antes até do estabilizador
de chama bluff-body («<ANSYS Fluent Theory Guide», 2009). Deste modo, dado que o caso
em estudo tem pré-mistura, ocorrerd combustdo dentro dos inlets a montante da face do
queimador. Tal ndo acontece na realidade pelo que este modelo ndo deveré ser utilizado
para o caso em estudo.

Por fim, para a utilizagdo do médulo Species Transport resta apenas a op¢do do mo-
delo Eddy dissipation Concept para a integracdo da turbuléncia quimica. Este modelo
permite incluir mecanismos detalhados para chamas turbulentas, sendo uma extensao
do mecanismo Eddy dissipation. No entanto, este modelo apresenta um elevado custo
computacional, pelo que, s6 deve ser utilizado caso ndo exista outra maneira de modelar
a interagdo quimica-turbuléncia. A utilizagdo deste modelo permite ainda decidir entre
a utilizacdo de dois mecanismos para a resolugdo da quimica: Stiff Chemistry Solver ou
CHEMKIN-CFD Solver. O CHEMKIN-CFD Solver apresenta-se como um mecanismo para
resolver mecanismos quimicos mais complexos («ANSYS Fluent Theory Guide», 2009).

Outra opgdo ao uso do médulo Species Transport é a utilizacdo do médulo Premixed
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Combustion, no entanto o mesmo € limitado a problemas onde o razdo de equivaléncia é
igual para todos os inlets, o que ndo é verdadeiro para o caso do queimador em estudo
(«ANSYS Fluent Theory Guide», 2009).

Dada a limitagdo do médulo Premixed Combustion, o programa ANSYS FLUENT 18.2
contém incorporado um médulo que permite diferentes razdo de equivaléncia para
diferentes inlets, o Partially Premixed Combustion.

Ao utilizar o médulo Partially Premixed Combustion, o programa disponibiliza dois tipos
de modelos para o calculo de problemas com pré-mistura parcial: Thin Flamelet e Flamelet
Generated Manifold(FGM). Ao utilizar os modelos do tipo Thin Flamelet ficam disponiveis
dois tipos de modelos de pré-mistura: C Equation e Extended Coherent Flame Model. Ao
utilizar o Flamelet Generated Manifold(FGM) apenas se podem utilizar modelos do tipo
C Equation. Segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, os modelos de pré-mistura
do tipo Extended Coherent Flame Model apresentam um custo computacional superior ao
modelos do tipo C Equation. Por esta razao, optou-se por utilizar os modelos do tipo C
Equation.

Ao utilizar os modelos C Equation, ficam disponiveis os seguintes modelos de pré-

mistura:

e Peters

e Zimont

Ao usar qualquer um dos modelos, deve ser utilizado, a opgdo transport equation dado
ser mais adequada para a modelacdo Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS), enquanto
que o modelo algebric é mais adequado para simula¢des Large Eddy Simulations (LES)
segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009.

Dado a falta de informagdo na literatura e nos manuais do software sobre as limi-
tacdes e aplicabilidade destes modelos, foi realizado um estudo comparativo entre o
modelo Zimont e Peters, apresentado no Subcapitulo 3.6. Deste concluiu-se que ambos
apresentam resultados semelhantes e, como o modelo Zimont apresenta um menor custo
computacional, mostra-se o ideal para ser utilizado na presente dissertagéao.

Para qualquer um destes modelos ficam disponiveis os seguintes modelos para a

modelagdo quimica-turbuléncia:
e Finite Rate

* Turbulent Flame Speed

e Finite-Rate/Turbulent Flame Speed

Como referido anteriormente, segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, o modelo
Finite Rate por si s6, apenas garante resultados exatos para chamas laminares. J4 o modelo

Turbulent Flame Speed tem a sua aplicabilidade restrita quando a menor escala turbulenta,
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escala de Kolmogorov é menor que a espessura da chama. Este modelo tem ainda dificuldade
em modelar chamas que se equilibrem e prolonguem por um longo periodo de tempo
(«ANSYS Fluent Theory Guide», 2009). Deste modo, serd utilizado o terceiro modelo, de
modo a responder as limita¢gdes que os outros apresentam.

Para a modelagdo quimica, ao utilizar os modelos de pré-mistura do tipo C Equation

ficam disponiveis as seguintes opgoes:

* Chemical Equilibrium
e Steady Diffusion Flamelet

* Flamelet Generated Manifold (FGM)

O modelo Chemical Equilibrium é aplicavel para casos onde existe equilibro quimico,
ndo sendo o caso da presente dissertagdo uma vez que ndo é adicionado combustivel no
inlet coflow e que nos outros inlets é adicionado uma mistura de combustivel e ar, deixando
o caso de estar em equilibrio quimico.

O modelo Steady Diffusion Flamelet modela a estrutura da chama como um conjunto
de chamas laminares discretas e constantes. Estas sdo chamadas de chamas de difuséo.
Segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, é assumido que as chamas individuais de
difusdo apresentam a mesma estrutura de chamas laminares mais simples. Este modelo é
limitado a chamas onde a mistura quimica é muito rdpida, ndo sendo capaz de responder
a modelacdo profunda de problemas que nédo estdo em equilibrio, a problemas de ignicao,
extingdo e modelacdo lenta da quimica como por exemplo a modelagdo da formagédo de
NOx. («<ANSYS Fluent Theory Guide», 2009)

O modelo Flamelet Generated Manifold (FGM) é significativamente diferente do mo-
delo Steady Diffusion Flamelet, deixando de assumir que uma chama turbulenta é um
conjunto de chamas laminares que possuem uma estrutura interna que ndo é alterada
significativamente pela turbuléncia. O modelo Steady Diffusion Flamelet é caracterizado
pela deformacdo, sendo que a medida que a taxa de deformacdo diminui em direc¢do ao
outlet, a termo-quimica do problema tende para o equilibrio quimico. J4 o modelo FGM,
ndo assume que as chamas tém de ser finas e consegue modelar a ignigdo e extingdo
da chama. Este modelo, segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, é parametrizado
pelo progresso da reacdo, contrariamente ao modelo Steady Diffusion Flamelet. Segundo
«ANSYS Fluent Users Guide», 2013, o modelo FGM apresenta diversas vantagens sobre o
modelo Steady Diffusion Flamelet, como por exemplo a modelag¢do da igni¢do e ndo assumir
que a chama turbulenta é um conjunto de chamas laminares, tendo sido por isso utilizado
na presente dissertacao.

Ao utilizar como modelo de combustdo o Flamelet Generated Manifold do médulo partially
premixed combustion apenas é possivel definir um tipo de combustivel, que torna invidvel o
estudo da introdugédo hidrogénio em apenas um dos inlets ja que teria de ser configurado

um combustivel pré-misturado com hidrogénio para um inlet e outro sem o hidrogénio
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noutro inlet. Para introduzir dois combustiveis diferentes teria de ser utilizado um modelo
do médulo Species Transport nomeadamente o modelo Eddy dissipation concept que para a
presente dissertacdo apresenta tempos de simulagdo muito superiores ao modelo Flamelet
Generated Manifold ndo sendo exequivel o seu uso. Deste modo, foi realizado o estudo de
adigdo de hidrogénio em ambos os inlets, inner slot e outer slot.

Dado que os pardmetros de mistura sdo dados pelo Air-to-fuel ratio e pela mixture fraction
ao definir os pardmetros do modelo Partially Premixed Combustion deve ser considerada
para o oxidante a fragdo molar de O, igual a 0,21,e de COiguala 0,79, e para o combustivel,
as fragdes molares de metano podem ser dadas por 1 menos a fragdo molar de hidrogénio.

Rahimi et al., 2023 definiram que as paredes do queimador sdo adiabaéticas, tendo sido
mantido, essa condigdo de fronteira nas paredes fisicas do queimador. Contudo, apesar
do ligeiro aumento no tempo de computagdo, devido a ativagdo da equagdo da energia
no programa, foi definido que o problema é nio adidbatico ja que é aberto para o exterior
e, por isso, permite-se que possam ocorrer trocas de calor com o exterior. Ao ativar esta

opgao, é permitido que sejam implementados modelos de radiagao.

2.8 Modelos de radiagao

Como apresentado no Subcapitulo 1.2.4.1 o programa ANSYS FLUENT 18.2 contém
disponiveis seis modelos de radiacdo, sendo os mesmos:

e Discrete Ordinates (DO)

Monte Carlo (MC)

Surface to Surface (525)

Discrete Transfer (DTRM)

Rosseland

e P1

Rahimi et al., 2023 utilizaram, no seu estudo, o modelo Discrete Ordinates, tal como
Gameiro, 2020. Contudo, o modelo Discrete Ordinates apresenta um elevado custo compu-
tacional tal como o modelo Monte-Carlo (MC).

O modelo Surface to Surface (52S) é util para modelar a radiagdo entre paredes, ndo
sendo do interesse do caso em estudo, e o modelo Discrete Transfer Radiation Method
(DTRM) nao se encontra disponivel pelo programa para a modelagdo turbuléncia-quimica
proposta.

Considerando L o comprimento caracteristico do dominio ,definido pelo didmetro da
camara de combustdo e a o coeficiente de absor¢do, pode concluir-se que a espessura 6tica
do dominio é dada por aL. Dado o interesse na adi¢do do hidrogénio, considera-se que a
espessura Gtica serd a do mesmo. Segundo Ilbas et al., 2005 e Ferreira, 2021 esta ¢ de 0, 45
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m~!. Dado que o problema em estudo ndo contem cdmara de combustao, foi considerado
que L tende para infinito, tornando a espessura 6tica do dominio maior que 1 e, portanto,
segundo «ANSYS Fluent Theory Guide», 2009, entramos na zona de aplicabilidade do
modelo P1.

O Modelo Rosseland podera também ser aplicado, no entanto o mesmo apenas modela
problemas do tipo gray radiation. Por outro lado o modelo P1 permite a modelacdo de
ambos os tipo de radiagdo (gray radiation e non gray radiation) usando apenas a banda gray
radiation. O modelo P1 permite também a modelagdo da transmissdo de radiacdo entre
particulas e gases.

Deste modo, é proposto utilizar o modelo P1 para a modelacdo da radiagdo. A utili-
zacao deste modelo revela-se de elevada importancia no estudo numérico de queimado-
res,segundo Ilbas et al., 2005, dado que a energia transferida na forma de calor pelos gases

tem uma elevada componente de radiacdo térmica.

2.9 Métodos de cdlculo para a solucao

Para a resoluc¢do numérica através do programa ANSYS FLUENT 18.2 considerou-se que
o célculo da solugdo deve ser pelo tipo Pressure-Based. Rahimi et al., 2023 utilizaram para
o calculo do esquema pressao-velocidade o modelo PISO.

O programa ANSYS FLUENT 18.2 possui, para além do modelo PISO, outros esquemas

para a modelacdo pressao-velocidade:

SIMPLE

SIMPLEC

PISO

Coupled

Os esquemas SIMPLE, SIMPLEC e PISO sao esquemas do tipo desacoplados enquanto
o esquema Coupled, é do tipo acoplado.

O modelo PISO foi utilizado por Rahimi et al., 2023. Contudo, segundo «ANSYS Fluent
Users Guide», 2013, o mesmo é adequado para problemas transientes ou que usem uma
elevada escala de tempo. O modelo PISO tem uma boa aplicabilidade em modelagdo RANS
para malhas muito distorcidas, ndo sendo o caso da presente dissertagdo. O mecanismo
PISO é capaz de resolver e obter solucdes semelhantes aos mecanismos SIMPLE e SIMPLEC
nao apresentando uma clara vantagem, dado que o mesmo necessita de um maior poder
computacional («<ANSYS Fluent Users Guide», 2013).

Os modelos SIMPLE e SIMPLEC apresentam-se como mecanismos desacoplados,
que podem ser aplicados numa grande variedade de escoamentos. O modelo SIMPLE
apresenta-se como o modelo predefinido pelo programa ANSYS FLUENT 18.2, mas
o modelo SIMPLEC apresenta vantagens dado que consegue atingir a convergéncia
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mais cedo devido aos mecanismos de relaxacdo mais elevados. Em casos com elevada
turbuléncia ou onde sdo usados mais modelos, como por exemplo modelos de reacdo
quimica ou de radiagdo o modelo SIMPLEC apenas melhora a convergéncia se o problema
for limitado pelo esquema pressdo-velocidade, ndo sendo por norma o caso. O tempo
de simulagdo ¢, desta forma, equivalente para o uso de ambos os modelos, SIMPLE e
SIMPLEC.

O modelo Coupled, segundo «ANSYS Fluent Users Guide», 2013, apresenta diversas
vantagens sobre os modelos desagregados, obtendo um resultado mais precisos para
escoamentos estacionarios, no entanto o mesmo tem um custo computacional superior.

Apesar de Rahimi et al., 2023 terem utilizado o modelo PISO, na presente dissertagdo
sera utilizado o modelo SIMPLEC.

Para a obtengdo de resultados mais precisos, segundo «ANSYS Fluent Theory Guide»,
2009 e </ANSYS Fluent Users Guide», 2013, foram considerados, na Tabela 2.2 os parametros

para os métodos de calculo.

Tabela 2.2: Parametros para os métodos de cdlculo.

Gradient Least squared cell based
Pressure Second order
Momentum Second order upwind

Turbulent Kinetic Energy | Second order upwind
Turbulent Dissipation Rate | Second order upwind

Energy Second order upwind
FGM Scalar Transport Second order upwind
Progress Variable Second order upwind
Mean Mixture Fraction Second order upwind

Mixture Fraction Variance | Second order upwind
Progress Variabel Variance | Second order upwind

Para os fatores de relaxacdo do método de célculo da solucdo foram considerados os
valores apresentados na Tabela 2.3.

Por fim, foi estabelecido que a solucdo s6 é atingida se todos os parametros atingirem
um valor de residuos inferior a 1-1071°, um valor tdo baixo que garante que os resultados
convergem e a simula¢do ndo termina antes de ser atingido um patamar. Foi assumido
sempre um nimero de iteragdes bastante elevado (superior a 10*) de modo a s6 terminar a
simula¢do quando todos os residuos atingem um patamar, tendo ou nao flutuagdes. Caso
se verifique que o namero de iteragdes definido é insuficiente, continua-se a simulagao
até ser atingido um patamar em todos os parametros dos residuos.

Em modo de resumo, na Tabela 2.4 sdo apresentados todos os modelos do problema

em estudo.
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Tabela 2.3: Fatores de relaxagdo para o método de célculo.

Pressure
Density
Body Forces
Momentum

1
1
1
0,7

Turbulent Kinetic Energy | 0,8
Turbulent Dissipation Rate | 0,8

Turbulent Viscosity 1
Energy 1
Temperature 1
FGM Scalar Transport 1
Progress Variable 0,9

Mean Mixture Fraction 1
Mixture Fraction Variance | 0,9
Progress Variable Variance | 0,8

Tabela 2.4: Resumo de pardmetros e modelos definidos para a construcdo do caso numérico.

Modelos de reagdo quimica

Gri-Mech 2.11

Tipo de modelacdo de combustao
Modelagdo quimica

Modelo de interacdo quimica-turbuléncia

Partially premixed combustion
Flamelet Generated Manifold
Finite-Rate / Turbulent Flame Speed

Estilo de modelo de pré-mistura C equation
Modelo de pré-mistura Zimont
Modelo de radiacdo P1
Meétodo de célculo SIMPLEC
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3

APRESENTACAO E DISCUSSAO DE

REsuLTADOS

3.1 Comparacao da condicdo de fronteira pressure inlet e

pressure outlet para a lateral do dominio computacional

Como referido no Subcapitulo 2.2, foi necessario realizar um estudo comparativo entre
duas condicGes de fronteira, pressure inlet e pressure outlet, para a condi¢do lateral do
dominio computacional.

De seguida, apresentam-se os resultados deste estudo, com uma malha com 898 mil nés
tridimensional. Na do mesmo nao foi considerado swirl, ou seja, apenas foi considerada a
componente axial no inlet outer slot. Contudo, o mesmo ndo invalida o estudo comparativo
entre as duas condi¢des de fronteira. Neste estudo nado foi implementada a reacdo dos
elementos quimicos, combustdo, tendo existido apenas difusdo dos elementos quimicos.
Nao tendo sido por isso considerado um modelo para a combustdo nem um modelo de
radiacdo.

Para o estudo comparativo, foram considerados os seguintes parametros:

1. Ponto de estagnacdo sobre o eixo de revolugdo do dominio computacional;

2. Localizagao do ponto sobre o eixo de revolugdo do dominio computacional onde a

velocidade axial é méxima;

3. Valor méximo da velocidade axial sobre o eixo de revolugdo do dominio computaci-

onal;

4. Angulo entre a localizagdo (raio) de pontos sobre linhas radiais a diferentes cotas,
onde a fracdo méssica de CH,4 é metade do valor méximo sobre estas linhas, e a cota,

z, das diferentes linhas radiais.

Para o primeiro parametro, foi representada a velocidade axial sobre o eixo de revolugado

do dominio computacional. O ponto de estagnacdo apresenta-se sempre antes dos 0, 03

47



CAPITULO 3. APRESENTACAO E DISCUSSAO DE RESULTADOS

m tendo sido, por isso, truncada a linha até aos 30 mm. Ao obter uma linha discreta com
999 pontos, foi realizada uma interpolagdo linear de modo a determinar a cota, z, onde a
velocidade axial é zero. Na Figura 3.1, é possivel observar o grafico da velocidade axial

sobre o eixo de revoluc¢do do dominio computacional truncado a 30 mm.

Figura 3.1: Gréfico de velocidade axial em fun¢do da distancia sobre o eixo de revolugdo
do dominio computacional truncado a 30 mm.

Conclui-se que, para o caso com a condicdo pressure outlet, a localizagdo do ponto de
estagnacdo é a 22,1 mm enquanto que para o caso com a condicdo pressure inlet é 22,0
mm. Ou seja, a diferenga € apenas de 0,1 mm sendo em termos percentuais de apenas

0, 23% ao considerar o valor médio como exato.

Para a defini¢do do segundo e terceiro parametros, foi utilizado o eixo de revolugao
do dominio computacional na sua totalidade, 500 mm. Sobre esta linha, foi determinado

o valor de velocidade axial mdxima bem como a localizagdo desse ponto.

Na Figura 3.2 é possivel observar o gréfico da velocidade axial em fungdo da distancia
(cota z), sobre o eixo de revolu¢do do dominio computacional para o caso com a condigdo

pressure outlet e com a condicdo pressure inlet.
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Figura 3.2: Gréfico de velocidade axial em fun¢do da distancia sobre o eixo de revolugdo
do dominio computacional para a comparacdo de condi¢oes de fronteira.

Conclui-se que, para o caso com a condigdo pressure outlet, 0 valor maximo da velocidade
axial é de 11,5 m/s a 193,4 mm enquanto que para o caso com a condicdo pressure inlet
o valor maximo da velocidade é de 11,4 m/s a 193,9 mm. Isto representa uma diferenca
na localizagdo de 0,5 mm que se reflete em 0, 1% tomando o valor médio como o valor
exato. A velocidade maxima apresenta uma diferenca de 0,1 m/s que se reflete em 0,4%
considerando o valor médio como o valor real.

Para o calculo do dltimo pardmetro, foram tragadas linhas radiais entre o eixo de
revolucdo e a parede exterior do dominio a diferentes cotas z. Sobre cada uma das linhas
tracadas foram determinadas as coordenadas do ponto onde a fragdo massica de CHy é
metade do valor maximo dessa linha. De seguida, foi tracada uma reta onde nas abcissas
tem a cota z da linha e nas ordenadas a localizagdo, raio, do ponto determinado. Por fim
foi calculada a inclinagdo (dngulo da reta). Concluiu-se que para o caso com a condigdo
pressure outlet, a inclinacdo da reta foi de 8,2°, enquanto que, para o caso com a condi¢do
pressure inlet a inclinagdo da reta foi de 8,4°. A diferenca em graus foi de 0,2°, que se
reflete em 1, 2% considerando o valor médio como o valor correto.

Por fim é apresentado na Tabela 3.1 um resumo dos resultados de cada caso para cada
parametro considerado.

Conclui-se através dos quatro pardmetros considerados, que a defini¢do da condigao de
fronteira lateral do dominio como pressure outlet ou pressure inlet ndo altera como esperado
a definicdo do escoamento. Como por definigdo fisica do problema o jato, chama, tera

de ser alimentado radialmente, o fluido devera entrar no dominio pelas laterais, fazendo
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Tabela 3.1: Resumo dos resultados do estudo comparativo das condi¢des de fronteira para
a lateral do dominio computacional.

Ponto de estag- Localizagdo Valor mé&- Angulo entre a cota, z
nacgdo sobre o sobre o eixo ximo de (de diferentes linhas ra-
eixo de revolu- de revolugdo velocidade diais) e a localizagdo
¢do do domi- do dominio axial [m/s] de pontos (sobre estas
nio computaci- computacional linhas radiais) onde a
onal [mm] onde a veloci- fracdo méssica de CHy
dade é maxima é metade do valor ma-
[mm)] ximo. [°]
Caso com | 22,1 193,4 11,5 8,2
pressure
outlet
Caso com | 22,0 193,9 11,4 8,4
pressure
inlet
Diferenca | 0,1 0,5 0,1 0,2
Erro rela-| 0,2% 0,1% 0,4% 1,2%
tivo %

mais sentido esta fronteira do dominio estar definida como pressure inlet.

3.2 Estudo comparativo entre os modelosK —w, K—¢c¢e K —¢

Realizable

Tal como no estudo para a defini¢do das condigdes de fronteira para o dominio com-
putacional apresentado no Subcapitulo 3.1, foi utilizada uma malha com 898 mil nds

tridimensional e foram analisados 0os mesmos 4 parametros:

1. Ponto de estagnacdo sobre o eixo de revolugdo do dominio computacional;

2. Localizagdo sobre o eixo de revolu¢do do dominio computacional, onde a velocidade

axial é maxima;

3. Valor méximo da velocidade axial sobre o eixo de revolugdo do dominio computaci-

onal;

4. Angulo entre a localizacdo (raio) de pontos sobre linhas radiais a diferentes cotas,
onde a fragdo massica de CH4 é metade do valor méximo sobre estas linhas, e a cota

(z) das diferentes linhas radiais.

Na concecdo deste estudo néo foi considerado swirl, tal anteriormente. Contudo, dado
ser um estudo comparativo, espera-se que o resultado ndo sejam influenciados. Neste
estudo ndo foi considerada reagdo quimica, ndo tendo sido, por isso, considerados modelos

de combustao, nem radiacao.
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3.2. ESTUDO COMPARATIVO ENTRE OS MODELOSK —w, K-¢ EK-¢
REALIZABLE

Para a defini¢do do primeiro pardmetro, tal como anteriormente, foi definida uma
linha coincidente com o eixo de revolugdo do queimador. Dado que foi verificado que o
ponto de estagnacdo ocorre sempre antes dos 30 mm, foi truncada esta linha tendo sido
desenhada uma linha com 999 pontos entre a saida do queimador e os 30 mm. Verificou-se
que, para o caso em que foi utilizado o Modelo K — wSST no qual o ponto de estagnacdo
se situa a 22,0 mm, ja no modelo Modelo k — ¢ apresenta-se a 18, 3 mm e no Modelo K — ¢
Realizable a 22,2 mm. Considerando o valor médio dos 3 como exato, foi calculado o erro
relativo de cada um, concluindo-se que para o Modelo K — wSST o erro é de 5, 6%, para o
modelo Modelo K — ¢ é de 12,2% e para o Modelo k — ¢ Realizable é de 6, 6%.

Na Figura 3.3 é possivel observar o gréfico da velocidade axial sobre a linha coincidente

com o eixo de revolugdo do queimador truncada a 30 mm, para os 3 casos.

Figura 3.3: Gréfico de velocidade axial em fun¢do da distancia sobre o eixo de revolugdo
do dominio computacional truncada a 30 mm.

Para a defini¢do do segundo parametro, foi utilizada a linha coincidente com o eixo de
revolugdo na sua totalidade 500 mm e sobre esta, foi determinado, a localiza¢do do ponto
onde a velocidade axial é maxima bem como o seu valor. Na Figura 3.4 é apresentado o
grafico da velocidade axial sobre a linha coincidente com o eixo de revolugdo do dominio
computacional.

Conclui-se que o ponto sobre a linha coincidente com o eixo de revolu¢do do dominio
computacional onde a velocidade axial ¢ maxima corresponde a 181, 4 mm para o Modelo
K —¢,187,4 mm para o Modelo K — ¢ Realizable e 193,9 m para o Modelo K — wSST, sendo
os valores maximos de velocidade axial, 11,3 m/s para o Modelo K — ¢, 11,3 m/s para o
Modelo K — ¢ Realizable e 11,4 m /s para o Modelo K — wSST. Tomando o valor médio dos
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Figura 3.4: Gréfico de velocidade axial em fun¢do da distancia sobre o eixo de revolugdo
do dominio computacional para a comparacdo de modelos de turbuléncia.

3 modelos como o exato, conclui-se que o erro relativo para o pardmetro da localizacao do
ponto de velocidade axial maxima é 3, 3% para o Modelo K — ¢, 0, 1% para o Modelo K — ¢
Realizable e 3,4% para o Modelo K — wSST. Quanto ao valor da velocidade axial maxima,
o erro relativo é de 0, 3% para o Modelo K — ¢, 0, 3% para o K — ¢ Realizable e 0, 6% para o
Modelo K — wSST.

Como explicado anteriormente, para o cdlculo do tltimo parametro foi realizado a
mesma metodologia que no Subcapitulo 3.1. Para o caso construido com o Modelo K — ¢,
o angulo obtido foi de 7, 6°, para o Modelo K — ¢ Realizable, foi de 7, 0° e para o Modelo
K — wSST foi de 8,4°. Considerando, novamente, que a média dos 3 valores é o valor
exato, foi calculado o erro relativo de onde se conclui que para o Modelo K — ¢ o erro é de
0,9%, para o Modelo K — ¢ Realizable é de 8,7% e para o Modelo K — wSST é de 9, 6%.

Na Tabela 3.2 apresenta-se um resumo dos resultados de cada uma dos modelos para

cada parametro considerado.

Conclui-se que o Modelo K — ¢ néo resolve corretamente o escoamento de jatos
axissimétricos em queimadores abertos ndo devendo ser utilizado para resolver este tipo
de problemas. Entre os Modelos K — ¢ Realizable e K — wSST conclui-se que para o Modelo
K — & Realizable os erros relativos sdo menores para o segundo terceiro e quarto parametro.
Conclui-se que, os modelos K — ¢ Realizable e K — wSST sdo capazes de modelar o presente
estudo. Deste modo, na modela¢do da combustdo da presente dissertagdo passaré a ser
aplicado por definigdo o Modelo K — ¢ Realizable. No estudo de independéncia de malha
apresentado em seguida, por ter sido realizado anteriormente ao estudo apresentado, foi
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Tabela 3.2: Resumo dos resultados do estudo comparativo dos diferentes modelos de
turbuléncia.

Ponto de estag- Localizagdo do Valor ma- Angulo entre a cota, z
nagdo sobre o ponto sobre o ximo  de (de diferentes linhas ra-
eixo de revolu- eixo de revolu- velocidade diais) e a localizagdo
¢do do domi- ¢do do domi- axial[m/s] de pontos (sobre estas
nio computaci- nio computacio- linhas radiais) onde a
onal [mm] nal onde a ve- fracdo méssica de CHy
locidade é ma- é metade do valor ma-
xima [mm] ximo. [°]
K-¢ 18,3 181,4 11,3 7,6
Erro rela-| 12,2% 3,3% 0,3% 0,9%
tivo %
K — & Rea- | 22,2 187,4 11,3 7,0
lizable
Erro rela-| 6,6% 0,1% 0,3% 8,7 %
tivo %
K—-wSST | 22,0 1939 11,4 8,4
Erro rela-| 5,6% 3,4% 0,6% 9,6%
tivo %

utilizado o Modelo K — wSST que também apresenta bons resultados para este tipo de
problemas. E de notar que, tanto o estudo de comparacio de modelos de turbuléncia,
como o estudo de independéncia de malha e o estudo de comparagdo das condi¢des de

fronteira foram realizados sem reagdo, ou seja sem combustao.

3.3 Estudo de independéncia de malha

Para este estudo, como foi descrito anteriormente, foi equacionada a possibilidade de
usar uma ferramenta do programa ANSYS FLUENT 18.2 que permite, a partir de uma
malha a duas dimensdes, simular um caso axissimétrico com ou sem swirl. Deste modo,
foram consideradas sete malhas a duas dimensdes, 2D. Foram ainda utilizadas cinco
malhas tridimensionais, 3D que por terem todo o dominio modelado, sem a necessidade
de utilizar ferramentas do programa, garante-se a resolu¢do do problema sem aplicar
simplifica¢des, nomeadamente nos campos de velocidade e aceleragdo.

Na Tabela 3.3 sdo apresentados os casos construidos, bem como algumas informagoes
relativas aos residuos e ao tempo aproximado de simulacdo. De realcar que as primeiras
cinco malhas para ambos os casos apresentam elementos de dimensdes semelhantes, tendo
sido construido mais dois casos com uma malha mais refinada em casos bidimensionais,
provando que o tempo de simulagdo é demasiado dispendioso para estudos sem reacao.

Como apresentado na Figura 2.3 o0 dominio computacional na dire¢do longitudinal foi
dividido em 7 partes. A primeira divisdo ocorre a 50 mm do inicio dos inlets. Apés a saida

do queimador o dominio foi dividido em 5 partes iguais com 100 mm cada uma. Tal op¢ao
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Tabela 3.3: Casos para o estudo de independéncia de malha.

Tipo | Nome do  Numero Informagdes sobre os residuos Tempo
de caso 1NO  dends Numero de .. - aproxi-
caso | ANSYS iteracoes Continuidade Flutuagoes rrI: ado  de
FLUENT simulac¢do
18.2
5000 4822 15 mil 1071 Muitas 10 minutos
7500 7500 20 mil 1072 Muitas 10 minutos
11578 11578 60 mil 1072 Muitas 45 minutos
2D 17591 17591 23 mil 1072 Poucas 20 minutos
23416 23416 20 mil 1072 Poucas 40 minutos
230000 231427 60 mil 1072 Estaveis 30 horas
691000 691656 189 mil 1073 Estaveis 135 horas
240000 240768 24 mil 1073 Estaveis *
400000 462669 5 mil 1073 Estaveis *
3D 898000 898977 77 mil 1073 Estaveis *
1000000 1720796 120 mil 1073 Estaveis *
2600000 2619824 150 mil 1073 Estaveis 50 horas

*Nao foi recolhido o tempo aproximado de simulagao

prende-se com a necessidade de descretizar o dominio junto a saida do queimador, ou seja
refinar os elementos na saida dos inlets e na primeira sec¢ao apds a saida do queimador. Ja
que serd uma zona com elevados gradientes de velocidade devido a geometria do dominio.
Deste modo, os elementos na zona dos inlets com 100 mm apresentam elementos que
decrescem de tamanho na dire¢do da saida do queimador, com récio de crescimento, Bias,
de 30. De modo a garantir a concordancia de tamanho dentro dos inlets, na zona inicial
dos inlets os elementos tem um récio de crescimento com um Bias de 16 onde estdo mais
pequenos no inicio e crescem até a sec¢cdo de 100 mm. Novamente, para garantir que os
elementos adjacentes as mudangas de secgdo tém aproximadamente a mesma dimensao,
0s elementos na primeira sec¢do de 100 mm ap6s a saida do queimador apresentam um
fator de Bias de 20, sendo mais pequenos junto a face do queimador.

Como explicado anteriormente, para garantir elementos mais refinados junto do limite
do dominio, na dltima secgdo axial de 100 mm os elementos estdo mais refinados na direcdo
da saida, outlet com um Bias de 5. Deste modo, tenta-se garantir uma melhor resolu¢do do

problema ao minimizar os impactos das condi¢des de fronteira sobre o restante dominio.

Tal como na saida do queimador se pretende ter elementos com uma dimensao redu-
zida, nas zonas laterais do dominio ha que ter esse mesmo cuidado, tendo sido o dominio
computacional dividido para os casos tridimensionais radialmente e tangencialmente.
Para garantir elementos reduzidos junto &s zonas laterais, o inlet coflow foi dividido a
10 mm do final do dominio. Nesta zona, os elementos tendem a ficar mais pequenos ao
aproximar da parede, tendo um Bias de 20. Foi garantido que os elementos na zona central
do queimador tém todos uma dimensdo reduzida, de modo a corretamente definir o

problema de combustdo que terd maior influéncia na zona central do dominio. O restante
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inlet coflow apresenta um Bias de 15, onde os elementos crescem do centro do queimador
para a seccdo mais exterior de 10 mm. Esta configuragdo permite que os elementos da
zona do inlet coflow adjacentes as restantes secgdes tenham aproximadamente a mesma
dimensao.

O dominio computacional na diregdo tangencial, para os casos tridimensionais, foi
dividido em quatro zonas, de modo a definir os elementos como poligonos quadrilateros.
Tém-se como preferéncia obter elementos ctibicos, de modo a garantir uma malha comple-
tamente estruturada. Nao foram definidos racios de crescimento para a dire¢do tangencial,
de modo a garantir que todo o dominio contém elementos da mesma dimens&o ao longo
desta direcao.

Todos os racios de crescimento apresentados sdo relativos aos casos tridimensionais,
sendo 0os mesmos iguais para todos os casos. Para os casos bidimensionais, basta realizar
um corte sobre um plano coincidente com o eixo de revolugdo para se obter as condi¢des
de fronteira bem como os réacios de crescimento. Para garantir a concordéancia do estudo
comparativo entre os casos tridimensionais e bidimensionais foram definidos elementos
de iguais dimensdes nas mesmas zonas do dominio. Como referido, as primeiras cinco
malhas para ambos os casos tridimensionais e bidimensionais, apresentadas na Tabela
3.3, tém elementos de iguais dimensdes e racios de crescimento.

Para o estudo de independéncia de malha foram utilizados trés parametros que
ndo dependem da geometria do queimador escolhido, mas sim do desenvolvimento do

escoamento:

1. Localiza¢do do ponto de estagnagdo sobre o eixo de revolugdo do dominio computa-

cional;

2. Primeiro ponto sobre o eixo de revolugdo onde a velocidade axial do escoamento é

metade da velocidade méxima de injecdo;

3. Angulo entre a localizacdo (raio) de pontos sobre linhas radiais a diferentes cotas,
onde a fracdo massica de CHy é metade do valor méximo sobre estas linhas, e a cota

(z) das diferentes linhas radiais.

Ha que ter em consideracdo que o estudo de independéncia de malha foi realizado
sem contemplar swirl no inlet outer slot, tal como referido anteriormente. Neste estudo ndo
foi considerada a reagdo e consequente combustao, ndo tendo sido utilizados modelos de
combustdo nem radia¢do. Apenas foi considerada a difusdo das espécies quimicas para o
terceiro parametro do estudo.

Para a defini¢do do primeiro parametro, foi tragado para cada um dos casos apre-
sentados na Tabela 3.3, uma linha coincidente com o eixo de revolugdo do dominio
computacional. Dado que o caso em estudo ndo contém swirl, as velocidades tangenciais
e radiais podem ser desprezadas. Deste modo, no presente estudo de independéncia de
malha foi sempre utilizado a velocidade axial.
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Sobre a linha tracada coincidente com o eixo de revolucdo do dominio computacional
foram retirados 999 pontos. Destes, por serem resultados discretos, foi realizado uma

interpolacéo linear de modo a descobrir a cota(z) onde a velocidade axial é zero.

Na Figura 3.5 é apresentado o resultado da cota do ponto de estagnacdo em fungao
do ntimero de nés para os casos bidimensionais. E possivel concluir da Figura 3.5 que
aumentando o niimero de nés, os resultados mantém a sua tendéncia para uma valor

entre 22 mm e 23 mm.

Figura 3.5: Localizagao do ponto de estagnagdo em fungdo do niimero de nés para os casos
bidimensionais.

De forma semelhante, para os casos tridimensionais, foi tragado um gréfico, represen-
tado na Figura 3.6 de onde se conclui que tal como para os casos bidimensionais & medida

que se aumenta o namero de nds os resultados tendem para um valor entre 22 e 22,5 mm.

Na Tabela 3.4 é apresentado um resumo dos resultados apresentados para o primeiro
parametro. Conclui-se que para as primeiras cinco malhas bidimensionais, os resultados
sdo idénticos aos das malhas tridimensionais. Esta conclusdo era expectdvel dado que as
mesmas apresentam a mesma descretizacdo, ou seja, elementos das mesmas dimensdes na
direcdo axial e radial. Deste modo, decidiu-se utilizar o caso bidimensionais com 691656
nos, no qual os elementos estao mais descretizados e que de forma clara ja se atingiu a
independéncia de malha para calcular a diferenca e o erro relativo, considerando este caso

como o valor exato.

Conclui-se, da Tabela 3.4, que para o primeiro pardmetro, os resultados das malhas
bidimensionais e tridimensionais sdo idénticos podendo, por este pardmetro ser consi-

derada correta a utilizagdo de modelos bidimensionais com as ferramentas de revolugao
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Figura 3.6: Localiza¢do do ponto de estagnacdo em fun¢do do namero de nds para os casos
tridimensionais.

Tabela 3.4: Resumo dos resultados do primeiro parametro do estudo de independéncia
de malha.

Localizagdo do ponto de estagnagao

g;po Ndmero Cota z Diferenca Erro relativo
. |denés  [mm] [mm] [%]
4822 21,6 1,2 53
7500 222 0,6 2,6
11578 22,1 0,7 31
2D 17951 22,1 0,7 31
23416 222 0,6 2,6
231427 22,8 0,0 0,0
691656 *  22,8* 0* 0F
240768 21,5 1,3 57
462669 22,2 0,6 2,6
3D 898997 221 0,7 31
1720796 22,1 0,7 31
2614824 222 0,6 2,6

* Caso considerado como exato

do programa ANSYS FLUENT 18.2 para resolver um caso axissimétrico. Conclui-se dos
gréficos, apresentados na Figura 3.6, que apesar de os casos tridimensionais aparentarem
terem atingido um patamar o mesmo corresponde ao primeiro patamar que € visivel no
gréfico dos casos bidimensionais, Figura 3.5 no qual se percebe que ainda néo foi atingida

a independéncia de malha. E de realgar que, os resultados excetuando para a primeira
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malha, tanto bidimensional como tridimensional, t¢ém sempre um erro inferior a 4%, ou
seja, apesar de ndo ter sido atingida a independéncia, os resultados sdo considerados

aceitaveis.

Dado que para no primeiro pardmetro (localizacdo do ponto de estagnacdo) estudou-se
0 escoamento logo préximo da saida do queimador, para o segundo parametro teve-se
como objetivo estudar o escoamento mais a jusante no dominio computacional. Para se
perceber como se desenvolveu o escoamento. Sabe-se que a velocidade méxima de injegéo,
apenas tém componente axial, uma vez que ndo foi considerado swirl logo, no inlet outer
slot a velocidade de injegdo é de 18,7 m/s. Sabe-se que o escoamento se vai desenvolver
dentro do inlet, sendo expectdvel que a velocidade méxima dentro do inlet seja superior
junto a saida do queimador. Contudo, como os inlets tem uma geometria anelar e sendo
o queimador axissimétrico, existe mais interesse em estudar o escoamento sobre a linha
central, eixo de revolugdo do dominio computacional, dado que o escoamento ser ird
desenvolver no centro do dominio.

Na Figura 3.7 é apresentado um grafico da velocidade axial sobre a linha central,
coincidente com o eixo de revolu¢do do dominio computacional, em fungdo da cota, z do
dominio. Da Figura 3.7 entende-se a importancia da definigdo deste segundo parametro,
ou seja, metade da velocidade méxima de inje¢do que corresponde a 9,35 m/s. Para todos
os gréficos, o ponto onde a velocidade axial € 9,35 m/s situa-se entre os 50 mm e os 150

mm zona onde é percetivel a olho nu maiores diferencas de resultados.

Figura 3.7: Velocidade axial sobre a linha central do dominio coincidente com o eixo de
revolugdo.

Na Figura 3.8 sdo apresentado os resultados para o segundo parametro para os casos
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bidimensionais. Na Figura 3.8, é de facil visualiza¢do que os resultados, apesar de préximos,
tendem para um patamar junto a 0, 12 m nos trés casos mais refinados.

Figura 3.8: Gréfico da localizagdo do ponto onde a velocidade axial ¢ metade da velocidade
maxima de injecdo em fungdo do niimero de nés para os casos bidimensionais.

Janos casos tridimensionais, apresentados na Figura 3.9, os resultados tendem para um
valor préximo de 115 mm, ndo aparentando ter um patamar tdo evidente como nos casos
bidimensionais. Percebe-se que o comportamento apresentado nos casos tridimensionais

é em tudo semelhante as primeiras cinco malhas bidimensionais, tal como era expectavel.

Na Tabela 3.5 sdo apresentados os resultados para o segundo pardmetro para cada um
dos casos tanto bidimensionais como tridimensionais. Conclui-se que para as primeiras
cinco malhas bidimensionais, os resultados sdo idénticos aos das malhas tridimensionais.
Tal era expectavel dado que as mesmas apresentam a mesma descretizagdo, ou seja,
elementos das mesmas dimensées na direcao axial e radial. Deste modo, decidiu-se utilizar
o caso bidimensionais com 691656 nés, no qual os elementos estdo mais descretizados, e
que de forma clara ja atingiu a independéncia de malha para calcular a diferenga e o erro
relativo, considerando esse caso como o valor exato.

Da Tabela 3.5 é possivel observar que, como descrito anteriormente, o erro relativo
para ambos os casos bidimensionais e tridimensionais diminui com o aumento do niimero
de nds. Sendo os resultados das primeiras cinco malhas bidimensionais semelhantes aos
das respetivas malhas tridimensionais, o erro relativo é semelhante também. Conclui-se
que o erro relativo é inferior a 5% a partir da terceira malha em cada caso inclusivé. Como
descrito anteriormente, apenas na sexta malha bidimensionais aparenta ter-se atingido

um patamar. Conduto, considera-se ainda como resultados aceitas as malhas com menos
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Figura 3.9: Gréfico da localiza¢do do ponto onde a velocidade axial é metade da velocidade
maxima de injecdo em fungdo do niimero de nés para os casos tridimensionais.

Tabela 3.5: Resumo dos resultados do segundo parametro do estudo de independéncia de
malha.

Localizagdo do Ponto de velocidade igual a 9,35 m/s

ELPO Nﬂrn,ero Cota z Diferenca Erro relativo [%]
de nés [mm] [mm]

Caso
4822 112,1 74 6,2
7500 112,9 6,6 55
11578 114,3 52 4,4

2D 17951 115,2 4,3 3,6
23416 1158 3,7 3,1
231427 118,0 1,5 1,3
691656 *  119,5* 0* 0*
240768 111,5 8,0 6,7
462669 112,6 6,9 58

3D 898997 114,1 54 4,5
1720796 115,0 4,5 3,8
2614824 115,6 39 3,3

* Caso considerado como exato

nds e com um erro relativo inferior a 5%.

Por fim, serd avaliado o terceiro parametro relativo a difusdo das espécies quimicas,
nomeadamente de CHy. No estudo de independéncia de malha, bem como nos estudos
apresentados nos Subcapitulos 3.1 e 3.2, foi apenas utilizado o mecanismo de reacdo

quimica de uma equacdo descrito pela equacio 2.1. E importante referir que ndo foi feita
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a ignicdo, sendo estes estudos isotérmicos e apenas existe difusdo das espécies sem reagdo
quimica.

Para a construcgdo do terceiro pardmetro, foram tragadas linhas radiais, entre raio,
r = 0mm e r = 100 mm nas seguintes cotas, z : 0,02 mm; 0,04 mm; 0,06 mm; 0,08
mm; 0,10 mm; 0, 15 mm; 0,20 mm; 0,25 mm; 0, 30 mm. Sobre cada uma das linhas, foi
obtido um gréfico da fracdo maéssica de CHy em fungdo do raio. Foram determinadas as
coordenadas do ponto onde a fragdo méssica é metade do valor méximo nessa mesma
linha. Foi tragado um gréfico em que nas abcissas sdo apresentadas as cotas das linhas
radiais, e nas ordenadas o raio do ponto onde a fragdo massica é metade do valor maximo
nessa mesma linha. Com o objetivo de obter uma regressdo linear, concluiu-se que o ajuste
linear é apenas possivel utilizando as linhas localizadas nas seguintes cotas:0, 20 mm; 0, 25
mm; 0,30 mm. Utilizando apenas estas linhas foi determinado a inclina¢do da reta e o

respetivo angulo que essa linha faz com o eixo de revolugao.

Para os casos bidimensionais, o resultado do angulo em fun¢do do nimero de noés
é apresentado na Figura 3.10. Do gréfico da figura é possivel observar que sé nas duas

malhas mais refinadas, é atingido um patamar.

Figura 3.10: Gréfico do dngulo entre a cota, z (de diferentes linhas radiais) e a localizagdo
de pontos (sobre estas linhas radiais) onde a fragdo méssica de CHy é metade do valor
maximo, para os casos bidimensionais.

Para os casos tridimensionais, o resultado do angulo em fungdo do niimero de nés é
apresentado na Figura 3.11. Nestes, conclui-se que o patamar é obtido nas duas ultimas
malhas. Conclui-se ainda que os resultados para as malhas tridimensionais sdo em tudo

semelhantes as malhas bidimensionais respetivas.
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Figura 3.11: Gréfico do dngulo entre a cota, z (de diferentes linhas radiais) e a localizagdo
de pontos (sobre estas linhas radiais) onde a fragdo méssica de CHy é metade do valor
maximo, para os casos tridimensionais.

Na Tabela 3.6 sdo apresentados os resultados para os casos bidimensionais e tridi-
mensionais para o terceiro pardmetro. Conclui-se que para as primeiras cinco malhas
bidimensionais, os resultados sdo idénticos aos das malhas tridimensionais. Deste modo,
decidiu-se utilizar o caso bidimensionais com 691656 nés, no qual os elementos estdo mais
descretizados, e que de forma clara ja se atingiu a independéncia de malha para calcular
a diferenca e o erro relativo, considerando esse caso como o valor exato.

Conclui-se entdo do terceiro parametro, que o erro relativo é sempre inferior a 5%
sendo a partir da terceira malha de cada caso inclusivé inferior, a 3%. Conclui-se no
entanto que, apesar dos valores para os casos tridimensionais aparentarem ter atingido
um patamar o mesmo ndo é real. Ao descretizar mais a malha, nos casos bidimensionais
conclui-se que o patamar é atingido para um valor de dngulo superior, na sexta malha,
bidimensional mais refinada.

Conclui-se do estudo de independéncia de malha que os resultados bidimensionais
e tridimensionais sdo muito semelhantes para os trés pardmetros. Na Tabela 3.7 sdo
apresentados para cada um dos pardmetros do estudo de independéncia de malha os
resultados comparativos entre as malhas bidimensionais e tridimensionais equivalentes,
ou seja as primeiras cinco malhas bidimensionais, com a mesma descretiza¢do que as
cinco malhas tridimensionais. Sdo apresentados os valores de diferenca e erro relativo
entre cada malha bidimensional e tridimensional para cada parametro. Para o calculo do
erro foi considerado que o valor real serd a média dos valores das duas malhas. Na Tabela

3.7 , foi considerado a primeira malha como a malha menos refinada, e a quinta como a

62



3.3. ESTUDO DE INDEPENDENCIA DE MALHA

Tabela 3.6: Resumo dos resultados do terceiro pardmetro do estudo de independéncia de
malha.

Resultados do terceiro pardmetro

Tipo , .

dep Num/ero Angulo [°] Diferenca Erro relativo [%]
de nés [mm]

Caso
4822 7.2 03 4,0
7500 7.2 0,3 4,0
11578 7,3 0,2 2,7

2D 17951 7,3 0,2 2,7
23416 7,3 0,2 2,7
231427 7,5 0,0 0,0
691656 *  7,5* 0* 0*
240768 7.2 0,3 4,0
462669 7.2 0,3 4,0

D 898997 7,3 0,2 2,7
1720796 74 0,1 1,3
2614824 74 0,1 1,3

* Caso considerado como exato

malha mais refinada. A sexta e sétima malha bidimensionais foram desprezadas dado

nao existirem malhas equivalentes tridimensionais.

Tabela 3.7: Comparacéo entre os casos bidimensionais e tridimensionais.

Comparacdo malhas bidimensionais com tridimensionais para os 3 parametros

Malha 1° Parametro 2° Parametro 3° Parametro
Diferenca Errorelativo Diferenca Errorelativo Diferenga Erro relativo
[mm] [%] [mm] [%e] [mm] [%]

1° 0,1 0,2 0,6 0,3 0,0 0,0

28 0,0 0,0 0,3 0,1 0,0 0,0

32 0,0 0,0 0,2 0,1 0,0 0,0

4* 0,0 0,0 0,2 0,1 0,1 0,7

52 0,0 0,0 0,2 0,1 0,1 0,7

Conclui-se da Tabela 3.7 que o erro é sempre inferior a 1%, ou seja, os resultados que
se obtém sdo equivalentes ao utilizar um caso bidimensional, ou um caso tridimensional.
Deste modo, as Tabelas, 3.4, 3.5 e 3.6 estdo corretamente definidas e pode ser considerado
0 caso mais refinado bidimensionais, como o valor exato, como foi realizado.

Da Tabela 3.3 conclui-se que as primeiras trés malhas bidimensionais tem residuos
com demasiadas flutuagdes para serem considerados casos aceitdveis. A quarta e quinta
malha bidimensionais continuam a ter flutua¢des nos residuos, mas apenas quando se
refina mais a malha com quase 10 vezes mais nés se obtém residuos estdveis passando os
resultados a ser considerados aceitaveis. Contudo, como ja referido, a sexta e sétima malha
bidimensionais tem tempos de simulagao elevados para o estudo em questdo. Dado que

a complexidade serd bastante superior com modelos de reagdo quimica mais complexos
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e quando for realizada a combustdo, ndo devem ser utilizadas estas malhas devido ao
elevado custo computacional. Quanto as malhas tridimensionais, os residuos sdo sempre
estdveis pelo que, qualquer um dos casos pode ser considerado como correto. Conclui-se
que, a diferencga nos residuos, sendo os resultados semelhantes entre bidimensionais e
tridimensionais e todas as condi¢des de construcdo dos casos iguais, estas flutuagoes
apenas se podem dever a maneira como o programa ANSYS FLUENT 18.2 realiza a
revolugdo do caso bidimensional para o caso axissimétrico. Dado o tempo de computagdo
e as flutuacdes nos residuos ndo serd utilizada uma malha bidimensional. Considerando
os valores dos erros, para as malhas tridimensionais, 898997, 1720796 e 2614824 estas
poderdo ser consideradas como dando valores bastante aproximados, com menos de
5% de erro. Deste modo a malha que fard mais sentido ser utilizada sera a do caso
898997 tridimensional por apresentar residuos estaveis e uma boa aproximagao ao valor
considerado exato, erro sempre inferior a 5%. Por fim, dado que esta malha apresenta uma

boa relagdo entre tempo de simulacdo e descretizacdo serd esta a malha escolhida.

3.4 Parametros de qualidade da malha escolhida

Com as conclusdes do estudo apresentado no Subcapitulo 3.3, foi escolhida a malha
com a qual se prosseguira o estudo, faltando apenas apresentar os parametros relativos
a construcdo desta mesma. Como descrito no Subcapitulo 2.5, serdo apresentados os
seguintes parametros: ortogonalidade, distor¢do, e o racio de crescimento dos elementos
da malha.

Para o primeiro pardmetro, ortogonalidade dos elementos, ha que ter em considera-
¢do que a malha escolhida é tridimensional, portanto para a obtengdo de uma malha
completamente estruturada, o ideal seria obter elementos ctbicos.

Na Figura 3.12, é apresentado o niimero de elementos em funcdo da ortogonalidade
que os mesmos apresentam. Destaca-se que a escala do namero de elementos apresenta-se
representada numa escala logaritmica de base 10.

Conclui-se, da Figura 3.12, que a malha escolhida apresenta sempre valores superiores
a0, 8. Conclui-se ainda que, 97, 3% dos elementos da malha tem um valor de 0, 988 (muito
préximo de 1) sendo este o valor 6timo, como explicado no Subcapitulo 2.5. Do grafico
é ainda possivel concluir que 98, 5% dos elementos tem um valor superior a 0,95 para
0 parametro ortogonalidade dos elementos, o que garante que a malha segundo este
paradmetro pode ser considerada como aceite.

O segundo parametro, distor¢do dos elementos, avalia o desvio entre o vetor que liga
os centroides de dois elementos adjacentes e o vetor que ligas as faces opostas dos mesmos
elementos adjacentes. Se os elementos forem ctibicos e com as mesmas dimensdes ndo
ocorre distor¢do, pelo que o valor deste parametro devera ser igual a zero. Este parametro
adimensional toma valores entre O e 1.

Na Figura 3.13 é apresentado, para o segundo parametro, um grafico com o nimero

de elementos em funcdo do valor de distor¢do que os mesmos apresentam. As ordenadas
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Figura 3.12: Histograma do parametro ortogonalidade dos elementos.

do gréfico, nimero de elementos, estdo apresentadas numa escala logaritmica, de base 10.

Figura 3.13: Histograma do parametro distor¢do dos elementos.

Do grafico representado na Figura 3.13 é possivel concluir que 93, 6% dos elementos
da malha apresentam um valor para a distor¢do de 0,025 e que 96, 6% dos elementos
apresentam um valor inferiora 0, 1. O valor 6timo seria zero, como referido no Subcapitulo
2.5, pelo que se conclui que a malha podera ser considerada como aceite segundo o

parametro distor¢do dos elementos.
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O terceiro e ultimo pardmetro analisado para a qualidade da constru¢do da malha
escolhida é o rdcio de crescimento dos elementos. Na Figura 3.14 é apresentado o ntiimero
de elementos, numa escala logaritmica de base 10, em fun¢do do racio de crescimento que

0S mesmos apresentam.

Figura 3.14: Histograma do parametro racio de crescimento dos elementos.

Do grafico da Figura 3.14 conclui-se que 41, 7% dos elementos apresentam um racio
de crescimento de 2, 38. Pode ainda concluir-se que 69, 4% dos elementos apresentam um
racio de crescimento inferior a 10. Infelizmente, ndo é possivel construir uma malha na
qual todos os elementos tenham um récio de crescimento de 1 (sendo este o valor 6timo
para este pardmetro, como apresentado no Subcapitulo 2.5). Para todos os elementos
terem um récio de crescimento de 1 a descretizacdo da malha teria de ser igual ao longo
de todo o dominio, garantido entdo que todos os elementos teriam o mesmo tamanho
nas trés direcdes: radial, tangencial e axial. Tal ndo é possivel dado ser um queimador
cilindrico, com inlets com uma configuragdo anelar sobre o eixo de revolu¢do do mesmo.
Ou seja, para que na direc¢do radial e axial todos os elementos tenham a mesma dimensao

os elementos tem de ser ctibicos, 0 que ndo é possivel com esta geometria de queimador.

Como descrito anteriormente, para a construgdo da malha para garantir uma boa
relagdo entre descretizacdo em zonas importantes a serem estudadas e o tempo de
simulagao, foi aplicado um fator de bias (ou seja, um racio de crescimento a vérias zonas
do queimador). Com isto, garantiu-se que as zonas de interesse de estudo, nomeadamente
o centro do queimador, contém elementos mais refinados. Com o aumento do raio os
elementos mais afastados do centro vao tendo dimensdes superiores, sendo novamente
refinados apenas junto dos limites do dominio, segundo a dire¢do radial. Na dire¢do axial

foi também garantido que existe um maior refinamento na saida do queimador, tendo os
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elementos depois uma dimens&o superior ao longo do dominio computacional até aos 100
mm. Junto do topo do dominio computacional os elementos voltam a ficar mais refinados.
Sem aplicar os racios de crescimento mencionados néo teria sido exequivel a construcdo
deste caso, e por consequente, uma boa descretizacdo da zona que se pretende estudar.
Para a construgdo da malha tridimensional estruturada, foi necesséario definir um
quadrado centrado no dominio com os lados iguais a metade do didmetro do circulo
interior, ou seja, 6,35 mm. Esta zona quadrangular permite que sejam tragadas linhas
radiais que dividem o dominio computacional tangencialmente em 4 zonas. Na Figura
3.15 ¢é possivel ver uma vista de topo da estrutura de linhas que foram utilizadas para

definir o dominio computacional.

Figura 3.15: Linhas utilizadas para definir o topo do dominio computacional.

Na Figura 3.16 é apresentada uma vista de topo da malha construida com foco na
zona central do dominio computacional, onde se destaca o quadrado construido para a
defini¢do de uma malha estruturada. Na Figura 3.16 deve ser ignorado os 2 semicirculos
a verde pois devem-se a erros de grafismo na exportagdo da imagem do software que ndo
sdo possiveis de eliminar.

Na Figura 3.17 é apresentada uma vista de topo completa da malha escolhida.

Na Figura 3.18 é apresentada uma vista lateral da malha escolhida.

Para ser possivel visualizar o interior do dominio computacional construido, foi re-
alizado um corte sobre o eixo de revolu¢do do queimador como apresentado na Figura
3.19, onde ha que ter em consideragdo que a zona central ndo estd cortada ndo estando
os elementos & escala. Na Figura 3.19 é possivel visualizar duas linhas circulares e um
prisma quadrangular a verde, que devem ser ignoradas devido a defeito do grafismo ao
exportagdo as imagens do software ANSYS FLUENT 18.2.
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Na Figura 3.20 sdo apresentados, em vista de corte, os inlets inner slot e outer slot.

ANSYS
R18.2

Acaderic

Figura 3.16: Vista de topo da zona central da malha escolhida.

e
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Figura 3.17: Vista de topo da malha escolhida.

Na Figura 3.21 é apresentada uma vista de corte da zona dos inlets e da zona a jusante
da saida do queimador, na qual deve ser tido em conta as mesmas consideracdes que a

Figura 3.20 em reacdo a zona central do dominio.
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Figura 3.18: Vista lateral da malha escolhida.
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Figura 3.19: Interior do dominio computacional na zona de saida dos inlets. A figura ndo
estd a escala.

Por fim na Figura 3.22 é apresentada uma vista em corte da zona final do dominio
computacional,com a mesma particularidade em relagdo a zona central que a Figura 3.20.
Nesta figura é possivel observar o refinamento para a zona do outlet. Na Figura 3.22 devem
ser ignorado os circulos a verde e vermelho, dado se deverem a erros de grafismo na
exportagdo da imagem do software ANSYS FLUENT 18.2.
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ANSYS
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Figura 3.20: Vista em corte com destaque para os inlets inner slot e outer slot.

Figura 3.21: Vista em corte com destaque para a zona inicial do dominio.
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3.5. VALIDACAO DA DIMENSAO DO DOMINIO COMPUTACIONAL TENDO
POR BASE A TEORIA DE JATO LIVRE
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Figura 3.22: Vista em corte com destaque para a zona final do dominio.

3.5 Validacao da dimensao do dominio computacional tendo por
base a teoria de jato livre

Apbs selecionada a malha para o estudo do retroffiting, sera realizada, como descrito
no Subcapitulo 2.2.4, uma comparacdo entre a teoria de jatos axissimétrios apresentada
por Vaz, 2007 com os resultados obtidos para um caso sem combustao utilizado para
os estudos anteriores, e um caso com combustdo utilizado para a queima de CHy com
o objetivo de validar as condi¢des de fronteira e tamanho do dominio computacional e
consequentemente validar os resultados.

Deste modo, na Figura 3.23, sdo apresentadas as linhas de trajetérias de particulas
virtuais, para um caso onde ndo foram implementados modelos de reacdo quimica, e
portanto combustdo, nem radiagdo. Foi considerada apenas a utilizagdo do modelo de
uma equagdo de CHy do programa ANSYS FLUENT 18.2, existindo apenas difusdo dos
elementos quimicos.

Os resultados apresentados na Figura 3.23 em vista de topo, estdo influenciados por
um ndo ter sido considerado swirl.

Na Figura 3.24 sdo apresentadas, em vista de topo, as linhas tridimensionais corres-
pondentes a trajetérias de particulas virtuais para o caso completo de combustao de
CHs.

Como foi descrito no Subcapitulo 2.2.4, e observando a Figura 2.11 conclui-se que
0s jatos sem swirl apresentam as linhas de trajetérias de particulas virtuais que alimen-
tam o mesmo perpendiculares ao seu eixo. Deste modo, quando as linhas deixam de

estar perpendiculares, as condigdes de fronteira aplicadas poderdo estar a influenciar os
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Figura 3.23: Trajetérias de particulas virtuais para o caso sem combustdo coloridas pela
magnitude de velocidade (m/s).

Figura 3.24: Trajetérias de particulas virtuais para o caso com combustdo de CHy puro
coloridas pela magnitude de velocidade (m/s).

resultados.

Da Figura 3.23 conclui-se que, sem entrar em considera¢do com a componente de swirl,
deixa-se de sentir a influéncia do inlet coflow ap6s 239 mm ficando as linhas perpendi-
culares ao eixo do jato até aos 377 mm. A partir de ai passa a ser sentida a condigdo de

fronteira aplicada. Para eliminar a influéncia da condicdo de fronteira o dominio devera
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ser entendido na direcao radial.

Contudo ao introduzir a componente swirl, conclui-se da Figura 3.24, que os limites do
dominio na dire¢do radial passam a influénciar os resultados a partir dos 260 mm. Rahimi
etal., 2023 consideraram, para o mesmo caso, um dominio de 300 mm de comprimento pelo
que os resultados que 0os mesmos apresentam poderdo estar de igual forma influenciados
pela condicdo de fronteira lateral do dominio.

Propdem-se uma extensao no dominio computacional para o dobro na direcado radial
passando a ter pelo menos 200 mm de raio, permitindo assim uma anélise completa ao
dominio de 500 mm de comprimento.

Dado o tempo disponivel para a presente dissertacdo optou-se por ndo alterar o
dominio.Para garantir que os resultados que sdo analisados sdo validos serdo apenas
retiradas conclusdes até aos 260 mm.

3.6 Estudo comparativo entre os modelos de pré-mistura Zimont
e Peters

Para determinar as diferengas entre os modelos de pré-mistura Zimont e Peters foi realizado

um estudo comparativo. Neste foi considerada a combustdo de apenas metano,sem o

modelo de radiagdo. Neste estudo ja foi considerado a componente de swirl no outer slot.

Foram considerados os seguintes parametros para o estudo comparativo:

1. Localizacdo do ponto metade da temperatura méxima numa linha radial entre 0 e
25 mm num plano z a 10 mm da saida do queimador;

2. Localizagdo do ponto de velocidade axial mdxima numa linha radial entre 0 e 25
mm num plano z a 10 mm da saida do queimador;

3. Localizagdo sobre o eixo de revolugdo do dominio computacional do ponto onde a

magnitude da velocidade é maxima;

4. Valor méximo da magnitude de velocidade sobre o eixo de revolugdo do dominio
computacional;

5. Localizagao sobre o eixo de revolugdo do dominio computacional do ponto onde a

magnitude da velocidade é minima entre aos 10 e 20 mm;

6. Valor minimo da magnitude de velocidade sobre o eixo de revolug¢do do dominio

computacional entre aos 10 e 20 mm;

7. Valor da fracdo massica de CO; a 5 mm de raio e a uma distancia de 10 mm da saida
do queimador.

Para o primeiro pardmetro, localizacdo do ponto de metade da temperatura maxima a

10 mm da saida do queimador, é apresentado, na Figura 3.25, um gréfico da temperatura
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em fungdo do raio até aos 25 mm num plano a 10 mm da saida do queimador. Este grafico
foi definido com base nos resultados de temperatura que Rahimi et al., 2023 apresentaram
para o caso de combustdo de CHy, tendo o pardmetro, localizagdo do ponto onde a
temperatura é metade do valor méaximo, sido definido de modo a avaliar o decaimento

da temperatura com o aumento da distancia ao centro.

Figura 3.25: Temperatura sobre uma linha radial a 10 mm da saida do queimador.

Conclui-se que os decaimentos sdo idénticos. O valor de metade da temperatura
maxima para o modelo Peters é 954,7 K, enquanto que para o modelo Zimont é 953,7 k.
Ao interpolar os resultados conclui-se que o ponto de metade da temperatura maxima
para o modelo Peters se situaa 7,77 mm e a 7,76 mm para o modelo Zimont. Na Tabela
3.8 é apresentado, a diferenca e o erro relativo do pardmetro localizagdo e temperatura em

relacdo aos valores médios de cada um dos pardmetros.

Tabela 3.8: Resumo dos resultados para o primeiro pardmetro do estudo comparativo
entre os modelos de pré-mistura Zimont e Peters.

Peters  Zimont
Metade Temperatura Méxima [K] | 954,7  953,7
Diferenca [K] 1,0
Erro relativo [%] 0,1
Localiza¢do [mm] 78 7,8
Diferenca [mm] 0,0
Erro relativo [%] 0,0

Para a defini¢do do segundo parametro, foram exportados os dados de velocidade
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axial, sobre a mesma linha que para o primeiro pardmetro, sendo os mesmos apresentados

na Figura 3.26.

Figura 3.26: Velocidade axial sobre uma linha radial a 10 mm da saida do queimador.

Da Figura 3.26 conclui-se que o ponto de velocidade axial méxima para o modelo
Peters sobre a linha radial a 10 mm é 20,9 m/s a 15,0 mm, j& para o modelo Zimont a
velocidade axial méxima é 20,9 m/s a 15,0 mm. Conclui-se da Figura 3.26 que ambos os
modelos apresentam resultados muito semelhantes para o parametro definido.

Na Tabela 3.9 sdo apresentados os resultados do segundo parametro e apresenta-se
também, a diferenga entre os valores de velocidade e localizagdo para cada um dos modelos.
Conclui-se que para o segundo parametro, o valor de velocidade maximo localiza-se no
mesmo sitio e tem 0 mesmo valor. Deste modo, para o segundo pardmetro, os resultados
sdo idénticos usando qualquer um dos modelos, estando ambos a modelar corretamente
a velocidade.

Tabela 3.9: Resumo dos resultados para o segundo parametro do estudo comparativo
entre os modelos de pré-mistura Zimont e Peters.

Peters  Zimont
Velocidade axial maxima [m/s] | 20,9 20,9
Diferenca [m/s] 0,0
Erro relativo [%] 0,0
Localizagdo [mm] 15,0 15,0
Diferenca [mm] 0,0
Erro relativo [%] 0,0

Para a definigdo do terceiro, quarto, quinto e sexto parametros foi tracada uma linha so-

bre o eixo de revolu¢do do dominio computacional. Sobre a mesma foi obtida a magnitude
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de velocidade apresentada na Figura 3.27.

Figura 3.27: Magnitude de velocidade sobre uma linha coincidente com o eixo de revolugdo
do dominio computacional.

Da Figura 3.27 é possivel observar diferencas no que diz respeito a velocidade sobre
o eixo de revolugdo. Deste modo para o terceiro e quarto parametros avaliar-se-a a
localizagdo e valor de velocidade méxima. J& para o quinto e sexto parametros procura-se
entender as diferengas localizadas a montante do dominio, entre 10 e 20 mm, pelo que se
procurard o valor minimo de magnitude de velocidade e a sua localizagéo.

Para o segundo e terceiro pardmetros, para o modelo Peters, conclui-se que a velocidade
maxima serd de 8,5 m/s a 325, 2 mm j4d no modelo Zimont a velocidade maxima é de 8,6
m/s também a 325,2 mm.

Para os quinto e sexto pardmetro conclui-se que para o modelo Peters o valor minimo
de velocidade entre os 10 e 20 mm é de 3,4 m/s a 131, 3 mm, ja para o modelo Zimont a
velocidade minima neste intervalo é de 3,3 m/s a 130, 8 mm.

Na Tabela 3.10 sdo apresentados os resultados do terceiro ao sexto parametros. Foi
calculada a diferenga em médulo dos valores da velocidade e posicao e foi ainda calculado
o erro relativo ao valor médio de cada um dos pardmetros.

Conclui-se da Tabela 3.10 que, apesar das diferengas visuais no gréfico, a diferenca
entre os resultados ndo € significativamente importante uma vez que o erro ser sempre
inferior a 2 %.

Por fim, e seguindo os resultados de Rahimi et al., 2023, na Figura 3.28 é apresentada
a fragdo massica de CO, sobre uma linha radial entre 0 e 25 mm a uma distancia de 10
mm da saida do queimador. Ao comparar os modelos de pré-mistura, para o caso de
combustdo de CHy, deve ser analisado um parametro relativo s reagdes quimicas, que

seja diretamente influenciado pelos modelos utilizados. Deste modo, o CO, por ser um
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Tabela 3.10: Resumo dos resultados terceiro ao sexto parametro do estudo comparativo
entre os modelos de pré-mistura Zimont e Peters.

Peters  Zimont

Velocidade axial maxima [m/s] 8,5 8,6
Diferenca [m/s] 0,1

30 ¢ 4° parametros Erro relativo [%] 0,6
Localizagdo [mm] 3252 32572
Diferenca [mm] 0,0
Erro relativo [%] 0,0
Velocidade axial maxima [m/s] | 3,4 3,3
Diferenca [m/s] 0,1

5° e 6° parametros Erro relativo [%] 1,5
Localizagdo [mm] 131,3 130,8
Diferenca [mm] 0,5
Erro relativo [%] 0,2

produto da reagdo da combustdo de CHy o parametro escolhido para o sétimo e oitavo

parametro.

Figura 3.28: Fracdo mdssica de CO; sobre uma linha radial entre 0 e 25 mm a 10 mm da
saida do queimador.

Da Figura 3.28 conclui-se que a maior discrepancia ocorre aos 5 mm, deste modo no
sétimo parametro foi comparado o valor da fragdo massica de CO, para ambos os modelos
neste ponto. Para o modelo Peters a fragdo méssica de CO; é de 0, 1 j4 para o modelo Zimot
é de 0, 1. Na Tabela 3.11 é apresentado os resultados para ambos os modelos bem como a
diferenca entre os valores e erro relativo em relagdo ao valor médio de ambos.

Conclui-se, da Tabela 3.11, que o erro relativo é nulo é para o sétimo parametro que

énfluenciado pela modelagdo quimica, conclui-se que os modelos de pré-mistura que se
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Tabela 3.11: Resumo dos resultados para o sétimo parametro do estudo comparativo entre
os modelos de pré-mistura Zimont e Peters.

Peters  Zimont
Fracao maéssica 0,1 0,1
Diferenga 0,0
Erro relativo [%] 0,0

estdo a comparar, sio ambos adequados para o estudo da dissertacdo. Dado que o modelo
Zimont apresentou um tempo de simulacdo ligeiramente inferior ao modelo Peters foi

optado pelo uso do modelo Zimont.

3.7 Caso CHy4 puro

Ap6s realizado o estudo de independéncia de malha e os diversos estudos comparativos,
é possivel construir o caso numérico para a queima de CHy puro. Este serve de base para
o estudo do retrofitting utilizando todos os modelos referenciados no Capitulo 2.

3.7.1 Campos de temperatura

Na Figura 3.29 é apresentado o campo de temperaturas para o caso de combustado de

apenas CHy.

Figura 3.29: Campo de temperaturas, em Kelvin, para o caso de combustdo de CHy puro.

Rahimi et al., 2023 apresentam resultados para os campos de temperatura, Figura
2.1, estes foram truncados a partir dos 1600 K. Realizou-se a adi¢do de hidrogénio na
presente dissertagdo apenas em ambos os inlets, Estes casos para Rahimi et al., 2023, sdo
denominados na Figura 2.1 como “BS”. Para o caso de apenas CH; puro Rahimi et al.,
2023 apresentam este caso como "No H".

Dado que Rahimi et al., 2023 truncaram os resultados, o campo de temperaturas

utilizando a mesma métrica foi apresentado na Figura 3.30.
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Figura 3.30: Campo de temperaturas, em Kelvin, truncada a partir de 1600 K para o caso
de combustdo de CHy puro.

Visualmente, sdo percetiveis diferencas entre os resultados de Rahimi et al., 2023,
Figura 2.1, e na presente dissertacdo, Figura 3.30. Os resultados de Rahimi et al., 2023
apresentam uma zona de destaque de temperatura mais elevada entre os 50 mm e os 100
mm, esta zona nao é percetivel nos resultados obtidos na presente dissertagao, Figura 3.30.

No Subcapitulo 3.7.4 serdo comparados os resultados de temperatura sobre 3 linhas
radiais a 10, 30 e 50 mm da saida do queimador, dado serem para estas que Rahimi et al.,
2023 apresentam graficos de temperatura em fungdo do raio, e terem sido com estes que

Rahimi et al., 2023 validaram as simula¢des numéricas de CHy puro.

Rahimi et al., 2023 ndo apresentam resultados para além dos campos de temperatura
para a zona onde visualmente as diferengas sao superiores entre os resultados da presente
dissertagdo e os resultados de Rahimi et al., 2023, deste modo néo é possivel realizar uma

comparacao de resultados mais precisa nesta zona.

Estas diferengas podem dever-se a vérios fatores tais como a descretizagdo do dominio
computacional, condi¢des de fronteira, ou os modelos utilizados de turbuléncia, reacdo
quimica ou interacdo quimica-turbuléncia. Contudo na presente dissertacdo através da
literatura ou estudos comparativos, todos estes fatores foram tidos em conta e avaliados
para a construcdo do caso de CHy puro. A grande diferenca nos resultados podera dever-se
ao software utilizado, dado que, Rahimi et al., 2023 apresentam resultados obtidos através
do programa Openfoam enquanto que, na presente dissertagdo, foi utilizado o programa
ANSYS FLUENT 18.2.
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3.7.2 Campos de velocidade

Para o caso da queima de apenas metano é apresentado, na Figura 3.31, um campo de
magnitude de velocidade sobre um plano coincidente com o eixo de revolugdo do dominio

computacional.

Foram ainda obtidos os campos de velocidade axial, radial e tangencial para o caso
da queima de CHy4 puro, cujos resultados sdo apresentados nas Figuras 3.32, 3.33 e 3.34

respetivamente.

Figura 3.31: Campo da magnitude da velocidade, em m/s, para o caso de combustao de
CHy4 puro.

Conclui-se das Figuras 3.32, 3.33 e 3.34 que, a componente axial da velocidade é
dominante sobre as outras. Dado que existe swirl, ou seja velocidade tangencial definida
no inlet outer slot esta ndo pode ser desprezada. Contudo, apesar de néo ter sido definida
velocidade radial, na Figura 3.33 fica claro que esta existe e para maior rigor também nao

deve ser desprezada.
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Figura 3.32: Campo de velocidade axial, em m/s, para o caso de combustdo de CHy puro.

Figura 3.33: Campo de velocidade radial, em m/s, para o caso de combustdo de CHy puro

Em linha com o estudo do Subcapitulo 3.5 e das linhas de tranjetéria de particulas
virtuais apresentadas na Figura 3.24 para o caso sem combustdo, sdo apresentadas na
Figura 3.35 as linhas de corrente coloridas pelo campo de temperaturas em Kelvin para o
caso de combustdo de CHy puro. Na Figura 3.36 sdo apresentadas as linhas de corrente
coloridas pelo campo de temperatura na zona da saida do queimador. Pelo que, pela
geometria do queimador conter bluff-body é criada uma zona de recirculagado localizada
no centro do queimador que permite arrastar o combustivel dos jatos que saem dos inlets

para o centro e estabilizando a chama nesta zona.
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Figura 3.34: Campo de velocidade tangencial, em m/s, para o caso de combustdo de CHy
puro.

Figura 3.35: Trajetérias de particulas virtuais coloridas pela temperatura, em Kelvin, para
o caso de combustdo de CHy puro.
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Figura 3.36: Trajetérias de particulas virtuais coloridas pela temperatura, em Kelvin, com
destaque para a saida do queimador para o caso de combustao de CHy puro.

3.7.3 Campos das taxas de deformacao e formacao de produtos de reacao

Como descrito no Subcapitulo 2.7, foi utilizado um modelo para a modelagdo quimica do
tipo flamelet. Estes tipos de modelos foram desenhados para garantir que a zona de inicio
de formacdo dos produtos de reacdo, onde a taxa de formacdo dos produtos é superior,
(zona de fronteira da chama) é corretamente modelada para zonas onde o escoamentos
tem uma alta taxa de deformacado. Deste modo, apresenta-se na Figura 3.37 o campo de
taxa de formagdo dos produtos, e na Figura 3.38, a zona de maior taxa de deformacao.

Figura 3.37: Campo da taxa de formagado dos produtos de reagdo, 1/s, para o caso de
combustdo de CHy puro.
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Figura 3.38: Campo da taxa de deformagao, 1/s, para o caso de combustdo de CHy puro.

Conclui-se das Figuras 3.37 e 3.38 que a zona de maior taxa de deformagdo nao esta
localizada na zona onde a taxa de formagao dos produtos de reagdo é maior, o que significa
que o modelo ndo estd a ser utilizado na zona onde este tipo de modelos foi desenhado

para obter maior desempenho. Isto ndo implica que o modelo utilizado nao seja valido.

No Subcapitulo 3.7.4 serdo comparados os resultados obtidos na presente dissertagao
para o caso da queima de CHy puro, com os apresentados por Rahimi et al., 2023.

3.7.4 Comparacao e validacdo de resultados

Rahimi et al., 2023 validam os seus resultados numéricos a partir de resultados experi-
mentais de Fordoei et al., 2021 e Wang et al., 2018 e apresentam resultados para trés linhas
radiais entre 0 e 25 mm de raio, localizadas a 10, 30 e 50 mm da saida do queimador. Para
estas linhas Rahimi et al., 2023 apresentam resultados numéricos e experimentais para a

temperatura, velocidade axial, velocidade tangencial e para a fracdo méssica de CO,.

3.7.4.1 Temperatura

Nas Figuras 3.39, 3.40 e 3.41 sdo apresentados graficos de temperatura em fung¢do do raio,

sobre linhas radiais a 10, 30 e 50 mm respetivamente.

Dos gréficos apresentados nas Figuras 3.39, 3.40 e 3.41 é possivel concluir que os resul-
tados estdo em concordancia com os resultados numéricos e experimentais apresentados
por Rahimi et al., 2023.
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Figura 3.39: Grafico de temperatura sobre uma linha radial a 10 mm da saida do queimador
para o caso de combustdo de CHy puro.

Figura 3.40: Grafico de temperatura sobre uma linha radial a 30 mm da saida do queimador
para o caso de combustdo de CHy puro.
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Figura 3.41: Grafico de temperatura sobre uma linha radial a 50 mm da saida do queimador
para o caso de combustdo de CHy puro.

Das Figuras 3.39, 3.40 e 3.41 conclui-se que o decaimento da temperatura a medida
que se afasta do queimador tem tendéncia a estar mais afastado da linha central, o que
significa que a chama tém tendéncia a ficar mais larga pelo menos até aos 50 mm. Contudo,
é evidente que os resultados de Rahimi et al., 2023 tanto experimentais como numéricos
apresentam uma chama mais larga que os resultados da presente dissertacdo. Deste modo,
estas diferencas podem ser justificadas pelos modelos de reacdo quimica ou de interagdo
quimica-turbuléncia selecionados, como apresentado no Capitulo 2. Em alternativa teria
de ser utilizado um modelo do médulo de Species Transport nomeadamente o EDC,
que ndo foi selecionado devido ao elevado tempo computacional que o mesmo requer.
Considera-se ainda assim que, apesar das ligeiras discrepancias, os trés resultados estdo

em concordancia.

3.7.4.2 Velocidade axial
Nas Figuras 3.42, 3.43 e 3.44 sdo apresentados graficos de velocidade axial em fungdo do
raio, sobre linhas radiais a 10, 30 e 50 mm respetivamente.

Das Figuras 3.42,3.43 e 3.44 conclui-se que os resultados obtidos na presente dissertagao
estdo em concordancia com os resultados numéricos e experimentais apresentados por
Rahimi et al., 2023.
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Figura 3.42: Grafico de velocidade axial sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o caso de combustdo de CHy puro.

Figura 3.43: Grafico de velocidade axial sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o caso de combustdo de CHy puro.
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Figura 3.44: Grafico de velocidade axial sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o caso de combustdo de CHy puro.

Conclui-se das Figuras 3.43 e 3.44 que a medida que se afasta da saida do queimador,
o pico de velocidade méxima apresenta-se mais afastado da linha central para os casos de
Rahimi et al., 2023. Para o caso da presente dissertagdo, o facto do pico se manter mais
préximo da linha central apresenta-se coerente com os resultados apresentados para os
graficos da temperatura, onde o decaimento da mesma acontecia também mais préximo
da linha central do nos os casos de Rahimi et al., 2023. Este fenémeno é justificado pelo
facto da chama obtida na presente dissertacdo ser menos larga e mais comprida que as
obtidas por Rahimi et al., 2023.

Conclui-se ainda que sobre a linha central, onde raio é 0 mm, os resultados numéricos
de Rahimi et al., 2023 apresentam valores de velocidade axial igual a zero para os 50 mm,
enquanto que os da presente dissertacao junto aos 30 mm ja se apresentam positivos, ou seja,
azonaderecirculagdo apresentada na Figura 3.36 é inferior 4 de Rahimi et al., 2023. Para que
este fenémeno aconteca tém de existir divergéncias nas velocidades que foram definidas,
ou dado que no trabalho de Rahimi et al., 2023 é desconhecido o tamanho dos inlets,
Rahimi et al., 2023 na defini¢do deste tamanho poderdo néo ter definido um comprimento
suficientemente para garantir que o escoamento estava completamente desenvolvido. Os
resultados da dissertagdo apresentam-se mais proximos dos experimentais nesta zona
inicial quando comparados com os numéricos de Rahimi et al., 2023, podendo ser o

tamanho desconhecido dos inlets a razdo para estas divergéncias.

3.7.4.3 Velocidade tangencial

Nas Figuras 3.45, 3.46 e 3.47 sdo apresentados graficos de velocidade tangencial em fungao

do raio sobre linhas radiais a 10, 30 e 50 mm, respetivamente.
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Tal como acontece nos graficos de velocidade axial, a componente tangencial de
velocidade tem o seu pico maximo, no caso da presente dissertagdo, mais préximo do eixo
de rotagdo do dominio computacional do que os restantes resultados de Rahimi et al.,

2023, sendo mais clara a diferenca a medida que se afasta da saida do queimador.

Figura 3.45: Grafico de velocidade tangencial sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o caso de combustdo de CHy puro.

Justifica-se, de igual forma, a deslocagdo do pico maximo com o facto da chama
obtida ser mais estreita, ou seja, os jatos adjacentes a chama tem tendéncia a ficar mais
paralelos ao eixo de rotagdo do dominio. Como referido anteriormente, analisou-se na
presente dissertagdo, a influéncia das condigdes de fronteira, do tamanho do dominio
computacional e do refinamento da malha e concluiu-se que ndo sdo fatores que devam
estar a influenciar o jato nesta zona do dominio. Dado que o modelo de reagdo quimica,
utilizado na presente dissertacdo é mais completo e complexo que o modelo de Rahimi et
al., 2023 esta poderé ser a justificacdo para as diferengas dos resultados. Outra razdo podera
prender-se com o modelo utilizado para a modelac¢do da interagdo quimica-turbuléncia
que, como descrito anteriormente, para ser utilizado outro, nomeadamente o EDC ¢é
necessario um maior poder computacional. Por fim, esta diferenga no comportamento da
chama pode ainda dever-se a diferenga entre o modelo de turbuléncia utilizado. Realizou-
se na presente dissertacdo um estudo comparativo entre os modelos, que ndo contemplou
swirl no inlet outer slot, mas que permitiu concluir que, na presente dissertacdo poderia
ser utilizado o modelo k — ¢ Realizable por outro lado, Rahimi et al., 2023 utilizaram o
modelo K — wSST. Conclui-se no entanto que a diferenca nos resultados do parametro da

velocidade tangencial ndo é significativa para se poder descartar os resultados obtidos.
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Figura 3.46: Grafico de velocidade tangencial sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o caso de combustdo de CHy puro.

Figura 3.47: Grafico de velocidade tangencial sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o caso de combustdo de CHy puro.
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3.7.4.4 Frag¢do massica de CO;

Nas Figuras 3.48, 3.49 e 3.50 sao apresentados gréficos de fragdo massica de CO, em fungdo
do raio, sobre linhas radiais a 10, 30 e 50 mm, respetivamente.

Figura 3.48: Grafico da fracdo méssica de CO; sobre uma linha radial a 10 mm da saida
do queimador para o caso de combustao de CHy puro.

Figura 3.49: Grafico da fracdo méssica de CO; sobre uma linha radial a 30 mm da saida
do queimador para o caso de combustdo de CHy puro.
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Figura 3.50: Grafico da fracdo méssica de CO; sobre uma linha radial a 50 mm da saida
do queimador para o caso de combustao de CHy puro.

Das Figuras 3.48, 3.49 e 3.50 é possivel concluir que a modelagdo da combustdo de CHy
estd corretamente realizada dado que os resultados obtidos na presente dissertagdo estdo
alinhados com os resultados numéricos e experimentais de Rahimi et al., 2023. Tanto os
resultados da presente dissertagdo como os resultados numéricos de Rahimi et al., 2023,
estdo um pouco divergentes dos resultados experimentais principalmente na linha a 10
mm. Contudo, acredita-se que esta diferenga entre resultados numéricos e experimentais,e
como os resultados experimentais apresentam mais flutuagdes, se deva a dificuldades de
medigdo das fragdes massicas de CO, em laboratério. Aos 50 mm passa a ser evidente
que o decaimento da fracdo massica de CO, ocorre mais préximo do eixo de revolucao
do dominio, que pode ser novamente justificado pelo estreitamento da chama.

Conclui-se que a modelagdo da queima de CHy puro esté correta e que os resultados
obtidos sdo coerentes e estio em concordancia com os de Rahimi et al., 2023. Deste
modo, considerando os resultados obtidos para a queima de CHy como vélidos, o estudo

prosseguira com a introdugdo de hidrogénio.

3.8 Casos misturas de CH, e H»

Ap6s avaliada a combustdo de CHy puro, tal como era proposto na presente dissertagdo, foi
introduzido Hj na queima. De seguida serdo apresentados os resultados de temperatura,
fragdo méssica de H, O, OH e CHj4 para os casos de queima de misturas de CHy e 2%, 5%,
10%, 20%, 40%, 60% e 80% de fragdo molar de hidrogénio. A queima de hidrogénio puro
no presente queimador foi contemplada a parte no Capitulo 3.9.
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3.8.1 Resultados para a temperatura

Como na presente dissertacdo se pretende comparar os resultados obtidos com os de
Rahimi et al., 2023 para a queima de mistura, pretendem-se extrair os resultados tais
como apresentados os de Rahimi et al., 2023. Assim, serdo apresentados os campos de
temperatura, Subcapitulo 3.8.1.1, e as temperaturas sobre linhas radiais a 50 e 150 mm da
saida do queimador, Subcapitulo 3.8.1.2.

3.8.1.1 Campos de temperatura

Em primeiro lugar, apresentam-se os campos de temperatura sobre um plano coincidente
com o eixo de revolucdo do dominio computacional. Optou-se por apresentar dois campos
diferentes de temperatura, um primeiro onde a temperatura varia dos 300 K até aos 2500
K, obtendo-se assim todo o espectro de temperaturas, e outro onde a temperatura varia
dos 1600 K até aos 2500 K, ja que as rea¢des quimicas e a queima ocorrem acima dos 1600
K. O restante campo de temperaturas inferiores a 1600 K, apenas corresponde a dissipagdo
de calor. Rahimi et al., 2023 apresentam apenas os campos de temperaturas para meia
chama, dos 1600 K aos 2000 K, Figura 2.1. Optou-se, na presente dissertacdo, por aumentar
a gama de temperatura dos 2000 K (usada por Rahimi et al., 2023) para os 2500 K dado que
se verificou que ao aumentar a percentagem de Hy acima de 40 %, a temperatura méxima

torna-se superior a 2000 K.

Na Figura 3.51 sdo apresentados os campos de temperatura dos 300 K aos 2500 K para
0s casos de combustao de CHy puro como referéncia, e de 2%, 5%, 10%, 20%, 40%, 60% e
80% de Hy.

Na Figura 3.52 sdo apresentados os campos de temperatura dos 1600 K aos 2500 K
para os casos de combustdo de CHy puro como referéncia, e de 2%, 5%, 10%, 20%, 40%,
60% e 80% de Hz.

Conclui-se, das Figuras 3.51 e 3.52 que a adi¢do de hidrogénio aumenta a temperatura
méxima da chama. E possivel observar que o aumento da percentagem de H, faz com
que a chama aumente de largura dos 45 mm para os 65 mm a cerca dos 100 mm da
saida do queimador. Os resultados de Rahimi et al., 2023 sao apresentados na Figura
2.1. Concluiu-se que o dominio computacional deveria ser estendido para além dos 300
mm, utilizado por Rahimi et al., 2023, para ser feita a adi¢do de maiores percentagens de
hidrogénio. Este aumento foi realizado para os 500 mm na presente dissertagdo. Contudo,
das Figuras 3.51 e 3.52, recomenda-se que o dominio computacional se deva estender para
além dos 500 mm, tendo por consequéncia o aumento também na largura do dominio
segundo o concluido no Subcapitulo 3.5. Propdem-se que seja feita a extensdo do dominio
no comprimento para os 1000 mm e na largura para os 800 mm. Assim havera a garantia
que as condic¢des de fronteira ao longo de todo o dominio ndo irdo influenciar os resultados
para os casos de estudo do presente queimador com as condig¢des de funcionamento que

foram realizadas na presente dissertacéo.
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Figura 3.51: Campos de temperatura, em Kelvin, sobre um plano coincidente com o eixo
de revolucdo do dominio.

Figura 3.52: Campos de temperatura, em Kelvin, truncado a valores inferiores a 1600 K
sobre um plano coincidente com o eixo de revolugdo do dominio.

Conclui-se das Figuras 3.51 e 3.52 que o aumento da percentagem de hidrogénio torna
a chama mais comprida, mais larga e ocorre um aumento da temperatura maxima no
interior da mesma.

Ao comparar os campos de temperatura de Rahimi et al., 2023 na Figura 2.1, com a

Figura 3.52 da presente disserta¢do, conclui-se que, Rahimi et al., 2023 obtiveram campos

94



3.8. CASOS MISTURAS DE CH4 E Hy

de temperatura onde é evidente um aumento localizado da temperatura, no interior da
chama enquanto que, na presente dissertagdo, toda a chama apresenta o seu interior com
uma temperatura mais uniforme. E importante recordar as diferencas entre o estudo de
Rahimi et al., 2023 com a presente dissertagdo, no que diz respeito aos programas utilizados
modelos de turbuléncia, e modelos de rea¢do quimica e de interagdo quimica-turbuléncia,
bem como as diferengas nos tamanhos dos dominios computacionais utilizados, podendo
todos estes fatores terem contribuido para as diferengas obtidas. Destaca-se, destes fatores,
o modelo de intera¢do quimica-turbuléncia EDC, que na presente dissertagdo tornou-se
invidvel o uso deste modelo devido ao elevado tempo computacional, sendo este o tinico

que poderia trazer resultados mais precisos.

3.8.1.2 Gréficos para a temperatura sobre uma linha radial a 50 mm e 150 mm da saida

do queimador

Ap06s apresentados os campos de temperatura, optou-se por apresentar em gréfico da
temperatura sobre uma linha radial a 50 mm e a 150 mm da saida do queimador. E de
relembrar que segundo as conclusdes apresentadas no Subcapitulo 3.5 ndo devem ser
retirados resultados a partir dos 260 mm. Sendo a zona inicial junto ao queimador de
maior interesse optou-se por retirar resultados da linha aos 50 mm. A linha de 150 mm
por se apresentar apds a zona onde a largura da chama é méxima e, portanto, podera ser
avaliado o comportamento da chama apds esta zona.

Na Figura 3.53 é apresentado um gréfico da temperatura sobre uma linha radial a 50
mm da saida do queimador e na Figura 3.54 a 150 mm da saida do queimador.

Da Figura 3.53 conclui-se que 50 mm ap6s a saida do queimador, a temperatura decai
entre os 15 mm e os 20 mm de raio. A medida que foi realizada a adicdo do hidrogénio, é
possivel concluir que como descrito anteriormente, a chama tém tendéncia a ficar mais
larga. Como o decaimento de temperatura, correspondente ao limite da chama este passa
a ocorrer tendencialmente mais longe da linha central, eixo de revolu¢do do dominio. O
caso de 80 % apresenta um decaimento mais cedo contudo, este por estar mais préximo
do limite de ocorrer combustdo, poderd estar a ser influenciado por este fator. Conclui-
se que na zona central como a temperatura é superior para este caso, e como descrito
anteriormente, superior aos 2000 K. O caso da combustdo de 80 % poderd estar também
influenciado pela proximidade a uma combustao de H, puro, fazendo com que as reagdes
que ocorrem na combustdo de CHy possam ja ndo estar a ocorrer com tanta frequéncia,
alterando assim o comportamento da chama.

Da Figura 3.54 conclui-se que a chama, para todos os casos estd na sua zona mais
larga e que os 30 mm de raio escolhidos para a representagdo provam que ainda ndo
ocorreu o decaimento da temperatura para os 300 K zona onde ja ndo ocorre influéncia da
chama. Da Figura 3.54 é também possivel concluir que para todos os casos o decaimento
da temperatura comeca a ocorrer sempre mais afastado do eixo de revolugdo do dominio

a medida que é adicionado mais hidrogénio.

95



CAPITULO 3. APRESENTACAO E DISCUSSAO DE RESULTADOS

Figura 3.53: Grafico da temperatura em fungdo do raio de uma linha radial a 50 mm da
saida do queimador.

Figura 3.54: Grafico da temperatura em funcdo do raio de uma linha radial a 150 mm da
saida do queimador.
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3.8.2 Resultados para a fracdo massica de radicais livres: H, O e OH

De modo a avaliar como ocorre a rea¢do quimica e como a adi¢do de H, na queima de CHy
influéncia a reacdo quimica e a combustao, foram tragadas linhas a radiais a 10, 30 e 50
mm, da saida do queimador dado que nesta a zona ocorre mistura das espécies quimicas.
Os radicais livres, H, O e OH aparecem e reagem com o CHy e o H, sendo, portanto,
interessante o estudo da fragdo méssica dos mesmos nesta zona do dominio.

Nas Figuras 3.55, 3.56 e 3.57 sdo apresentadas as fragdes méssicas de H sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.

Nas Figuras 3.58, 3.59 e 3.60 sao apresentadas as fragdes massicas de O sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.

Nas Figuras 3.61, 3.62 e 3.63 sdo apresentadas as fragdes massicas de OH sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.

Conclui-se, das Figuras 3.55, 3.56 e 3.57, que a adi¢do de H; influéncia a formagao de
radicais livres de H. E de notar que em todos os graficos existem sempre radicais livres
de H, mesmo no caso da combustdo de CH4 puro. O pico maximo da fragdo mdssica de
H ocorre, para o caso da combustdo de CHy puro, a cerca de 7 mm do eixo de revolugdo
para uma linha a 10 mm da saida do queimador.

Figura 3.55: Gréfico da fragdo méssica de H sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador.

E de notar que 4 medida que se adiciona mais hidrogénio na mistura este pico se
desloca no sentido de se afastar do eixo de revolugdo, como tal, as reagdes de formacéo e
decomposicdo de H seguem esta tendéncia. O mesmo se verifica a 30 mm e 50 mm onde

0s picos se tornam mais evidentes. E de notar que, no caso da queima de 80 %, o valor
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maximo de H é bastante superior ao expectavel dado que este caso se aproxima mais da

queima de hidrogénio puro.

Figura 3.56: Gréfico da fragdo maéssica de H sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador.

Figura 3.57: Gréfico da fragdo maéssica de H sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador.
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Figura 3.58: Gréfico da fragdo madssica de O sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador.

Figura 3.59: Gréfico da fracdo méssica de O sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador.
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Figura 3.60: Gréfico da fragdo madssica de O sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador.

Figura 3.61: Gréfico da fragdo méssica de OH sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador.
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Figura 3.62: Grafico da fracdo madssica de OH sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador.

Figura 3.63: Grafico da fracdo massica de OH sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador.

A reacdo de Hp com O; forma radicais livres de O e OH. Como tal é expectavel que
a adicdo de hidrogénio a queima de CHy contribua para o aparecimento destes radicais

livres.
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Das Figuras 3.58, 3.59 e 3.60 conclui-se que tal como para o caso de H os radicais livres
de O tém uma fracdo massica méxima entre os 6 mm e os 8 mm, zona onde ocorre a
reagdo para o caso a 10 mm. De notar que, tal como para o H, o radical livre de O aparece
logo a partida na queima de CHy. Isto deve-se a reagdo de CHy que forma CO», e que
se decompdem na formacdo de CO e liberta radicais de O. A medida que é adicionado
hidrogénio a mistura, dado que este reage também com o oxigénio e liberta radicais de
O, é expectavel que com o aumento do hidrogénio introduzido aumente também a fragdo
massica de O. E de notar que o caso de 80% volta a ter o pico méaximo mais deslocado
e mais préximo do eixo de revolugdo que os restantes, mantendo a tendéncia da fragdo
massica de H no caso dos 80 %, provando que este caso se assemelha mais a queima de
hidrogénio puro deixando-se assim de sentir tanta influéncia das rea¢des da queima de
CHa.

Por fim, das Figuras 3.61, 3.62 e 3.63 conclui-se que a fragdo massica de OH é dominante
em relacdo as fracdes madssicas dos radicais de H e O. E possivel observar que a fragao
massica de OH se mantém constante no interior da chama, enquanto que as de He O
apenas tém valores dominantes na zona de reagdo, ou seja na zona préxima do limite
da chama. Isto deve-se ao facto dos radicais livres de O e H serem altamente instaveis e
rapidamente se transformarem novamente em moléculas de hidrogénio e oxigénio, a sua
forma mais estavel. Das Figuras 3.61, 3.62 e 3.63 conclui-se que o pico méximo da fracdo
massica de OH ocorre na zona de reagdo por existirem também mais radicais livres de O e
H. O pico méximo para o caso do OH tende novamente a afastar-se do eixo de revolugédo a
medida que é adicionado mais hidrogénio. No caso de combustdo de 80% de hidrogénio,
o pico volta a deslocar-se mais para o centro e o valor constante de OH no interior da
chama diminui em relagdo aos casos de 40% e 60% de hidrogénio. Tal quer dizer que ao
aproximarmos-nos dum caso de combustdo de hidrogénio puro a fragdo massica de OH

tende a diminuir no interior da chama.

3.8.3 Fra¢dao massica de CO;

A formacgado de CO; ocorre pela combustdo de CHy, visto ser um combustivel que contém
carbono. A queima de Hj, por ndo conter carbono, ao reagir ndo produz diretamente CO;.

Segundo Rahimi et al., 2023, 95 % dos elementos poluentes, nomeadamente CO,,
safem do dominio pelo seu topo, podendo ser desprezados os que saiem nas fronteiras
laterais. Deste modo, foram tragados 2 gréficos da fragdo massica de CO, em fungao do
raio sobre uma linha radial a 500 mm do queimador, ou seja no topo, e outra a 250 mm.
Os resultados no topo do dominio poderao estar a ser influenciados pelo tamanho do
dominio computacional, mas a 250 mm, com o que se concluiu no Subcapitulo 3.5, ainda
poderao ser obtidos resultados nao influenciados pelo tamanho do dominio e condigdes
de fronteira.

Nas Figuras 3.64 e 3.65 sdo apresentadas as fragdes massicas de CO, em fungao do raio

sobre uma linha radial a 250 e 500 mm respetivamente.
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Das Figuras 3.64 e 3.65 é possivel concluir que na zona interior da chama, a fracdo
massica de CO, é praticamente constante, comecando a decair depois do limite da chama
até a fronteira do dominio, onde toma valores préximos de zero. Segundo o gréfico da
Figura 3.64, é possivel perceber que aos 250 mm ja se encontra fora da chama de CHy
puro, mas que, para o caso de 60%, por exemplo, ainda se encontra dentro da mesma, ndo
sendo por isso possivel comparar a fracdo madssica para os diferentes casos a partir da
Figura 3.64. De igual modo para os casos de 60% e 80% mesmo a 500 mm os resultados
poderdo ndo estar corretos dado que o final da chama estd muito préxima do limite do
dominio computacional. Conclui-se das Figuras 3.64 e 3.65 que, o valor de fracdo massica
maxima ocorre sobre o eixo do dominio computacional, raio 0, exceto para o caso de 80%
de hidrogénio.

Na Figura 3.66 é apresentada sobre o eixo do dominio computacional, a fragdo mdssica
de CO2.

Da Figura 3.66 é possivel concluir que a adigdo de até 40% hidrogénio sobre a queima
de CHy, faz aumentar a fragdo massica de CO;, isto porque a queima de CHy deixa de ter
as suas propriedades ideais, deixando até de ser uma queima completa. Conclui-se que a
adigao de 60 ou 80% de hidrogénio a queima de CHy, reduz a fragado massica de CO; e tal
acontece pois a queima dominante passa a ser de H, e ndo CHy.

Figura 3.64: Gréfico da fragdo méssica de CO; em funcdo do raio de uma linha radial a
250 mm da saida do queimador.
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Figura 3.65: Gréfico da fragdo méssica de CO; em funcdo do raio de uma linha radial a
500 mm da saida do queimador.

Figura 3.66: Gréfico da fracdo méssica de CO, sobre uma linha coincidente com o eixo de
revolu¢do do dominio computacional.

Na Tabela 3.12 sdo apresentadas as fragdes méssicas maximas de CO, sobre uma linha

coincidente com o eixo de revolugdo do dominio.
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Tabela 3.12: Fracdo maéssica maxima de CO; sobre o eixo de revolucdo do dominio
computacional.

Casos CHipuro 2% 5% 10% 20% 40% 60% 80%
Fragdo massica de CO, | 0,11 0,13 0,13 0,13 0,12 0,11 0,10 0,06
Cota z [mm)] 131 175 181 191 206 219 202 454

Da Tabela 3.12 conclui-se que a localiza¢do do ponto de fragdo méassica maxima de CO,
é cada vez mais distante da saida do queimador a medida que aumenta a percentagem
de hidrogénio, apenas quando se passa a adicionar 60% esta tendéncia muda.

Conclui-se assim que em termos ambientais, para o presente queimador, de acordo
com o pardmetro de emissoes de CO, a queima de misturas de CHy e Hy s6 passa a ser
benéfica, ou seja, as emissdes de CO, s6 diminuem, quando é introduzido mais de 40%
de hidrogénio.

3.9 Caso H; puro

Dado ter sido possivel atingir a queima de misturas de CHy e H; até aos 80% de hidrogénio,
tinha-se como objetivo atingir a queima de hidrogénio puro. Caso a queima de hidrogénio
puro fosse bem sucedida, este seria um bom sinal para o retrofitting do queimador para
a queima de 100% de hidrogénio. Nas Figuras 3.67 e 3.68 é apresentado o campo de
temperaturas sobre um plano coincidente com o eixo de revolugdo do dominio sendo
que, para a primeira figura, a gama de temperaturas varia entre 300 K a 2500 K. J& na
Figura 3.68 foi definido um valor base de 1600 K, onde todos os valores inferiores sdo

apresentados na mesma cor. O maximo foi definido como 2500 K.

Figura 3.67: Localizagdo de temperatura, em Kelvin, sobre um plano coincidente com o
eixo de revolucdo do dominio computacional.
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Figura 3.68: Campos de temperatura, em Kelvin, sobre um plano coincidente com o eixo
de revolugdo do dominio computacional, truncado a partir de 1600 K.

Conclui-se das Figuras 3.67 e 3.68 que passou a existir combustdo dentro dos inlets,
ou seja ocorreu um far-field da chama. Este fendmeno ocorre dado que dentro dos inlets
é injetada uma mistura de ar com combustivel e a velocidade de reagdo é superior a de
injecdo de material combustivel, levando a que a chama progrida para montante nos
inlets. Este fendmeno é altamente perigoso dado que rapidamente pode escalar para
uma combustdo na zona de armazenamento de combustivel e, consequentemente, pode
levar a explosdo. Este tipo de queimador, denominado por queimador com pré mistura,
possui este perigo e como tal o retrofitting para a queima de Hj deve ser feito com cautela.
Conclui-se que, com os parametros definidos para a queima de CHy puro ao converter
para 100% de hidrogénio ocorre combustdo. No entanto, a mesma ja nao se localiza a
jusante da saida do queimador. Deste modo, ndo se considera valido este caso. Propdem-se
que, num futuro, seja feito o estudo de alteracdo de pardmetros de injecdo de modo a
avaliar a possibilidade do queimador em estudo poder queimar de forma segura 100% de
hidrogénio.

3.10 Linhas orientadoras para o retrofitting para o caso de 80 %
Hy

Dado que nao foi possivel efetuar a correta combustdo de 100% de hidrogénio, optou-se
por selecionar o caso de 80% de hidrogénio para obter linhas orientadores para o retrofitting
do presente queimador, dado ser este o caso onde as fragdes méssicas de CO; sdo menores.
Optou-se, na presente dissertacdo, por variar as velocidades de injecdo do combustivel,
dado que é um parametro que pode ser facilmente alterado numa instalagao real. Dado que
o queimador em estudo contém dois inlets onde é injetado combustivel, e dado que o outer
slot contém swirl, optou-se por comegar por variar a velocidade apenas no inner slot. Deste
modo, na presente dissertacdo, serd avaliada a influéncia do aumento e diminuigdo da

velocidade axial do inner slot para a queima de 80% de hidrogénio. Deste modo, mantendo
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todas as condicdes iguais as da queima de 80% apresentado anteriormente, construiu-se
um caso onde a velocidade axial de inje¢do no inner slot é de 10 m/s e outro onde é de 6

m/s. A velocidade axial do caso original é de 8,31 m/s.

3.10.1 Resultados de temperatura

Tal como realizado para a comparacado das diferentes percentagens de H, na queima de
CHy, foram construidos dois graficos sobre linhas radiais a 50 e 150 mm, para o estudo
comparativo da variacdo da velocidade no inner slot mantendo assim a mesma métrica

que no caso de CHy puro.

Na Figura 3.69 é apresentado um grafico da temperatura, em Kelvin, em fun¢do do
raio de uma linha radial a 50 mm da saida do queimador.

Conclui-se da Figura 3.69 que o aumento da velocidade axial aproxima a dimensdo
da chama de 80% de hidrogénio a chama original de apenas CH;. Conclui-se que no
interior da chama, zona inicial de temperatura constante, a variagdo da velocidade ndo

teve influéncia na temperatura.

Na Figura 3.70 é apresentado o grafico da temperatura em Kelvin em funcado do raio
de uma linha radial a 150 mm da saida do queimador.

Da Figura 3.70, ap6s a zona onde a chama de 80% original era mais larga,( a cerca
de 100 mm da saida do queimador) ndo é possivel verificar diferencas no grafico da

temperatura com a varia¢do da velocidade.

Figura 3.69: Grafico da temperatura em funcdo do raio de uma linha radial a 50 mm da
saida do queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.
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Figura 3.70: Grafico da temperatura em funcdo do raio de uma linha radial a 150 mm da
saida do queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.

Conclui-se que o aumento da velocidade para 10 m/s fez apenas aproximar o caso de
80% de hidrogénio a chama de CH4 puro na zona logo ap6s a saida do queimador. Ao
diminuir a velocidade, a chama afasta-se da chama original tornando-se mais larga na
zona inicial até aos 150 mm, onde a diferenca nas velocidades deixa de ser significativa.
A variagdo da velocidade ndo teve influéncia na reagdo quimica e consequentemente na

temperatura da chama obtida.

3.10.2 Resultados para a fracdo madssica de radicais livres: H, O e OH

Para avaliar o modo como a variacdo da velocidade influéncia a reacdo quimica, foram
tracados gréficos de fracdo méssica de H, O e OH. Tal como explicado anteriormente
estes radicais livres permitem perceber como € influenciada a reagdo com a introdugdo do
hidrogénio e espera-se, de igual forma, perceber como a variagdo da velocidade e portanto

variagdo caudal de combustivel fez alterar a reagdo quimica.

Nas Figuras 3.71, 3.72 e 3.73 sdo apresentadas as fragdes méssicas de H sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.

Nas Figuras 3.74, 3.75 e 3.76 sdo apresentadas as fragdes massicas de O sobre linhas

radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.

Nas Figuras 3.77, 3.78 e 3.79 sdo apresentadas as fragdes massicas de OH sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.
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Figura 3.71: Gréfico da fragdo méssica de H sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.

Figura 3.72: Gréfico da fragdo maéssica de H sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.
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Figura 3.73: Gréfico da fragdo méssica de H sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.

Figura 3.74: Gréfico da fracdo méssica de O sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.
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Figura 3.75: Gréfico da fragdo madssica de O sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.

Figura 3.76: Gréfico da fracdo méssica de O sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.
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Figura 3.77: Gréafico da fracdo madssica de OH sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.

Figura 3.78: Gréfico da fragdo méssica de OH sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.
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Figura 3.79: Grafico da fracdo madssica de OH sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no inner slot.

Conclui-se, das Figuras 3.71 a 3.79, que para todos os casos o aumento da velocidade
aproximou a localizagdo do pico de fragdo massica méxima de cada um dos elementos
a chama de CHy pura. O aumento da velocidade fez reduzir de forma ligeira a fragao
massica de todos os radicais em relagdo a queima original de 80% de H,. A diminuic¢do da
velocidade promoveu o efeito contrério, tornando a chama mais larga e menos préxima
da chama original de CHy. Com a diminuigdo da velocidade é possivel concluir que os
picos de fracdo massica méxima de cada um dos radicais aumentaram, o que evidencia
que ocorreu uma maior taxa de reagdo formando-se mais radicais livres desde a zona

inicial até aos 50 mm para este caso.

3.10.3 Fracdo massica de CO,

Apesar da variagdo da velocidade apresentar poucas diferengas no valor méximo das
fracdes massicas de radicais livres, dada a importancia da fragdo méssica de CO; foi
avaliado o impacto que da alteracdo da velocidade neste parametro. Utilizando a mesma
métrica, apresentam-se os resultados da fragdo massica de CO; para duas linhas radiais
uma a 250 mm e outra a 500 mm da saida do queimador. Por fim, apresenta-se ainda um
grafico da fracdo madssica de CO, sobre uma linha coincidente com o eixo de revolugdo
do dominio computacional, dado ser sobre este que se verifica o valor maximo da fracdo

massica de CO, para o caso da combustdo de CHy puro.
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Figura 3.80: Gréfico da fracdo méssica de CO; em funcdo do raio de uma linha radial a
250 mm da saida do queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no
inner slot.

Figura 3.81: Gréfico da fragdo méssica de CO; em funcdo do raio de uma linha radial a
500 mm da saida do queimador para o estudo comparativo de variagdo de velocidades no
inner slot.
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Figura 3.82: Grafico da fragdo méssica de CO, sobre uma linha coincidente com o eixo
de revolucdo do dominio computacional para o estudo comparativo de variacdo de
velocidades no inner slot.

Da Figura 3.80 é possivel concluir que, aos 250 mm, a alteragdo da velocidade ndo
apresenta diferengas significativas para a fragdo mdssica de CO,. Ja na Figura 3.81 é
possivel concluir que a diminui¢do da velocidade fez diminuir a fragdo massica de CO».
Em sentido oposto, o aumento da velocidade fez aumentar a fracdo méssica de CO,.

Na Tabela 3.13 sdo apresentadas as fragdes massicas maximas de CO, para cada
um dos casos de estudo sobre a linha coincidente com o eixo de revolu¢dao do dominio

computacional.

Tabela 3.13: Fracdo massica maxima de CO, sobre o eixo de revolu¢do do dominio
computacional para o estudo comparativo de variagao de velocidades no inner slot.

Casos CHy puro  80% 80% com 10m/s 80% com 6 m/s
Fracdo massica de CO, | 0,11 0,06 0,06 0,06
Cota z[mm] 131 454 467 433

Da Figura 3.82 e da Tabela 3.13 é possivel concluir que a diminui¢do da velocidade
desloca o pico de fracdo massica de CO, sobre o eixo de revolugdo do dominio compu-
tacional para mais perto da saida do queimador. O aumento da velocidade provoca o
efeito contrario, de onde se pode concluir que o aumento da velocidade tornou a chama
mais estreita até aos 150 mm nao se sentido mais a influéncia da varia¢ao da velocidade
na largura da chama. No entano, tornou a mesma mais comprida no final do dominio,
deslocando o pico da fracdo méssica maxima de CO,, para mais préximo do final do

dominio computacional.
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Conclui-se que o aumento da velocidade aproximou a largura da chama de 80% a
chama de CHy puro no inicio do dominio, no entanto, tornou a chama ainda mais comprida
no final do mesmo. Por outro lado, a variagdo da velocidade ndo alterou significativamente
a reacdo quimica, por isso propdem-se que para o estudo do retrofitting, sejam realizados
estudos para a variacdo das relagdes de ar e combustivel para os diversos inlets de forma
a tentar aproximar as chamas de misturas de H, a chama de CHy4 puro. O aumento da
velocidade podera ser considerado como um fator 1til a ser considerado, pois como foi
percetivel ajudou a aproximar a chama de 80% a chama de CH4 na zona inicial a saida do

queimador.

3.11 Comparacao dos casos, 0 %, 20 % e 40 % de H, com os

resultados numéricos de Rahimi et al., 2023

Rahimi et al., 2023 apresentam no seu trabalho resultados numéricos para a queima de CHy
puro e misturas de 20% e 40% de H; obtidos com um programa de simula¢gdo numérica
diferente do programa utilizado na presente dissertagdo. Uma vez que a zona inicial
do dominio apresenta uma elevada importancia na modelagdo da chama, pois possui
uma bolha de recirculagdo criada pela geometria do queimador que ajuda a estabilizar a
chama a jusante do mesmo, como é possivel observar na Figura 3.36, serdo comparadas
as fracoes massicas de H, O, OH sobre linhas radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida

do queimador.

Nas Figuras 3.83, 3.84 e 3.85 sdo apresentadas as fragdes méssicas de H sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.
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Figura 3.83: Grafico da fragdo méssica de H sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.

Figura 3.84: Gréfico da fracdo maéssica de H sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.
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Figura 3.85: Gréfico da fragdo maéssica de H sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.

Nas Figuras 3.86, 3.87 e 3.88 sdo apresentadas as fra¢cdes massicas de O sobre linhas

radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.

Figura 3.86: Gréfico da fracdo méssica de O sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.
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Figura 3.87: Gréfico da fragdo madssica de O sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.

Figura 3.88: Gréfico da fragdo madssica de O sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.

Nas Figuras 3.89, 3.90 e 3.91 sdo apresentadas as fragdes massicas de OH sobre linhas
radiais a 10 mm, 30 mm e 50 mm da saida do queimador, respetivamente.
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Figura 3.89: Grafico da fracdo massica de OH sobre uma linha radial a 10 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertacdo com os de
Rahimi et al., 2023.

Figura 3.90: Gréfico da fragdo méssica de OH sobre uma linha radial a 30 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.
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Figura 3.91: Grafico da fracdo madssica de OH sobre uma linha radial a 50 mm da saida do
queimador para o estudo comparativo dos resultados da presente dissertagdo com os de
Rahimi et al., 2023.

Da Figura 3.83 a Figura 3.91 é possivel concluir que a fracdo mdssica dos radicais
de H, O e OH é maior para todos os casos de Rahimi et al., 2023. Contudo, é possivel
concluir que a localiza¢do dos picos méximos de fragdes méssicas dos radicais se localizam
aproximadamente no mesmo sitio, o que permite inferir que a modelacdo da chama, em
termos geométricos, deverd estar correta. Excetuando para o caso do radical livre de OH
todos outros gréficos apresentam curvas com formas idénticas para os casos de Rahimi
etal., 2023 e da presente dissertacdo, o que mais uma vez permite concluir que a modelagao
da chama dever4 estar correta.

Justifica-se que, para os casos de Rahimi et al., 2023, os graficos de OH apresentem
valores mais baixos de fracoes massicas deste radical no interior da chama, (entre o eixo
de revolucdo e o pico maximo deste radical) pois, como é possivel observar dos campos
de temperatura de Rahimi et al., 2023, na Figura 2.1, Rahimi et al., 2023 apresentam uma
zona de temperaturas mais elevadas junto ao limite da chama, que néo é tao evidente
nos resultados da presente dissertagdo, onde a chama apresenta uma distribui¢do de
temperaturas mais uniforme no seu interior.

A diferenga encontrada nos graficos de OH entre Rahimi et al., 2023 e a presente
dissertagdo devera ser justificada, por no caso de Rahimi et al., 2023 ser nesta zona mais
localizada de temperaturas mais elevadas que ocorrerdo a maioria das reagdes, o que leva
a um pico mais elevado da fragdo méssica destes radicais. Para a mesma quantidade de
combustivel, por consequéncia, é expectavel que no interior da malha exista uma menor

fracdo massica destes radicais. Pelo concluido, na presente dissertagdo, a chama obtida
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apresenta uma distribuigdo de temperaturas mais uniforme no seu interior, o que justifica
as diferengas encontradas, dado que nesta as rea¢des ocorrerdao de forma mais uniforme
sendo entdo o pico de fra¢cdes mdssicas menor e existindo assim valores mais altos fora da
zona do pico maximo. Este fendmeno é mais evidente nas Figuras 3.89, 3.90 e 3.91 para a
fragdo méssica de OH, dado que, este elemento se forma da reagdo de radicais livres de O
e H que tém os seus picos mais elevados na zona de maior taxa de reacéo.

Conclui-se da zona inicial até aos 50 mm ap6s a saida do queimador, existem diferencas
significativas entre a modelacdo da chama obtida na presente dissertacdo e na obtida
por Rahimi et al., 2023. Estas diferencas poderdo dever-se ao programa computacional
utilizado. Outra razdo podera ser o modelo de reagdo quimica pois foram utilizados
diferentes modelos entre a presente dissertacdo e o trabalho de Rahimi et al., 2023. Foram
também utilizados diferentes modelos de turbuléncia. Na presente dissertagdo utilizou-se
o modelo k — ¢ Realizable e Rahimi et al., 2023 utilizaram o modelo K — wSST. Contudo,
foi realizado um estudo comparativo dentro destes modelos, no Subcapitulo 3.2 e das
figuras obtidas para a trajetéria de particulas virtuais no Subcapitulo 3.5 e no Subcapitulo
3.7.2 concluiu-se que o desenvolvimento do escoamento se comporta como seria esperado
ao obter duas bolhas de recirculagdo no centro do dominio computacional a saida do
queimador. Deste modo, é expectavel que o escoamento esteja corretamente modelado,
e portanto a diferenca nos modelos de turbuléncia ndo deverd ser uma razdo para as
diferengas obtidas nesta zona do dominio. Outra razao para justificar que a chama devera
estar corretamente modelada prende-se com o facto de os picos de fragdo méssica dos
radicais livres de H, O e OH ocorrerem na mesma localizagdo para as linhas tragadas.
De forma a tentar aproximar os resultados e concluir-se qual dos trabalhos estd mais
proximo do real, propdem-se que seja utilizado o modelo EDC para a modelagao da
interagdo quimica-turbuléncia e que, com a elevada complexidade deste, possam entdo
ser validados os resultados.

Por fim, apesar das pequenas diferencas nos resultados, conclui-se que os resultados
obtidos nos Subcapitulos 3.7, 3.8 e 3.10 sdo vélidos e que as tendéncias de temperatura e
fragdo massica de radicais livres verificadas com a introdugdo do hidrogénio ocorrem da

mesma forma na presente dissertacdo e no trabalho de Rahimi et al., 2023.
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CONCLUSAO

4.1 Conclusao

Contemplou-se, na presente dissertacdo, o estudo do queimador Cambridge Stratified Swirl
Burner. Da literatura encontrada, este apresentou-se como o mais vantajoso para o estudo
do retrofitting, pois contém uma geometria com estabilizador de chama do tipo bluff-body, e
ainda, swirl. Com base na literatura, foram obtidos resultados numéricos e experimentais

para a validacdo dos modelos utilizados para simular a operagao do presente queimador.

Esta dissertacdo teve como primeiro objetivo obter resultados numéricos para a queima
de CH4 puro, misturas de CHy e H; nas seguintes percentagens volimicas de Hy: 2%, 5%,
10%, 20%, 40%, 60% e 80%, e ainda investigar a queima de H, puro. Em todos os casos
manteve-se as condi¢des originais de funcionamento iguais a da queima de CHy4 puro.
Estabeleceu-se ainda como objetivo, perceber como a alteragdo da velocidade axial da
mistura numa das sec¢des de entrada contribuiu para a aproximagdo das propriedades
da chama de mistura de 80% de H; a chama de CHy puro, obtendo-se assim uma linha
orientadora para o retrofitting do queimador em estudo.

Para a determinacdo dos modelos e condi¢des de fronteira a aplicar recorreu-se a
literatura e foram conduzidos estudos comparativos nomeadamente para a determinagao
das condic¢6es de fronteira sobre a lateral do dominio computacional, para a escolha
do modelo de turbuléncia e pré mistura. Destes concluiu-se que deverd ser utilizada
a condigdo pressure-inlet para a lateral do dominio computacional, e que os modelos
K — & Realizable e K — wSST apresentam resultados semelhantes respondendo ambos
corretamente a modelagdo do problema. Foi obtida a mesma conclusdo para os modelos
de pré-mistura, Zimont e Peters, tendo sido portanto utilizado o K — ¢ Realizable e o modelo
Zimont.

O queimador em estudo ndo contém camara de combustdo, no entanto, recorrendo a
teoria dejato livre, aos resultados da literatura e com os resultados da presente dissertagdo
para a queima de 80% de Hy, foi possivel concluir que, para a obtengdo de resultados sobre
todo o dominio computacional, o mesmo deveré ser entendido até 1 m de comprimento e

800 mm de largura, passando a permitir que as chamas com as condi¢des de funcionamento
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propostas ndo estejam influenciadas pela dimensdo do dominio computacional.

Realizou-se um estudo comparativo entre o uso de um caso bidimensional ou tridi-
mensional em paralelo com o estudo de independéncia de malha. Concluiu-se do estudo
comparativo que na presente dissertacdo seria mais adequado o uso de um modelo tri-
dimensional dada a ordem de grandeza dos residuos dos casos bidimensional e 0o modo
como o software ANSYS FLUENT 18.2 modela os campos de velocidade e aceleragdo nas
3 diregdes. Do estudo de independéncia de malha foi possivel definir que seria utilizada
uma malha com 898977 nés. A andlise dos parametros de qualidade para esta malha, per-
mitiu concluir que, para a ortogonalidade, rcio de crescimento e distor¢do dos elementos
a malha construida apresenta boas caracteristicas.

A presente dissertagdo teve como um dos seus objetivos obter resultados para os
campos de temperatura e velocidade para o caso de combustdao de CHy puro, que sirvam
de base a introdugdo de Hj. Para validagdo do caso de CHy4 puro foram comparados os
resultados de velocidade axial e tangencial, temperatura e fragdo méssica de CO; com os
resultados de Rahimi et al., 2023.

Concluiu-se que os resultados obtidos para a queima de CHj estdo em concordancia
com os numéricos e experimentais apresentados por Rahimi et al., 2023 no que diz respeito
a modelacdo geométrica da chama. As principais diferencas encontradas encontram-se
na distribui¢do de temperaturas no interior da chama, ja que, os resultados numéricos
de Rahimi et al., 2023 apresentam a zona de temperatura mais elevada junto da fronteira
da chama. Tal ndo é possivel observar nos resultados obtidos na presente dissertagao,
onde a temperatura no interior da chama estd distribuida de forma mais uniforme. Uma
justificagdo para as diferengas registadas poderd prender-se com os modelos de reagdo qui-
mica utilizados. Outra poderé prender-se com o modelo de interagdo quimica-turbuléncia
selecionados. Apesar das diferengas, os resultados obtidos para o caso de CHy puro
apresentam-se como validos, tendo sido este o caso utilizado para a introdugdo gradual
do Hz.

A queima de misturas de H, e CHjy foi obtida com sucesso para todos os casos e
concluiu-se que, com o aumento da percentagem de hidrogénio, a temperatura maxima
da chama aumentou, bem como o seu comprimento e largura. Os resultados dos campos
de temperatura para misturas de CHy e H, mostram a mesma tendéncia que a queima de
CHy puro para a distribuigdo de temperaturas no interior da chama, sendo esta diferente
dos resultados da literatura.

Da anélise dos radicais livres de O, H e OH para os casos de misturas foi possivel
concluir que o aumento da percentagem de hidrogénio leva a que o pico méximo das
fragGes massicas destes elementos ocorra mais afastado da linha central, o esté alinhado
com os resultados de temperatura. Conclui-se assim que a zona onde correm mais reagdes,
junto do limite lateral da chama, se desloca no sentido de se afastar do eixo de revolugao,
ou seja, a chama estard mais larga.

Da analise da fracdo massica de CO; constata-se que esta aumenta com a introducao

de hidrogénio até aos 40%, onde a fragdo méssica passa a igualar a da queima original
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de CHy. Verifica-se que, para o presente queimador, a introdugdo de H; reduz a fracdo
méssica de CO; em relacdo a da queima de CHy4 puro apenas para valores superiores a
40% de Hz.

Contrariamente ao caso da queima de misturas, a queima de H; puro, com as mesmas
condigdes que a queima de CHy puro, ndo foi bem sucessida. Apesar de existir chama,
esta passou a ocorrer dentro dos inlets, ocorrendo flashback da chama.

De forma a obter-se uma linha orientadora para o retrofitting, na presente dissertacao,
estudou-se a influéncia da mudancga de velocidade axial no inlet inner slot para o caso de
80% de H, de onde se conclui que o aumento da velocidade aproxima a largura das chamas
de misturas a chama original de CHy na zona inicial, mas torna as chamas mais compridas.
Ja o caso de velocidade mais baixo apresentou o comportamento oposto ao do aumento de
velocidade. Por outro lado a variacdo da velocidade ndo altera significativamente a reagdo
e como tal devem ser estudados outros fatores para se obter uma chama mais parecida a de
CHj4 puro. Propdem-se assim estudar a influéncia de diferentes misturas de combustivel-ar
de forma a perceber o impacto que este fator tem na chama e na aproximacao das chamas
de mistura a chama de CHy puro.

Por tltimo, foram comparados os resultados obtidos na presente dissertagdo com os
resultados numéricos de Rahimi et al., 2023 para os casos de CHy puro e para as misturas
de 20% e 40% de H,. Das fracées massicas de O, H e OH na zona inicial do dominio, até
aos 50 mm, foi possivel concluir que os resultados da presente dissertagdo estdo em linha
com os de Rahimi et al., 2023.

Dado que os resultados da presente dissertagdo estdo em linha com os de Rahimi et al.,
2023 para a modelagdo geométrica da chama, e como os resultados obtidos nos estudos da
presente dissertacdo mantém a coeréncia nas tendéncias observadas para a temperatura
e fragdes massicas podem dar-se como vélidos os resultados obtidos na disserta¢do. De
forma a validar ambos os estudos e para tentar aproximar mais os resultados propdem-se
que seja utilizado o modelo EDC para a modelacdo da interagdo quimica-turbuléncia.
Como foi referido anteriormente este estudo nao foi conduzido na presente dissertagdo
devido ao elevado custo computacional deste modelo.

Os objetivos propostos para a presente dissertagdo foram atingidos com sucesso, no
entanto, e dado que o estudo de retrofitting é um assunto de elevada complexidade onde
muitos pardmetros podem ser alterados de forma a aproximar as chamas de misturas a
chama original, o estudo do retrofitting do presente queimador ndo pode ser dado como
terminado. Espera-se que a presente dissertagdo possa servir de base para que futuros

trabalhos possam obter mais linhas orientadoras para o retrofitting do presente queimador.

4.2 Sugestdes para trabalho futuro

Da presente dissertagdo e devido as limitagdes temporais e de recursos computacionais

deixam-se as seguintes sugestdes para trabalho futuro.
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* Revalidagdo do estudo comparativo entre os modelos K—¢, K—¢ Realizablee K—wSST
para contemplar swirl no inlet outer slot.

* Revalidagdo do estudo de independéncia de malha para contemplar swirl no inlet
outer slot.

¢ Aumento do dominio computacional para 1 m de comprimento e 0, 8 m de largura
para garantir resultados vélidos sobre todo o dominio computacional.

* Propde-se o uso do modelo EDC para a interacdo quimica-turbulenta.

* Propde-se um estudo comparativo entre os dois programas computacionais de
Computational Fluid Dynamics (CFD): ANSYS FLUENT 18.2 e Openfoam. Pretende-se
com este estudo avaliar se as diferengas obtidas na presente dissertacdo sdo devido

ao uso de diferentes softwares.

Dado que, o estudo do retrofitting do presente queimador ndo pode ser dado como
concluido com a presente dissertagdo deixam-se algumas sugestdes de estudos futuros.

¢ Alteracdo de velocidade, temperatura ou razao de equivaléncia,¢ de forma avaliar
se é possivel a queima correta de 100% de Ho.

* Obtencao de resultados de NOy para o estudo realizado.

¢ Comparacdo das temperaturas obtidas com a temperatura adiabética de chama.
¢ Andlise da potencia fornecida pela chama para os diferentes casos.

¢ Alteragdo do razao de equivaléncia,(p em ambos os inlets.

¢ Estudo de diferentes razdo de equivaléncia,¢ em diferentes inlets.
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