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RESUMO

O surgimento de simulagdes numéricas mudou o rumo de desenvolvimento de motores de
combustao interna, uma vez que legislacoes ambientais se encontram cada vez mais restritas.
Descrever fielmente os diferentes eventos que ocorrem na combustdo de um motor diesel, como
injecdo direta, quebra, evaporacdo, formacao de mistura e autoigni¢ao é uma tarefa desafiante.
Portanto, a abordagem das simula¢des de tais processos pode apresentar diferentes niveis de
complexidade.

Este trabalho propds a andlise do nivel de complexidade de modelos de cinética quimica e quebra
de gotas, comparando uma versao alterada com a original do software Kiva-3V. Os modelos de
quebra comparados foram o Taylor Analogy Breakup e o Blob Kelvin-Helmholtz Rayleigh-Taylor.
A cinética quimica detalhada foi calculada utilizando a biblioteca CHEMKIN-II com a integragdo
do sistema de equacdes diferenciais ordindrias rigido através do pacote de integracio VODE.
A influéncia da turbuléncia na cinética quimica nao foi considerada, sendo a validade dessa
hipétese um dos objetos de interesse do trabalho.

Os resultados indicam que a utiliza¢do de um modelo de quebra de gotas que leva em consideragdo
mais de um mecanismo de quebra, o Blob-KH-RT, tornou a simulagdo mais similar ao caso
observado na realidade. O comprimento de quebra da versao modificada apresentou uma redugao
de 58% do comprimento da versao original 10° apds o inicio da injecdo e a estrutura da mistura
combustivel-ar foi similar ao observado na literatura. Além disso, o aumento do detalhamento
da cinética quimica permitiu que o avango das reacdes de pré-combustao se desse de forma
gradual, prevendo o periodo de atraso de ignicao de acordo com os dados experimentais. O
progresso da combustdo apresentou comportamento mais acelerado que o caso real, evidenciando

a necessidade de utilizacdo de modelos de combustao turbulenta.

Palavras-chave: Cinética quimica. Dinamica dos fluidos computacional. Combustido. Motores

diesel.



ABSTRACT

The appearance of numerical simulations changed the course of the development of internal
combustion engines, since environmental legislation is increasingly becoming more restricted.
To describe the several events that occur in the combustion of a diesel engine, such as the direct
injection, droplets breakup, vaporization, mixture formation and auto-ignition is a challenging
task. Therefore, the approach of the simulations of such processes can present different levels of
complexity.

This work proposed the analysis of the level of complexity of chemical kinetics and break-up
models, comparing a altered version with the original version of the Kiva-3V software. The
compared break-up models were the Taylor Analogy Break-up and the Blob Kelvin-Helmholtz
Rayleigh-Taylor. The detailed chemical kinetics was calculated using the CHEMKIN-II library
with the integration of the stiff ordinary differential equations done with the VODE integration
package. The influence of turbulence on the chemical kinetics was not considered, where the
validity of such hypothesis being a object of interest of the work.

The results indicate that the utilization of a break-up model that takes into account more than one
break-up mechanism, the Blob-KH-RT, made the simulation more similar to the case observed
in the real case. The break-up length of the modified version presented a reduction of 58% of
the break-up length of the original version 10° after the start of injection and the structure of the
fuel-air mixture was similar to the ones observed in the literature. In addition, the increasing of
the detail level of chemical kinetics allowed the advance of the pre-combustion reactions to occur
gradually, predicting the ignition delay period in agreement with the experimental data. The
combustion progress presented an accelerated behaviour compared to the real case, highlighting

the requirement of the utilization of a turbulent combustion model.

Keywords: Chemical kinetics. Computational fluid dynamics. Combustion. Diesel Engines.
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1 INTRODUCAO

A cada década, regulamentacOes ambientais se tornam mais restritas, exigindo
aumentos da tecnologia de motores de combustdo interna que visem a reducao de emissoes de
poluentes. Simulacdes numéricas que emulam situagdes fisicas reais se mostram como uma
ferramenta poderosa para estudar os efeitos das variagdes de parametros sem a utilizacao de
aparatos experimentais, ainda que elas precisem ser validadas.

A combustdao em motores diesel envolve fendmenos complexos, que vao desde a
sua injecdo direta até o fim da queima, passando por processos de quebra de gotas, colisdes,
evapora¢do, formacdo de mistura, reacdes de pré-combustio, auto-igni¢do e o avanco da combus-
tdo. Em uma mesma regido, a faixa de temperatura varia entre 1000 K e 2700 K e a de razao
de equivaléncia varia entre 0,5 e 6 (DEC, 1997). O avango da tecnologia dos computadores,
em paralelo com o avango das pesquisas, resultou em modelos que tém capacidade de levar em
consideragdo todos esses processos que ocorrem na camara (BAUMGARTEN, 2006).

O aumento da complexidade de tais modelos, no entanto, pode ser vital para uma
descricao adequada do ciclo do motor. A quebra das gotas logo apds suas saidas do bico injetor,
por exemplo, € um evento que tem grande influéncia sobre os processos subsequentes, onde
descricdes mais detalhadas exigem a simulacdo do escoamento do combustivel na linha interna
do injetor. Modelos que sdo utilizados em simulacdes onde tal precisdo nio € requerida, ainda que
sejam menos exatas, também apresentam diferentes niveis de complexidade (BAUMGARTEN,
2006).

Um dos desafios de simulacdes de combustdo € a abordagem da cinética quimica.
A queima em si € uma cadeia complexa de reagdes que transformam os reagentes em espécies
quimicas intermedidrias, bastante instaveis, até as espécies que compdem o produto final. No
entanto, por muitos anos, os estudos simplificaram o processo para mecanismos de apenas uma ou
poucas etapas com a hipétese de que a combustdo € um processo que ocorre infinitamente rapido
(POINSOT; VEYNANTE, 2005). Estudos recentes indicam que tal simplifica¢cdo omite eventos
que podem ser relevantes em processos como o atraso de igni¢do e formagdo de poluentes. Além
disso, € importante definir como a turbuléncia influencia na cinética quimica. Foram propostos
modelos que negligenciam seu efeito, outros que consideram que ela € a maior reguladora
do progresso da combustdo, sem a influéncia da quimica, e outros intermedidrios, os quais
consideram que a influéncia da turbuléncia aumenta gradativamente ao longo do progresso,

dependendo das condi¢des do escoamento e da completude da combustio (STIESCH, 2003).
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O objetivo deste trabalho € analisar a influéncia do aumento da complexidade da
abordagem da cinética quimica e do modelo de quebra de gotas, verificando seus efeitos no
atraso de igni¢do e no progresso da combustao, além de avaliar a importancia da utilizagcdo de
um modelo que considere o efeito da turbuléncia na cinética quimica. A proposta é alcangar
o0 objetivo a partir de simulacdes utilizando modelos multidimensionais de um motor de ciclo

diesel.
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2 OBJETIVOS

2.1 Geral

Analisar o efeito da implementacao de cinética quimica complexa em uma simulagdo
multidimensional de um motor diesel, verificando a previsao do periodo de atraso de ignicdo e

do progresso da combustdo ao longo do ciclo do motor.

2.2 Especificos

Os objetivos especificos sdo inerentes ao alcance do objetivo geral, exceto pela
verificagcdo do modelo de quebra de gotas, o qual estd incluso devido a utilizagdo de um cédigo
fonte ja modificado anteriormente. Os objetivos especificos sdo:

e Alterar o cédigo fonte do software Kiva-3V para a implementacao descrita no
objetivo geral;

e Verificar se um modelo de combustdao que considere a interagdo entre a turbulén-
cia e a cinética quimica € necessario na simulacao de um motor diesel;

e Avaliar a influéncia da implementacdo de um modelo de quebra de gotas que

leve em consideracao mais de um mecanismo de quebra no spray de diesel.
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3 FUNDAMENTACAO TEORICA

3.1 Motores de combustao interna de ciclo diesel
3.1.1 Contexto historico

O propésito dos motores de combustdo interna € transformar a energia proveniente
de reacdes quimicas em energia mecanica. O processo de desenvolvimento e melhoria do motor
de ignicdo compressdo originalmente inventado por Rudolf Diesel no fim do século XIX resultou
em motores com eficiéncia térmica que ultrapassa 50% (KAMIMOTO; KOBAYASHI, 1991).
Os motores Diesel se diferenciam do Otto pela injecdo direta de combustivel na camara de
combustao formada pelo conjunto cilindro-pistdao do motor e pela ignicdo do combustivel por
meio dos efeitos da alta compressdo da camara, sendo a alta taxa de expansao um dos motivos

para a alta eficiéncia (HEYWOOD, 1988).
3.1.2 Cendrio atual

O impacto ambiental causado pelos motores de combustao interna foi primeiramente
notado quando sua utilizacdo foi relacionada com a presenca de smog, uma polui¢do concentrada
em formato de névoa (HEYWOOD, 1988). Nas dltimas décadas, legislacdes que controlam
as emissdes de poluentes ficaram mais rigidas. Padrdes europeus, por exemplo, diminuiram
drasticamente a concentragdo permissivel de 6xidos de nitrogénio (NOx) e material particulado
(MP) em um periodo de 20 anos, como mostra a Figura 1. No Brasil, a regulamentacdo limita as
emissoes de acordo com os valores mostrados na Tabela 1 para todos os veiculos leves movidos

a Oleo diesel comercializados desde 2015.

Tabela 1 — Limites de emissdes para vei-
culos leves movidos a diesel

Poluente Limites (g/km)
Monéxido de carbono (CO) 1,30
Hidrocarbonetos (HC) 0,30
Oxidos de nitrogénio (NOx) 0,08
Material particulado (MP) 0,025

Fonte: valores retirados do manual disponibili-
zado online por Instituto Brasileiro do
Meio Ambiente e dos Recursos Naturais
Renovaveis (2011).
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Figura 1 — Evolucdo das restri¢des da regulamentagao de emissdes na Europa

MP (g/KWh)

0,36

0,30 [] Ewro 1 (1993
] Euro 21 ]
D Eura 3 (-

0,20

0,10

1 2 3 4 5 6 7 NOx (g/kWh)
Fonte: adaptado de Elgas (2018).

A tecnologia envolvida no projeto de motores diesel precisa se adaptar ao aumento
das restricdes ambientais pra que sua utilizagdo nao seja descontinuada. O desenvolvimento de
um motor diesel, no entanto, ¢ uma tarefa onerosa e que leva tempo. A utilizacao de simulacio
numérica tem sido uma boa forma de contornar esses empecilhos, além de ter facilitado a
utilizacdo de estratégias de otimizacdo de pardmetros geométricos e de controle do motor, como a
implementacgao de algoritmos genéticos, que ha décadas sdo utilizados em motores de combustao
interna (BENAJES et al., 2018). Mesmo que as simula¢des numéricas necessitem de dados
experimentais para suas valida¢des, um aumento na confiabilidade dos modelos utilizados por
motores virtuais parece ser o caminho para a fabricagao de motores diesel mais ambientalmente

limpos.

3.1.3 Funcionamento de um motor

Os motores de combustio interna podem ser diferenciados entre dois e quatro tempos.
Como indica a classificacdo, cada cilindro de um motor de quatro tempos tem quatro estagios
que juntos compdem ciclo. Em um motor de combustao interna, ar é admitido na camara de
combustao até o fechamento da valvula de admissao (FVA), quando o pistio estd préximo ao
ponto morto inferior (PMI), concluindo a fase da admiss@o. O pistdo entdo volta em dire¢do ao

ponto morto superior (PMS), periodo onde o gis enclausurado é comprimido, ocorre a inje¢ao
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direta de combustivel e, apds o atraso de ignicdo, a alta temperatura com a mistura provoca
a igni¢do, concluindo a fase da compressao. A liberacdo de energia da combustao aumenta
a pressdo na camara, empurrando o pistdo e concluindo a fase da expansdo. Ocorre entdo a
abertura da vélvula de escape (AVE) e os produtos sdo expulsados, concluindo a fase da exaustao.

O processo descrito € ilustrado na Figura 2.

Figura 2 — Etapas de um motor de quatro tempos com inje¢do direta

Valvula de Vilvula de  [nietor F'E Ambas Valvula de Valvula de
Escape Admissio  combustivel Fechadas Escape Admissdo
(Fechada) (Aberta) (Aberta) (Fechada)

Pistao

.

1 Admissdo 2 Compressao 3 Expansao 4 Exaustdo

A injec@o de combustivel se inicia pouco antes do fim do periodo da compressdo

Fonte: adaptado de Chevron Global Marketing (2007).

3.1.4 Mistura combustivel-ar

A combustao completa de um hidrocarboneto segue a reacdo mostrada na Equa-

¢do 3.1, onde a razéo ar-combustivel molar estequiométrica, {, é calculada pela Equacéo 3.2.

CpHpO; + ¢ - (02 +3,76N;) — nCO, + (g) H,O + (3,76 {)Na G.1)
m

g _—— = ‘2

4 n+4 5 (3.2)

O excesso ou a falta de combustivel é definido em relac@o a propor¢do estequiomé-

trica de combustivel e ar. Caso a quantidade de mols de ar seja tal que, para { mols de ar existe 1
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mol de combustivel, a mistura € estequiométrica e o combustivel ndo estd nem em excesso e nem
em falta. Essa razdo também é comumente definida em base massica, seguindo a Equacdo 3.3.

_ n-M(C)+m-M(H)+1-M(O)
§-(M(02)+3,76-M(Ny))

fas = <mc0mbustl’ve1 (3.3)

Mar ) estequiométrica

Um parametro muito utilizado para caracterizar a mistura € a razdo de equivaléncia, ¢.
Ele relaciona a razdo combustivel-ar real com a estequiométrica, como mostrado na Equacio 3.4.
Se a razdo de equivaléncia for igual a 1, a mistura é estequiométrica. Se for maior a mistura é

rica (excesso de combustivel) e se for menor a mistura é pobre (falta de combustivel).

o = (ncombustivel/ nar) . (mcombustl’vel/ mar) (3.4)

VIS fas

3.1.5 Parametros de performance e emissoes

Uma vez que o principal objetivo do motor € a geracao de poténcia, um dos para-
metros fundamentais para a analise do motor € a poténcia de frenagem. Esta é definida como
poténcia gerada pelo motor no eixo de manivelas ap6s sofrer redugdes devido as irreversibili-
dades. No entanto, quando apenas a camara de combustdo € analisada, ndo é possivel prever
a eficiéncia mecénica. O trabalho indicado bruto por cilindro, W, ;, € calculado pela integral
mostrada na Equacio 3.5 durante o periodo onde a camara de combustdo é um sistema fechado,

ou seja, entre o FVA e AVE (HEYWOOD, 1988).

W, = f p-dv (3.5)

O consumo de combustivel pode ser relacionado com a poténcia gerada através do
consumo especifico de combustivel indicado por cilindro, isfc. Como mostrado na Equagao 3.6,
ele € a massa de combustivel necessdria para o trabalho indicado gerado em um cilindro.

. Minjetada
isfc = ——— (3.6)
Wc7i

A emissdo de poluentes também pode ser relacionada com a poténcia gerada pela
emissao especifica do poluente P, sP, de forma andloga ao consumo especifico, como mostrado

pela Equacdo 3.7, onde mp € a massa do poluente no fim do ciclo.

(3.7)
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3.2 Injecao direta de diesel

A injecdo direta de diesel na camara de combustdo ocorre pela liberacdo da agulha
do bico injetor, permitindo a passagem do combustivel a altas velocidades através de orificios
com didmetros que variam entre 0,2 e 1 mm. A alta velocidade ocorre devido a alta pressao de
fornecimento do combustivel, onde sistemas atuais de inje¢ao, common rail, podem fornecer
pressdes acima de 2500 bar. Esses altos valores de pressdo sdo necessarios para a formacgao da
mistura de ar e vapor de combustivel em condi¢des propicias a auto-igni¢do. E desejdvel que o
combustivel injetado evapore e se misture com a maior quantidade possivel de ar disponivel na
camara de combustio, condi¢des fornecidas pela alta pressao (HEYWOQOD, 1988). A estrutura
do spray resultante da injecdo € mostrada na Figura 3.

Figura 3 — Esquema da estrutura do spray
colisdo e evaporacéo choque na parede

coalescéncia das gotas Ay
iV
7
‘% angulo de
¥’ cone do
,I:“ ; spray @
-V
quebra uebra secundaria e “;-;
primaria q R
, |
i “
: penetracéo do spray S ;
i \ %
iy spray 1
4

cavitagdo  turbuléncia

Fonte: adaptado de Baumgarten (2006).

Devido a alta velocidade na saida do orificio, o jato de combustivel se encontra
no regime de atomizagao, o qual resulta em gotas muito menores que o didmetro do orificio
(HEYWOOD, 1988), diferentemente dos outros regimes de quebra de jato. As gotas resultantes
penetram a camara formando um cone e se quebram em gotas menores durante uma regiao
de quebra, ou breakup. Afastando-se do orificio, a quantidade de ar entre as gotas aumenta,

dispersando o spray, diminuindo suas velocidades e evaporando-as. As mais afastadas evaporam
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primeiro, criando uma pluma de vapor ao redor do combustivel liquido, enquanto o spray
continua a adentrar a camara de combustdo, podendo interagir com as paredes da camara. A
Figura 4 mostra o spray através de dois métodos diferentes de obtencdo de imagens em alta
velocidade, onde o da esquerda mostra o combustivel liquido e o da direita mostra o vapor. E
possivel observar que a maior parte do spray € composta pela pluma de vapor ao redor do jato

principal.

Figura 4 — Imagem de um spray por duas diferentes técnicas de iluminagao

g o — - - =

Fonte: Kamimoto et al. (1981).

3.2.1 Quebra das gotas

As gotas sofrem esfor¢cos causados pela distribuicao de pressdao em suas superficies.
Lefebvre e McDonell (2017) explicam que a pressdo interna de um ponto na superficie de uma
gota P; em estado de equilibrio balanceia o efeito das pressdes devidas a aerodindmica P, e a
pressao resultante da tensdo superficial Py, como mostrado na Equacao 3.8, onde o € a tensdo
superficial e d € o diametro da gota. A pressao devido a tensdo superficial segue a Equacao 3.9.
A medida que as pressdes aerodinimicas oscilam, as deformagdes alteram seu valor de modo

compensatdrio a fim de manter a igualdade da Equacdo 3.8 verdadeira.

Pr=P,+Ps (3.8)
4.0
Ps = % (3.9)

Para pressoes aerodindmicas muito altas, a deformacao resultante diminui Ps a ponto
de ocorrer a quebra da gota em gotas menores, as quais, de acordo com a Equacgdo 3.9, tém

maiores valores de for¢as devido a tensdo superficial. O tempo necessério para a quebra da gota
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€ chamado tempo de quebra. O processo de quebra ocorre até o didmetro ser tal que Py € alto o
suficiente para sempre compensar as variagdes de P,, mantendo sua estrutura estavel e com um
tempo de quebra infinito.

O numero que relaciona a influéncia das forcas aerodinamicas e as forcas resultantes
da resultantes da tensdo superficial é o nimero de Weber, mostrado na Equagdo 3.10, onde
pg € a densidade do gas nas redondezas da gota e u,,; € a velocidade relativa entre a gota € o
gas. Seu valor permite classificar a quebra em diferentes tipos, os quais ndo sao definidos de
forma consistente na literatura (BAUMGARTEN, 2006). Em um dos estudos voltados para a
caracterizagdo dos tipos de quebra, Pilch e Erdman (1987) dividem os mecanismos em 5 grupos,
onde suas relacoes com o nimero de Weber sao mostrados na Tabela 2 e seus formatos sao
esquematizados na Figura 5.

2
_ pg'urel'd

Osup

We (3.10)

Tabela 2 — Faixas de valores de We para os mecanis-
mos de quebra

Mecanismo de quebra  Faixa de ocorréncia do mecanismo

1. Vibracional We < 12

2. Bolsa 12 < We <50
3. Bolsa e pistilo 50 < We <100
4. Filetamento 100 < We < 350
5. Catastréfico We > 350

Fonte: adaptado de Pilch e Erdman (1987).

Figura 5 — Esquema dos mecanismos de quebra

vibracional (XD —— 0@
.‘ o ... ot
o Q018
RS oL %%
Bolsa e pistilo * — ﬂ :..'. — o,..o:.
o ° oop

Filetamento c .. ..: O° e .

Catastrofico

Fonte: adaptado de Lefebvre e McDonell (2017).
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3.2.2 Didametro das gotas

A qualidade da atomizagdo pode ser avaliada pela quantidade de gotas geradas a
partir da quebra das gotas. Um exemplo de histograma quantidade e fracdo de volume de
gotas de diferentes didmetros ¢ mostrada na Figura 6, a qual é comumente aproximada pela
fungdo distribui¢do acumulada de Rosin-Rammler, mostrado na Equacao 3.11, onde X e ¢
sdo constantes e Q € a fracdo do volume total contido em gotas de didmetro menor que d
(LEFEBVRE; MCDONELL, 2017). Os tamanhos das gotas tém papel relevante no processo de
combustdo, uma vez que pequenas gotas sofrem o efeito do arrasto de forma mais acentuada — o
que afeta a penetracio do spray, além de influenciarem na taxa de evaporagdo devido ao aumento

da 4rea superficial em contato com o gas.

1—Q=exp(d/X)? (3.11)

Figura 6 — Histograma de quantidade de gotas e fracao de
volume injetado

- — /— Volume (massa)
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g
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Diametro da gota

Fonte: adaptado de Lefebvre e McDonell (2017).

A fim de caraterizar o spray, a relacdo mostrada pela Equacao 3.12 € comumente
utilizada, onde a alteracdo dos valores de a e b resultam em diferentes parametros relacionados a
média dos diametros das gotas, e cada um ¢ adequado para um finalidade especifica (LEFEBVRE;
MCDONELL, 2017). Um parametro muito utilizado em motores de combustio interna é o

Diametro Médio de Sauter (SMD), d3,, com a = 3 e b = 2, o qual relaciona o volume injetado,
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relacionado com a massa de combustivel disponivel para a queima; com a drea superficial, regido
onde ocorre a transferéncia de massa por evaporacdo (HEYWOOD, 1988).

{zNi-d.a] 1)

ab = W (3.12)
1

3.2.3 Evaporacao

O didmetro das menores gotas variam entre 20 e 100 m. Uma gota que estd dispersa,
como acontece na ponta do spray, sofre efeito principalmente de trés diferentes fendmenos de
transporte: arrasto do ar, troca de calor com o ar e transferéncia de massa por vaporizagao.
Heywood (1988) descreve as interagdes entre os fendmenos da seguinte maneira:

A medida que a temperatura da gota aumenta devido a transferéncia de calor,
a pressdo de vapor do combustivel aumenta e a taxa de evaporagdo aumenta.
A medida que a taxa de transferéncia de massa de vapor para longe da gota
aumenta, entdo a fracdo de calor transferido para a superficie da gota a qual esta
disponivel para aumentar ainda mais a temperatura da gota diminui. A medida

que a velocidade da gota diminui, o coeficiente convectivo de transferéncia
térmica entre o ar e a gota diminui (HEYWOOD, 1988, traducio nossa).

O resultado da descri¢do € esquematizada na Figura 7. O tempo necessdrio para a
evaporacao de gotas de aproximadamente 25 um é normalmente menor que 1 ms, rdpido em
relagdo ao tempo total da combustao (HEYWOOD, 1988).

Figura 7 — Relacdo entre as propriedades de
uma gota na sua evaporagiao

Didmetro

Taxa de
vaporagao

Temperatura

Q para
liquido

Tempo

Fonte: adaptado de Heywood (1988).
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3.2.4 Desenvolvimento do spray e mistura ar/combustivel

Dependendo do projeto do motor, o choque do combustivel pode ser algo desejado
ou algo a ser evitado. Em superficies frias, por exemplo, o choque resulta em misturas menos
eficientes e maiores quantidades de hidrocarbonetos ndo queimados. Por outro lado, pouca
penetracdo diminui a eficiéncia da mistura, pois o combustivel fica sem acesso ao ar localizado
nas bordas da cdimara (HEYWOOD, 1988). Por isso, a penetracdo do spray € um parametro
levado em considera¢@o no projeto de um motor.

As camaras de combustio também contam com um movimento rotacional, resultante
da geometria dos dutos no cabecote, chamado swirl. A Figura 8 mostra um spray em um
ambiente com swirl. A estrutura do jato se torna mais complexa, a parte do spray que desacelera
¢ levada pelo swirl e a penetragdo do spray é menor do que a de um em um ambiente sem swirl.

E possivel ver a distribui¢ao da razdo de equivaléncia, ¢, ao longo da estrutura.

Figura 8 — Esquema do spray em um ambiente
com swirl

Orificio
Nucleo

Borda superior

Borda inferior ~ =

Fonte: adaptado de Heywood (1988).

3.2.5 Auto-ignicdo e progresso da combustdo

A principal caracteristica do motor diesel € a auto-igni¢ao resultante dos processos
descritos e das variagdes de pressao e temperatura da caimara de combustdao. O tempo entre o
inicio de injecdo e o inicio da combustao € chamado atraso de igni¢do, sendo este o periodo onde
as reacdes de pré-combustao ocorrem na mistura de ar e vapor de combustivel quando ela atinge

altas temperaturas e propor¢des proximas a estequiométrica (HEYWOOD, 1988).
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A capacidade de auto-ignicao do combustivel € medida pelo nimero de cetano (CN),
o qual compara a capacidade de auto-igni¢do de um combustivel com a de uma mistura de cetano
(n-hexadecano, n-C1H34) € heptametilnonano (HMN), como mostra a Equacao 3.13. Como o
nimero de cetano € majoritariamente controlado pela quantidade de n-hexadecano, com cadeia
longa e alta capacidade de igni¢do; quanto maior o nimero de cetano de um combustivel, maior

¢ sua facilidade de auto-ignigao.

CN = porcentagem de n-Cj¢H34 +0, 15 - porcentagem de HMN (3.13)

3.2.5.1 Combustdo pré-misturada

Uma vez que a igni¢do ocorre em regides onde o combustivel ja estd misturado com
0 ar, a primeira propor¢do do combustivel a queimar é a evaporada, mesmo que ainda exista
combustivel na fase liquida e, na maioria das vezes, ainda sendo injetado. Essa fase é chamada
de combustao pré-misturada, onde as reagdes ocorrem rapidamente, queimando o combustivel

evaporado em um curto espaco de tempo (HEYWOQOD, 1988).

3.2.5.2 Combustado difusiva

O resto do combustivel liquido, o aumento da temperatura e, consequentemente,
0 aumento da evaporagdo compdem a chamada combustao difusiva, onde a taxa de queima €
controlada majoritariamente pela taxa de mistura entre o combustivel evaporado e o ar, sendo
responsdvel pela queima de de mais de 75% do combustivel total injetado (HEYWOOQOD, 1988).

A Figura 9 mostra as curvas de taxa de liberacio de energia, pressdo no cilindro e o
levantamento da agulha do bico injetor préximo ao PMS da combustdo. As duas principais fases
da combustdo, a pré-misturada e a difusiva, estdo destacadas e o atraso de ignicdo ¢é identificado
pelo inicio da injecdo (0 graus apds o inicio da injecdo) e o inicio da combustdo pré-misturada. O
inicio da combustao é de dificil identificacdo, sendo normalmente estimado pelo ponto minimo
da curva de taxa de liberagdo de energia, logo antes da inclinagc@o acentuada. Heywood (1988)
também inclui o periodo da combustdo tardia, caracterizada pela cauda da curva da taxa de
liberagdo de energia, a qual ainda ha energia sendo liberada devido a residuos de combustivel

ndo queimado.
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Figura 9 — Curvas de pressdo, taxa de liberacdo de energia e levantamento da agulha
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Fonte: adaptado de Dec (1997).

De acordo com Dec (1997), a Figura 10 representa a estrutura de um jato em queima
desenvolvido, aproximadamente 10 graus apds o inicio da inje¢do. As razdes de equivaléncia

durante todo o processo varia entre 0,5 e 6.

Figura 10 — Esquema das regides do spray durante a fase da combustdo difusiva
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Fonte: adaptado de Dec (1997).

3.3 Simulacdo numérica de motores de combustao interna

Diferentes abordagens existem para diferentes aplicacdes da simula¢do numérica

de motores. Stiesch (2003) distingue os modelos em trés principais categorias, onde elas
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se diferenciam entre si em nivel de complexidade. Os modelos termodinamicos, ou zero-
dimensionais, consideram que tudo estd idealmente misturado, impossibilitando a obtencdo de
informacdes sobre processos locais, mas sendo computacionalmente muito eficientes.

Em modelos fenomenolégicos, ou quasi-dimensionais, o dominio € dividido em
diferentes zonas, cada uma com propriedades diferentes. Essa divisd@o permite a previsao de
fendmenos que ocorrem em regides mais especificas. No entanto, as divisdes sdo realizadas de
forma relativamente grosseiras, além do escoamento turbulento nao ser resolvido.

Ja os modelos multidimensionais de Dindmica dos Fluidos Computacional (CFD)
também dividem o dominio, porém levando em consideracdo cada equagdo de transporte prove-
niente da dindmica dos fluidos, como as equagdes de conservacdo de massa, momento € energia;

além de suportar submodelos que levam a turbuléncia em consideragao.
3.3.1 Resolucdo das Equagdes de Transporte

As equacdes de transporte podem ser resolvidas por diferentes métodos de discre-
tizacdo. O método das diferencas finitas, por exemplo, trabalha as diferenciais das equagdes
de transporte com a utilizacao de séries de Taylor truncadas. J4 o método dos volumes finitos
considera que cada divisdo, ou célula, € um pequeno volume de controle. Assim, as equagdes
sdo integradas ao longo de seu volume, resultando em expressdes algébricas que servem de
aproximacdo do escoamento real (PATANKAR, 1980).

As principais equacdes de transporte resolvidas sdo a de conservagdo de massa,
momento e energia, mostradas nas Equagdes 3.14 a 3.16, respectivamente. Nas trés equagdes, ¢ €
o tempo, p € a densidade do fluido, u; € a velocidade na dire¢do j, p € a pressdo, f; € a aceleragdo
de campo na direcdo j (por exemplo a gravidade), e é a energia interna, A € o coeficiente de
condutividade térmica, T € a temperatura, Q_f € uma fonte de calor por unidade de volume e
(D¢ /Dt) é a derivada substancial de ¢, como mostrada na Equagao 3.17.

A notacao de Einstein foi utilizada para simplificar as equagdes, onde o subscrito i
representa um somatorio do termo considerando as trés dimensdes e o subscrito j € utilizado
para equacdes que sdo repetidas para as trés direcdes, como representado na Equagdo 3.18 para a

direcdo j. As trés dimensdes sdo referenciadas por xp, x7 € x3.

Dp du;

- L. .14

Dt +p ox; 0 3-14)
Du; _ ap 8r,~j

P Dt N an+8xi

+p-f (3.15)
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De J(A-VT) u;j .
P'D—t—a—xi—P'g—xi‘i‘Qf (3.16)

Do _ D@ xn) 90 dx 09 di_ 29 9%
Dt Dt T ox di ot dir Uox | or

(3.17)

Oij =01+ 02+ 93 (3.18)

O termo 7;; da conservac¢do de momento, Equagdo 3.15, € componente do tensor de
tensoes viscosas, o qual leva em consideragdo a transferéncia de momento devido a friccao, mos-
trado na Equacao 3.19. Para fluidos newtonianos, ele pode ser representado pela Equagdo 3.20,

onde u é a viscosidade e §; ; é o delta de Kronecker,o qualé0sei# je lsei=j.

711 T2 713
It= |1 T ™3 (3.19)
731 T32 133
8u,~ abtj 2 aui
o= | — — 8 ——t 3.20
Y H <8xj+8x,-) J 33)6,‘ ( )

As propriedades de cada célula sdo frequentemente associadas a uma posi¢ao es-
pecifica da célula. No entanto, a utilizagdo dos métodos de discretizacdo exige o valor das
propriedades em locais diferentes dos locais onde as propriedades estdo associadas. Um exemplo
deste caso € quando as propriedades estdo associadas ao centro da célula, porém um dos termos
da equacdo de transporte exige os valores da propriedade em duas faces opostas da célula. Para
a obtencdo desses valores, esquemas de interpolacdo sdo utilizados. A Figura 11 mostra a
abordagem de alguns desses esquemas. Pe é o nimero de Peclet, a razdo entre o transporte

convectivo pelo difusivo.

3.3.2 Turbuléncia

O nimero de Reynolds, Re, representa uma relagcdo entre a relevancia dos efeitos
viscosos, os quais tendem a desacelerar o escoamento, em frente aos efeitos inerciais devido ao
escoamento em si, como mostrado na Equacdo 3.21, onde L € um comprimento caracteristico
do escoamento. Se seu valor for alto, significa que a velocidade do fluido resulta em um efeito
inercial que € pouco influenciado pela viscosidade. Se ele for baixo, a viscosidade previne um

aumento descontrolado da velocidade. Por isso, ele € utilizado para diferenciar os escoamentos
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Figura 11 — Esquemas de interpolacdo comumente utilizados
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Fonte: adaptado de Gilkeson (2015).

em duas categorias: laminar e turbulento. Os laminares sdo escoamentos organizados e com baixo
nimero de Reynolds. Os turbulentos apresentam comportamentos desorganizados, tipicamente
de um fluido o qual ndo estd sendo freado pela viscosidade. Escoamentos sdo considerados
turbulentos quando Re ultrapassa 2500 em escoamentos confinados e 5- 107 em escoamentos
abertos.

_pru-L
U

Re (3.21)

3.3.2.1 O fenémeno da turbuléncia

Os escoamentos encontrado na engenharia sdo, em sua maioria, turbulentos. Espe-
cialmente em escoamentos reativos, a existéncia de turbuléncia €, inclusive, muitas vezes algo
necessario, como por exemplo nos motores de combustdo interna, onde a falta de turbuléncia
poderia inclusive impedir a igni¢do do combustivel (GLASSMAN et al., 2015). Sua importancia
estd na sua alta capacidade de mistura devido aos movimentos rotacionais dos vortices turbu-
lentos. Tais vortices existem em diversos tamanhos, onde os maiores sdo grandes o suficiente
para serem influenciados de forma significativa pelo escoamento médio. Eles entdo absorvem

essa energia e repassam para 0s menores, 0os quais dissipam energia € passam para os ainda
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menores até o menor vortice turbulento, que dissipa toda a energia por efeitos viscosos. Esse
comportamento é conhecido como cascata de energia, originalmente descrito por Kolmogorov
(VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). A ordem de grandeza dos menores vortices turbulen-
tos € chamada escala de Kolmogorov e seu tamanho tem relacdo com o nimero de Reynolds do
escoamento.

Uma caracteristica visivel de escoamentos turbulentos € a aleatoriedade dos valores
exatos das propriedades. Seus valores tendem a flutuar ao redor de uma média, como mostrado
pela Figura 12. Por isso, € comum se utilizar a decomposi¢do de Reynolds para tratar com as
propriedades em escoamentos turbulentos, a qual divide o valor em dois termos, como pode ser
visto na Equacao 3.22. A barra superior indica que o parametro é uma média temporal, como
mostra a Equacao 3.23, enquanto o apdstrofo denota o termo flutuante. O termo Ar deve ser
grande o suficiente, para ser uma boa média das flutua¢des, a0 mesmo tempo em que deve ser

pequeno o suficiente para conseguir identificar as variagdes de um regime nao estaciondrio.

o — 6"‘ o’ (3.22)
| t+At
‘P:E' /¢-dt (3.23)

Anéloga a decomposi¢cdao de Reynolds, a média de Favre pondera os valores por
massa, mostrada nas Equacdes 3.24 e 3.25. Ela € utilizada em todas as propriedades, exceto
densidade e pressao. Sua utilizagao pode simplificar casos em que a aplicagdo da decomposi¢ao

de Reynolds exigiria modelagens extras (BAUMGARTEN, 2006).

9=0¢+9¢" (3.24)

p-é

— 3.25
5 (3.25)

¢ =

3.3.2.2 Abordagens

As Equagdes 3.14 a 3.16 ndo estdo limitadas para escoamentos laminares, basta
dividir o dominio da mesma forma e utilizar um método de resolu¢do das equagdes. No entanto,
essa abordagem, chamada Simula¢do Numérica Direta, ou Direct Numerical Simulation (DNS),

apesar de ser conceitualmente simples, sofre fortemente com a limitacdo da capacidade de
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Figura 12 — Exemplo da velocidade de
um escoamento turbulento
transiente

uj

Fonte: Baumgarten (2006).

processamento dos computadores atuais. Isto €, em sua maioria, devido ao requerimento de
reducdo extrema das células, uma vez que elas devem ser capazes de descrever os acontecimentos
que ocorrem em pequenas regides, como os vortices turbulentos da escala de Kolmogorov. Além
da divisdo refinada do espago, o tempo também deve ser divido em passos muito pequenos. Por
1sso, 0 DNS € usado apenas para escoamentos com baixos numeros de Reynolds. A Simulagdo
dos Grandes Vortices, ou Large Eddy Simulation (LES), diferencia os vortices em grandes e
pequenos, onde os grandes sd@o simulados numericamente, como o DNS, e os pequenos sao
modelados (BAUMGARTEN, 2006).

A abordagem mais encontrada em simulagdes de CFD € a da utilizagdo das equagdes
de Navier-Stokes com médias de Reynolds (RANS). Um dos dois tipos de média temporais
apresentadas pelas Equacdes 3.22 a 3.25 € aplicado nos dois lados das equagdes de transporte.
Essa abordagem € computacionalmente eficiente, pois as informacdes sobre as flutuagdes sdao
perdidas na aplicagdo da média, avaliando apenas a influéncia da turbuléncia no escoamento
médio. Dessa forma, € possivel trabalhar com malhas com células que nao sejam do tamanho

dos vortices turbulentos (BAUMGARTEN, 2006).
3.3.2.3 Equacées de Navier-Stokes com médias de Reynolds (RANS)

Substituindo as propriedades pela decomposi¢ao apresentada pela Equagao 3.24
e aplicando a média de Favre na equacdo de transporte da conservacdo de momento, como
mostrado na Equacao 3.26, a Equacao 3.27 € obtida. A aplicacdo da média de Reynolds, como
sugere o nome do método, resulta em uma equacdo similar a Equacdo 3.27 quando o escoamento

¢ incompressivel. Em escoamentos compressiveis, no entanto, surgem termos como p’ - i}, 0s
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quais precisam ser modelados. A utilizacdo da média de Favre contorna esse problema.

—_——

D<ﬂj+u;~'> 8(p—|—p/) 8<%ij+rl-’}>
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(P+p) T T aw +(P+p)- 1 (3.26)
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Com excecdo do segundo termo dentro dos parénteses, a Equagdo 3.27 € similar a
Equagdo 3.15. O termo extra é chamado de tensdo de Reynolds, o qual ndo é uma tensdo de
fato, mas representa a contribuicdo da flutuacdo da velocidade com um efeito inercial causado
pela variacdo do momento linear. O novo tensor € uma matriz simétrica 9x9 com a mesma
estrutura da Equagdo 3.19, adicionando 6 novas varidveis. Por isso, o aparecimento das tensoes
de Reynolds implica na existéncia de mais varidveis a serem encontradas do que numero de
equagoes disponiveis, impossibilitando o fechamento matematico.

Uma solugdo € a utilizagdo da hipétese de Boussinesq, a qual considera que as
tensOes de Reynolds podem ser expressas de forma andloga as tensdes viscosas através da
utilizacdo de uma viscosidade turbulenta ;, como mostra a Equagao 3.28 (BAUMGARTEN,
2006). O termo k € a energia cinética turbulenta e é composta pela Equacdo 3.29, sendo a energia

cinética resultante da flutuacio da velocidade por unidade de massa.

7 di;  diij 2
o= —p-u'-ul = ( ’4__1)_5‘.._—.]( (3.28)
1]t P -u; Jj He 8x] ax,‘ i j 3P
1 —
k = 5 (u/{ ] +ul -l +uf - u/3'> (3.29)

A viscosidade turbulenta ndo € uma propriedade do fluido, mas um parametro que € calculado,
juntamente com a energia cinética turbulenta.

Como ainda existem duas varidveis a mais que equacoes, U, € k, modelos de turbulén-
cia sdo utilizados. Existem diversos modelos diferentes de turbuléncia, os quais se diferenciam
entre si pela quantidade extra de equacgdes de transporte (VERSTEEG; MALALASEKERA,
2007).

3.3.2.4 Modelo de Turbuléncia k-€

Muitos estudos utilizam o modelo proposto por Launder e Spalding (1974), o qual

relaciona a viscosidade turbulenta com uma escala de comprimento / e uma velocidade g
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caracteristicas, de acordo com a Equacdo 3.30. O modelo utiliza a caracteristica do fendmeno da
cascata de energia para relacionar a dissipac¢ao da energia cinética turbulenta, €, com a escala de
comprimento caracteristica (BAUMGARTEN, 2006), uma vez que a dissipag¢do viscosa ocorre
predominantemente nos menores vortices. Essa relagcdo é apresentada pela Equacao 3.31, a qual

deixa clara a relacdo inversa entre a dissipa¢do e o comprimento.

w=Cu-p-l-q (3.30)
3/2
Ssz (3.31)

O modelo considera que a escala de velocidade caracteristica é equivalente a raiz
quadrada da energia cinética turbulenta, k. Dessa forma, a viscosidade turbulenta € representada

pela Equacdo 3.32.
W=Cup— (3.32)

Esse modelo utiliza duas equagdes de transporte extras para o fechamento matema-
tico, uma para k e outra para €, respectivamente mostradas nas Equacdes 3.33 e 3.34. Os valores
recomendados para Cy, Ce, Cy, C; e C; sdo mostrados na Tabela 3 (LAUNDER; SPALDING,
1974).

_ Dk_ 8 M 8k 8ﬁ,~ 81:1]' 8ﬂj -
P'E—a—m@‘a—m)ﬂf'(axﬁa—m o PE 639
_De 9 [ OJe e (du; di;\ did; g2
p'E_a_JQ(?g'a_x,->+Cl'“”P(axj+a_;c,- o PO (-39

Tabela 3 — Valores recomendados para o
modelo kK — €

Cu G G O O¢
0,09 1,44 1,92 1,0 1,3

Fonte: Launder e Spalding (1974).

3.3.3 Injecdo de combustivel

Em modelos multidimensionais com inje¢do direta de combustivel, o trajeto das gotas

€ previsto através de uma descri¢do Lagrangiana, onde um conjunto de gotas com propriedades
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iguais é uma particula que se move de forma continua no dominio. Os processos que ocorrem na
gota desde o momento de sua injecao entdao sao modelados e aplicados a cada um das parcelas.
Cada um dos processos, como breakup, arrasto, evaporacao, colisdo e choque contra a parede;

sdo modelados separadamente.
3.3.3.1 Quebra das gotas

As regides primadria e secundaria de breakup mostradas na Figura 4 sdo processos
relevantes para a formacio da mistura ar-combustivel, exigindo maior detalhamento das grandes
gotas perto do injetor e das menores na regido de quebra secundéria. Ainda que as simulag¢des
mais completas simulem também o escoamento interno do bico injetor, a fim de utilizar condi¢des
iniciais do jato mais precisas, modelos com grande variedade de complexidade foram propostos
para as duas regides de quebra com resultados satisfatérios (BAUMGARTEN, 2006).

Dentre os modelos de quebra primaéria utilizados, o modelo Blob considera que a
quebra primdria € um processo que pode ser substituido pela inje¢do de gotas grandes, inclusive
maiores que as do caso real, deixando-as sujeitas a0 mecanismo de quebra secunddria. Esse
modelo € atrativo pelo baixo nimero de entradas requeridas.

Existem também diferentes modelos para a quebra secundédria. O modelo Taylor
Analogy Breakup (TAB), por exemplo, considera que a gota se comporta analogamente a um
sistema massa-mola, onde a for¢a de restauracao seria a for¢a devido a tensao superficial e o
amortecimento seria devido a viscosidade do fluido. O modelo de Rayleigh-Taylor leva em
consideragdo as observacdes que indicam que pequenas perturbacdes causam oscilagcdes na
estrutura das gotas até elas atingirem um comprimento de onda 6timo onde a gota se divide
em menores. J4 o modelo de Kelvin-Helmoltz se baseia nas instabilidades da superficie das
gotas, levando em consideragdo a possibilidade de desprendimento de gotas menores a partir de
uma maior, onde as menores tém didmetro da ordem do comprimento de onda da instabilidade
(BAUMGARTEN, 2006).

Modelos que sdo utilizados nas duas regides sao os considerados modelos combina-
dos. Um deles € a juncdo de trés citados, onde as gotas sdo injetadas com o diametro do orificio,
como o Blob, as quais podem entdo quebrar tanto pelo modelo de Rayleigh-Taylor quanto pelo
de Kelvin-Helmoltz, onde o primeiro método que prever a quebra de uma gota especifica € o
método escolhido para a quebra dessa gota. Esse modelo € conhecido como modelo Blob-KH-RT.

E comum permitir a possibilidade de quebra pelo modelo de Rayleigh-Taylor apenas apés uma
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certa distancia do ponto de injecao, para evitar quebras muito rdapidas logo no inicio do spray

(BAUMGARTEN, 2006). A Figura 13 mostra um esquema da utiliza¢ao dos trés modelos em

conjunto.

Figura 13 — Modelo combinado blob-KH-RT
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Fonte: adaptado de Baumgarten (2006).

3.3.3.2 Efeito do arrasto

A desaceleragdo causada pela velocidade relativa entre a gota e o ar pode ser tratada

considerando ou ndo a deformacao da gota (BAUMGARTEN, 2006). Para uma gota esférica

que ndo se deforma, a forga de arrasto pode ser encontrada pela Equagao 3.35, onde Cp 5 € 0

coeficiente de arrasto da gota esférica e Ay € a drea frontal. Cp .4 € calculado pela Equagdo 3.36,

onde o nimero de Reynolds Re, € calculado pela Equacdo 3.37 e U, € a viscosidade do gas.

P
Farrasto = ?g : u%e[ 'CD,esf =pi

2/3
CD,esf — Reg 6
0,424
Rey = 2.7 Uy
Hg

3.3.3.3 Evaporagdo

4 - 3 d2x
o« —_— . r - —_—
3 dt?

24 R
—-<1+ ° ) se Rey < 1000

se Reg > 1000

(3.35)

(3.36)

(3.37)

Como diferentes substancias t€ém diferentes propriedades de evaporagao, eles eva-

poram em velocidades diferentes quando em uma mistura, alterando a propor¢ao da mistura

ao longo da evaporacdo. Gotas de combustiveis multi-componentes, como € o caso do diesel,
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pode ter sua evaporacao calculada considerando esse aspecto. No entanto, € comum considerar
que a evaporagdo das gotas ocorrem como se o combustivel fosse composto por apenas um

componente (BAUMGARTEN, 2006). A Figura 14 mostra um esquema da evaporacao.

Figura 14 — Visualizacdo esquematica da evaporagao da gota
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Fonte: adaptado de Baumgarten (2006).
3.3.3.4 Colisdo entre gotas

A Figura 15 mostra diferentes mecanismos de colisdo entre gotas. Modelos de
colisdo, no entanto, ndo levam em consideracao todos os mecanismos. O modelo proposto por
O’Rourke, por exemplo, considera apenas dois resultados para a colisdo: coalescéncia, onde

as duas se juntam para formar uma maior; ou jungdo momentanea procedida por separacao

(BAUMGARTEN, 2006).

Figura 15 — Mecanismos de colisdo entre gotas.
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Fonte: adaptado de Baumgarten (2006).
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3.3.3.5 Choque contra a parede

Uma descri¢dao adequada do choque do spray contra a parede € essencial em simula-
¢oes de motores com inje¢do direta, uma vez que os filmes de liquidos formados pela colisdo
evaporam de maneira diferente das gotas que estdo no ar. A Figura 16 mostra diferentes meca-
nismos de choque contra a parede. Baumgarten (2006) discute sobre varios modelos propostos
para a previsao correta do comportamento do liquido que se choca contra a parede, os quais
podem ter niveis de complexidade variados. Um dos primeiros modelos propostos, por exemplo,

considera apenas trés resultados da colis@o: adesdo da gota, o ricochete e o deslizamento.

Figura 16 — Ilustracdo esquematica dos regimes de
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Fonte: adaptado de Baumgarten (2006).

3.3.4 Auto-ignicdo e progresso da combustdo

A simulacdo de um ciclo de um motor diesel depende inteiramente do acontecimento
da auto-igni¢cdo da mistura ar-combustivel. A modelagem do processo de igni¢ao procura emular
a formacao dos radicais que culminam na queima por uma simplificacdo do processo quimico.
Normalmente, nas simulacdes, o modelo de auto-igni¢ao € usado apenas durante o periodo do
atraso de igni¢do, mudando a abordagem quimica apés a regido ultrapassar uma temperatura que
indica que a queima teve inicio (STIESCH, 2003).

O modelo mais simplificado de auto-ignicao é o mecanismo de passo tnico, o qual
utiliza apenas uma equacdo com a estrutura de uma equacao de Arrhenius, utilizada em célculos
de cinética quimica, para estimar o atraso de igni¢do. Outro método muito utilizado € o modelo
Shell, o qual simula o mecanismo de formacgado dos radicais em 8 reagdes, sendo provavelmente

o modelo simplificado mais utilizado em estudos (STIESCH, 2003).
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Com o aumento da capacidade de processamento dos computadores, a possibilidade
de abandonar a utilizacdo de modelos de auto-igni¢do e utilizar mecanismos de cinética quimica
complexa se tornou cada vez mais vidvel. Estudos realizados com cinética quimica complexa
mostraram que tal detalhamento ndo traz beneficios apanas para o periodo do atraso de ignic¢ao,
mas também permite ter informagdes mais especificas sobre o progresso da combustao e da
formacao de poluentes (TAO et al., 2000). A tendéncia € o crescimento de andlises numéricas
de motores utilizando cinética quimica complexa, o que pode ser evidenciado pelo surgimento
de adaptacdes de modelos cldssicos de combustdo em ambiente turbulento, os quais utilizavam

poucas ou apenas uma reacdo, para suportar cinética quimica detalhada (ZHOU et al., 2017).

3.4 Cinética quimica da combustao

A combustdo € resultado de reacdes quimicas que ocorrem quando o combustivel
estd molecularmente misturado com o ar apds a absor¢ao suficiente de energia para a ignicdo. Em
muitos casos as conversdes ocorrem de forma rapida o suficiente a ponto de serem consideradas
explosivas, permitindo o estudo do progresso da combustdo como sendo apenas uma reacao
global infinitamente rdpida sem perda de sentido fisico. A necessidade de um estudo onde as
reacdes ndo ocorram rapidamente surge com a exigéncia de uma boa descricdo das composi¢des
dos produtos, uma vez que alguns poluentes sdo formados em reacdes com velocidades mais
lentas, normalmente a baixas temperaturas (GLASSMAN et al., 2015).

A descricdo do progresso quimico € fornecida pelo mecanismo de reacdes. Meca-
nismos simplificados omitem informacdes a respeito do progresso, enquanto 0os complexos o
descrevem detalhadamente. No caso da combustdo, a complexidade de um mecanismo detalhado
estd ligado diretamente com a complexidade das cadeias quimicas que compdem o combustivel
(GLASSMAN et al., 2015).

Como esses mecanismos sdo utilizados em simulagdes numéricas, os que t€ém grandes
nimeros de espécies podem inviabilizar a simulagdo, além de terem vérias escalas de tempo
de diferentes ordens de grandeza para diferentes espécies, tornando o sistema de Equacdo
Diferencial Ordindria (EDO) rigido e necessitando passos de tempo inviavelmente pequenos,
dificultando a integracao (LU; LAW, 2009).

A fim de mitigar esse problema, andlises de sensibilidade e hipéteses sdo utili-
zadas para gerarem mecanismos reduzidos e menos rigidos, procurando manter as mesmas

caracteristicas significantes do combustivel, como o atraso de igni¢ao.
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3.4.1 Modelo de Arrhenius

Uma reagdo segue o formato mostrado na Equagdo 3.38, onde v, ; e Vv{/; sdo os
coeficientes estequiométricos da espécie k da reacdo i, X; corresponde 1 mol da espécie k e nsp

e nr sdo o numero total de espécies e reacdes, respectivamente.

nsp

Y viiXe —— direto, Z ‘X Vi=1,...nr (3.38)
k=1

1nver§0

As velocidades das reacdes sdo encontradas pela Lei de Arrhenius, a qual as relacio-
nam com as concentracdes das espécies e a temperatura utilizando a Equacgdo 3.39, onde ¢ € a
concentragao molar da espécie quimica k, T € a temperatura local e g; é a taxa de progresso da
reacdo i. Para uma reagio elementar, g; pode ser calculado utilizando a Equac@o 3.40, onde ky;.;
e kin; 830 as constantes de velocidade do sentido direto e inverso de da reagdo i, respectivamente

(KEE et al., 1989).

nr

o (e, T) =Y (Vii—vii) -qi(c,T) (3.39)
i=1
nsp vl nsp v
qi (C,T kdzrz HC +kmvz ) Hck’ (3.40)
k=1

@y também pode ser considerado como a taxa de geracdo da espécie menos a taxa
de destruicdo através da manipulacdo das Equacdes 3.39 e 3.40, como mostrado pelas Equacdes

341 a3.43.

nr

o =Y (gér;—deés;) (3.41)
i=1
" el Vii ! il Vi
géri =V kaini(T) - [T e + Viy - kimi(T) - T T " (3.42)
k=1 k=1
nsp / nsp V]i/'
désy; = Vi ;- kairi(T) - H c k’” + Vi ki (T) - [T e, (3.43)
k=1

A constante de velocidade do sentido direto € encontrada utilizando os coeficientes de
Arrhenius mostrados na Equacéo 3.44, onde A; é o coeficiente pré-exponencial, 3; é o expoente
da temperatura e E; € a energia de ativacao, todos da reacao i, e R € a constante universal dos

gases ideais.

E.
kdlrl_A TBZ - €Xp (R T) (3.44)
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A constante de velocidade do sentido inverso pode ser relacionada com a do sentido
direto através da constante de equilibrio K. ; como mostrado na Equagdo 3.45, apesar de também
ser possivel encontrar reacdes com os coeficientes mostrados na Equagdo 3.44 também para o
sentido inverso. O valor da constante de equilibrio da reacdo i pode ser encontrado através da
Equagao 3.46, onde Py, € a pressdo atmosférica e H;, e §;’ sdo a entalpia e a entropia total da

espécie k, respectivamente (KEE et al., 1989).

Kair,i
Kei= —kd : (3.45)
inv,i
nsp
Patm Limt Vi =4 ]?(T) Hy (T)
K. — . Ve _ 3.46
C,i (R-T) €Xp ];1 k,i R R-T ( )

E comum encontrar reagdes que ndo se comportam da mesma forma que as reagdes
elementares apresentadas, como as de terceiro corpo, as dependentes da pressdo e as que usam

as expressoes de Landau-Teller, em vez de usarem as de Arrhenius (KEE et al., 1989).
3.4.2 Reagoes de cinética quimica do diesel

Os combustiveis derivados do refino do petréleo sdo formados por diferentes classes
de hidrocarbonetos, como os alcanos de cadeia normal, os isoalcanos, os cicloalcanos e os
aromaticos; resultando em uma composi¢do complexa de milhares de componentes (MUELLER
et al., 2016). Cada classe tem diferentes propriedades, com nimeros de cetano que variam
entre 10 e 80 para isoalcanos, entre 40 e 70 para cicloalcanos e 0 a 60 para aromaticos. Como
o tamanho das cadeias esta diretamente relacionado com o ndmero de cetano, os alcanos com
cadeia normal apresentam altos valores, os quais aumentam com a massa molar. A Figura 17
mostra um exemplo de distribui¢do de componentes com diferentes nimeros de carbono para o
Diesel. Diferentes proporc¢oes das trés classes de hidrocarbonetos citadas € um dos fatores para
se ter propriedades diferentes entre dois tipos de diesel (CHEVRON GLOBAL MARKETING,
2007).

Os mecanismos criados para os estudos com esses combustiveis nao levam em
consideragdo as composi¢Oes reais — uma mistura de componentes representativos € utilizada
como substituto do combustivel, simplificando o estudo e preservando suas caracteristicas mais
importantes (PEI et al., 2015). No entanto, embora eles sejam uma simplificacdo, os mecanismos

para os substitutos podem ser grande o suficiente para precisarem de reducao.



46

Figura 17 — Distribui¢do de carbono no Diesel
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Fonte: adaptado de Chevron Global Marketing (2007).

Diferentes misturas foram estudadas para o substituto do diesel, alguns discutidos
por Eliseo et al. (2014), os quais contém misturas em base molar com alcanos de cadeia normal,
como o n-heptano e o n-dodecano, além de espécies da classe dos arométicos, como o tolueno e

o xileno (PEI et al., 2015).

3.5 O problema da combustao em ambiente turbulento

Quando reacdes quimicas sio levadas em consideracdo em um estudo utilizando CFD,
surge a necessidade de tratar cada uma das espécies existentes no problema individualmente, uma
vez que suas concentragdes locais influenciam nas taxas de progresso das reagdes (GLASSMAN
et al., 2015). A equagdo de transporte utilizada para prever o comportamento da espécie k é
representada pela Equacdo 3.47, onde Y}, € a fragdo mdssica, Dy € o coeficiente de difusividade
e wy € a taxa de variagdo da concentracdo, todos especificos da espécie k. A Equacdo 3.14,

inclusive, € o somatoério da Equacao 3.47 considerando todas as espécies.

3(P'Yk)+a(P'”j'Yk) J (

ot dx;  Ox;

2Y,
p-Dy- —") + o (3.47)
8xj

Utilizando a mesma abordagem do RANS e aplicando a média de Favre na Equa-
¢do 3.47, a Equacdo 3.48 ¢ obtida (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). A dificuldade da
implementacdo dessa equacao de transporte se deve pela média de Favre da taxa de variacdo de

concentracdo da espécie k, Wy, a qual, devido a sua alta ndo-linearidade, ndo pode ser facilmente
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expressa pelas médias das concentracdes e temperatura.

5 B, 5 Sy
9T  9(p-5-Ti) __3{(&+&>.%1+£<5~Dk~ayk>+a3k (3.48)
J

ot 8)6]' N 8xj o O 8xj 8xj

3.5.1 Avaliagdo matemadtica do problema

Borghi (1978) avaliou a utilizagdo de uma anélise direta da combustdo turbulenta
simplificada por uma Unica reagdo irreversivel mostrada na Equagao 3.49, onde C é a quantidade
de combustivel, O € a de oxidante e P € a de produtos gerados. Para a anélise, a Equacgao 3.44
foi adaptada para a formacdo da Equacdo 3.50, onde T é a temperatura de ativacdo, (E4/R);

para o cdlculo do consumo do combustivel @¢

C+afs-O— (1+afs)-P (3.49)

T,
c=—A-p>-TP Yo Yo -exp (_%) (3.50)

A andlise direta se baseia na aplicacdo da série de Taylor na Equacgdo 3.50. Na
Equacdo 3.51, P e Q sdo definidos pelas Equacoes Equacdo 3.52 e Equacdo 3.53. A dificuldade

apresentada pela Equagdo 3.51 se deve pela necessidade de encontrar equagdes para os termos

Y/ - T'™ para o fechamento do sistema de equagdes. Esse problema ¢ ainda intensificado devido
a alta ndo-linearidade de @¢ em fun¢do das concentragdes e da temperatura, o que exige que a
série ndo possa ser truncada com poucos termos sem grandes erros.

—_— P e e

~ . - - - TA Y// . Y// Y// . T// Y// X T,,
Oc=—-A-p2-TP .Y, 7, S IV S (S Ot P B Rl O i ¢ Rl
c p c OCXP( T) +YC_YO+(1+Q1) Yc-T+Y0-T
R TT
P P -0 | £ 07
+ (Pa+ 02+ P -0y) ety . +
(3.51)
n ok (n—1)! T\
P=Y (-1 — | = (3.52)
k=1 (n—k)-[(k—=1D1"-k \T

On= (3.53)
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Mesmo que todas as dificuldades apresentadas pela Equagdo 3.51 fossem resolvidas,
ela prevé o consumo do combustivel em um caso muito simplificado onde apenas uma reacao
irreversivel € considerada, impedindo a utilizacdo de um modelo de cinética quimica complexa
e afetando a previsdo de fendmenos dependentes dessa complexidade, como por exemplo a
auto-igni¢ao do combustivel. Devido a esses empecilhos, tal abordagem nao € utilizada quando

se estuda a combustdo em regimes turbulentos.
3.5.2 Avaliagdo experimental do problema

Spalding (1971) estudou a significancia da turbuléncia em escoamentos reativos e
observou que o efeito do escoamento turbulento resulta em um controle das taxas predominante-
mente pelas caracteristicas aerodindmicas do escoamento (ARTEMOV et al., 2009). De fato, ao
comparar dados experimentais com a hip6tese de que a turbuléncia nao tem grande influéncia, os
valores previstos e os experimentais sdo discrepantes.

Poinsot e Veynante (2005) apresenta um grafico das taxas das reacdes em funcao
da temperatura normalizada pela temperatura final da combustio ®, mostrado na Figura 18. E
possivel observar que, para a faixa de temperatura com as maiores taxas em um regime laminar,
0 escoamento turbulento tem valores de taxas mais baixos. Em compensagdo, as conversoes
ocorrem ao longo de uma faixa mais abrangente de temperatura do que em um regime laminar.
Uma regido foi adicionada ao grafico para representar a faixa de temperatura a partir da igni¢ao
em um motor diesel. Ela deixa clara que, em motores de combustdo interna, os progressos das
reacOes tendem a ser menores que no caso laminar. Isso ndo indica, no entanto, que a queima
em um escoamento laminar € mais rdpido, uma vez que a alta eficiéncia de mistura devido a
turbuléncia gera uma mistura de ar e vapor de combustivel muito mais propensa a auto-igni¢ao.

Um ndmero adimensional utilizado para avaliar a relevancia da turbuléncia nos
progressos das reacdes € o nimero de Damkohler, Da, mostrado na Equacgdo 3.54, 7, € uma
escala de tempo relacionada a mistura turbulenta e 7; € uma escala de tempo relacionada as
reacoes quimicas considerando um escoamento laminar. Quando Da € baixo, os progressos das
reacoes sdo controladas essencialmente pelas velocidades das reacdes quimicas e, quando ele é
muito alto, apenas a mistura turbulenta influencia nas variagcdes das concentracdes (POINSOT,;
VEYNANTE, 2005).

Da — Trurbuléncia (3.54)

Tquimica
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Figura 18 — Curvas normalizadas das taxas das reacdes em regimes
laminar e turbulento

Regime laminar w(©

Motor de
Combustao
Interna

Taxas normalizadas das reagdes

@egime turbulento u_)(ré))\\

I I I I I I
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0
Temperatura normalizada @ = (T-T1) / (T2-T1)

Fonte: adaptado de Poinsot e Veynante (2005).

Uma observacdo importante para ambientes onde ha igni¢do de combustivel € a de
que a ignicao é controlada predominantemente pelas caracteristicas laminares, como discutido
por Abraham et al. (1985). Assim, o efeito da turbuléncia tende a ser significativo apenas apds
o atraso de ignig¢do, evitando altos picos de combustao pré-misturada como o apresentado na

Figura 9.

3.6 Modelos de Combustao Turbulenta

Variados modelos de combustao turbulenta foram propostos e estudados ao longo das
ultimas décadas, indo de abordagens bem simples para outras bastante complexas que exigem a
utilizacdo de ferramentas estatisticas.

Como a combustdo turbulenta apresenta diferentes caracteristicas dependendo das
condicdes do regime turbulento, um modelo pode ser vélido apenas para condicdes especificas
(POINSOT; VEYNANTE, 2005). Por isso, para um modelo ser utilizado de forma confi-
vel, € imprescindivel que ele seja validado através de dados experimentais com um aparato

correspondente ao modelo utilizado na anélise com CFD.
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3.6.1 Reator Perfeitamente Agitado

O modelo do Reator Perfeitamente Agitado, ou Perfectly Stirred Reactor (PSR), leva
em consideracdo a mesma hipdétese utilizada para regimes laminares de que as caracteristicas do
escoamento ndo influenciam na cinética quimica, ou seja, considera que o nimero de Damkohler
€ muito pequeno (POINSOT; VEYNANTE, 2005). Assim, o efeito da turbuléncia na combustao
€ negligenciado e as taxas de variacdo de concentracdo das espécies sao calculadas utilizando as
concentracoes e temperatura média nas equacdes de Arrhenius, como mostra a Equacao 3.55,

que seria equivalente a truncar a série de Taylor da Equacdo 3.51 no primeiro termo.

I
o (¢, T) =@ Z Vii— Vi) -qi (&,T) (3.55)

O problema desta abordagem estd na hipdtese do baixo niimero de Damkohler, o qual
ndo se aplica para a maioria dos casos. Ela € encontrada em problemas bastante simplificados e
em casos especificos, como combustdo supersdnica. No geral, as taxas seguem o comportamento
mostrado na Figura 18, que evidencia o erro de considerar a taxa média a partir das médias das
concentracdes e temperatura. Esta abordagem pode gerar grandes erros, onde as taxas podem ter

ordens de grandezas diferentes das do caso real (POINSOT; VEYNANTE, 2005).
3.6.2 Eddy Dissipation Combustion Model

Magnussen e Hjertager (1977) prop6s um modelo de combustdo, chamado Eddy
Dissipation Combustion Model (EDCM), que desconsidera completamente o efeito da cinética
quimica e assume que as taxas sao controladas exclusivamente pela turbuléncia, mais especi-
ficamente pela dissipacdo dos vortices turbulentos. Seu trabalho foi baseado diretamente nos
estudos e do modelo estudado por Spalding (1971), o qual sugeriu um modelo chamado Eddy
Break-Up (EBU). A proposta de Magnussen foi diminuir a quantidade de entradas dificeis de
serem obtidas, como a flutuagdo da fragdo de mistura, além de criar um modelo que pudesse ser
aplicado tanto para a simulagdo da combustdo pré-misturada quanto para a difusiva, o que era
uma limitacdo do modelo de Spalding (MAGNUSSEN; HIERTAGER, 1977).

Com a hipétese de que as reagdes quimicas, em muitos casos, ocorrem muito
rapidamente, o modelo leva em consideragio a escala de tempo turbulenta 7, = k/€ para calcular
as taxas de consumo de combustivel pela concentragao média de combustivel, como mostrado na
Equacao 3.56; de oxigénio, como mostrado na Equacdo 3.57; e de produtos, como mostrado na

Equacdo 3.58. A € uma constante calibravel e B é uma constante com valor 0,5. De acordo com
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Magnussen, a taxa com o menor valor entre as trés define o progresso da combustdo na regiao,

resultando na Equacao 3.59.

dcc=A-éc/T (3.56)
@c.0, =A-(Co,/afs) /T (3.57)
@OC proa =A B+ (Eproa/ (1 +afs)) /T (3.58)
®c = min (@c,c; Dc,0,5 OC prod) (3.59)

Com uma hipétese completamente em desacordo com a utilizada pelo PSR, o modelo
¢ adequado para regimes onde o tempo turbulento é muito maior que o quimico, ou seja, 0
nimero de Damkohler € muito maior que 1. Apesar de tal exigéncia, o modelo resulta em
valores satisfatdrios para vérios casos (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007), concordando
com os comportamentos observados por Spalding (1971). Em regides proximas a paredes, no
entanto, a razao T, = k/€ tende a zero, fazendo a Equac@o 3.59 tender para infinito e resultando
em uma queima que acelera de forma nao realistica ao se aproximar das paredes (POINSOT;
VEYNANTE, 2005).

A fim de mitigar esse problema, o modelo de Magnussen foi alterado para considerar
também reacdes quimicas, utilizando um mecanismo de poucos passos para calcular a taxa
de acordo com o modelo PSR e utilizando esse valor como um mecanismo de controle, como
mostrado na Equacdo 3.60. Tal alteracdo foi estudada e demonstrou resultados satisfatorios

(VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).
®c = min (dcc; Oc,0,: D prod; Oc,psr) (3.60)
3.6.3 Modelo de Combustdo de Tempos Caracteristicos

Abraham et al. (1985) originalmente propds um modelo de combustdo, chamado
Modelo de combustao de tempos caracteristicos, ou Characteristic Time Combustion Model

(CTCM), o qual usa a Equagdo 3.61 para encontrar o valor da taxa de variacio de concentragdo
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da espécie k, onde ¢ indica a concentragdo de equilibrio termodinamico local da espécie e 7. € 0
chamado tempo caracteristico, sendo o tempo necessario para tal equilibrio ser atingido.
C~k - C;:

&= —
T

(3.61)

Nesse estudo, o tempo caracteristico foi considerado igual para todas as espécies e
€ composto pela soma do tempo de conversao laminar 7; com o tempo de mistura turbulenta
7; multiplicado por um fator de atraso f, como mostrado na Equagdo 3.62. Essa abordagem ¢
conceitualmente consistente com o modelo proposto por Magnussen e Hjertager (1977), uma vez
que o tempo caracteristico € igual ao tempo de mistura turbulenta caso ele predomine em relacao
ao tempo de conversdo laminar (7, = 7; se T, > 7;), além de evitar o problema da aceleragio
da queima em regides proximas as paredes. Como nas alteragdes do modelo de Magnussen,
caso o tempo turbulento tenda a zero, em vez de uma aceleragdo das taxas, apenas o tempo
de conversdao laminar € utilizado. O fator de atraso € um nimero que aumenta ao longo da
combustdo e multiplica o tempo de mistura turbulenta na Equacdo 3.61, simulando o aumento da
significincia da turbuléncia a medida que a queima avanga. Ele foi originalmente modelado para
motores de igni¢do por centelha, limitando o modelo de combustdo para apenas esses tipos de

motores.
T.=7+f 7 (3.62)

Na abordagem original, o tempo de conversdo laminar era obtido pela combinagdo da
velocidade laminar de chama com a taxa de variacdo de concentracao utilizando a Equacgao 3.61
com 7T, = T;. Como 7, foi considerado igual para todas as espécies, 0 modelo original poderia
ser acoplado a quimica complexa sem limitagdes, o que € uma melhoria quando comparado a
outros modelos na época. No entanto, 7, depende de dados experimentais muito especificos
que exigem uma configuracdo experimental de alta precisao e podem ser caros. Patterson et al.
(1994) modificou o modelo para adquirir o tempo de conversdo laminar utilizando a equagdo de
Arrhenius para o taxa de consumo de combustivel considerando a concentracdo de equilibrio
de combustivel como sendo zero. O modelo se limita para apenas uma rea¢ao, mas o torna

facilmente implementdvel, ja que 7, pode ser encontrado usando a Equacgdo 3.63.

L
(e

Uma nova equagao para o fator de atraso também foi introduzida por Patterson,

o= — (3.63)

permitindo sua utilizacdo para motores sem ignicdo por centelha. A Equagdo 3.64 € usada para
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calcular f, onde Y € a fracdo madssica e r é calculado pela Equacdo 3.65 e indica a completude
local da combustao, variando de 0 a 1. Assim, no inicio da combustio, a turbuléncia nio
desempenha nenhum papel, e ao longo da queima sua significancia aumenta gradativamente,

como observado por Spalding (1971).

1—e "
_ .64
f 0.632 ooy
. Yco, +Yu,0+Yco+Yn, (3.65)

1— Yy,

Xin et al. (1997) estudou a influéncia da consideragdo de diferentes tempos carac-

teristicos para CO e H, e concluiu que, uma vez que essas espécies atingem a concentracao
de equilibrio mais rapidamente que o combustivel, seus 7. deveriam ser uma fracdo de 7. c.
Resultados experimentais mostraram que o valor apresentado na Equacdo 3.66 leva a uma melhor
previsdo do progresso da combustdo. O fato de que diferentes tempos caracteristicos devam
ser usados para espécies especificas € mais um fator que limita a utilizacdo do modelo com um

mecanismo complexo de reacao.
Te.co = Te, = 0.2 T ¢ (3.66)

Este estudo também levou em consideragdo o fato de que € possivel ter gases
de exaustdo na camara de combustdo antes do inicio da combustdo, especialmente quando a
Recirculagdo dos Gases de Exaustdo (EGR) € utilizada. Este gas residual gera um erro no calculo
da completude da combustdo pela Equacgao 3.65 proposta por Patterson, o qual se torna mais
evidente a medida que a fracdo inicial dos gases de escape aumenta. Assim, Xin et al. utilizaram
a Equagdo 3.67 para a completude, onde o indice r indica a fracdo mdssica residual.

. YCOZ + I71L120 +Yeo + YHZ
1 —Yco,r—Ymo0,r—Yn,

(3.67)

3.6.4 Reator Parcialmente Agitado

O modelo do Reator Parcialmente Agitado, ou Partially Stirred Reactor (PaSR),
proposto por Golovitchev et al. (2000), se baseia no fato de que as chamas sdo muito mais
finas que qualquer célula computacional. Dessa forma, assumir que toda a célula é um reator

perfeitamente misturado € uma hipdtese que superestima o progresso da combustao.
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A Figura 19 apresenta um esquema de como o modelo aborda a célula computacional.
Ela ¢ dividida em duas zonas: a zona reativa, a qual reage como um reator perfeitamente
misturado, e a zona ndo reativa. Da esquerda para a direita, 5,? ¢ a concentragdo da espécie k na
entrada do reator, 6,5 € a concentragcdo na zona reativa e c~k1 € a concentra¢do da saida do reator.
Portanto, o progresso do tempo é andlogo ao comprimento percorrido pelo escoamento no reator,

onde 6,9 € a concentrac¢ao no inicio do passo de tempo e 5,} a concentrac¢ao no fim do passo.

Figura 19 — Conceito de um reator parci-
almente misturado

Fonte: adaptado de Tao et al. (2000).

A combustdo € considerada um processo sequencial, onde, apds as reagdes quimicas
ocorrerem na zona reativa, os produtos se misturam com a zona nao reativa, resultando na
concentracao 5,3. Por conservagdo de massa, a concentracdo no fim no passo de tempo pode ser
relacionada com as outras concentra¢des pela Equacao 3.68. Assim, plotando a concentracdo em
fun¢do do tempo, a Figura 20 € obtida. Como 5; € a concentrag@o no fim do passo de tempo, T €

o tamanho do passo de tempo. O tempo T, € 0 tempo de mistura turbulenta (NORDIN, 2001).

Gg=x"c+(1-x)-& (3.68)

Sendo uma fungao linear, a inclinacio da reta entre 6,9 e Ekl ¢ a mesma que 6,(1 é,f.

Considerando que a inclinagdo da reta € igual a taxa de variacdo da concentragdo na zona
reativa, a relacdo mostrada na Equacgdo 3.69 também relaciona as concentracdes. Rearranjando
a Equagdo 3.69 para o formato da Equagdo 3.68, € possivel encontrar a Equagdo 3.70 para a

constante K*.

~1 =0 ~R =1

Ck —Ck — Ck Ck — d)k (5]5) (369)
T Tmix

o T (3.70)

T+ Tmix
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Figura 20 — O procedimento de reacao seguido
de mistura

concentragdo

tempo

Fonte: adaptado de Nordin (2001).

No entanto, a taxa é calculada utilizando as concentragdes da zona reativa 5,5 , as

quais ndo sio calculadas. Utilizando série de Taylor truncada na primeira derivada para calcular
ax (¢F) aEquagdo 3.71 é obtida. O termo day/dcy é considerado o inverso de um tempo quimico
Tchem- Combinando e rearranjando as Equacdes 3.68 e 3.71, a Equacdo 3.72 € encontrada, sendo
considerada a equagdo do PaSR, onde k € calculado pela Equagdo 3.73. O tempo de mistura
turbulenta pode ser calculado pela Equagdo 3.74, onde A € uma constante (GOLOVITCHEYV et
al., 2000). De acordo com Nordin (2001), A deve assumir valores entre 0,001 e 0,3. O termo
0@y / dcy, é calculado utilizando as equagdes no fim do passo de tempo. Por isso, a implementagio
do modelo exige um método de obter o valor desse termo, além de uma forma de encontrar o

valor do tempo quimico T jep,.

o (ef) = a (el) + 5% (et ) 6.7)

@ (cf) = x- o () (3.72)

__ Tchem (3.73)
Tchem + Tmix

T = A (3.74)

m
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4 METODOLOGIA

4.1 Motor em estudo

O motor utilizado como referéncia para as simulacdes foi 0o MWM Sprint 6.07T, um
motor de ciclo diesel turbo-aspirado, com dados técnicos mostrados na Tabela 4 e a geometria
do copo do pistdo mostrada na Figura 21. Os dados do motor foram todos fornecidos pelo

Laboratério de Motores de Combustao Interna da Universidade Federal do Ceara (LMCI).

Tabela 4 — Especificacdes técnicas do motor de referéncia

Configuragdo 4 tempos - Injecdo Direta
Sistema de Injecao Common rail

Numero de orificios 5

Aspiracao Turbo aspirado

Volume deslocado 42 cem’

Numero de cilindros 6

Diametro 93 mm

Curso 103 mm

Disténcia entre o topo do pistdo e o cabecote 2,25 mm

Fechamento da vélvula de admissdo 148 graus antes do PMS da combustio
Abertura da vdlvula de escape 124,4 graus ap6s o PMS da combustao

Fonte: material do LMCI.

Figura 21 — Formato do pistdo do motor de referéncia
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Fonte: adaptado de MWM (2001).
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O LMCI forneceu dados de funcionamento do motor com diesel puro em regime de
alta carga, operando a 2100 rpm. Foram fornecidos dados de pressao e de taxa de liberagao de
energia quimica devido a queima de combustivel, mostrados na Figura 22. Os valores de taxa de
liberagdo de energia foram normalizados pela quantidade de energia disponivel pela massa de

combustivel injetada (poder calorifico inferior do diesel vezes a massa injetada).

Figura 22 — Dados de pressao e liberacdo de energia do motor de referéncia a 2100 rpm
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Angulo de manivela (graus apés o PMS da combustio)

Fonte: material do LMCI.

4.2 Abordagem numérica

As simulacdes foram realizadas utilizando o software Kiva-3V, desenvolvido em
FORTRAN para simulagdes de escoamentos multifasicos, turbulentos e reativos através de CFD.
Esse software € bastante utilizado para pesquisas em motores de combustao interna devido a
acessibilidade ao seu codigo fonte. Assim, pesquisadores t€m a liberdade de desenvolver modelos
proprios e implementar em um software de CFD ou validar modelos propostos recentemente. A
licenca foi concedida pelo LMCI.

O Kiva-3V utiliza diferencas finitas para discretizar as equacdes de transporte da
conservacao de massa, momento e energia; e o método RANS para levar em consideragdo a
turbuléncia. O modelo de turbuléncia utilizado foi o k — € padréo.

Para o combustivel liquido, foram considerados modelos de breakup, evaporacao,
arrasto, choque contra a parede e a formacao de filmes liquidos. O modelo de quebra do c6digo

fonte original do Kiva-3V € o TAB. O modelo de evaporagdo de liquido monocomponente e o de
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arrasto de uma gota esférica foram utilizados. Os modelos de choque na parede e formacgao de
filmes liquidos sao discutidos por Amsden (1997). Nao foi utilizado modelo de colis@o entre

gotas. Um fluxograma do funcionamento do software € apresentado no Anexo A.
4.2.1 Alteracoes no Kiva-3V

A unica modificacdo no cédigo fonte realizada para este trabalho foi a implementa-
c¢do de cinética quimica complexa, uma vez que o LMCI disponibilizou uma versao do Kiva-3V
com a implementacdo do modelo Blob-KH-RT. Assim, como posto nos objetivos, apenas a
complexidade da cinética quimica e do modelo de quebra de gotas foi analisado. As taxas de
progresso das reacdes quimicas foram calculadas utilizando a biblioteca de cinética quimica
CHEMKIN-II, produzida pela Sandia National Laboratories (KEE et al., 1989). A implementa-
¢do do CHEMKIN-II no Kiva-3V permite que todas as propriedades da fase gasosa das espécies,
assim como as reagdes do mecanismo, sejam fornecidas no formato lido pelo CHEMKIN-II.

Devido a natureza da cinética quimica, as taxas de variacdo das concentragdes
de todas as espécies sdo dependentes entre si, além de dependerem também da variacdo da
temperatura ao longo do tempo, compondo assim um sistema de EDO com nsp + 1 equacoes,

como mostrado na Equagdo 4.1. O lado direito das equagdes depende do modelo utilizado.

;

D)=

> (4.1)
wnsp: “e
ar

(dr

A taxa de variacdo das concentragdes das espécies tém valores de diferentes ordens
de grandeza, onde algumas espécies exigem um passo de integracdo que em sua maioria sao
menores que a resolucdo dos computadores atuais. Isso caracteriza a Equagdo 4.1 como um
sistema de EDO rigido. Existem diferentes estratégias para a integragcdo de sistemas de EDO
rigidos. A abordagem original do Kiva-3V utiliza um método semi-implicito bastante robusto,
0 qual garante convergéncia e tem alta eficiéncia computacional, porém recomendado para
pequenos sistemas de EDO (PRESS et al., 2007). A abordagem da versdao modificada do Kiva-
3V utiliza o pacote VODE de integracdo de EDO, o qual realiza a integracao também de sistemas
rigidos (BROWN et al., 1989). O pacote VODE integra sistemas de EDOs com alta precisao. Ele

leva em consideracao as variagdes de concentracdo e temperatura que podem ocorrer ao longo
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do passo de tempo do Kiva-3V pela divisao do passo de tempo em passos menores. Um lado
negativo do VODE € o maior tempo de processamento quando comparado ao semi-implicito.
Como apresentado no Anexo A, a cinética quimica € considerada na subrotina chem,
atualizando os valores de concentracdes e de energia interna da mistura devido a liberacdo de
energia de cada célula separadamente. Assim, apesar da temperatura ser um parametro integrado

juntamente com as concentragdes, seu valor nas células € alterado apenas na subrotina state.

4.3 Implementacio do Reator Perfeitamente Agitado

Os dois casos estudados neste trabalho utilizaram o modelo do PSR para interagdo
da turbuléncia com a quimica, desconsiderando a influéncia da turbuléncia. A implementacio do
PSR , no entanto, teve uma abordagem diferente no que diz respeito a integragdao das EDOs. A
formulacdo do método semi-implicito utilizado originalmente pelo Kiva-3V, ndo € explicado no
seu manual. Assim, as subsecdes seguintes se propdem a explicar tanto o equacionamento do

método semi-implicito quanto as hipdteses consideradas na implementacao do pacote VODE.
4.3.1 Integragdo pelo método semi-implicito

A abordagem original do Kiva-3V considera a influéncia de cada reagao nas concen-
tracOes de forma sequencial, onde o progresso da reacdo i € calculada utilizando as concentragdes
atualizadas pelas reagdes antes de i, mas ndo depois de i. O esquema de Euler implicito é
aplicado a cada taxa de progresso das reacdes. De forma geral, o esquema de Euler utiliza a

expressao
yi=ythey, (4.2)

onde o sobrescrito 0 indica o valor no inicio do passo de integracdo, o 1 indica o valor no final e
0 h é o tamanho do passo de integrac¢do. Utilizando o valor de y’ do fim do passo de integragio

para tornar o esquema implicito, surge a expressao

=y hyl (4.3)
Se y' for uma funcdo linear em relagio a y, da forma

y=K-y, 4.4)

é possivel encontrar o valor de y! através da juncido da Equacdo 4.3 com a Equacio 4.4

0

1 y
= . 4.
Y 1-h-K 4.5)
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A aplicacdo desse método na cinética quimica parte da utilizacdo da Equacgdo 4.3

para a atualizacdo dos valores das concentragdes devido a reacao i,

5,61,1. = 5,97,. +1ay, (¢, T), (4.6)

onde 7 € o passo de tempo do Kiva-3V.

Para a obtengdo do valor de @y ; (5 b T) o método de Euler também € aplicado, porém
considerando o efeito da reagcdo apenas na espécie arbitraria s, a qual deve estar nos reagentes
ou nos produtos da reacdo i. A taxa de variagdo da concentracdo s € aproximada para uma
funcao linear em relag@o a prépria concentragdo de s, de acordo com a Equacdo 4.7, que segue a
mesma estrutura da Equacgao 4.4, porém sem a fun¢do ser realmente linear, o que caracteriza um

esquema semi-implicito.
./ .
W, =K, @.7)

A Equacio 4.7 resulta na Equagao 4.8. K, no entanto, ainda precisa ser encontrado.

@y, (¢9,T)

@5 (¢1.T) = 1-17-K

(4.8)

Como apenas a reagdo i estd sendo considerada na variacdo de cs, € possivel reduzir

a Equagdo 3.41 para
Qs ; = gérs;— de'ssﬂ- 4.9)

e, linearizando a partir dos valores no inicio do passo de tempo ao redor de c;,

Cs
-0 °
CO

s,1

O, = géry; — deésy; - (4.10)

a qual garante que, se ela for utilizada no inicio do passo de tempo, @y,; = @ (50, T) , uma vez

que ¢g; = cg ;- Derivando a Equagao 4.10 em relac@o ao tempo, a expressao

@ .11

€ obtida, uma vez que as concentragdes no inicio do passo de tempo sdo constantes. A Equa-

¢do 4.8 entdo se torna

i (EO,T)

desY.
l+7- OS”

s,0

@, (¢',7T) = (4.12)
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A Equacdo 4.12, no entanto, preve a variacdo apenas da concentragdo de s. Utilizando

a Equacdo 3.39, € possivel encontrar a taxa de progresso da reacao i.

. ~l . ~0
ws;i(ct,T 1 ws;(c”, T
qil - S/l/( / ) - " / ' S,l( de'sg i (413)
(vs,i - vs,i> (vs,i - vs,i) 1+71- $)i
CO

KN
Dessa forma, a espécie s age como uma espécie de referéncia para o calculo do valor da taxa de
progresso da reacdo n no fim do passo de tempo, q}. Utilizando novamente a Equacao 3.39, a

taxa de variagdo de uma espécie qualquer, indicada por k, € encontrada por

(V= vi)  a (&0,1)

o]
;¢ ,T)= . 4.14
ki ( ) (v//. B v/ ) dés?i ( )
S,1 KN 1 +7- 5 ’
s,Q
Finalmente, a Equacdo 4.6 € utilizada para o desenvolvimento da Equacao 4.15.
(V=) a1
=l s i) 0 (ET) (4.15)

50

1" ' des. .

<V .—V > S,

s, s, . J
14+7 i

S0

A estabilidade do método explicado acima € garantida quando a espécie de referéncia
s € a espécie mais provdvel de ter sua concentracdo negativa (NORDIN, 2001).

Quando esse método é implementado, o cdlculo da variacdo da energia interna
especifica do gas na célula devido a reacgdo i € resolvido de acordo com a Equacdo 4.16, onde
h;i?k é a entalpia padrio de formacdo da espécie k em base molar. E importante notar que, dessa
forma, o efeito da variaciao da temperatura ao longo do passo de tempo no cdlculo das taxas de

variagdo de concentracdes nao € considerado.

1 nsp
el =e"— = Y (& —cf) -hgy (4.16)
pcélula k=1

4.3.2 Integragdo pelo VODE

A utilizagdo do pacote VODE exige apenas que o usudrio especifique o lado direito
das EDOs apresentadas na Equacdo 4.1. Como o modelo PSR desconsidera o efeito da turbulén-
cia, o lado direito das primeiras nsp EDO € calculado diretamente pelo CHEMKIN-II. A EDO
da variacdo da temperatura foi desenvolvida considerando que cada célula é um reator adiabético

de volume constante. Nessas condi¢des, a primeira lei da termodinamica € reduzida para

de=0, 4.17)
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uma vez que P-dv = 0. A energia interna especifica do sistema pode ser obtida pela média

ponderada das energias internas totais da espécies.

ns
e=¢= ~k‘ek, (4.18)
k

<

I
—_

onde ¢; € a energia interna especifica total da espécie k. Derivando a Equacdo 4.18 em relagcdo

ao tempo e utilizando a Equacao 4.17,

de (IS dek dYk
b Y, —X K =
dt Z<kdt+ek dt) 0

k=1
. (4.19)

= dek) el <~ aT dT el dy,

Yk_ :Z Yk'cv,k'_ :Ev._:_ ek._
= ( dt = dt dt = dt

Finalmente,

dT a4
— Y (emolk - @) (4.20)

dt Cy- pcelula k=1

onde e« € a energia interna especifica em base molar da mistura de gases na c€lulae ¢, € o
calor especifico a volume constante médio da mistura.

Assim, o sistema de EDOs integrado pelo VODE € mostrado na Equacdo 4.21.
(17)1 = (5, T)
= . ~ 4.21
Wpsp = Opsp (C7 T) ( )

dT 1 P ~
—— = €mol k * W
| dt v Peglula /;1 ( )

Apoés a integracdo do sistema, a equacao utilizada para encontrar a mudanga da
energia interna especifica da célula a partir da variacdo da temperatura é a Equacdo 4.22.
Considerando que a varia¢do da temperatura ao longo do passo de tempo nao € suficiente para
alterar o valor de ¢,, ele se torna constante e pode sair da integral. Assim, a atualizacdo da

energia interna foi calculada pela Equagdo 4.23.

Tl
el=¢0 +/ é,-dT (4.22)
f‘O

el =e"+¢,- (T'-T) (4.23)

O cédigo fonte em FORTRAN da implementagdo deste modelo € apresentado no

Apéndice A.
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4.4 Resumo dos casos estudados

A Tabela 6 apresenta um resumo dos dois casos. O caso rodando com o software ori-
ginal funcionou com o combustivel diesel disponivel inicialmente pela biblioteca de combustiveis
do Kiva-3V.

O n-dodecano (n-Ci2Hpg) foi utilizado como substituto do diesel no caso com
cinética quimica complexa, devido ao seu alto nimero de cetano. Para isso, um mecanismo de
reacdes com 54 espécies quimicas e 269 reacdes foi utilizado, desenvolvido por Yao et al. (2017).
O mecanismo ¢ resultado de uma reducao a partir de um mecanismo de n-dodecano detalhado.
Sua proposta € prever o comportamento da cinética quimica do n-dodecano em baixas e altas
temperaturas com um numero reduzido de espécies e reacdes, porém mantendo as caracteristicas
principais do n-dodecano. Ele foi validado com dados experimentais de auto-igni¢o e em casos

de PSR.

Tabela 5 — Resumo dos dois casos estudados
Kiva-3V Original  Kiva-3V Modificado

Combustivel Diesel n-Dodecano
Numero de espécies 12 54
Numero de reagdes 4 269
Meétodo de integracdo  Semi-implicito VODE
Modelo de breakup TAB Blob-KH-RT

Fonte: o autor.

4.5 Geracao da malha

A malha utilizada representa apenas um quinto do dominio da camara de combustao,
um para cada orificio do bico injetor, com a aplicacio de simetria ciclica para economia de
processamento computacional. A quantidade e o tamanho das células entre o topo do pistdo e o
cabecote variam ao longo da simulacao devido ao movimento do pistao.

A geragdo de malha do copo do pistdo leva em consideracdo sua geometria. O
contorno do copo do pistao foi desenhado a mao para a obtengdo das coordenadas de pontos no
perfil e as coordenadas foram utilizadas para a geracao no software K3PREP. O refinamento da
malha € definido pela distancia entre os pontos. O copo foi dividido em trés regidoes, mostrados
na Figura 23, para a utilizacdo de graus de refinamento diferentes ao redor do spray.

O estudo de convergéncia de malha da regido do spray e do resto do dominio foram



Figura 23 — Contorno do copo do pistao
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o)

Fonte: o autor.

realizados separadamente. Ao todo, 6 malhas foram utilizadas, com a referéncia do refinamento

sendo o tamanho aproximado das arestas das células superiores do copo. Os tamanhos utilizados

foram 3,5 mm, 3,0 mm, 2,5 mm, 2,0 mm, 1,5 mm e 1,25 mm, mostradas na Figura 24. O

refinamento da regido do spray foi realizado aumentando o nimero de camadas na vertical.

Durante o estudo de convergéncia do resto do dominio, a regido do spray foi mantida com apenas

duas camadas.

Figura 24 — Malhas utilizadas no estudo de convergéncia

]

Fonte: o autor.
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4.6 Condicoes iniciais e de contorno

A Tabela 6 mostra os valores das condi¢des iniciais e de contorno, os quais foram
escolhidos baseando-se nos dados experimentais. Vale ressaltar que o valor do angulo de inje¢ao
foi escolhido de acordo com uma faixa de possiveis valores. Durante o funcionamento do motor,
o angulo de injecdo era 7,5 graus antes do PMS, com uma variacdo de 43 graus. Assim, foi
escolhido o valor com a injecdo mais tardia, 4,5 graus antes do PMS. Dessa forma, caso a
simulacdo resulte em uma ignicao tardia, € possivel adiantar a injecdo de forma a coincidir com
o experimental sem fugir dos parametros de funcionamento. Porém, se a combustdo simulada
for adiantada em relacdo ao experimental, a alteracdo do dngulo de injecdo para o ajuste da

validagdo resultaria em uma divergéncia em relacio aos pardmetros de funcionamento.

Tabela 6 — Condig¢des iniciais e de contorno

Temperatura das paredes 598 K
Temperatura do pistao 637 K
Temperatura do cabecote 602,2 K
Temperatura inicial do gés 404,8 K
Pressdo inicial da cAmara 1,381 bar
Massa injetada 33 mg
Temperatura do combustivel 313,15 K
Angulo de injegio 4,5 graus antes do PMS

Fonte: dados fornecidos pelo LMCI.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 Convergéncia de malha

A Figura 25 mostra a variacdo da curva de taxa de liberacao de energia durante o
estudo de convergéncia da malha do dominio sem o refino da regido do spray, onde o atraso de
igni¢do foi avaliado. Com a hipétese de que a cinética quimica detalhada exige maior refinamento,
o estudo foi realizado com a versao alterada do Kiva-3V. As curvas da malha de 2,0 mm, 1,5
mm e 1,25 mm apresentaram comportamentos similares, com diferencas no atraso de ignicdo de
aproximadamente um grau e meio. Portanto, a malha com células de aproximadamente 2,0 mm

de aresta foi a escolhida, a fim de reduzir o custo computacional sem perda de exatidao.

Figura 25 — Curva de taxa de liberac@o de energia na convergéncia do dominio
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Fonte: o autor.

O refinamento da regido do spray foi realizado a partir da malha escolhida. A
Figura 26 mostra o desenvolvimento da curva de taxa de liberacdo de energia com o aumento do
nimero de camadas verticais. As curvas das malhas com 4, 6 e 8 camadas apresentaram o mesmo
atraso de ignicdo. No entanto, a parcela pré-misturada da malha de 4 camadas demonstra um
maior pico. Por inspec¢do, as curvas de 6 e oito camadas se comportaram de forma mais similar.

Por isso, 6 camadas foram utilizadas para as simulagdes. A malha € mostrada na Figura 27.
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Figura 26 — Curva de taxa de liberacdo de energia na convergéncia da regiao do spray
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Fonte: o autor.

Figura 27 — Malha escolhida apds o estudo de convergéncia

>/

Fonte: o autor.

5.2 Anadlise qualitativa

5.2.1 Comprimento de quebra

A Figura 28 apresenta uma comparacao entre o comprimento de quebra utilizando o
TAB, do cédigo original do Kiva-3V, e o comprimento utilizando o Blob-KH-RT. Os angulos

apresentados sdo do eixo de manivela em graus apds o inicio da injecdo de combustivel. A
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modificagdo do modelo de breakup resultou em um comprimento de quebra, apds 10 graus, que
equivale a menos da metade do comprimento com o 7AB. Pode-se afirmar também que a quebra
resultou em gotas menores na ponta final do spray pela curvatura do jato aos 4 graus, uma vez
que as gotas sofreram maior efeito do arrasto, o qual ndo teve seu modelo alterado. O efeito
do comportamento de quebra diferenciado deve influenciar também na formacdo da mistura

ar-combustivel, devido a mudancga na taxa de evaporagao.

Figura 28 — Compara¢do do comprimento de quebra
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Fonte: o autor.

5.2.2 Formacgdo da mistura ar-combustivel

A regido preenchida apresentada na Figura 29 representa o volume o qual os valores
de razdo de equivaléncia se encontram entre 1 e 1,5, valores que Heywood (1988) indica como

sendo uma regido propensa a auto-igni¢do. A formacao de vapor apds a modificacdo do modelo
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de quebra se assemelha ao comportamento esquematizado na Figura 8, assim como vai de acordo

com a Figura 4, com o vapor de combustivel envolvendo o nicleo liquido.

Figura 29 — Comparag¢do da formacao da mistura ar-combustivel
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Fonte: o autor.

O modelo original, no entanto, apresentou formacgao de mistura que se concentra
excessivamente na ponta do spray, o que pode estar relacionado a falta de gotas menores o
suficiente no restante do jato para uma adequada taxa de evaporacao.

Além das diferencas na formagao da mistura, o aumento da temperatura ao longo da
injecdo ocorreu de forma mais abrupta no software original, onde a mistura ar-combustivel ja
apresentava temperaturas acima de 2000 K ja dois graus apds a injecdo. Esse comportamento
pode ser relacionado com a hipétese de que a combustdo € um processo infinitamente rdpido no

modelo simplificado.

5.3 Curvas de pressao e taxa de liberacao de energia

As Figuras 30 e 31 mostram as curvas de pressdo e taxa de liberacdo de energia das

duas simulacdes e dos dados experimentais. Como a taxa de liberagdo de energia experimental,
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apresentada na Figura 22, teve seus valores normalizados pela energia maxima disponivel pelo
combustivel injetado, a curva experimental foi multiplicada por 1452 kJ para a desnormalizac¢ao
dos valores. Este valor € resultado da multiplicacdo entre o poder calorifico do diesel e n-

dodecano, 44 MJ, e a massa de combustivel injetada, 33 mg, mostrado na Tabela 6.

Figura 30 — Curvas de pressao no cilindro: simulagdes e experimental
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Fonte: o autor.

Figura 31 — Curvas de taxa de liberacdo de energia: simulagdes e experimental
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Fonte: o autor.

A curva de taxa de liberag@o de energia do modelo com a cinética quimica simples

falha em prever a combustdao de acordo com o descrito pela literatura (HEYWOOD, 1988). A
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combustao pré-misturada é cortada, sem um pico evidente, como o demonstrado pelos dados
experimentais. Além disso, o atraso de igni¢do foi subestimado, resultando em uma queima
aproximadamente 1 grau do dngulo de manivela antes da queima no caso experimental. Neste
caso, considerando uma relacdo linear, a alteracdo do valor do angulo de injecdo de modo
a ajustar a validacdo resultaria em 3,5 graus antes do PMS, o que fugiria dos parametros de
funcionamento. Assim como na anélise da Figura 29, € possivel relacionar tal comportamento
com a hipétese de que a combustdo ocorre em apenas um passo. A falta de reagdes que precedem
a queima do combustivel, como no caso complexo, provoca a combustdo a partir do momento
em que a energia absorvida pela mistura alcanca a energia de ativacdo, em vez de primeiro passar
por um processo de formacao de radicais para, s entdo, ocorrer a igni¢ao de fato.

J4 a curva da liberag@o de energia do modelo com as alteracdes no software, apresenta
as duas principais fases da combustdo de forma clara. No entanto, o comportamento da combustdo
pré-misturada ndo seguiu 0 mesmo caminho que o caso real, uma vez que o valor do pico da
taxa de queima neste periodo é aproximadamente 50% maior que o experimental. Apesar da
posi¢do do pico da taxa de liberacdo de energia na fase pré-misturada ter coincidido com a do
pico experimental, € possivel observar que o atraso de igni¢ao foi superestimado, iniciando a
queima apenas apds meio grau do angulo de manivela. A coincidéncia do pico mesmo com a
igni¢do atrasada evidencia que a durag@o da fase pré-misturada estd menor na simulagdo que no
caso real, resultando em uma curva mais estreita.

Uma vez que o angulo de injecdo € um parametro com precisao de +3 graus do
angulo de manivela, é possivel ajustar a injecdo de forma a coincidir o angulo de igni¢ao
sem fugir dos parametros de funcionamento do motor. Devido as taxas superestimadas, no
entanto, tal altera¢do deslocaria o pico mais para a esquerda, divergindo do experimental. Neste
caso, a aplicagdo de um modelo de combustio turbulenta poderia ser o fator que ajustaria a
curva de forma a fazer os picos coincidirem, uma vez que sua tendéncia € a frenagem das
taxas de progresso, diminuindo o valor absoluto do pico e aumentado a duracdo da combustdao
pré-misturada, o que deslocaria o pico mais para a direita.

Durante o periodo da combustdo difusiva, as taxas apresentam valores similares aos
experimentais, inclusive com valores menores em algumas regides da curva. Assim, € possivel
afirmar que durante esta fase o nimero de Damkohler € predominantemente baixo, ou seja, a
cinética quimica tem maior relevancia que a turbuléncia nos progressos das reag¢des. Portanto, a

utilizacdo de um modelo de combustdo turbulenta neste periodo pode aumentar a discrepancia
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entre os dados calculados e os experimentais. No entanto, alguns modelos, como o CTCM e o
PaSR, sao indiretamente relacionados ao nimero de Damkohler, uma vez que eles tendem a ser
controlados predominantemente pela cinética quimica quando a escala de tempo laminar € bem
maior que a escala de tempo turbulenta.

A partir de 10 graus apds o PMS da combustao, as taxas de liberacao de energia caem
abruptamente, divergindo completamente dos dados experimentais. Essa regido corresponde a
combustdo tardia, descrita por Heywood (1988). Nenhuma das duas versdes descreve esta fase

de forma correta, subestimando as taxas de progresso.



73

6 CONCLUSAO

Os trés objetivos especificos foram alcancados. O c6digo do Kiva-3V com o modelo
de quebra Blob-KH-RT foi modificado para a implementagdo de cinética quimica complexa,
adicionando ao material do laboratério uma versao do software que pode ter como arquivo de
entrada um mecanismo de reacdes de cinética quimica desenvolvido por pesquisadores.

A utilizagdo de um modelo de quebra de gotas que considera mais de um mecanismo
de quebra influenciou no jato de diesel a ponto de diminuir o comprimento de quebra em valores
menores que 50% em relagdo ao modelo TAB. Como consequéncia, o processo de mistura de
combustivel e ar que antecede a combustdo ocorreu de forma mais realista, sendo possivel
comparar as imagens com os esquemas mostrados na literatura.

O objetivo geral também foi alcangado. A implementacdo da cinética quimica
complexa influenciou significantemente nos resultados. O periodo do atraso de igni¢do foi
descrito de forma mais realistica, uma vez que a absor¢do de energia pela mistura de combustivel
e ar inicialmente serviu para a formagao de radicais, provocando a ignicao apenas apés as reagdes
de pré-combustao ocorrerem, diferentemente do modelo original, o qual iniciou a queima de
forma antecipada. Foi observado, no entanto, que um modelo que descreve a interacao entre a
turbuléncia e a cinética quimica € necessario em simulagdes de motores diesel. A combustdo
pré-misturada apresentou valores superestimados de taxa de liberacdo de energia, o que poderia
ser freado por um modelo de combustio turbulenta. Entretanto, a combustdo difusiva apresentou
valores similares ao experimental, sendo possivel concluir que a cinética quimica predomina
durante esse periodo. Por isso, o0 modelo de combustao turbulenta deve levar em consideracao a
possibilidade de a cinética quimica governar predominantemente as taxas de progresso, cComo 0s
modelos CTCM e PaSR.

Nota-se, portanto, que o aumento na complexidade da cinética quimica e do processo
de quebra de gotas, além de um modelo de combustio turbulenta adequado, sdo essenciais para a

simulacdo numérica de motores de ciclo diesel.
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APENDICE A - SUBROTINA DA IMPLEMENTACAO DO MODELO PSR

| | *deck chem_psr_VODE

2 subroutine chem_psr_VODE (initc, iendc)

31c

4 |¢c ======================================================================
51c

61c Modelo de um reator perfeitamente misturado utilizando o pacote
71c VODE para a integracao das EDOs.

8|c

91 c - yfunc e o vetor com as variaveis integradas, onde:

10 | c yfunc (1:nsp) => concentracoes molares das especies quimicas
11 |c yfunc (nsp+1) => temperatura da celula

12 | c

13 ]c - vodevec e um vetor de numeros reais passado para o VODE, onde:
14 | c vodevec (1) => rho medio vezes calor espec. -- ro(id)*cv(i4)
15 |c vodevec (2:) => vetor trabalho do CHEMKIN-II

16 | c

17 | c ======================================================================
18 | c

19 include <comkiva.i

20 integer ickwrkdv (30 + (msp+1) + 1)

21 real rckwrkdv (22 + 9*(nsp+1) + 2*%(nsp+1)*x*2 + 1)

22 real vodevec(cklenr + 1), yfrac(nsp)

23 real, dimension (msp + 1), target yfunc, atol, rtol

24 real, dimension (:), pointer conc, conc_atol, conc_rtol

25 real, pointer templ, temp_atol, temp_rtol

26 external chmkin

27 ! Assinalando os ponteiros aos vetores:

28 conc => yfunc (1l:nsp)

29 conc_atol => atol (1:mnsp)

30 conc_rtol => rtol (1:nsp)

31 templ => yfunc(nsp + 1)

32 temp_atol => atol (msp + 1)

33 temp_rtol => rtol (msp + 1)

34 |c

35 [ € <><><K>K>E>IOLOIOLIOLIOIOLIOLIOLIOLIOLIILIOLIILIOLIOLIOILIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLOLIOLI>L>L>L>
36 | c

37

38! --- Parametros de trabalho e convergencia do VODE -------------------
39 itask = 1; itol = 4; iopt = 0; mmf = 22

40 conc_rtol = 1.d-09 ! Tolerancia relativa para as concentracoes
41 conc_atol = 1.d-20 ! Tolerancia absoluta para as concentracoes
42 temp_rtol = 1.4-09 ! Tolerancia relativa para as temperatura
43 temp_atol = 1.d4-20 ! Tolerancia absoluta para as temperatura
44 nsppl = nsp + 1 ! Numero de EDOs (nsp + 1 > nsppl)

45 lenrdv = 22 + 9xnsppl + 2*nsppl**2

46 lenidv = 30 + nsppl

47 call xsetfdv (0)




66
67
68
69
70
7

72

74
75
76
71
78
79
80
81
82
83
84

86
87
88
89
90
9

92
93
94

96

do 50 i4t = initc, iendc ! Loop das celulas
i4 = ckhotvec (idt)
--- inicializacao dos valores das celulas -------------ooooooo o ___

do 10 isp = 1, nsp

10 conc (isp) = max (0., spd(i4,isp)*rmw(isp)) ! Concentracoes
tempO0 = temp(i4) ! Temperatura inicial
templ = tempO ! Temperatura final
call ckcty(conc, ickwrk, rckwrk, yfrac) ! Fracoes massicas
call ckcvbs(templ, yfrac, ickwrk, rckwrk, cvmean) ! cv

--- inicializacao do vetor de numeros reais ---------————-——-——-—-—-—~—~—~—~—-~—~——

vodevec (1) = ro(i4)*cvmean ' (1) ro(i4)*cv_medio
if (i4t .eq. initc) vodevec(2:) = rckwrk ! (2:) vetor do CHEMKIN

--- Chamando 0 VODE ------om oo m oo oo o —— oo
cktime = 0.; istate = 1; ickwrkdv = 0; rckwrkdv = O.

20 continue
call dvode(chmkin, nsppl, yfunc, cktime, dt, itol, rtol, atol,
1 itask, istate, iopt, rckwrkdv, lenrdv, ickwrkdv, lenidv, jac,
2 mmf , vodevec, ickwrk)
if (cktime .eq. dt) go to 30
go to 20

--- Atualizando os valores das celulas -----------------—- -~

30 do 40 isp = 1, nsp

40 if (spd(i4,isp) .ge. 0.) spd(i4d,isp) = conc(isp)*mw(isp)
dechem = (templ - tempO)*cvmean
wchem = wchem + dechem*ro(i4)*vol(id)=*facsec

dechk = abs(dechem/sie(i4))
sie(i4) = sie(i4) + dechem ! el = e0 + cv*(T1 - TO)
tchem = max(tchem, dechk)

50 continue

end

<> LOIOIIIOIOIOLIOIOLIOLIOLOLOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOL>L>L>L>

<O LOIOIOIIIOIOIOIOIOIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLIOLI>L>LI>L>

subroutine chmkin (nsppl, time, yfunc, yfuncdot, vodevec, ickwrk)

Subrotina utilizada para fornecer o lado direito das EDOs

integradas utilizando o VODE com o modelo PSR.
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c
c - nsppl = nsp + 1
c
[¢ - yfunc e o vetor com as variaveis integradas, onde:
[¢ yfunc (1:nsp) => concentracoes molares das especies quimicas
c yfunc (nsp+1) => temperatura da celula
c
c - vodevec e um vetor de numeros reais passado para o VODE, onde:
c vodevec (1) => rho medio vezes calor espec. -- ro(i4)*cv(i4d)
c vodevec (2:) => vetor trabalho do CHEMKIN-II
c
C ======================================================================
c

implicit none

integer nsppl, k, ickwrk(*)

real time, sum

real, dimension (%), target :: vodevec

real, dimension (nsppl), target :: yfunc, yfuncdot

real, dimension (mnsppl - 1) :: ubar

real, pointer :: conc(:), omegadot(:), temp, tempdot

real, pointer :: rhotcv

! Assinalando os ponteiros aos vetores:

conc => yfunc(1:(nsppl-1))

temp => yfunc (nsppl)

omegadot => yfuncdot (1:(nsppl-1))

tempdot => yfuncdot (nsppl)

rhotcv => vodevec (1)
c

C <>K>COOIOIOLIOLIILIIIOLIILIOIOLIOLIILIIIOLIILIOLIOLIOLIILIILIOLIILIILIOLIOLIILIOLIOLI>LI>LI>L>
c
call ckwc (temp, conc, ickwrk, vodevec(2), omegadot) ! CHEMKIN
call ckuml(temp, ickwrk, vodevec(2), ubar)
sum = O.

do 10 k = 1, nsppl - 1

10 sum = sum - omegadot (k)=*ubar (k)
tempdot = sum/rhotcv ! dT/dt = -[ (dconc_k/dt)*e_{mol,k}]/(rho*cv)
return
end

80
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ANEXO A - FLUXOGRAMA DO FUNCIONAMENTO DO KIVA-3V

As pédginas 58 e 59 do manual do Kiva-II (AMSDEN et al., 1989), uma versao
anterior ao Kiva-3V, apresenta um fluxograma do funcionamento do cédigo fonte original
do software em inglés. Ao longo de desenvolvimento de novas versdes, modificacdes foram

realizadas, além das alteracdes devido a este trabalho.



@ PRIMARY SUPPORTING

SUBROUTINES: SUBROUTINES:

[ JOB INITIALIZATION | BEGIN

[ READ INPUT, COMPUTE DERIVED QUANTITIES | RINPUT, TAPERD  FUEL, TRAN3D,
] COPY3D

[ CREATE MESH AND CELL VARIABLES | SETUP, TAPERD  VOLUME, PISTON,
[ STATE, 8C

—{ CALCULATE GAS ViscosITY | vISC

l

| CALCULATE AREA PROJECTIONS | APROJ
l

| CALCULATE At FOR NEXT CYCLE | TMSTP
|

[ NEW CYCLE: OUTPUT, CELL NTIALIZATION | NEWCYC DMPOUT, FULOUT,

piot, print routines

|
<TMTOSTOP‘? >___.YB @ TAPEWR
| N

| MOVE PISTON, CALC. ITS NEW VELOCITY | PISTON
l
| INJECT FUEL DROPLETS, IF APPROPRIATE | INJECT FRAN
|
| DROPLET TRANSPORT AND TURBULENCE | PMOVTV FRAN, PFIND,
i REPACK
| DROPLET BREAKUP | BREAK FRAN
I
DROPLET COLLISIONS / COALESCENCE COLIDE FRAN, REPACK
|
| DROPLET EVAPORATION | EVAP
| WALL SHEAR STRESSES, HEAT TRANSFER LAWALL BC
| OPTIONAL NODE COUPLER | NODCPL BC
| KINETIC CHEMISTRY, IGNITION | CHEM
| EQULIBRIUM CHEMISTRY | CHEMEQ or (inear system solver)
CHMQGM
| BODY ACCELERATIONS | GRAVITY BC
[ |
DROPLET MASS, MOMENTUM, PMOM, BC
AND ENERGY COUPLING PCOUPL

]

Fig. 8. General flow diagram for the KIVA-II program.




PRIMARY SUPPORTING
SUBROUTINES: SUBROUTINES:

-DESTROY- AND/OR- SPLIT- DROPLETS- |- REPACK-
T
| MASS DFFUSION | YSOLVE YIT, RESY.
l
|- EXPLICIT VISCOUS STRESS, HEAT DIFFUSION | EXDIF BC
1
|
['NITIALIZE 1st GUESS FOR PRESSURE | PINIT-
I
[ ADD PRESSURE ACCELERATION TO VELOCITES |  PGRAD BC, APROJ
: T
r*{ IMPLICIT MOMENTUM DIFFUSION |- VSOLVE RESUVW, BC'
; [
{ WPLICIT HEAT DIFFUSION | TSOLVE DRDT, REST, TINVRT
1.
i.
MPLICIT PRESSURE SOLUTION- |- PSOLVE PGRAD, UFINIT, PEXDE-
r DRDP, RESP, BCFC
< REPEAT BIG ITERATION? >
. ‘ _YES. :
. nzsr;:r VELOCITY. FIELD |- PGRAD- BC, APROJ-
| ADD PRESSURE ACCELERATION TO VELOCITIES |  PGRAD BC, APROJ
B , ‘
'PHASE B DENSITEES, ENERGY, |
LAGRANGIAN COORDINATES PHASEB'
|
| MPLICIT DFFUSION OF TKE AND EPS | KESOLY DROKE, RESK, RESE,.
- T J BCEPS, BCRESE
| UPDATE DROPLET VELOCITIES | PACCEL
L
REZONE GRID. COORDINATES " | REZONE-
, | ,
| CALCULATE NEW-CELL VOLUMES |- VOLUME-
1B
L
"SUBCYCLE ADVECTIVE FLUX OF MASS, |- ~CFLLIX - '
AND MOMENTUM MOMFL
|
“ADDOR DELETE PLANE ABOVE PISTON, |°
g : CHoP BC, BCEPS, DOME,
¥ mﬁm : PFIND, VOLUME
"UPDATE_ CELL TEMPERATURES, |
PRESSURES, AND GAMMAS STATE

Fig: 8. continued
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