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RESUMO

Simulacdo de Explosdo Semiconfinada com Programa de CFD STOKES: Influéncia de
Parametros Numeéricos e Constantes do Modelo de Combustdo BML

Estevdo Gomes da Cruz Barreto

Explosdes de nuvem de vapor ndo confinadas sdao um dos perigos quimicos mais comuns
encontrados em plantas industriais. Explosdes podem ser definidas como uma rapida
expansdo gasosa, resultando em uma onda de choque, podendo ser originada de forma
mecanica ou por uma rapida reacdo exotérmica. Dada a severidade de suas consequéncias, ser
capaz de modelar o fendmeno da explosdo com acuracia € de extrema importancia para
garantir uma operacdo segura das plantas industriais. O presente trabalho teve como objetivo
simular numericamente, através do método de Fluidodindmica Computacional (CFD), uma
explosdo semiconfinada com obstaculos, em pequena escala, utilizando o programa STOKES,
desenvolvido pela UNICAMP. A influéncia de parametros numéricos gerais de uma
simulacdo de CFD (nimero de Courant-Fredrichs-Lewy (CFL) e Smooth Factor (SF)) e
parametros especificos do modelo de combustao de Bray, Moss e Libby (BML) (constante c;,
fator de orientagdo da chama |6,| e constante g) foi avaliada. Os resultados foram
comparados com dados experimentais da literatura e com resultados obtidos com o programa
FLACS®, referéncia de mercado em simulagdes de explosdo em grande escala. O STOKES se
mostrou eficaz ao simular o experimento da camara de combustdo semiconfinada com
obstaculos, sendo possivel obter resultados com comportamento qualitativamente similar aos
experimentais. No entanto, ndo foi possivel obter um chama que apresentasse um
adiantamento menor que 12,0 ms, em relacdo aos dados experimentais. Em relacdo a
reproducdo do experimento sob analise, que é considerado uma explosdo em pequena escala,
0 STOKES obteve melhores resultados que o programa FLACS®. Foi possivel demostrar
também que os trés parametros avaliados no modelo de combustdo BML influenciam as
simulacdes de explosdo de forma conjunta, através de uma constante Unica, aqui denominada

constante geral K.
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ABSTRACT

Semi-confined Explosion Simulation with CFD Software STOKES: Influence of
Numerical Parameters and Constants of the BML Combustion Model

Estevdo Gomes da Cruz Barreto

Unconfined vapor cloud explosions are one of the most common chemical hazards found
in industrial plants. An explosion can be defined as a rapid gas expansion, resulting in a shock
wave, which can be caused mechanically or by a rapid exothermic reaction. Given the
severity of its consequences, accurately modelling the explosion phenomenon is critical to
ensure a safe operation of industrial plants. The present work aimed to numerically simulate,
applying the Computational Fluid Dynamics (CFD) method, a semi-confined explosion with
obstacles, on a small scale, using the software STOKES, developed by UNICAMP. The
influence of general numerical parameters of a CFD simulation (Courant-Fredrichs-Lewy
(CFL) number and Smooth Factor (SF)) and specific parameters of the Bray, Moss and Libby
(BML) combustion model (constant c;, flame orientation factor |6y| and constant g) were
assessed. The results were compared with literature experimental data and with results
obtained with the software FLACS®, a benchmark in large-scale explosion simulations.
STOKES proved to be effective in simulating the semi-confined combustion chamber with
obstacles experiment, being possible to obtain results with behavior qualitatively similar to
the experimental ones. However, it was not possible to obtain a flame that presented an
advance lower than 12.0 ms, in relation to the experimental data. Regarding the reproduction
of the experiment under analysis, which is considered a small-scale explosion, STOKES
obtained better results than the software FLACS®. It was also possible to demonstrate that the
three assessed parameters in the BML combustion model influence the explosion simulations

together, through a single constant, here called the general constant K.
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1. INTRODUCAO

Toda as atividades desenvolvidas em uma planta industrial possuem de forma
inerente um certo risco associado, ndo sendo possivel eliminar por completo estes
riscos. De forma geral, o risco pode ser definido como uma correlagdo entre a
severidade de um determinado evento perigoso e a frequéncia de ocorréncia deste,
podendo ser subdivido em diferentes categorias, tais como: o risco a vida humana, ao
meio ambiente, ao patriménio e a imagem da empresa. Para se alcangar um modo de
operacdo que possa ser considerado seguro, em uma planta industrial, ser capaz de
quantificar e gerir as diferentes formas de riscos associados as suas atividades é
extremamente importante (CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al., 2011).

Os trés perigos quimicos mais comuns associados as atividades de uma planta
industrial sdo respectivamente: os incéndios, as explosdes e as liberagdes de substancias
toxicas. Dentre estes perigos quimicos, as explosdes, sobretudo as explosfes de nuvem
de vapor ndo confinadas, possuem 0 maior potencial para gerar vastas perdas
econdmicas caso ocorram. A alta severidade deste tipo de evento estd diretamente
interligada as caracteristicas que as explosfes possuem de liberam grandes quantidades
de energia, afetando areas consideravelmente grandes. A capacidade de quantificar o
risco destes eventos esta totalmente interligada a capacidade de modelar o fenédmeno da
explosdo de gases inflamaveis com acuracia, auxiliando assim na manutencdo de uma

operacdo segura das plantas industriais (CROWL et al., 2011).

Uma explosdo pode ser definida como uma rapida expansao gasosa, resultando em
uma onda de pressdo que se move em alta velocidade, também chamada de onda de
choque. Explosdes podem ser originadas de duas formas distintas, sendo estas: a forma
mecanica, como por exemplo em uma ruptura de vaso pressurizado; e por uma rapida
reacdo exotermica (CROWL et al., 2011). As explosGes originadas de rapidas reacoes
exotérmicas possuem a caracteristica de se propagarem rapidamente em direcdo aos
reagentes, consumindo estes e gerando uma alta sobrepressdo. A sobrepressdo é a
pressdo resultante em objeto por conta do impacto com uma onda de choque, sendo a
principal responsavel pelos danos causados por uma exploséo e, a depender do tamanho
dos seus efeitos sobre a planta industrial e o seu redor, podem desencadear outros
eventos catastroficos (CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al., 2011).



Uma das técnicas computacionais que vem sendo amplamente utilizada para se
avaliar a consequéncia de explosdes de gases inflamaveis é a Fluidodindmica
Computacional, em inglés Computational Fluid Dynamics (CFD), que, segundo
MALALASEKERA et al. (2007), pode ser definida como a andlise de sistemas
envolvendo o escoamento de fluidos, transferéncia de calor e outros fenémenos ligados
a estes, como por exemplo reagdes quimicas, por meios de simulagdes computacionais.
Dentre 0s métodos numéricos que podem ser empregados em CFD, o mais relevante
para a modelagem de explosdo é o Método dos Volumes Finitos, do inglés Finite
Volume Method (FVM) (MALALASEKERA et al., 2007 e MOUKALLED et al.,
2016).

A complexidade do fenémeno de exploséo, que envolve uma grande quantidade de
reacOes paralelas e uma cadeia complexa de espécies quimicas intermediarias, que sdo
formadas e consumidas durante a reacdo, torna impraticavel a associacdo de equacdes
de transporte extras para cada uma das espécies quimicas deste fenémeno, pois, quanto
maior o nimero de equacdes de transporte que devem ser resolvidas em uma simulagéo
de CFD, maior sera o custo computacional. A necessidade de modelar a reacdo de
combustdo de forma acurada, com um menor custo computacional, é a principal

motivacao da utilizacdo de modelos de combustdo (CANT et al., 2008).

O modelo de combustdo formulado por Bray, Moss e Libby (BML), para chamas
pré-misturadas turbulentas, aplica o conceito de flemiculas laminares, adicionando
apenas uma equacao de transporte extra para uma nova variavel, denominada variavel
de progresso da reacdo (c), para obter a taxa de reacdo. A variavel de progresso da
reacao (c) possui o valor de zero, para reagentes ainda nao queimados, e o valor de um,
para os produtos da reagdo de combustdo, podendo ser correlacionada com a fracdo
massica de combustivel presente nos reagentes e nos produtos. (CANT et al., 2008).

O programa de CFD Shock Towards Kinetic Explosion Simulator (STOKES),
desenvolvido na Universidade Estadual de Campinas (UNICAMP), é um exemplo de
software que pode ser empregado em simulacGes de explosdes. O STOKES é um
software programado em FORTRAN, que resolve todas as equacOes de Navier Stokes
para um escoamento reativo turbulento. No STOKES, a turbuléncia € modelada através
da abordagem RANS, aplicando o modelo k-g. O modelo de combustdo utilizado ¢ 0

modelo BML, baseado no conceito de flemiculas. As equagdes de transporte e 0S



modelos sdo resolvidos aplicando uma malha computacional porosa, baseada nas
diferencas de Minkowski, e avangando no tempo aplicando um algoritmo de Runge-
Kutta de quarta ordem (FERREIRA et al., 2019).

1.1. OBJETIVO

O presente trabalho tem como objetivo realizar uma simulacdo de explosdo
semiconfinada com obstéculos, utilizando o programa Shock Towards Kinetic Explosion
Simulator (STOKES). O trabalho visa também avaliar a influéncia de dois grupos de
parametros numéricos. O primeiro grupo é formado por parametros gerais de uma
simulacdo de Fluidodinamica Computacional (CFD), sendo estes: o nimero de Courant-
Fredrichs-Lewy (CFL) e o Smooth Factor (SF). O segundo grupo de parametros sao
constantes do modelo de combustdo de Bray, Moss e Libby (BML), sendo estas: a
constante c;, o fator de orientacdo da chama |6y| e a constante g . Além disso, 0
trabalho visa também a comparar os resultados obtidos com 0 STOKES e o0s resultados
obtidos utilizando o FLACS®, programa que ¢ referéncia de mercado explosdes de
grandes escalas.



2. REVISAO BIBLIOGRAFICA

2.1. SEGURANCA DE PROCESSOS E AVALIACAO DE RISCOS

Nas ultimas décadas o campo da segurancga de processos vem ganhando cada vez
mais importancia na industria, com o objetivo principal de reduzir e controlar os perigos
associados as operagdes das plantas industriais, através da implementacéo de diversas
técnicas de avaliacdo e gestdo de riscos. Esta projecédo percebida do campo da seguranca
de processos foi motivada principalmente pela criacdo de grandes agéncias reguladoras,
como a Occupational Safety and Health Administration (OSHA) e a Environmental
Protection Agency (EPA), criadas nos Estados Unidos em 1970, e a Health and Safety
Executive (HSE), criada no Reino Unido em 1974. Tais agéncias reguladoras, assim
como outras anadlogas a estas, foram responsaveis por implementar medidas de
seguranca severas, principalmente apds alguns dos acidentes de grandes propor¢des da
indUstria, como por exemplo: o Desastre de Flixborough (Reino Unido, 1974), o
Desastre de Bhopal (india, 1984) e, mais recentemente, o Desastre de Buncefield (Reino
Unido, 2005). O Desastre de Flixborough (Reino Unido, 1974) ocorreu na planta da
Nypro Ltd, onde a ignicdo de uma nuvem inflamavel de ciclohexano ocasionou a morte
de 28 pessoas, deixou 36 pessoas feridas e afetou diversas estruturas ao redor. O
Desastre de Bhopal (india, 1984), ocorreu em uma planta da Union Carbide, onde
liberacdo acidental de gas tdxico isocianato de metila (MIC) ocasionou a morte de 2.000
pessoas e causou danos a salde de mais de 20.000 pessoas. O Desastre de Buncefield
(Reino Unido, 2005), ocorreu no depdsito de petroleo de Buncefield, onde a
vaporizacao de gasolina liquida, descarregada de forma inesperada, gerou uma nuvem
inflamavel, ocasionando uma explosdo de grandes proporcdes, seguida de um incéndio,
ferindo mais de 40 pessoas e ocasionando danos a propriedades em um raio de 10 km.
(CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al., 2011).

Como nédo é possivel eliminar totalmente o risco na inddstria, todo processo
industrial possui um certo risco associado as suas atividades. O risco pode ser definido
como uma relacdo entre a severidade de um evento perigoso e a frequéncia de
ocorréncia deste. Este risco pode ser categorizado de diferentes formas, das quais
podemos citar: o risco a vida humana, ao meio ambiente, ao patrimdnio e a imagem da

empresa. Avancgos recentes em tecnologia vém tornando possivel a implementacao de



processos cada vez mais complexos na industria, sendo caracterizados por operarem,
por exemplo, a pressdes mais altas e com espécies quimicas mais reativas. Este aumento
de complexidade, juntamente com a sofisticacdo das instalacOes de processos e sistemas
de controle, deve ser acompanhado de avancos também nas tecnologias aplicadas a
seguranca de processos, caso contrario, a seguranca das operacGes pode ser
comprometida. Ser capaz de quantificar e gerir as diferentes formas de riscos associados
a atividade de uma planta industrial é de extrema importancia para garantir uma
operacdo segura (CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al., 2011).

Ao avaliarmos as formas de perigo existentes em uma planta industrial, podemos
perceber que tais perigos podem ser classificados em dois grupos distintos: 0s perigos
mecénicos, que incluem danos causados aos funcionarios por cairem, tropecarem ou
moverem algum objeto; e os perigos quimicos, dois quais 0s trés mais comuns sdo
respectivamente os incéndios, as explosbes e as liberacGes de substancias toxicas.
Dentre os perigos quimicos apresentados, a explosdo € o que apresenta maior potencial
para gerar perdas econdmicas, principalmente se esta se tratar da explosdo de uma
nuvem de vapor ndo confinada, onde uma grande quantidade de substancias quimicas
volateis e inflaméaveis sdo liberadas, se dispersando no ar através da planta industrial, e
em seguida entram em contato com uma fonte de ignicdo, gerando assim a exploséo.
Explosdes de nuvem de vapor ndo confinadas possuem alta severidade, pois este tipo de
evento envolve normalmente a liberacdo de grandes quantidades de gas e afetam vastas
areas. Para quantificar o risco deste tipo de evento sdo necessarios estudos de andlise de
risco e seguranca de processos, que por sua vez sdo totalmente dependentes da
capacidade de modelar o fenbmeno da explosdo de gases inflamaveis com acurécia
(CROWL et al., 2011).

2.2. INCENDIOS E EXPLOSOES

Incéndios e explosdes podem ser distinguidos pela taxa com que a energia da reacdo
de combustdo ¢ liberada, sendo caracterizados por possuirem uma taxa de liberacdo de
energia mais lenta em incéndios e mais rapida em explosdes. Um incéndio pode ser
definido como uma reacdo em espécies quimicas que reagem com um oxidante, gerando

uma liberagdo de energia; j& uma explosdo pode ser definida como uma répida expanséo



gasosa, resultando em uma onda de pressdo que se move em alta velocidade, também
chamada de onda de choque, podendo ser originada de forma mecénica, por exemplo,
por conta de uma ruptura de um vaso, ou ser originada de uma rapida reagdo
exotérmica. Apesar de se tratarem de fendmenos distintos, incéndios e explosées podem
ser intimamente correlacionados, com a ocorréncia de um podendo resultar no inicio do
outro (CROWL et al., 2011). A principal diferenca entre a geracdo de um evento de
incéndio e uma explosao esta ligada ao grau de mistura do combustivel com o oxigénio
presente no ar antes da ignicdo. Quando a ignicédo € retardada e o combustivel vazado
possui tempo suficiente para gerar um certo grau de mistura com oxigénio, formando
uma nuvem inflamavel pré-misturada, a reacdo de combustdo ird gerar uma explosao;
porém, no caso de uma ignicdo instantanea, essa pré-mistura ndo é formada antes da

ignicdo e a reacdo de combustdo gerard um incéndio (CHAKRABARTY et al., 2015).

Para que a ignicao ocorra € necessario gue a huvem gasosa esteja dentro de um certo
intervalo de concentracGes, chamado de limite de inflamabilidade, que é diferente para
cada combustivel avaliado. Em concentracdes abaixo do Limite Inferior de
Inflamabilidade, em inglés Low Flammability Limity (LFL), a concentracdo de
combustivel esta muito diluida, impossibilitando a reacdo de combustdo; ja acima do
Limite Superior de Inflamabilidade, em inglés Upper Flammability Limity (UFL), o
componente que esta em baixa concentracdo € o oxigénio, também impossibilitando a
reacdo de combustdo (CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al., 2011).

Explosbes possuem a caracteristica de se propagarem rapidamente em direcdo aos
reagentes, consumindo estes e gerando uma alta sobrepressao, que € a pressao resultante
em objeto por conta do impacto com uma onda de choque. A sobrepressao é a principal
responsavel pelos danos causados por uma exploséo e, a depender do tamanho dos seus
efeitos sobre as demais barreiras de prevengdo e mitigacdo de riscos, em uma planta
industrial, podem desencadear outros eventos catastroficos. Dependendo da velocidade
com que a chama de uma explosdo se propaga, esta pode ser definida como uma
deflagracdo ou uma detonagdo. Deflagracdo € uma explosdo em que a velocidade de
propagacao da chama € menor que a velocidade em que o0 som se propaga (344 m/s para
gases ideais a 20 °C); ja a detonacdo ocorre quando a velocidade de propagacdo da
chama é maior que velocidade do som (CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al.,
2011).



Em uma deflagracdo, o mecanismo que faz com que os reagentes ainda néo
queimados entrem em combustdo € a transferéncia de energia da chama para 0s
reagentes, que se da através da conducdo de calor e difusdo molecular, sendo estes
fendmenos relativamente lentos; esta transferéncia de energia faz com que os reagentes
ultrapassem a energia de ativacdo da reacdo de combustdo, continuando assim a
explosdo gerando uma onda de choque com uma pressdo maxima que fica entre 1 atm e
2 atm, tendo uma duragdo normal da ordem de milissegundos. J& em uma detonagdo, a
frente a chama se propaga por meio de uma forte onda de pressdo, que gera a
compressdo dos reagentes a sua frente, levando estes a uma temperatura acima da de
autoignicdo, que é a temperatura acima da qual o meio é capaz de ignitar sem
necessidade de uma fonte de energia externa, mantendo assim a reacdo de combustéo e
gerando uma onda de chogue com uma pressao maxima que pode passar de 10 atm,
durando normalmente menos que 1 ms. Apesar de uma deflagracéo poder se tornar uma
detonacdo, dependendo das caracteristicas do evento, deflagracbes ocorrerem mais
comumente nas plantas e industrias (CHAKRABARTY et al., 2015 e CROWL et al.,
2011).

2.3. MODELAGEM MATEMATICA

A modelagem matematica de um fendmeno fisico como a explosdo, que envolve
escoamento de fluidos, transferéncia de calor e massa, tem inicio nas leis de
conservacao de propriedades fisicas, que sdo representadas pelas seguintes equacdes:
Equacdo da Continuidade (Equagdo 1), que representa a conservagdo de massa; as
Equacdes de Navier-Stokes (Equacdo 2), que representam a conservacdo de momento
nas trés direcbes espaciais; a equacdo de conservacdo de energia (Equacdo 3) e a
equacdo de conservacdo de espécie quimica (Equacdo 4). As equacdes citadas acima sao
obtidas aplicando-se a hipotese do continuo, que assume que, a partir de um numero
adequadamente elevado de moléculas, o comportamento do fluido pode ser descrito
como dependente apenas das variaveis macroscépicas do problema, podendo-se ignorar
a estrutura molecular da matéria e os movimentos moleculares (MALALASEKERA et
al., 2007 e MOUKALLED et al., 2016). Tais equag0es sdo apresentadas abaixo para um
fluido compressivel, seguindo a notacédo indicial, também chamada notacéo de Einstein,

onde os indices i e j podem assumir os valores 1, 2 e 3, correspondendo respectivamente



a cada uma das trés direcdes espaciais (X, Y, z); sendo convencionado também que, se
um dos termos da equacdo apresentar uma repeticdo de um dos indices, este termo

representa um somatorio nas trés direcGes espaciais (PATANKAR, 1980).
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em que p corresponde a densidade, U;, a componente da velocidade em cada uma das
trés direcdes espaciais, t, ao tempo, x;, as trés coordenadas espaciais, P, a presséo, g;, &
gravidade em cada uma das coordenadas espaciais, E, a energia total, Q;, ao fluxo de
calor trocado nas trés direcdes espaciais, Y,, a fracdo molar da espécie quimica a e w,,
a taxa de geracdo da espécie quimica @ (MALALASEKERA et al., 2007 e
MOUKALLED et al., 2016). O termo 7;;, que aparece na equacao de Navier-Stokes
(Equacdo 2) e na equacdo de conservacgdo de energia (Equacdo 3), € chamado de Tensor
Tensdo e representa 0s nove componentes viscosos da tenséo sobre um elemento fluido;
os indices i e j indicam que uma superficie normal a direcdo i sofre o efeito da tensdo
viscosa aplicada na direcdo j. Utilizando a Lei da Viscosidade de Newton, o Tensor
Tensdo pode ser descrito como:
au; oU;\ 2 aUy
Tff=”(a—x,.+a—xi>‘§ Eral (5)

em que u representa a viscosidade dinamica do fluido e &;; possui o nome de delta de
Kronecker, recebendo o valor de 1, caso os indices i e j possuam o mesmo valor, e 0,
caso possuam valores diferentes (MALALASEKERA et al., 2007 e MOUKALLED et
al., 2016).

Ao se analisar as equagdes de conservagdo apresentadas anteriormente (Equacéo 1 a
Equacdo 4) é possivel perceber que existe uma semelhanca entre os termos das
equac0es, indicando que estas obedecem um principio de conservacao geral. Tomando
uma variavel genérica ¢, podemos entdo descrever este principio de conservagdo

atraves da seguinte equacao:



0p9) | ApU;¢) _ i<r0¢>+5

ot ox; ox; \ 0x; (6)

em que I" representa o coeficiente de difusdo da variavel ¢ e S € 0 seu termo fonte.
Seguindo a ordem em que sdo apresentados, os termos da Equacdo 6 sdo
respectivamente: o termo transiente, que representa a taxa com que a propriedade ¢
varia no volume de controle, com relagdo ao tempo; o termo convectivo, que representa
a taxa liquida do fluxo de ¢ por conta do escoamento do fluido; o termo difusivo, que
representa a taxa liquida de transporte difusivo molecular de ¢ através do volume de
controle; e o termo fonte, que € a taxa com que ¢ é gerado ou consumido dentro do

volume de controle (MALALASEKERA et al., 2007 e PATANKAR, 1980).

2.4. FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL E METODOS DO VOLUMES
FINITOS

Apesar de bastante conhecidas, as equacOes apresentadas acima ndo possuem
resolucdo analitica geral, principalmente quando se trata de problemas complexos de
engenharia e, para resolvé-las, é necessaria a utilizacdo de métodos numeéricos, como
por exemplo a Fluidodindmica Computacional. Segundo MALALASEKERA et al.
(2007), Fluidodindmica Computacional, em inglés Computational Fluid Dynamics
(CFD), é definida como a andlise de sistemas envolvendo o escoamento de fluidos,
transferéncia de calor e outros fendmenos ligados a estes, como por exemplo reacgoes
quimicas, por meios de simulacbes computacionais. Como explosbes sdo fenémenos
que envolvem todos 0s aspectos citados acima, a Fluidodindmica Computacional pode
ser empregada para se obter informacGes acuradas sobre estes fendmenos, sendo
amplamente utilizada para se avaliar a consequéncia deste tipo de evento. Os métodos
numéricos podem ser divididos em trés grupos, a depender da técnica utilizada para se
obter suas solugdes, sendo estes: diferengas finitas, elementos finitos e volumes finitos.
Destes trés, o mais relevante para a modelagem de exploséo, e para a Fluidodinamica
Computacional em geral, € o0 Método dos Volumes Finitos, do inglés Finite Volume
Method (FVM) (MALALASEKERA et al., 2007 e MOUKALLED et al., 2016).

Em resumo, o Método dos Volumes Finitos € um método numérico de diferengas
finitas, em que as equacdes diferenciais parciais que representam as leis de conservagao,

que, a principio, sdo véalidas em um volume diferencial, sdo integradas em relacdo a
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todos os volumes de controle finitos do dominio computacional, sendo em seguida
discretizadas em equacdes algébricas, aplicadas a volumes finitos, gerando um sistema
de equacdes algébricas, que deve ser entdo solucionado através de um método iterativo
(MOUKALLED et al., 2016 e MALALASEKERA et al.,, 2007). Para problemas
transientes, onde as propriedades do escoamento variam com o0 tempo, € necessario
realizar a discretizagéo tanto espacial, quanto temporal do problema, gerando assim uma
matriz de varidveis que deve ser resolvida. Apés a discretizacdo espacial e temporal, se
estrutura um sistema de correlagdes algébricas entre as células vizinhas do dominio e
sdo as diferentes formas de estruturar estas correlacfes que caracterizam os esquemas de
resolucdo numérica (HIRSCH et al., 2007). A utilizacdo de equacgdes algébricas, ao
invés das equacBes diferenciais originais, torna a resolugdo dos problemas complexos de
engenharia muito mais simples, sendo esta simplificacdo inerente o que impulsiona a
ampla utilizacdo do CFD, tanto na industria, quanto na academia (PATANKAR, 1980).

2.5. CARACTERISTICAS DOS ESQUEMAS NUMERICOS

Uma das principais propriedades que as equacdes discretizadas devem possuir é a
acuracia, que é uma medida do quanto a solu¢cdo numérica estd proxima da solucdo
exata do problema. Porém, para a maior parte dos problemas mais complexos de
engenharia, a solucdo exata do problema ndo esta disponivel para comparagdo, sendo a
acuracia entdo medida através do erro de truncamento. Tomando como exemplo uma

fungdo u(x), temos que sua derivada pode ser definida como:

du y u(x + Ax) —u(x)
0x 40 Ax (7)

Como, nas equacOes discretizadas, Ax, mesmo sendo pequeno, possui um valor
finito, um erro é introduzido ao sistema, sendo este chamado de erro de truncamento. O
erro de truncamento vai a zero, quando Ax tende a zero, e a poténcia de Ax com a qual
este erro decai é chamada de ordem de acuracia. Por exemplo, um esquema numerico
com segunda ordem teré o seu erro de truncamento diminuido em quatro vezes, caso 0
valor de Ax seja dividido por dois. Vale ressaltar que a ordem de acurdcia nao
representa o valor do erro em cada célula do dominio e sim o quédo rapido este erro
decai com o refinamento da discretizacdo (HIRSCH et al., 2007 e MOUKALLED et al.,
2016).
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Além da acuracia, trés critérios principais devem ser satisfeitos, ao se avaliar as
correlacBes entre 0 modelo matemético analitico, o esquema numérico e suas
respectivas solucgdes, sendo estes: a consisténcia, a estabilidade e a convergéncia. Um
esquema numérico é considerado consistente, quando este tem a propriedade de tender
as equacoes diferenciais quando o passo de tempo e a discretizacdo espacial tendem a
zero; é considerado um esquema estavel, quando o erro da simulagdo permanece
limitado com o avanco dos passos de tempo, ou seja, quando 0 nimero de passos de
tempo tende a infinito, o erro ndo pode tender a infinito; e a condi¢cdo de convergéncia
diz que a solugcdo de um esquema numérico deve tender ao valor da solucdo exata,
quando o passo de tempo e a discretizacdo espacial tendem a zero. Os trés critérios
descritos acima séo correlacionados entre si e o0 Teorema da Equivaléncia de Lax diz
que: para um problema de valor inicial bem-posto e um método de discretizacdo
consistente, a estabilidade é a condicdo necesséaria e suficiente para a convergéncia
(HIRSCH et al., 2007).

A depender da forma como o problema transiente é resolvido, podemos caracterizar
dois tipos principais de métodos, sendo estes: os métodos explicitos e 0os métodos
implicitos. Em métodos explicitos, ao se calcular o valor das variaveis em um novo
passo de tempo, é necessario conhecer apenas os valores das variaveis no passo de
tempo anterior, 0 que faz com que o problema possa ser resolvido com um numero
minimo de opera¢des aritméticas, gerando assim um esfor¢o computacional minimo por
iteracdo; j& em métodos implicitos, além de depender dos valores das variaveis no passo
de tempo anterior, as variaveis do passo de tempo atual sdo também dependentes das
demais variaveis do proprio passo de tempo atual, 0 que acaba gerando um problema
algébrico, em que a matriz discretizada deve ser resolvida para cada iteracdo, o que
demanda um maior esforco computacional por passo de tempo. Apesar de exigirem um
menor esforco computacional por passo de tempo, métodos explicitos possuem critérios
de estabilidade e convergéncia, que imp8em restricdes severas ao valor do passo de
tempo, ou seja, 0 quanto a simulacdo avanca em cada iteracdo; muitos métodos
implicitos séo caracterizados por ndo possuirem este tipo de restricdo, o que faz com
que estes necessittm de um ndmero menor de iteracbes na simulacdo
(MALALASEKERA et al., 2007 e HIRSCH et al., 2007).

Um esquema numérico pode ser condicionalmente estavel, incondicionalmente

estavel ou incondicionalmente instavel. Métodos implicitos sdo conhecidos por
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geralmente serem incondicionalmente estaveis, enquanto métodos explicitos sdo, no
melhor dos casos, condicionalmente estaveis. Uma das condi¢cBes fundamentais de
estabilidade imposta a alguns métodos explicitos estd ligada a faixa de valores
aceitaveis para 0 Numero de Courant ou Numero de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL),

que ¢ apresentado na Equacéo 8:

At
CFL=U < CFlmax (8)

Esta condicdo de estabilidade impde que a distancia coberta por perturbacdes, que se
propagam a uma velocidade U, seja menor que a distancia a minima entre dois pontos
da malha, para um intervalo de tempo A4t (HIRSCH et al., 2007).

Na modelagem de fendmenos que envolvem a conveccdo, um dos desafios é
calcular o valor da varidvel de transporte na face da célula e a forma de calcular estas
propriedades também é uma das principais diferengas entre os esquemas de resolucao
numeérico. Por exemplo: nos esquemas de diferencas centrais, o valor da propriedade na
face da célula é calculado atraveés de uma interpolacdo linear entre os valores das
propriedades no centro das células vizinhas; nos esquemas denominados Upwind a
direcdo do escoamento é levada em consideracdo ao se calcular a propriedade na face,
sendo este igual ao valor da propriedade no centro da célula a jusante, na direcdo do
escoamento (MALALASEKERA et al., 2007 e HIRSCH et al., 2007).

2.6. MODELAGEM DA TURBULENCIA

O escoamento de um fluido pode ser classificado como laminar e turbulento, a
depender do numero de Reynolds (Re). O numero de Reynolds € um nudmero
adimensional que representa a razdo entre as forcas inerciais de um escoamento,
associadas aos efeitos convectivos, e suas forgas viscosas, sendo este apresentado a
seguir (MALALASEKERA et al., 2007):

UL

Re=~ (9)
em que U é a velocidade caracteristica do escoamento médio, L a escala de
comprimento caracteristica do escoamento médio e v € a viscosidade cinemética do

fluido. A partir de certo valor do nimero de Reynolds, o escoamento do fluido passa a
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possuir um comportamento cadtico, randémico e irregular, caracterizando assim um
escoamento turbulento. Este tipo de escoamento esta presente na maioria das aplicacdes
de engenharia e possuem também a caracteristica de serem difusivos, o que proporciona
uma maior transferéncia das propriedades de transporte (MALALASEKERA et al.,
2007).

Uma parte importante da resolucdo numérica dos problemas de CFD € definir qual
escala de turbuléncia sera resolvida diretamente através das equagdes de transporte e
qual serd modelada. Na Simulacdo Numérica Direta, em inglés Direct Numerical
Simulation (DNS), todas as escalas de turbuléncia sdo resolvidas numericamente,
através das equacdes da Continuidade e Navier-Stokes, porém para ser aplicada é
necessario um nivel de refinamento da malha muito alto, o que impossibilita a sua
aplicacdo atualmente em escoamentos mais complexos e sua utilizagdo na industria,
dado o custo computacional associado. A abordagem mais utilizada na industria,
principalmente por seu menor esforco e tempo computacional, é a abordagem RANS
(Reynolds Averaged Navier Stokes), em que apenas as varidveis médias do escoamento
sdo calculadas numericamente e todas as oscilagfes associadas a turbuléncia s&o
modelas através dos modelos de turbuléncia. Uma opcdo que apresenta custo
computacional e acuracia intermediarios as duas abordagens anteriores € a Simulagédo
dos Grandes Turbilhdes, em inglés Large Eddy Simulation (LES). Neste caso, as
grandes escalas de turbuléncia sdo resolvidas numericamente, através das equacdes
transporte, e as menores escalas sdo modeladas, podendo chegar a resultados téo
acurados quanto os de DNS, exigindo um esforco computacional menor que esta
abordagem, porém ainda muito superior ao exigido pela abordagem RANS, o que ainda
impossibilita sua utilizacdo em problemas mais complexos e na industria. Além das
abordagens citadas acima, existem outras, que também variam na escolha de quais
escalas de turbuléncia serdo resolvidas numericamente e quais serdo modeladas, porém,
por ser a abordagem mais difundida e utilizada em problemas de engenharia, tanto na
academia quanto na industria, seguiremos nossa discussdo focando na abordagem
RANS (MALALASEKERA et al., 2007).

Na abordagem RANS, ha a aplicacdo de uma média temporal sobre as equacgdes de
transporte, o que faz com que o escoamento turbulento, que € intrinsicamente transiente,
possa ser separado em uma varidvel média e uma variavel flutuante, cuja média

temporal, por definigéo, € igual a zero. Apés a aplicacdo da media temporal, a equacéo
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da Continuidade permanece a mesma, porém para propriedades medias; ja as equacdes
de Navier-Stokes acabam sendo substituidas pelas equa¢cbes RANS. A equacdo média-
temporal da Continuidade e as equacGes RANS estdo apresentadas para um escoamento
incompressivel nas Equacdes 10 e 11 respectivamente, onde a barra sobre a variavel

representa a média temporal desta variavel.

o _,
ox; (10)
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ot jaxj ~ pox;  0x; "ax,- Wiy (11)

O termo p(w,), que na Equacdo 11 aparece ja dividido pela densidade, €
conhecido como Tensor de Reynolds. Apesar de, por definicdo, a média temporal de
uma variavel flutuante ser zero, o Tensor de Reynolds representa a média temporal de
um produto de duas flutuacdes, o que ndo possui uma resolucdo direta. O Tensor de
Reynolds, que € um tensor simétrico, é responsavel por adicionar mais seis incognitas
ao sistema, gerando um problema de fechamento. A necessidade de modelar esses seis
termos turbulentos, para resolver o problema de fechamento, é o que d& origem aos
modelos de turbuléncia (MALALASEKERA et al., 2007).

Visando resolver o Tensor de Reynolds, Joseph Valentin Boussinesq sugeriu uma
correlacdo analoga a Lei da Viscosidade de Newton (Equacdo 12), criando assim o
conceito de viscosidade turbulenta u: ou viscosidade turbulenta cinematica vx.

2 oU;  aU;
uluj = §k6ij — Vi a—xj'i' a—xl

(12)
Por serem linearmente dependentes do tensor deformacdo, os modelos baseados no
conceito de Boussinesq sdo chamados de modelos turbulentos lineares. Apesar de ainda
ndo conhecermos o valor da viscosidade turbulenta, a principal vantagem do conceito de
Boussinesq é que conseguimos especificar todos os seis componentes do Tensor de
Reynolds, se formos capazes de modelar apenas a viscosidade turbulenta. Os modelos
de turbuléncia baseados no conceito de Boussinesq buscam entdo especificar o valor da
viscosidade turbulenta e podem ser classificados de acordo com o nimero de equagdes
de transporte extra que estes utilizam para calcular esta varavel (MALALASEKERA et

al., 2007).
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O modelo de turbuléncia mais amplamente difundido, tanto na academia quanto na
indUstria, é o modelo k-¢, que é um modelo de duas equagdes. Assim, para especificar o
valor da viscosidade turbulenta, este modelo adiciona duas equagdes de transporte
extras, sendo uma para modelar a energia cinética turbulenta k, Equacdo 13, e outra para
a taxa de dissipacdo viscosa da energia cinética turbulenta ¢, Equacgéo 14. A viscosidade

cinematica turbulenta é entdo modelada de acordo com a Equacéo 15.

ok dk a v\ 0k
E-I_Uja_szpk_e-l_ a—xj[(v+ a_k)a_xj] (13)
0 0 £ g2 0 v\ 0¢
E+Uj6—xj=081EPk_cszf + a—x](v 0_8)6_xj (14)
K2
vtzC? (15)

O modelo k-¢ é conhecido por se adequar muito bem a escoamentos cisalhantes, em
que as derivadas mais relevantes para o problema sdo as que se aplicam a direcéo
perpendicular ao escoamento, porém ele possui a caracteristica de ndo se adequar muito
bem as regides proximas a parede de um escoamento. Além do modelo k-g, podemos
citar outros modelos de turbuléncia, como: o modelo k-w, 0 Reynolds Stress Equation
Model (RSM) e o Shear Stress Transport (SST) (MALALASEKERA et al., 2007).

2.7. CONCEITO DE POROSIDADE

Em uma simulacdo de CFD, a regido préxima a parede, onde a camada limite deve
ser resolvida, é a regido que exige um maior esforco computacional, dado que nesta
regido, que possui um gradiente de velocidade muito alto, a malha normalmente deve
estar mais refinada que o necessario para o restante do dominio. Visando superar o
problema da resolucdo do escoamento no entorno das menores escalas da geometria, foi
desenvolvido o conceito de Resisténcia Porosa Distribuida, em inglés Porosity
Distributed Resistance (PDR), que atribui uma certa porosidade volumétrica para cada
célula do dominio computacional (5,) e uma porosidade superficial para cada face da
célula (B, B, e B), com apresentado abaixo:

/N
h Ve+ Vg ~ Sx8ydz (16)

B
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g = fAdydz_ _ J, dxdz 5, = J, dxdy
x Sysz Y ox6z "7 S5x6z (17)

em que V; corresponde ao volume ocupado por fluido na célula; V; ao volume obstruido

por solidos na célula; 6x, &y e 8z sdo as dimensdes da célula computacional; e A
corresponde a area de cada face da célula. Para células totalmente obstruidas sédo
atribuidos valores de porosidades volumétricas e superficiais iguais a zero, enquanto
células sem nenhuma obstrugdo possuem porosidades volumeétricas e superficiais iguais
a um, indicando que a célula esta totalmente aberta para o escoamento (FERREIRA et
al., 2019).

Células com porosidade diferente de um sdo responsaveis por gerar resisténcia ao
movimento do fluido e atuam também aumentando a producdo de turbuléncia. Tais
caracteristicas das células com obstrucdo geram a necessidade de modificacdes nas
equacOes de conservacdo de massa (Equacdo 1) e momento (Equacdo 2), sendo tais

modificacdes apresentadas nas Equacdo 18 e Equacdo 19.

9Bvp) | 9BipUD _
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em que R; corresponde & resisténcia ao movimento adicional, causada pelos obstéculos,
e deve ser modelado ao se aplicar o conceito de porosidade. A utilizacdo do conceito de
porosidade permite a utilizacdo de uma malha mais grosseira, sendo bastante aplicado
em simulacdes de explosdo, pois 0 dominio computacional envolvido nesse tipo de
simulacdo na inddstria € normalmente muito extenso e calcular as camadas limite de
todo este dominio impossibilitaria este tipo de analise (FERREIRA et al., 2019 e
VIANNA et al., 2010).

2.8. MEDIA DE FAVRE

Ao se trabalhar com fluidos compressiveis, uma opgdo interessante €, ao inves de
utilizar a média de Reynolds tradicional, usar uma abordagem em que as variaveis de

interesse sdo ponderadas pela densidade, antes da aplicacdo da média temporal, a
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chamada média de Favre, apresentada na Equacdo 20, juntamente com a definigcdo de

sua flutuacdo, Equacéo 21.

(20)
" =p— b (21)
A barra superior presente na equagdo acima representa a média temporal de
Reynolds. A principal vantagem da utilizacdo da média de Favre é sua propriedade de
suprimir termos dependentes da flutuacdo da densidade, tornando suas equagdes mais
simples do que as geradas utilizando a média de Reynolds tradicional
(MALALASEKERA et al., 2007 e CANT et al., 2008).

Ao se aplicar a média de Favre a equacdo da continuidade, as equacdes de
conservacao de momento, conservacdo de energia e conservacdo de espécie quimica,
obtemos as seguintes equacdes (MALALASEKERA et al., 2007, GATSKI et al., 2009
e CANT et al., 2008):

P o(pth) _
at ox; (22)
aﬁﬂl a(ﬁﬁlﬁ]) _ ap d " II
ot t Tox T an T an Ty PEY) (23)
o(pE) | o(wpl) _ o(wwy) 03; 99,
ot ox, | ox  0x  0x (24)
0(pYy)  0p¥y) _ opw'Yy 9 e
5 T 3%, o, + 5= ox, pD “Jx, + W (25)

em que H corresponde a entalpia, g; ao vetor fluxo de calor e Q; a0 fluxo turbulento de

calor. Ao se analisar a média de Favre da equacdo de conservacdo de espécie quimica,
Equacdo 25, podemos perceber que os trés termos da direita acrescentam novas
incdgnitas ao problema, gerando a necessidade de modelagem desses termos. O
primeiro termo € o responsavel por descrever o transporte turbulento da espécie a, onde
a propriedade pu”Y” é conhecida como fluxo de Reynolds da fracdo maéssica da

espécie a, sendo normalmente modelado em analogia a Lei de Fick:

- oy,
Y (26)

O segundo termo do lado direito da Equacdo 25 representa a média do transporte

molecular da espécie o e, como em escoamentos altamente turbulentos os efeitos do



18

transporte molecular podem ser normalmente desprezados, este termo é geralmente
omitido, ao se assumir que o escoamento possui alto nimero de Reynolds. O terceiro
termo representa a taxa média de producdo turbulenta de fragdo massica da espécie a,
sendo caracterizado por englobar de forma conjunta efeitos quimicos, de transporte
molecular e de turbuléncia, o que faz sua modelagem ser considerada dificil,
principalmente ao se modelar a combustdo em uma chama pré misturada, onde todos

esses efeitos geralmente séo extremamente acoplados (CANT et al., 2008).

2.9. CHAMA PRE-MISTURADA E MODELAGEM DA COMBUSTAO

Uma chama pré-misturada ocorre quando o combustivel e o comburente sdo
misturados anteriormente a ignicdo, gerando assim, apds a ignicdo dos reagentes, uma
explosdo, que tem como uma das principais caracteristicas a propagacdo da chama na
direcdo dos reagentes. A depender do regime de escoamento do fluido, as chamas preé-
misturadas podem ser caracterizadas como laminares ou turbulentas (CANT et al.,
2008).

A estrutura de uma chama pré-misturada laminar pode ser dividida em trés zonas
principais: a zona de pré-aquecimento, formada principalmente por reagentes, com
temperatura abaixo das duas outras regides, o que gera um fluxo de calor em direcdo a
zona de pré-aguecimento, porém nao suficiente para superar a energia de ativacdo da
reacdo de combustdo; a zona de reacao, que é a regido mais fina dentre as trés regides e
onde as reacdes de combustdo ocorrem, devido a diversas reacOes paralelas ocorrendo
simultaneamente, acarretando a formacdo de uma cadeia complexa de espécies
intermediérias; e, por fim, a zona de equilibrio, que possui a temperatura mais alta entre
as trés e é caracterizada por atingir o estado em que a taxa de formacdo e dissociacao
dos produtos principais se balanceiam (CANT et al., 2008).

A turbuléncia sobre uma chama inicialmente laminar pode gerar tanto o aumento
quanto a diminuicdo da taxa de propagacdo desta. Um dos efeitos que aumenta a
propagacdo é o enrugamento da chama, gerada pelos vortices caracteristicos dos
regimes turbulentos, que proporciona um aumento da area superficial da chama,
contribuindo para uma propagacdo mais acelerada. Porém, os mesmos vortices que

podem aumentar a area superficial da chama, também podem acabar abalando
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localmente a estrutura interna destas, causando um descompasso entre as reacoes
quimicas e a difusdo, o que pode diminuir a taxa com que a combustdo ocorre e assim
diminuir a propagagéo da chama. Assim como nos escoamentos de fluidos, as principais
aplicacdes industriais do fendmeno da combustao pré-misturada, em estudos de camaras
de combustdo e aplicacbes em seguranca de processos, envolvem chamas com
caracteristicas turbulentas (CANT et al., 2008).

Ao se tentar modelar a taxa de reacdo de uma combustéo, € possivel concluir que a
quantidade de reacGes paralelas e a cadeia complexa de espécies quimicas
intermediarias formadas e consumidas durante a reacdo torna computacionalmente
impraticavel a associacdo de equacdes de transporte extras para cada uma das espécies
quimicas associadas a este fenémeno, pois quanto maior o nimero de equagdes de
transporte que devem ser resolvidas em uma simulacdo de CFD, maior serd o custo
computacional. Sendo assim, os modelos combustdo surgem da necessidade de modelar
a reacdo de combustdo de forma acurada, com um menor custo computacional (CANT
et al., 2008).

Modelos de combustéo aplicados a chamas pré-misturadas turbulentas, que utilizam
o conceito de flemiculas laminares, baseiam-se na observacdo de que, em chamas que
ndo sao intensamente distorcidas pela turbuléncia, a estrutura local da chama turbulenta
é essencialmente a mesma de uma chama laminar. Assume-se entdo que a chama
turbulenta seja formada por varias flemiculas, que sdo finas interfaces separando 0s
produtos dos reagentes, onde a reacdo de combustdo ocorre propriamente e que se
propagam na direcdo dos reagentes, assim como chamas laminares. Apesar da intensa
ligacdo entre a reacdo quimica e os fendmenos de transporte em uma chama, o conceito
de flemiculas laminares proporciona a possibilidade de se avaliar de forma
independente o fenbmeno quimico e a turbuléncia, em uma chama pré-misturada
turbulenta (CANT et al., 2008).

O modelo de combustdo formulado por Bray, Moss e Libby (BML), para chamas
pré-misturadas turbulentas, aplica o conceito de flemiculas laminares e adiciona apenas
uma equacdo de transporte extra ao problema, para assim obter a taxa de reagdo. A
equacdo de transporte extra € aplicada a uma nova varidvel, denominada variavel de
progresso da reacéo, c, que possui o valor de zero, para reagentes ainda ndo queimados,

e o valor de um, para os produtos da reacdo de combustdo. A varidvel de progresso da



20

reacdo pode ser correlacionada com a fragdo massica de combustivel presente nos
reagentes e nos produtos pela Equacéo 27, apresentada abaixo:

YF - YFR

Yep — Yeg (27)
em que Y € a fracdo massica de combustivel instantdnea, Yz é a fracdo méssica de

CcC =

combustivel nos reagentes ainda ndo queimados e Yz, € a fragdo massica de

combustivel no produto da queima (CANT et al., 2008).

Através da abordagem do modelo BML, apenas uma equacéo de transporte extra se
faz necessaria para a resolucdo do problema, sendo esta responsavel por modelar o
transporte da variavel de progresso. A equacdo de transporte para ¢, considerando a
média de Favre, é apresentada na Equacdo 28:

gpe  0ptc _ 9 (m+ ut>£ t 5

ot dx;  0x; o, ) 0x; (28)
em que u é a velocidade, y; e u, sdo a viscosidade laminar e turbulenta respectivamente,
o. € 0 numero de Schimidt e w é a taxa média de criacdo de produtos da combustéo por
unidade de volume. A barra representa a média de Reynolds e o til representa a média

de Favre (BIRKBY et al., 1999).

O modelo Bray-Moss-Libby faz uso de uma fungéo de densidade de probabilidade,
para descrever o comportamento da variavel de progresso da reacdo. O conceito em que
a utilizacdo da funcdo de densidade de probabilidade se baseia esta associado a uma
chama pré-misturada, passando por uma sonda instalada em um ponto fixo do espaco.
Como o conceito de flemiculas laminares assume que a chama é uma interface fina, a
sonda detectaria na maior parte do tempo reagentes ou produtos, sendo capaz de
detectar 0s gases reagindo apenas nos momentos em que a chama atravessasse a
localizacdo da sonda. Como é assumindo que 0s gases em combustdo contribuem pouco
para a funcédo de densidade de probabilidade, a formulagcdo do modelo BML néo pode
ser aplicada para avaliar a taxa de reacdo turbulenta média, gerando assim a necessidade

da formulagcdo de um modelo para a taxa da reagéo (w) (CANT et al., 2008).

A abordagem espacial para 0 modelo da taxa média de criacdo de produtos da
combust&o por unidade de volume (w) proposto por Bray-Moss-Libby é apresentado na

Equacéo 29:
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W = Vywy (29)

A Equacéo 29 baseia-se na formulacdo de uma onda quadrada, que correlaciona a
variavel de progresso da reacdo com a distancia coberta pela chama. Esta onda quadrada
¢ obtida ao se sobrepor o contorno instantaneo da variavel de progresso, aplicando uma
técnica de imagens bidimensionais, em um contorno médio de c, obtido através da
média de varias imagens nas mesmas condicGes. A variavel v, representa a frequéncia
de cruzamento média com que o contorno médio de ¢ é atravessado pela chama
instantanea (nimero de cruzamentos por unidade de comprimento) e w,, corrensponde a
taxa média de reacdo por cruzamento. Baseada na onda quadrada de sinal randémico de
um telégrafo, a seguinte expressdo foi proposta para v,

_gc(1—17)

Yy i (30)

y
em que g é uma constante e iy é a escala de comprimento integral do processo de
cruzamento das flemiculas (CANT et al., 2008). A taxa média de reacdo por cruzamento
(w,) pode ser expressa pela Equacdo 31, que se baseia nas propriedades locais das
flemiculas.
oy = plei’Io
165 (31)

em que pg € a densidade dos reagentes, u? é a velocidade de queima laminar planar ndo

tensionada, I, € o que representa os efeitos da tensdo e da curvatura na velocidade de
0
queima local da chama e |6,| = |cos 8| € o fator de orientagdo da chama, onde |cos 8|

representa 0 cosseno médio do angulo 8 com que as flemiculas cruzam o contorno
médio de ¢ (CANT et al., 2008 e CHANG et al., 2001).

Uma forma alternativa de expressar a taxa meédia de criacdo de produtos da
combustdo por unidade de volume (w) é avalid-la em relacdo a area superficial da

chama por unidade de volume (Z). O conceito é apresentado na Equacdo 32 e na

Equacéo 33:
@ = prullyZ (32)
5 - gc(l—¢)
" Tl (33)

Apo6s comparagGes com dados experimentais, o fator de orientagdo da chama (|6y|)

¢ assumido geralmente como aproximadamente 0,5 (CANT et al., 2008). Porem, o fator



22

de orientacdo da chama é também apontado por alguns autores como sendo melhor
descrito com o valor de 0,65 (CHANG et al.,, 2001 e SHY et al., 1996) ou
aproximadamente 0,7 (RANASINGHE et al., 2017 e LAHJAILY et al., 1998). O valor
mais aceito para a constante g é aproximadamente 1,5 (CANT et al., 2008), porém,
segundo RANASINGHE et al. (2017), este valor pode variar a depender da distribuicédo
espacial média de pontos de cruzamento da flemicula na superficie média da variavel de
progresso. Caso esta distribuicdo tenha uma caracteristica exponencial, a constante g
assumi o valor de 2,0 e, caso siga uma distribuicdo de probabilidade beta simétrica, o
valor assumido por g € igual a 1,0. Como apontado também por RANASINGHE et al.
(2017), o comportamento da distribuicdo de cruzamentos da flemicula varia entre o
exponencial e o simétrico, tendo uma maior tendéncia ao comportamento simétrico,
com um valor médio da constante g variando normalmente entre 1,7 e 2,0 (CHEW et
al., 1990). Uma formulacdo também sugerida para g, que tem como objetivo capturar
suas variacbes com relacdo a variavel de progresso da reacdo é apresentada abaixo
(RANASINGHE et al., 2017):

g =1+4+2C (34)
A escala de comprimento integral do enrugamento da flemicula (Zy) pode ser

correlacionada com a escala de comprimento integral da turbuléncia (L), através do

seguinte modelo empirico:

L,= clL (i)"
y L&turb ug (35)
em que u' representa a intensidade de turbuléncia, ¢; e n sdo constantes, sendo
geralmente modeladas assumindo valores unitarios (CANT et al., 2008). Porém, como
apontado por RANASINGHE et al. (2017), os valores apresentados na literatura para
essas duas constantes podem ser extremamente variados, com a constante ¢; sendo
citada com valores como: 0,23 (CHANG et al., 2001); 1.0 (BRAY et al., 1990) e 12,3
(SHY et al., 1996); e a constante n apresentando valores como: 0,36 (CHANG et al.,

2001); 0,41 (SHY et al., 1996); 1,0 (BRAY et al., 1990) e 1,2 (ALURI et al., 2005).

O valor de Lwrb pode entdo ser obtido através da expressao apresentada abaixo:

u'’3
Lturbzcl<£> (36)
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em que u' representa a intensidade de turbuléncia e ¢; é uma constante de
proporcionalidade de valor aproximadamente igual a 0,76 (RANASINGHE et al.,
2017).

Alguns modelos semi-empiricos sdo baseados na observacdo de que nem sempre a
escala de comprimento integral do enrugamento da flemicula é dependente de L;y,p-

Um modelo deste tipo é apresentado na Equagéo 37 e na Equacéo 38.
-~ u'
Ly = CLlLf u—g ( 37 )

’ -1 1
u Cw1 1
— =1+ —= l—exp|l— ———
4 () [( u'/u2> ( ”[ 1+ o/

>] (38)

em que [, é a escala de comprimento da chama laminar, c,,, € c,, Sd0 constantes do

modelo que recebem respectivamente os valores de 1,5 e 4,0 (CANT et al., 2008).

2.10. PACOTES DE CFD PARA EXPLOSAO

De forma geral, os pacotes de CFD, que sdo empregados tanto na inddstria quanto
na academia, com o objetivo de resolver e analisar problemas complexos envolvendo o
escoamento de fluidos, sdo desenvolvidos para possuirem uma interface amigavel com
0 usuéario, de modo a facilitar a entrada de parametros e posterior avaliacdo dos
resultados. Os trés componentes principais de um pacote de CFD sdo: o pré-
processador, o solver e pés-processador (MALALASEKERA et al., 2007).

Toda a parte inicial da resolucdo de um problema de CFD é realizada no pré-
processador, envolvendo diversas caracteristicas extremamente importantes do
problema, como: definicdo da geometria; definicdo do dominio computacional que sera
resolvido; geracdo da malha computacional; definicdo das propriedades do fluido de
interesse; selegdo das equacOes e modelos que serdo resolvidos; selecdo das variaveis
que serdo monitoradas; definicdo das condi¢Oes de contorno; entre outros aspectos
relevantes para a simulacdo. O solver é o algoritmo responsavel por aplicar todas as
caracteristicas iniciais do problema, que foram especificadas no pre-processamento, as
células da malha computacional e, através de um método numérico iterativo, encontrar a

solucdo das equacBes algébricas, desenvolvidas pelo processo de integracdo e
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discretizacdo das equacOes de transporte envolvidas no problema. O pds-processador é a
ferramenta utilizada para se analisar e apresentar os resultados obtidos através do solver,
tendo geralmente funcionalidades como: apresentagdes em 3D dos resultados;
apresentacdo superficial em cortes 2D; visualizacdo da geometria e malha
computacional; apresentacdo de resultados em vetores; animagdes das propriedades
variando no tempo; entre outras funcionalidades que auxiliam a avaliacdo dos resultados
das simulagdes (MALALASEKERA et al., 2007).

Atualmente um dos softwares de CFD mais empregados para se modelar a
consequéncia de explosdes gasosas na industria € o Flame Accelaration Simulator, mais
conhecido pela sigla FLACS®, desenvolvido pela GexCon AS. O software é empregado
em diversos setores da industria, tendo como principal objetivo a modelagem de eventos
perigosos de grandes escalas (Gexcon, 2021). Por se tratar de um programa comercial, a
utilizagdo do FLACS® para fins académicos, ligados ao estudo dos principios por tras
da modelagem de explosdes gasosas, acaba sendo debilitada, pois seu cddigo fonte ndo

é aberto, o que dificulta o entendimento dos modelos empregados no software.

Para se estudar os principios da modelagem de explosdo, uma op¢éo que vem sendo
desenvolvida e aprimorada é o codigo de CFD Shock Towards Kinetic Explosion
Simulator (STOKES), desenvolvido na Universidade Estadual de Campinas
(UNICAMP), que pode ser empregado em combustdes pré-misturadas turbulentas em
pequenas e grandes escalas. O STOKES é programado em FORTRAN e resolve todas
as equacOes de Navier Stokes para um escoamento reativo turbulento, sendo a
turbuléncia modelada através da abordagem RANS, aplicando o modelo k-, e a
combustdo é modelada aplicando o modelo BML, baseado no conceito de flemiculas.
As equacdes de transporte e os modelos sdo resolvidos aplicando uma malha
computacional porosa ndo estruturada, baseada nas diferencas de Minkowski, e
avangando no tempo aplicando um algoritmo de Runge-Kutta de quarta ordem
(FERREIRA et al., 2019).

2.11. VALIDACAO COM DADOS EXPERIMENTAIS

Normalmente os dados mais acurados sobre um processo ou fenémeno fisico sdo

obtidos através de medidas experimentais. Contudo, a realizacdo de experimentos em
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escalas industriais acaba sendo muitas vezes impossibilitada, tanto por questdes de
seguranca quanto pelo custo envolvido. Uma alternativa aos experimentos é a realiza¢éo
de simulag¢bes computacionais que repliquem o fendmeno que se deseja estudar, porém,
tais simulacbes sO possuem aplicacdo pratica, caso Sejam capazes de prever com
acuracia o comportamento dos fendmenos fisicos. (PATANKAR, 1980 e
MALALASEKERA et al., 2007)

Para se conhecer o quéo proximo da realidade as simulagdes estdo, é necessario que
0s modelos matematicos aplicados a estas passem por um processo de validacao, que é a
comparacdo dos resultados computacionais com os dados de medidas experimentais,
que envolvem normalmente a obtencdo de informacdes precisas sobre as condicdes de
contorno do fendmeno fisico e uma grade quantidade de dados medidos, como:
velocidade do fluido, pressdo e temperatura. Dada a escassez de experimentos em
escalas industriais, este processo de validacdo acaba muitas vezes sendo realizado com
dados de alta qualidade provenientes de experimentos em escalas menores reportados na
literatura, que sejam correlacionados com o fendmeno de interesse, e se assume que a
acuracia se mantera em patamares proximos para fendbmenos em escalas maiores
(PATANKAR, 1980).

Um exemplo de experimento de pequena escala utilizado para validagdo de modelos
de Fluidodinamica Computacional aplicados a deflagracdes de chamas pré-misturadas
turbulentas é o experimento da camara de combustdo semiconfinada com obstaculos,
desenvolvido por PATEL et al. (2002), que tinha como objetivo estudar a combustao de
metano em uma camara com uma sequéncia de trés obstaculos. Este experimento ja foi
simulado numericamente com sucesso por alguns autores, dos quais podemos citar:
PATEL et al. (2002), DI SARLI et al. (2009) e FERREIRA et al. (2019).

Para reproduzir o experimento da camara de combustdo semiconfinada com
obstaculos, PATEL et al. (2002) utilizou um codigo de CFD bidimensional, aplicando
como modelo de turbuléncia o k-e, com modificagdes para trabalhar com fluido
compressivel. No entanto, foram utilizados dois modelos distintos para o calculo da
viscosidade turbulenta, sendo o primeiro 0 modelo de viscosidade turbulenta linear
padrdo e o segundo um modelo de viscosidade turbulenta cibico ndo linear. O modelo
de combustdo aplicado, baseado no conceito de flemiculas, adicionou uma equacéo de

transporte extra para a area superficial da chama por unidade de volume (Z). Os
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resultados obtidos aplicando ambos os modelos reproduziram bem os dados
experimentais, com um adiantamento da chama numérica da ordem de 2 ms. Contudo,
os resultados aplicando o modelo n&o linear apresentaram uma melhor reproducéo da

estrutura da chama.

Para uma maior investigacdo dos dados obtidos por PATEL et al. (2002), DI SARLI
et al. (2009) reproduziram o experimento, aplicando uma técnica de velocimetria de
imagem de particula, em inglés particle image velocimetry (PIV), e realizou simulagdes
de CFD aplicando Simulacdo dos Grandes TurbilhGes, em inglés Large Eddy
Simulation (LES). O modelo de combustéo aplicado, baseado no conceito de flemiculas,
adicionou uma equacdo de transporte extra para a area superficial da chama por unidade
de volume (Z), sendo aplicado apenas as escalas inferiores ao tamanho da malha. As
simulacdes com LES apresentaram grande semelhanca com os dados experimentais, em
aspectos como: comportamento da chama, estrutura da chama, velocidade de avanco e
tempo para alcangar o final da cdmara de combusté&o.

O experimento da cdmara de combustéo semiconfinada com obstaculos também foi
simulado numericamente por FERREIRA et al. (2019). Para realizar a simulacdo foi
utilizado o programa STOKES, apresentado na secdo 2.10. Os resultados obtidos foram
consideravelmente semelhantes aos resultados experimentais, principalmente em

relacdo a posig¢éo da chama com o tempo e a estrutura desta.
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3. METODOLOGIA

Com o objetivo avaliar como parametros gerais de uma simulacdo de
Fluidodindmica Computacional (CFD), sendo estes o nimero de Courant-Fredrichs-
Lewy (CFL) e o Smoth Factor (SF), apresentados na se¢do 3.2; e parametros especificos
do modelo de combustdo de Bray, Moss e Libby (BML), sendo estes a constante c;, 0
fator de orientacdo da chama |6y| e a constante g, apresentados na secdo 3.3,
influenciam os resultados obtidos para uma simulacdo de explosdo, foram realizadas
diversas simulacdes de explosdo, buscando reproduzir o experimento da camara de

combustdo semiconfinada com obstéculos, apresentado de forma prévia na se¢do 2.11.

O experimento foi desenvolvido por PATEL et al. (2002), tendo como objetivo
estudar a combustdo de metano em uma cdmara com uma sequéncia de trés obstaculos.
A cémara de combustdo do experimento, apresentada na Figura 1, possui 150 mm
comprimento, 150 mm de largura e 500 mm de altura, possuindo trés obstaculos em seu
interior, que medem 75 x 150 x 12 mm cada, existindo entre estes uma distancia fixa de
100 mm, a partir da base inferior, onde esta posicionado também a fonte de ignicdo. A
camara é preenchida com uma mistura inflamavel de metano e ar que é entdo ignitada.
A base inferior da cdmara é fechada, enquanto a parte superior desta permanece aberta
durante todo o experimento (PATEL et al., 2002).

200 mm

— -+
100 mm

P— -+
100 mm

P— -+

z
100 mm
Fonte de Ignicdo
X O L

Figura 1 - Representacdo da cAmara de combustdo. Baseada em FERREIRA et al. (2019).
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As simulacbes de explosdo foram realizadas com o programa Shock Towards
Kinetic Explosion Simulator (STOKES), apresentado na se¢do 2.10, em um notebook
com sistema operacional Linux Mint 19.3 Cinnamon e processador Intel Core i3 com
4GB de memoria Ram. A criacdo da geometria e 0 pos-processamento das simulagdes
foram realizados utilizando dois programas de codigo aberto, que podem ser facilmente
baixados na internet. A geometria utilizada nas simulagdes de explosdo foi criada
através do programa Blender, desenvolvido pela Blender Foundation, e toda a parte de
pos-processamento das simulacdes foi realizada utilizando o programa Paraview,
desenvolvido por Sandia National Laboratories. O calculo da porosidade (ver secédo
2.7) foi realizado por um programa, também desenvolvido na Universidade Estadual de
Campinas, chamado de prePro, que acaba por fazer parte do pacote STOKES.

De modo a avaliar a performance do programa STOKES, os resultados obtidos com
0 mesmo foram comparados com os resultados obtidos com o programa FLACS®, da
Gexcon, considerado referéncia de mercado. As simulacdes com o FLACS® foram
realizadas de forma remota, nos computadores do Laboratério de Andlise de Risco
Industrial e Segurangca Ambiental (L4R1S4) da Universidade Estadual de Campinas
(UNICAMP).

3.1. TESTE DE MALHA

A discretizacdo espacial (Ax) de uma simulacdo de CFD é realizada através da
malha computacional e pode ser considerada um dos parametros que mais influencia a
simulacdo, podendo afetar tanto a acuracia dos resultados finais, quanto o tempo
necessario para se obter os resultados, visto que uma malha mais refinada demanda um
maior poder computacional e tempo de processamento. O objetivo principal, ao se
realizar o teste de malha computacional, é encontrar a malha menos refinada possivel,
ou seja, com o maior Ax, que mantenha a acuracia dos resultados, garantindo assim a

confiabilidade dos resultados, com o menor esfor¢go computacional possivel.

O programa utilizado para gerar a malha do STOKES gera uma malha hexaédrica
uniforme. Sendo assim, com o objetivo de avaliar a influéncia da discretizacdo espacial

nos resultados, foram realizadas 6 simula¢6es, com malhas dos seguintes tamanhos: 1,0
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mm; 1,5 mm; 2,0 mm; 3,0 mm; 4,0 mm e 50 mm. Os demais parametros das
simulacdes que avaliaram a malha sdo apresentados na Tabela 1, juntamente com as
configuracbes das demais simulacgdes realizadas no presente trabalho, onde casos que

foram utilizados em mais de uma das analises mantiveram a numeracao original.

Tabela 1 — ConfiguracGes das simulacdes de exploséo.

Malha Preliminares Modelo de Combustdo BML
Avaliagéo Caso
(mm) CFL SF L 3, g
1001 1,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
1002 1,5 0,4 0,05 2,00 0,5 15
Malha 1003 2,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
1004 3,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
1005 4,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
1006 5,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
2001 3,0 0,1 0,05 2,00 0,5 15
1004 3,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
CFL 2002 3,0 0,7 0,05 2,00 0,5 15
2003 3,0 1,0 0,05 2,00 0,5 15
2004 3,0 0,4 0,01 2,00 0,5 15
2005 3,0 0,4 0,03 2,00 0,5 15
SF 1004 3,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
2006 3,0 0,4 0,07 2,00 0,5 15
3001 3,0 0,4 0,05 0,23 0,5 15
3002 3,0 0,4 0,05 1,00 0,5 15
3003 3,0 0,4 0,05 1,50 0,5 15
c 1004 3,0 0,4 0,05 2,00 0,5 15
3004 3,0 0,4 0,05 3,00 0,5 15
3005 3,0 0,4 0,05 5,00 0,5 15
3006 3,0 0,4 0,05 12,30 0,5 15
3007 3,0 0,4 0,05 1,00 0,3 15
R 3002 3,0 0,4 0,05 1,00 0,5 15
|6y| 3008 3,0 0,4 0,05 1,00 0,7 15
3009 3,0 0,4 0,05 1,00 1,0 15
3010 3,0 0,4 0,05 1,00 0,5 1,3
3002 3,0 0,4 0,05 1,00 0,5 15
g 3011 3,0 0,4 0,05 1,00 0,5 1,7
3012 3,0 0,4 0,05 1,00 0,5 2,0
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3.2. PARAMETROS PRELIMINARES

Ao se realizar uma simulacdo de CFD, se faz necessario avaliar a influéncia que
determinados parametros podem possuir, de modo a garantir a consisténcia dos
resultados obtidos. Visando avaliar como os parametros mais gerais de uma simulacao
de CFD podem influenciar uma simulacdo de explosao, dois fatores distintos foram
avaliados, sendo estes: 0 numero de Courant-Fredrichs-Lewy (CFL) e o Smoth Factor
(SF).

O Numero de Courant ou Numero de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL) € responsavel
por impor uma das condi¢des fundamentais de estabilidade a alguns métodos explicitos,
como apresentado na se¢do 2.5. Como a discretizagdo da malha n&o varia durante a
simulacdo, o CFL acaba sendo responsavel por definir o intervalo de tempo que a
simulacdo avanca a cada iteracdo. Sendo assim, a aplicacdo de valores mais altos de
CFL, mantendo a condicdo de estabilidade da simulacéo, acaba sendo mais desejada,
visto que isso possibilita o avanco de intervalos de tempo maiores por iteracao,
diminuindo assim o esforco computacional e tornando a obtencdo de resultados mais
rapida. O STOKES utiliza como base para seu esquema de resolu¢cdo numérica o
esquema de Lax-Friedrichs, que necessita que o valor do CFL seja menor ou igual a 1,0
para manter a estabilidade da simulacdo (HIRSCH et al., 2007). Porém, em seu manual,
o valor indicado para o CFL é de 0,4. Sendo assim, com o objetivo de avaliar como o
CFL influencia os resultados, foram realizadas 4 simulacGes variando esta constante,
que assumiu os seguintes valores: 0,1; 0,4; 0,7 e 1,0. Os demais parametros das
simulagdes que avaliaram o CFL sdo apresentados na Tabela 1.

Durante uma simulacdo de CFD, quando existe uma alteragdo brusca nas
propriedades calculadas para uma célula computacional, entre um passo de tempo e o
passo de tempo seguinte, existe uma grande chance dessa mudancga brusca gerar uma
instabilidade na solucdo, podendo levar esta a divergir. O smooth factor (SF) € um
artificio numérico que tenta evitar estas grandes instabilidades, gerando, como o nome
sugere, uma suavizagdo de tais mudangas. Nas simulac6es de explosdo o smooth factor
pode ser extremamente importante, principalmente no momento da ignicdo, que é um
dos momentos onde esta mudanca brusca nas propriedades é esperado. O valor indicado
no manual do STOKES para o smooth factor € o de 0,05. Sendo assim, com 0 objetivo

de avaliar como o smooth factor influencia os resultados, foram realizadas 4 simulagdes
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variando este parametro, que assumiu os seguintes valores: 0,01; 0,03; 0,05 e 0,07. Os

demais parametros das simulagdes que avaliaram o SF sdo apresentados na Tabela 1.

3.3. PARAMETROS DO MODELO DE COMBUSTAO

O modelo de combustdo utilizado pelo STOKES ¢é baseado no modelo de Bray-
Moss-Libby (BML). Sua formulagdo principal se baseia nas Equagdes 32, 33 e 37. A
Equacdo 39 apresenta a combinacdo destas trés equacdes de modo a facilitar o

entendimento das correlacGes entre as variaveis do modelo de combustéo.

gc(l—0)
8y leutuf (%) (39)

Visando a avaliar como os parametros do modelo de combustdo podem influenciar

= _ 0
w = prugly

uma simulacéo de explosdo, foram avaliadas trés constantes do modelo, sendo estas: a

constante c;, o fator de orientagdo da chama |4, | e a constante g.

A constante ¢; possui uma ampla faixa de valores apresentado na literatura, que
podem variar de 0,23 a 12,3, como apresentado na secdo 2.9. O valor indicado no
manual do STOKES para a constante c; € o de 2,0. Com o objetivo de avaliar como a
constante ¢, influencia os resultados, foram realizadas 7 simulacGes variando esta
constante, que assumiu os seguintes valores: 0,23; 1,0; 1,5; 2,0; 3,0; 5,0 e 12,3. Os
demais parametros das simulacdes que avaliaram a constante c; sdo apresentados na
Tabela 1.

O fator de orientacdo da chama |6y| corresponde ao cosseno médio do angulo 6

com que as flemiculas cruzam o contorno médio de ¢ (|6,| = [cos@| ). Os valores
apresentados na literatura para este parametro podem variar de 0,5 a 0,7, como
apresentado na sec¢do 2.9. O valor indicado no manual do STOKES para a constante
|6,| é 0 de 0,5. Com o objetivo de avaliar como o fator de orientagdo da chama |4, |
influencia os resultados, foram realizadas 4 simulag¢fes variando este parametro, que
assumiu os seguintes valores: 0,3; 0,5; 0,7 e 1,0. Dado que |6y| representa o valor

absoluto do cosseno médio do angulo 6, ndo seria coerente avaliar valores fora do
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intervalo entre 0,0 e 1,0. Os demais pardmetros das simulagGes que avaliaram o |G|

séo apresentados na Tabela 1.

A constante g é uma das constantes dos modelos de combustdo de Bray-Moss-
Libby (BML), com seu valor podendo variar a depender das caracteristicas da
distribuicdo espacial média de pontos de cruzamento da flemicula, na superficie média
da variavel de progresso. Os valores apresentados na literatura para este pardmetro
podem variar de 1,0 a 2,0, como apresentado na se¢do 2.9. O valor indicado no manual
do STOKES para a constante g é o de 1,5. Com o0 objetivo de avaliar como a constante
g influencia os resultados, foram realizadas 4 simulag¢Ges variando este parametro, que
assumiu os seguintes valores: 1,3; 1,5; 1,7 e 2,0. Os demais parametros das simulacdes

que avaliaram a constante g séo apresentados na Tabela 1.

Para as simulacdes que avaliaram o fator de orientagdo da chama |6, | e a constante
g, optou-se por manter a constante ¢, com o valor de 1,0, pois ao tentar aplicar o valor
de 2,0 (indicado pelo STOKES), as simula¢Ges com o fator de orientacdo da chama |6y|
maior que 0,5 e a simulagdo com a constante g menor que 1,5 ndo estavam ignitando, o

que impossibilitaria avaliar a influéncia deste parametro.
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4. RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1. RESULTADOS DO TESTE DE MALHA

Esta secdo apresenta os resultados obtidos para o teste de malha, seguindo a
metodologia apresentada na secdo 3.1. A Figura 2 apresenta como a variavel de
progresso da reacdo (c) avanga, para cada uma das simulagdes, em diferentes passos de
tempo, e a Figura 3 apresenta o0 avango das chamas. As imagens apresentadas na Figura
2 foram escolhidas de forma a melhor reproduzir visualmente a chama das imagens
experimentais, obtidas por DI SARLI et al. (2009), mesmo que as simulagdes
estivessem em instantes de tempo distintos dos esperados segundo o experimento.

Vale ressaltar que as simulagdes com discretiza¢des da malha de 1,0 mm e 1,5 mm
ndo foram apresentadas nas Figura 1 e Figura 3 pois, para tais valores de discretizagéo,
que geraram malhas computacionais contendo respectivamente 11.250.000 e 3.330.000
células computacionais, a memoria alocada pelo STOKES durante a realizagdo das
simulacdes acabou excedendo a capacidade computacional do notebook que foi

utilizado para rodar as simulagdes.

Através da Figura 2 e da Figura 3, é possivel observar que existe uma certa
diferenca, em relacdo a posicdo no tempo, para os resultados obtidos com as malhas de
5,0 mm (Figura 2 (d)) e de 3,0 mm (Figura 2 (b)), indicando uma dependéncia do
resultado em relagdo a malha. No entanto, os resultados com malha de 2,0 mm (Figura 2
(@) e de 3,0 mm (Figura 2 (b)) séo aceitavelmente semelhantes, indicando uma
diminuicdo da influéncia da malha nos resultados. Contudo, para se obter o resultado
de 2,0 mm foi necessario um tempo de simula¢do muito maior do que 0 necessario que
para se obter o mesmo resultado com a malha de 3,0 mm. Se optassemos por realizar
todas as simulagdes com um Ax igual a 2,0 mm, o tempo necessario para se obter todos
os resultados tornaria o presente trabalho inviavel. Sendo assim, com o objetivo de
viabilizar uma avaliacdo mais extensa e qualitativa de parametros numéricos e das
constantes do modelo de combusté&o, optou-se por seguir as demais simulagdes com

uma discretizacao espacial de 3,0 mm.
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Figura 2 - Resultados variando a discretizagdo espacial Ax: (a) 2,0 mm. (b) 3,0 mm. (c) 4,0 mm. (d) 5,0
mm. (e) Experimento - DI SARLI et al. (2009).
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Figura 3 - Avanco da chama variando a discretiza¢do espacial.

4.2. AVALIACOES PRELIMINARES

4.2.1. Numero de Courant-Fredrichs-Lewy (CFL)

Esta secdo apresenta os resultados obtidos ao se analisar a influéncia do numero de
Courant-Fredrichs-Lewy (CFL) sobre as simulacdes de explosdo, seguindo a
metodologia apresentada na secdo 3.2. A Figura 4 apresenta como a variavel de
progresso da reacdo (c) avanca para cada uma das simulacdes e em diferentes passos de
tempo. As imagens apresentadas foram escolhidas de forma a melhor reproduzir
visualmente a chama das imagens experimentais (DI SARLI et al., 2009). A Figura 5
apresenta o avanco das chamas, comparando os resultados das simulages com os dados

experimentais.

As simulagdes aplicando CFL igual a 0,7 e 1,0, apresentadas respectivamente nas
Figura 4 (c) e (d), tiveram problemas de estabilidade durante sua execugdo, que
acarretaram que as simulacBes ndo conseguissem ser concluidas. Este erro pode ter
ocorrido pois os valores de CFL aplicados ja estariam muito proximos do maximo
possivel para o esquema de resolugdo numerica Lax-Friedrichs, sendo 0 maximo igual a

1,0, como citado anteriormente. E possivel perceber na Figura 5 que o avanco das
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chamas aplicando CFL igual a 0,1 e 0,4 foram muito proximos; e que ambas as

simulagdes foram capazes de alcancar o final da cAmara de combustdo em 500 mm.
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Figura 4 - Resultados variando CFL.: (a) 0,1. (b) 0,4. (c) 0,7. (d) 1.0. (e) Experimento - DI SARLI et al.
(2009).
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Figura 5 - Avango da chama variando o CFL.

Para as simulacfes que ndo divergiram, é possivel perceber que o comportamento
do avanco da chama possui caracteristicas similares aos da curva experimental, com
uma taxa de crescimento mais baixa no comeco da simulacdo e um crescimento mais

préximo do exponencial ao final.

O intervalo de tempo que a simulacdo avanca por iteracao aplicando o CFL igual 0,1
foi de 4,32e-07 s e aplicando o CFL igual a 0,4 foi de 1,72e-06 s, logo, a simulagdo com
CFL igual a 0,1 precisa de mais iteracfes que a de 0,4 para alcangar um mesmo tempo
computacional. Sendo assim, o valor mais recomendado para o CFL ¢ o de 0,4, pois este
possibilita um valor mais alto para o avanco de tempo por simulacdo, mantendo a
estabilidade desta, o que possibilita um menor esforco computacional e a obtencdo mais
rapida de resultados.

No entanto, para ambos 0s casos que ndo divergiram, a chama da simulagéo ainda
apresenta um adiantamento de aproximadamente 12,0 ms em relacdo aos dados
experimentais, com a chama da simulacdo alcancando o final da cdmara de combustdo
em aproximadamente 23,2 ms e a chama experimental em aproximadamente 35,2 ms.
Este adiantamento da chama computacional pode estar associado aos valores atribuidos

aos parametros preliminares da simulacdo CFD, investigados na presente secdo, as
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constantes do modelo de combustdo BML, investigados na secdo 4.3, ou a limitagdes

intrinsecas da modelagem do programa STOKES, investigados na se¢éo 4.4.

4.2.2. Smooth Factor (SF)

Esta secdo apresenta os resultados obtidos ao se analisar a influéncia do smooth
factor (SF) sobre as simulacGes de explosdo, seguindo a metodologia apresentada na
secdo 3.2. A Figura 6 apresenta como a variavel de progresso da reacao (c) avanca para
cada uma das simulacdes e em diferentes passos de tempo. As imagens apresentadas
foram escolhidas de forma a melhor reproduzir visualmente a chama das imagens
experimentais (DI SARLI et al., 2009). A Figura 7 apresenta o avan¢o das chamas,

comparando os resultados das simulagdes com os dados experimentais.

Atraveés das Figura 6 e Figura 7, é possivel observar que o unico valor de smooth
factor que ndo gerou divergéncias nas simulacdes foi o de 0,05 (Figura 6 (c)). Além
disso, podemos perceber que a chama com o valor mais baixo de smooth factor (0,01)
teve um avanco inicial, porém com um comportamento totalmente atipico e desregular
(Figura 6 (c)); e que a chama com o valor mais alto de smooth factor (0,07) nédo
conseguiu nem obter um avanco inicial (Figura 6 (d)), demostrando que a ignicao nédo
foi bem sucedida. E possivel perceber também que o comportamento do avanco da
chama do caso com valor de smooth factor igual a 0,05 possui caracteristicas similares
aos da curva experimental, com uma taxa de crescimento mais baixa no comeco da

simulacdo e um crescimento mais proximo do exponencial ao final.

Sendo assim, optou-se por manter as demais simula¢des com SF igual a 0,05, que ja
era o valor indicado no manual do STOKES e o Unico que gerou uma simulacdo capaz
de alcancar o final da camara de combustdo em 500 mm. No entanto, mesmo para o
caso com valor de smooth factor igual a 0,05, a chama da simulagdo ainda apresenta um
adiantamento de aproximadamente 12,0 ms em relacdo aos dados experimentais, com a
chama da simulag&o alcangando o final da cAmara de combustdo em aproximadamente

23,2 ms e a chama experimental em aproximadamente 35,2 ms.

Este adiantamento da chama computacional pode estar associado aos valores
atribuidos aos parametros preliminares da simulacdo CFD, investigados na presente
secdo, as constantes do modelo de combustdo BML, investigados na se¢do 4.3, ou a

limitagdes intrinsecas da modelagem do programa STOKES, investigados na secédo 4.4.
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Figura 6 - Resultados variando o smooth factor (SF): (a) 0,01. (b) 0,03. (c) 0,05. (d) 0,07. (e) Experimento
- DI SARLI et al. (2009).
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Figura 7 - Avango da chama variando o SF.

4.3. AVALIACAO DO MODELO DE COMBUSTAO

4.3.1. Constante CL

Esta secdo apresenta os resultados obtidos ao se analisar a influéncia da constante ¢,
sobre as simulagdes de explosdo, seguindo a metodologia apresentada na secdo 3.3. A
Figura 8 apresenta como a variavel de progresso da reacdo (c) avanca para cada uma das
simulacdes e em diferentes passos de tempo. As imagens apresentadas foram escolhidas
de forma a melhor reproduzir visualmente a chama das imagens experimentais (DI
SARLI et al., 2009). A Figura 9 apresenta o0 avanco das chamas, comparando o0s

resultados das simulac@es com os dados experimentais.

Através das Figura 8 e Figura 9, € possivel observar claramente que um aumento no
valor da constante c; produz uma diminuigdo na velocidade em que a chama avanga.
Esse comportamento esta de acordo com o esperado ao se observar a Equacao 39, onde
é possivel perceber que a constante c¢; é inversamente proporcional a taxa media de
criagdo de produtos da combustdo por unidade de volume (w). Sendo assim, um
aumento da constante ¢; gera uma diminui¢do na taxa de reacdo da combustdo, fazendo
com que a chama avance de forma mais lenta. No entanto, por motivos ainda
desconhecidos, a partir de ¢, igual a 3,0 (Figura 8 (e)), as simulacdes acabam

divergindo, ndo sendo capazes de gerar uma chama.
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Figura 8 - Resultados variando a constante c; : (a) 0,23. (b) 1,0. (c) 1,5. (d) 2,0. (e) 3,0. (f) 5,0. (9) 12,3.
(h) Experimento - DI SARLI et al. (2009).
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Figura 9 - Avanco da chama variando a constante c; .
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Para as simulaces que ndo divergiram, é possivel perceber que 0 comportamento
do avango da chama possui caracteristicas similares aos da curva experimental, com
uma taxa de crescimento mais baixa no comeco da simulagdo e um crescimento mais

préximo do exponencial ao final.

Por se tratar do caso que chegou mais proximo do experimental e manteve a
estabilidade da resolugcdo numérica, pode-se afirmar que o melhor caso € o com c;, igual
a 2,0. Porém, mesmo para o melhor caso, a chama da simulacdo ainda apresenta um
adiantamento de aproximadamente 12,0 ms em relagdo aos dados experimentais, com a
chama da simulacéo alcangando o final da camara de combustdo em aproximadamente
23,2 ms e a chama experimental em aproximadamente 35,2 ms, 0 que pode estar
relacionado aos valores atribuidos aos parametros preliminares da simulacdo CFD
(secdo 4.2), as constantes do modelo de combustdo BML (presente secdo) ou a

limitagdes intrinsecas da modelagem do programa STOKES (secéo 4.4).

4.3.2. Fator de Orientagdo da Chama (|@,)

Esta secdo apresenta os resultados obtidos ao se analisar a influéncia do fator de
orientacdo da chama |6y| sobre as simulacbes de explosdo, seguindo a metodologia
apresentada na secdo 3.3. A Figura 10 apresenta como a variavel de progresso da reacao
(c) avanca para cada uma das simulacbes e em diferentes passos de tempo. As imagens
apresentadas foram escolhidas de forma a melhor reproduzir visualmente a chama das
imagens experimentais (DI SARLI et al., 2009). A Figura 11 apresenta o avanco das

chamas, comparando os resultados das simulagfes com os dados experimentais.

Através da Figura 10 e da Figura 11, é possivel observar claramente que um
aumento no valor do parametro |6y| produz uma diminuicdo na velocidade em que a
chama avanga. Esse comportamento esta de acordo com o esperado ao se observar a
Equacdo 39, onde é possivel perceber que o fator de orientacdo da chama ¢é
inversamente proporcional a taxa média de criacdo de produtos da combustdo por
unidade de volume (@). Sendo assim, um aumento do fator de orientagdo da chama |6, |

gera uma diminuicdo na taxa de reacdo da combustdo, fazendo com que a chama avance

de forma mais lenta.
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Figura 10 - Resultados variando o fator de orientagéo da chama |6-y| : (@) 0,3. (b) 0,5. () 0,7. (d) 1,0. (e)
Experimento - DI SARLI et al. (2009).
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Figura 11 - Avanc¢o da chama variando o fator de orientacdo da chama |6y|.

Ainda em relacdo a Figura 11, podemos ver que, por motivos ainda desconhecidos,
quando o fator de orientacdo da chama assumiu o valor de 0,3 (Figura 10 (a)) a
simulacdo acabou divergindo, ndo sendo capaz de alcancar o final da camara de
combustdo. Para as simulacBes que ndo divergiram, € possivel perceber que o
comportamento do avanco da chama possui caracteristicas similares ao da curva
experimental, com uma taxa de crescimento mais baixa no comeco da simulagdo e um

crescimento mais proximo do exponencial ao final.

Por se tratar do caso que chegou mais proximo do experimental e manteve a
estabilidade da resolu¢do numérica, pode-se afirmar que o melhor caso é o com |6y|
igual a 1,0. Porém, mesmo para o melhor caso, a chama da simulacdo ainda apresenta
um adiantamento de aproximadamente 12,0 ms em relacdo aos dados experimentais, o
que pode estar relacionado aos valores atribuidos aos parametros preliminares da
simulacdo CFD (secdo 4.2), as constantes do modelo de combustdo BML (presente

secdo) ou a limitagGes intrinsecas da modelagem do programa STOKES (secdo 4.4).
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4.3.3. Constante g

Esta secéo apresenta os resultados obtidos ao se analisar a influéncia da constante g
sobre as simulagdes de explosdo, seguindo a metodologia apresentada na secdo 3.3. A
Figura 12 apresenta como a variavel de progresso da reacdo (c) avanca para cada uma
das simulacbes e em diferentes passos de tempo. As imagens apresentadas foram
escolhidas de forma a melhor reproduzir visualmente a chama das imagens
experimentais (DI SARLI et al., 2009). A Figura 13 apresenta 0 avan¢o das chamas,

comparando com os dados experimentais.

Através da Figura 13, é possivel observar claramente que um aumento no valor da
constante g produz um aumento na velocidade em que a chama avanca. Esse
comportamento estd de acordo com o esperado ao se observar a Equagdo 39, onde é
possivel perceber que a constante g € diretamente proporcional a taxa média de criacdo
de produtos da combustdo por unidade de volume (w). Sendo assim, um aumento na
constante g gera um aumento na taxa de reacdo da combustdo, fazendo com que a
chama avance mais rapidamente. Ainda em relacdo a Figura 12, podemos ver que, por
motivos ainda desconhecidos, quando a constante g assumiu os valores de 1,7 (Figura

12 (c)) e 2,0 (Figura 12 (d)) as simulacdes acabaram divergindo.

Para as simulacbes que ndo divergiram, é possivel perceber que o comportamento
do avanca da chama possui caracteristicas similares ao da curva experimental, com uma
taxa de crescimento mais baixa no comeco da simulacdo e um crescimento mais

préximo do exponencial ao final.

Por se tratar do caso que chegou mais proximo do experimental e manteve a
estabilidade da resolucdo numérica, pode-se afirmar que o melhor caso é o com g igual
a 1,3. Porém, mesmo para o melhor caso, a chama da simulacdo ainda apresenta um
adiantamento de aproximadamente 17,9 ms em relagdo aos dados experimentais, que é
maior do que o adiantamento dos melhores casos apresentados nas sec¢Ges anteriores,
com a chama da simulacdo alcancando o final da camara de combustdo em
aproximadamente 17,3 ms e a chama experimental em aproximadamente 35,2 ms, 0 que
pode estar relacionado aos valores atribuidos aos parametros preliminares da simulagao
CFD (secdo 4.2), as constantes do modelo de combustdo BML (presente secdo) ou a

limitagdes intrinsecas da modelagem do programa STOKES (secéo 4.4).
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Figura 12 - Resultados variando constante g: (a) 1,3. (b) 1,5. (c) 1,7. (d) 2,0. (e) Experimento - DI SARLI
et al. (2009).
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4.4. NOVA ABORDAGEM PARA AVALIACAO DO MODELO DE

COMBUSTAO - CONSTANTE GERAL K

Como apresentado na secdo 4.3, os melhores casos simulados no STOKES ainda

apresentavam um adiantamento de aproximadamente 12,0 ms em relacdo aos dados

experimentais. Na tentativa de obter uma combinacdo das constantes do modelo de

combustdo, que gerasse uma chama de avan¢o mais lento, com comportamento mais

préximo do experimental, foram realizadas 3 simulacdes, combinando os valores das

constantes que mais atrasaram o avanco da chama, sendo estes: ¢, =2,0; |6, =1,0eg

= 1,3. Os valores atribuidos a cada um dos parametros avaliados das simulacdes sdo

apresentados na Tabela 2.

Tabela 2 — Configurac@es das simulacfes de explosdo buscando atrasar o avango da chama.

Malha Preliminares Modelo de Combustdo BML
Caso (mm) CFL SF cL 3, g
4001 30 0,4 0,05 2,00 1,0 1,3
4002 30 0,4 0,05 2,00 1,0 1,5
4003 3,0 0,4 0,05 2,00 0,7 1,5
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No entanto, ao se tentar utilizar as constantes do modelo de combustdo para
diminuir a velocidade com que a chama avanca, todas as 3 simulagfes acabaram
divergindo, ndo sendo capazes de gerar nenhuma chama, demostrando a falha no
processo de ignicdo. Este resultado inesperado acabou sugerindo que existe alguma
limitacdo inerente a forma com que o STOKES foi programado, que impede que se

obtenha um resultado de chama que avance de forma mais lenta.

De forma a entender melhor esta possivel limitacdo do STOKES, ou dos modelos
implementados neste, e como ela se correlaciona com as constantes avaliadas do
modelo de combustdo, uma nova abordagem foi utilizada. Apesar de cada uma das
constantes analisadas na sec¢do 4.3 possuirem um significado fisico distinto, ao se
avaliar puramente a matematica do modelo de combustdo, podemos englobar os
parametros c;, |6y| e g em uma Unica constante geral, que aqui serd denominada K.
Sendo assim, a constante geral K é apresentada na Equacédo 40 e sua correspondéncia no
modelo de combustdo de BML é apresentada na Equacdo 41, em concordancia com a

Equacao 39 apresentada anteriormente.

|6y |c. (40)

Lf (%) (a1)

A Figura 14 mostra como a constante geral K influencia o avanco da chama nas
simulacdes realizadas no STOKES e compara o0s resultados com os dados

experimentais.

Através da Figura 14, é possivel observar claramente que um aumento no valor da
constante geral K produz um aumento na velocidade em que a chama avanga. Esse
comportamento esti de acordo com o esperado ao se observar a Equagdo 41, onde é
possivel perceber que a constante geral K é diretamente proporcional a taxa média de
criagdo de produtos da combustdo por unidade de volume (w). Sendo assim, um
aumento na constante geral K gera um aumento na taxa de reacdo da combustéo,

fazendo com que a chama avance mais rapidamente.
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Figura 14 - Avanco da chama com relagéo a constante geral K.

Contudo, a informacdo mais importante obtida através da Figura 14 € o limite de
estabilidade das simulacbes para a constante geral K. E possivel perceber que
simulacdes com K maiores que 3,0 ou inferiores a 1,5 geraram instabilidade na

resolugdo numérica e levaram a simulagdo a divergir.

A consisténcia de se aplicar a constante geral K também pode ser observada ao se
comparar o resultado das duas simulagdes com K igual a 1,5. Estas simulagdes foram
rodadas com valores distintos para as trés constantes do modelo de combustéo, sendo
estas, para o primeiro caso: c; = 2,0; |6y| =0,5e g =1,5; e, para o segundo caso: ¢, =
1,0; |6y| = 1,0 e g = 1,5. No entanto, como pode ser constatado pela Equacdo 40, a
combinacéo destes valores para os trés parametros acaba gerando o mesmo valor para a
constante geral K. Podemos perceber que os resultados obtidos para ambas as
simulagfes foram praticamente os mesmos, descontando alguns erros associados a

medidas da posi¢do da chama, demostrando que as trés constantes do modelo atuam de

forma conjunta no resultado.
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Como pode ser observado na Figura 14, ndo foi possivel obter uma chama que
apresentasse um adiantamento menor que 12,0 ms em relacdo a chama experimental. Ao
se tentar seguir o caminho de diminuir o valor da constante geral K, com o objetivo de
diminuir a taxa da reagdo de combustdo, desacelerando assim a chama, acabamos
esbarrando em uma limitacéo intrinseca do software STOKES. Uma das causas desta
limitacdo pode estar correlacionada com o modelo de turbuléncia k-¢ empregado no
STOKES (ver se¢do 2.6). O modelo k-¢ € um modelo linear, que possui uma boa
atuacdo em escoamentos com caracteristicas cisalhantes, o que ndo necessariamente
ocorre durante uma explosdo. Além disso, segundo PATEL et al. (2002), a aplicacao de
um modelo de turbuléncia ndo linear trouxe melhores resultados ao se simular o
experimento da cAmara de combustdo semiconfinada com obstaculos. Porém, ainda é
necessario uma investigacdo mais profunda do STOKES para entender a causa desta

limitacao.

4.5. COMPARACAO ENTRE STOKES E FLACS®

O Flame Accelaration Simulator (FLACS®), desenvolvido pela GexCon AS, é um
dos softwares de CFD mais empregados para se modelar a consequéncia de explosdes
gasosas na industria, como apresentado na se¢do 2.10. Contudo, é conhecido que o
FLACS® foi desenvolvido para resolver bem explosdes de escalas industriais, podendo
ser deficiente em simula¢es de combustdo em pequenas escalas, como é o caso do

experimento da cAmara de combustdo semiconfinada com obstaculos.

Com 0 objetivo de entender como o FLACS® se comparta em simulages de
pequenas escalas, foi realizada uma comparacdo entre 0 melhor resultado obtido com o
STOKES e o resultado obtido com o FLACS®. A Figura 15 apresenta a comparagio
entre os resultados obtidos com os dois softwares. A Figura 16 compara o avango das

chamas simuladas com os dois softwares e a compara¢do com os dados experimentais.

A Figura 15 apresenta alguns pontos relevantes em relacdo aos resultados obtidos
com o FLACS®. Primeiramente, podemos perceber que a simulagdo da explosio com o

FLACS® nio foi capaz de alcancar o final da cdmara de combustao.
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Figura 15 - Comparagéo entre resultados do STOKES e do FLACS®. (a) STOKES. (b) FLACS®. (c)
Experimento - DI SARLI et al. (2009).

A Figura 16 demostra mais claramente que, para o experimento sendo analisado, a
chama do FLACS® n3o foi capaz de progredir até a formagdo do produto da combustéo,
se mantendo no patamar inicial e ndo alcancando o final da camara de combustdo. Vale
ressaltar que maiores investigacdes relacionadas ao FLACS sdo necessarios, buscando
entender a influéncias dos pardmetros de sua modelagem. Além disso, podemos
perceber também que, apesar de ainda adiantada em relacdo os dados experimentais, a
chama produzida pelos STOKES reproduz significativamente bem o comportamento da

chama experimental.
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5. CONCLUSOES

No presente trabalho foi realizada uma simulacdo de explosdo semiconfinada com
obstaculos, em pequena escala, utilizando o programa Shock Towards Kinetic Explosion
Simulator (STOKES). Foi avaliada a influéncia de dois grupos de parametros
numéricos: parametros gerais de uma simulacdo de CFD, sendo estes o numero de
Courant-Fredrichs-Lewy (CFL) e o Smooth Factor (SF); e constantes do modelo de

combustdo de Bray, Moss e Libby (BML), sendo estas a constante c;, o fator de
orientagdo da chama |8, | e a constante g. Além disso, foi realizada também uma

comparagdo entre os resultados obtidos com o STOKES e os resultados obtidos
utilizando o FLACS®, programa referéncia de mercado explosdes de grandes escalas.

De forma geral, o software de Fluidodindmica Computacional (CFD) Shock
Towards Kinetic Explosion Simulator (STOKES), desenvolvido na Universidade
Estadual de Campinas (UNICAMP), se mostrou eficaz ao se simular o experimento da
camara de combustdo semiconfinada com obstaculos. As simulages que nao
divergiram apresentam um comportamento do avango da chama com caracteristicas
similares ao da curva experimental, com uma taxa de crescimento mais baixa no
comeco da simulacdo e um crescimento mais proximo do exponencial ao final destas.
Porém, mesmo para 0 caso que mais se aproximou da curva experimental, a chama da
simulacdo ainda apresenta um adiantamento de aproximadamente 12,0 ms em relagéo
aos dados experimentais, com a chama da simulacdo alcancando o final da camara de
combustdo em aproximadamente 23,2 ms, enquanto a chama experimental alcanca o

final da camara de combustdo em aproximadamente 35,2 ms.

Em relacdo a avaliacdo dos trés parametros do modelo de combustdo utilizado pelo
STOKES, que se baseia no modelo de Bray-Moss-Libby (BML), foi observado que
estes influenciaram as simulacdes de explosdo de forma coerente a estrutura das
equacdes do modelo de combustdo. Mantendo-se constante os demais parametros; ao se
aumentar o valor atribuido a constante g, que é diretamente proporcional a taxa média
de criacdo de produtos da combustdo por unidade de volume (@), foram observadas
simula¢fes com um avango mais rapido da chama na cdmara de combustéo; e, ao se

aumentar o valor atribuido & constante ¢, e ao fator de orientagdo da chama |4, |, que
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sdo inversamente proporcionais a @, foram obtidas simulagcdes de chamas com um

avango mais retardado.

Foi observado que os resultados das simulacbes de explosdo ndo foram
influenciados de forma individual por nenhum dos trés parametros avaliados no modelo
de combustéo, sendo a influéncia de tais parametros constatada de forma conjunta,
através de uma constante Unica, aqui denominada constante geral K. Sendo assim,

mesmo apresentando valores distintos para a constante c;, o fator de orientacdo da
chama |4, | e a constante g, simulagdes com o mesmo valor para a constante geral K

apresentaram os mesmos resultados. Foi possivel perceber também que simulagfes com
K maiores que 3,0 ou inferiores a 1,5 geraram instabilidade na resolugcdo numérica e

levaram a simulac@es a divergirem.

N&o foi possivel obter uma chama que apresentasse um adiantamento menor que
12,0 ms em relacdo a chama experimental. Ao se tentar seguir o caminho de diminuir o
valor da constante geral K, com o objetivo de diminuir a taxa da reacdo de combustao,
desacelerando assim a chama, foi possivel constatar uma possivel limitagdo intrinseca
do programa STOKES. Uma das causas desta limitacdo pode estar correlacionada com
0 modelo de turbuléncia k-¢ empregado no STOKES. O modelo k-¢ € um modelo linear,
que possui uma boa atuacdo em escoamentos com caracteristicas cisalhantes, o que ndo

necessariamente ocorre durante uma explosao.

Na comparacdo entre os resultados obtidos com o STOKES e com o FLACS®,
programa referéncia de mercado para explosfes em grandes escalas, foi observado que
0o FLACS® ndo foi capaz de atingir o final da camara de combustdo. Maiores
investigacOes relacionadas ao FLACS, buscando entender a influéncias dos parametros
internos de sua modelagem, se fazem necessarias. De forma geral, podemos perceber
que, apesar de mais adiantada que os dados experimentais, a chama produzida pelos
STOKES reproduz de forma melhor o comportamento da chama experimental, quando
os dois programas sao empregados para simular o experimento da cdmara de combustéo

semiconfinada com obstaculos, que é considerada uma explosdo em pequena escala.
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5.1. SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

O programa STOKES se mostrou eficaz em sua aplicacdo para realizar simulacfes
de explosdo. No entanto, devido as suas limitagdes inerentes, que foram apresentadas e
discutidas neste trabalho, se faz necessario uma maior investigacdo de formas de
melhorar sua performance. ApOs a execucdo do presente trabalho, duas linhas de

investigacOes futuras apresentam grande possibilidade de sucesso, a saber:

- Implementacéo e aplicacdo de modelos de turbuléncia com abordagens distintas das do

modelo k-&, atualmente empregado no STOKES;

- Implementacdo de mudancas nas constantes do modelo de combustdo BML, tornando
estas funcbes de varidveis da simulacdo, aplicando formulas como a apresentada na

Equacdo 34 para a constante g.
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