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Resumo

A microcombustdo tem sido um tema bastante estudado nos ultimos anos devido as suas
inimeras vantagens, como por exemplo, a sua capacidade de fornecer elevada poténcia e
densidade energética atraves da utilizacdo de combustiveis a base de hidrocarbonetos. A
microcombustdo é aplicada em diversas areas, nomeadamente no desenvolvimento da
micropropulsdo. A maioria das investigagdes numericas ja realizadas tém utilizado softwares
comerciais, tais como o ANSYS Fluent® ou outro produto ANSYS, que sdo realmente
softwares CFD bastante poderosos, apesar do seu preco extremamente elevado.

Neste trabalho foi utilizada uma ferramenta solver implementada no open-source OpenFOAM
chamada laminarSMOKE. Esta ferramenta foi desenvolvida por investigadores do Politecnico
di Milano e € aplicada na modelagdo de escoamentos e chamas laminares multidimensionais.
Este solver foi devidamente testado para macro, meso e micro combustdes e, por isso, foi
utilizado nas simulagGes numéricas presentes neste estudo.

Assim sendo, € utilizado um microcanal ondulado com trés cavidades, onde circula uma mistura
de ar com hidrogénio. Em primeiro lugar, é imposta a temperatura da parede do queimador
através de um perfil hiperbélico de temperatura e, posteriormente, um perfil linear. Nestes
casos, a temperatura da parede € responsavel pelo aquecimento da mistura e pela sua ignicéo.
Em segundo lugar, € simulado o caso adiabatico, onde ndo existe qualquer troca de calor entre
a parede do queimador e a mistura gasosa. Aqui, a ignicdo da mistura é feita através da insercéo
de uma faisca no interior do microcanal durante um determinado intervalo de tempo. Em todos
0s casos é estudado o efeito da variagdo da velocidade de entrada U (de 4 a 12 m/s) e da razdo
de equivaléncia da mistura ¢ (mistura pobre com ¢=0,7 e misturas ricas com ¢=1,1 e ¢=1,3).

Numa primeira fase, ao variar estes dois parametros, é analisado o comportamento da chama
ao longo do tempo (chamas estaveis ou dinamicas) e a evolucao de algumas propriedades fisicas
das chamas obtidas, tais como, a temperatura, o calor libertado pela combustéo e a concentragédo
massica de algumas espécies. Posteriormente é utilizado um indicador de propulséo,
denominado impulso especifico, para analisar a influéncia da variacdo de cada parametro.

A utilizacdo de um microcanal ondulado origina zonas de recirculacdo e o aparecimento de
vortices nas cavidades do queimador. Em alguns casos, observa-se o fendmeno de extingédo e
ignicdo repetitiva da chama (FREI). Conclui-se, assim, que a geometria do microcanal é
responsavel pela recirculacdo da energia proveniente da combustdo, o que impede que a chama
se extinga por levantamento de chama quando se utiliza velocidades mais elevadas. Além disso,
foram construidos mapas de estabilidade com o objetivo de delimitar zonas em fungdo dos
diferentes comportamentos da chama. Em relacéo a capacidade de propulséo, foi concluido que,
tanto o aumento da velocidade de entrada, como o aumento da razdo de equivaléncia
contribuem para um aumento do indicador de propulsdo. Aqui foi demonstrado que o FREI é
extremamente importante, uma vez que, as chamas pulsantes apresentam picos bastante
elevados de impulso especifico.






Abstract

Micro-combustion has been a widely studied topic in recent years due to its many advantages,
such as its ability to provide high power and energy density using hydrocarbon-based fuels.
Micro-combustion is applied in several areas, notably in the development of micro-propulsion.
Most of the numerical research already done has used commercial software, such as ANSYS
Fluent® or another ANSY'S product, which are quite powerful CFD software, despite their
extremely high price.

In this work a solver tool implemented in the open source OpenFOAM called laminarSMOKE
was used. This tool was developed by researchers at Politecnico di Milano and is applied to the
modeling of multidimensional laminar flows and flames. This solver has been properly tested
for macro, meso and micro combustions and has therefore been used in the numerical
simulations present in this study.

Therefore, a corrugated microchannel with three cavities is used, where a mixture of air and
hydrogen is circulated. First, the burner wall temperature is imposed through a hyperbolic
temperature profile and subsequently a linear profile. In these cases, the wall temperature is
responsible for heating the mixture and igniting it. Second, the adiabatic case is simulated,
where there is no heat exchange between the burner wall and the gas mixture. Here, the ignition
of the mixture is done by inserting a spark inside the microchannel during a certain time interval.
In all cases, the effect of varying the inlet velocity U (from 4 to 12 m/s) and the mixture
equivalence ratio (lean mixtures with ¢=0.7 and rich mixtures with ¢=1.1 and ¢=1.3) is studied.

In a first stage, by varying these two parameters, the flame behavior over time is analyzed
(stable or dynamic flames) and the evolution of some physical properties of the flames obtained,
such as temperature, heat released by combustion and mass concentration of some species.
Subsequently, a propulsion indicator, called specific impulse, is used to analyze the influence
of the variation of each parameter.

The use of a corrugated microchannel causes recirculation zones and the appearance of vortices
in the burner cavities. In some cases, the phenomenon of repetitive flame extinction and ignition
(FREI) is observed in these zones. It is thus concluded that, the microchannel geometry is
responsible for the recirculation of heat from combustion, which prevents the flame from being
extinguished by flame lifting when using higher velocities. In addition, stability maps were
constructed to delineate zones according to different flame behaviors. Regarding propulsion
capacity, it was concluded that both increasing the input speed and increasing the equivalence
ratio contribute to an increase in the propulsion indicator. Here it was shown that the FREI is
extremely important, since, pulsating flames show quite high peaks of specific impulse.
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Estudos numéricos em micropropulséo

1 Introducao

1.1 Enquadramento do projeto e motivacao

Nos ultimos anos tem-se assistido a uma enorme evolucao tecnolédgica no desenvolvimento de
micro e nano dispositivos, ou seja, a evolucao esta a ser feita no sentido da minimizacéo da
mecanica convencional, como é o caso da crescente utilizacdo de microchips, sensores e
atuadores de pequena escala, drones, microssatélites, entre outros. Estes dispositivos, tal como
0s j& existentes hoje em dia, requerem uma fonte energética capaz de fornecer a energia
necessaria a sua fungéo intrinseca. Posto isto, paralelamente a minimizacéo das varias areas da
indUstria, também se verifica o crescimento da procura de fontes energéticas eficientes capazes
de fornecer a poténcia necessaria a mecanismos cada vez mais pequenos e compactos [1-3].

Recentemente, com 0 avanco da microtecnologia, tém sido fabricados varios dispositivos
compostos por MEMS (Micro-Electro-Mechanical Systems), demonstrando assim o esforco
feito na integracdo de microssistemas eletronicos e mecanicos num unico chip. Infelizmente,
0os MEMS atuais dependem fortemente de uma fonte externa de energia. Deste modo, a
disponibilidade de micro geradores de poténcia eficientes ira melhorar significativamente a
funcionalidade dos MEMS para diversos dispositivos portateis.

Com o aumento da utilizacdo de microdispositivos eletronicos e a utilizacdo de MEMS, o0s
microssatélites estdo a tornar-se populares e desejaveis em todo 0 mundo. Minimizar o tamanho
e peso do satélite, bem como dos seus acessdrios, tem atraido a atencdo da comunidade
aeroespacial. Os sistemas de micropropulsdo sdo propostos com o objetivo de fornecer o
impulso necessario ao controlo de manobras e transferéncia de drbita e podem ser de diversos
tipos: gas frio ou quente, propulsor sélido ou liquido e sistemas de propulsdo idnica ou
eletronica. O impulso necessario para conseguir controlar manobras de um microssatélite esta
na ordem dos mili-Newton [4]. O impulso fornecido pelos propulsores ja existentes € ainda
demasiado forte para poder manobrar um satélite desta escala e, por esta razdo, o tema da
micropropulsdo tem sido alvo de inimeros estudos. Quando se fala em micropropulsdo é
inevitavel falar do tema da microcombustéo.

Apesar do interesse da investigacdo da micro combustdo derivar, principalmente, da
necessidade crescente de micro sistemas de geracdo de energia para MEMS e dispositivos
portateis, a sua aplicacdo em sistemas de micro propulsdo com o objetivo de criar uma forc¢a de
impulsdo devido a velocidade dos gases a saida do reator, tem proporcionado um aumento do
interesse por parte da comunidade envolvida [5, 6].

Visto que a microcombustao esta diretamente ligada ao estudo da micropropulsao, é importante
fazer uma anélise em relagdo a este tema. A reducdo do tamanho da cAmara de combustéo para
a escala milimétrica (ou inferior) aumenta significativamente o racio superficie-volume do
gueimador, o que faz aumentar as perdas de calor para o exterior. Este fator dificulta o controlo
da chama e a estabiliza¢do da temperatura dentro da camara de combustéo. Devido a pequena
dimenséo do queimador, as taxas temporais inerentes a um processo de combustdo tornam-se
instaveis, o que pode levar a extingdo da chama. Este fendomeno ja foi intensivamente estudado
apesar de ndo ter sido encontrada uma solugdo viavel e aceite por toda a comunidade. Diversas
solugdes foram apresentadas ao longo dos ultimos anos, como por exemplo, a utilizacdo de
maltiplos tubos de quartzo, por Cooley et al [7], 0 queimador “Swiss roll ” com recirculacao de
calor, por Ronney [8] e Sitzki et al [9], e 0 uso de catalisadores no processo de combustéo para
diminuir a barreira da energia de ativacdo e aumentar a intensidade da reacéo, por Veser [10],
Vican et al [11], Chao et al [12] e Norton et al [13].
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1.2 Objetivos do projeto

A utilizacdo da micropropulsdo estd a ganhar cada vez mais importancia na comunidade
cientifica devido a crescente procura de dispositivos cada vez mais pequenos, ou seja, ao
progressivo estudo de fendmenos a uma escala na ordem dos micrometros. Contudo, a
micropropulsdo utilizando microcanais com escoamento de gases reativos esti, como
anteriormente referido, diretamente ligada ao fendmeno de microcombustdo. Atualmente, este
fendmeno ainda apresenta diversas limitacGes praticas, nomeadamente, a nivel de design e
eficiéncia térmica, e € essa a razao pela qual tém sido efetuados inumeros estudos em relacao a
este tema tdo promissor, tanto a nivel energético como a nivel de aceleracdo de gases. A maior
parte dos investigadores tém vindo a utilizar o ANSY'S Fluent® ou outro produto ANSYS que,
de facto, séo softwares CFD bastante poderosos. Contudo, uma licenca anual deste software
pode custar milhares de euros, tornando-o pouco acessivel a maior parte da comunidade
cientifica.

Como alternativa, um grupo de investigadores do Politecnico di Milano desenvolveu uma
aplicacdo para o open-source OpenFOAM chamada laminarSMOKE, que consiste num solver
capaz de modelar chamas laminares multidimensionais, para escoamentos estaveis ou instaveis,
com ou sem malhas estruturadas. Esta aplicacdo foi disponibilizada, gratuitamente, como
codigo aberto para toda a comunidade. Dado que, em 2016, Cova [14] validou a utilizacdo deste
cddigo no estudo de chamas difusivas e de pré-mistura, utilizando hidrogénio e metano como
combustiveis, este solver foi a ferramenta utilizada em todas as simula¢cdes numéricas presentes
nesta tese.

Deste modo, dado que néo foi necessario validar o cédigo utilizado, a presente dissertacao foca-
se na analise de casos praticos utilizando sempre uma mistura de hidrogenio e ar. Em primeiro
lugar, sdo feitos varios conjuntos de simula¢cdes numéricas utilizando um microcanal ondulado,
aquecido através de um perfil de temperatura na parede exterior. E utilizado um perfil
hiperbdlico e, posteriormente, um perfil linear, variando sempre dois parametros fundamentais
no fendmeno de combustdo: a velocidade de entrada dos gases, U, e a razdo de equivaléncia do
combustivel, ¢. O grande objetivo desta primeira analise é perceber a influéncia da variagado
destes dois parametros, utilizando os dois perfis de temperaturas, tanto na dindmica geral da
chama, como no valores maximos de temperatura, energia térmica e algumas espécies
importantes tais como o hidrogénio (H2) e o hidréxido (OH) formado durante o processo de
combustdo. Além disso, é possivel observar comportamentos de chama completamente
distintos. Em segundo lugar, foi imposta uma condicao de canal adiabatico, ou seja, gradiente
de temperatura igual a zero ao longo de toda a parede do queimador, impossibilitando a troca
de calor entre a parede e a mistura, variando 0s mesmos parametros que no caso anterior. Neste
caso, a ignicdo surge devido a presenca de uma faisca no centro do microcanal. Ao utilizar esta
condicdo adiabética, o objetivo é perceber a influéncia da fonte de calor no fenémeno de
combustdo e verificar a dindmica da chama quando ndo existe qualquer fluxo de calor
proveniente do exterior, visto que a faisca imposta se extingue ap6s o inicio da rea¢do quimica.
Por altimo, e talvez a grande conclusdo desta dissertacdo, é utilizado um parametro capaz de
qualificar a capacidade de propulséo de cada escoamento simulado.

Em suma, o objetivo desta tese é estudar o efeito da variacdo de dois parametros (U e ¢) em
diferentes condigfes fisicas, utilizando um microcanal ondulado e o hidrogénio como
combustivel, com possivel aplicacdo num dispositivo de micropropulséo.
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1.3 Estrutura da dissertacao

Esta tese € dividida em oito capitulos e dois anexos.

No capitulo 2 é apresentada a revisdo bibliografica sobre o tema da microcombustdo e da
micropropulsdo. S&o enumerados os principais conceitos e definicdes destes dois temas e, no
final do capitulo € descrito o estado de arte constituido pelas investigacGes ja efetuadas e as
diversas aplicacdes.

No capitulo 3 estdo descritas as equagdes governativas do fendmeno da microcombustdo, bem
como uma breve explicacdo da modelacdo numérica adotada para a resolucéo das mesmas.

No capitulo 4 é explicado todo o software utilizado, desde a parte de pré-processamento do caso
em estudo até a etapa de pos-processamento dos resultados obtidos, explicando também como
foram realizadas as diversas simulagoes.

No capitulo 5 estdo presentes os resultados obtidos provenientes do caso de estudo com a
implementacdo de um perfil hiperbdlico de temperatura na parede do queimador, bem como a
analise dos diversos parametros inerentes as chamas obtidas através da simulacdo numérica.
Além disso, é explicado o procedimento que foi adotado na caracterizacdo da capacidade de
propulsdo dos diversos escoamentos.

No capitulo 6 estdo presentes os resultados obtidos provenientes do caso de estudo com a
implementacao de um perfil linear de temperatura na parede do queimador, bem como a analise
dos diversos pardmetros inerentes as chamas obtidas. Tal como no capitulo anterior, é realizada
a mesma analise relativamente a capacidade de propulsdo das chamas.

No capitulo 7 estdo presentes os resultados obtidos provenientes do caso de estudo com a
implementacao de um regime adiabatico, ou seja, impedindo qualquer troca de calor através da
parede do queimador, bem como a anélise dos diversos pardmetros inerentes as chamas obtidas.
Mais uma vez, é realizada uma analise com o objetivo de quantificar a capacidade de propulsdo
de cada escoamento, repetindo o procedimento adotado nos capitulos anteriores.

No capitulo 8 sdo apresentadas as principais conclusdes retiradas deste estudo, bem como o
trabalho futuro que podera ser realizado, no ambito de aprofundar o conhecimento em relagéo
a este tema.
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2 Revisao Bibliografica

2.1 Fendmeno de combustao: Conceitos e definicées

Neste capitulo serdo apresentados os conceitos principais relativos ao fendémeno de combustéo,
baseados em [14-18], de modo a perceber melhor todos os resultados obtidos neste trabalho.

2.1.1 Reagoes estequiométricas

O processo de combustdo acontece quando existe uma reacdo quimica entre um combustivel e
uma espécie oxidante, sob condicGes adequadas. Na maioria dos casos, o ar € utilizado como
agente oxidante, sendo constituido por 21% de oxigénio (O2) e 79% de nitrogénio (N2) em
concentracdes molares:

Ar = 0,2102 + O,79N2 (21)
ou
4,76Ar = 0, + 3,76N, (2.2)

A gquantidade relativa de combustivel e oxidante tem um papel fundamental na eficiéncia do
processo de combustdo. Para descrever este processo € crucial saber qual a reagdo quimica que
caracteriza este fendmeno, a qual indica como os reagentes reagem entre si, resultando nos
produtos da combustdo. Deste modo, uma vez gue neste estudo s6 serdo abordados fenémenos
de combustdo de misturas previamente misturadas e que apenas é utilizado um tipo de
combustivel, o Hz, é apresentada de seguida a reacdo quimica global relativa a interacéo entre
0 H: e 0 oxigénio presente no ar:

1
Ha +5 (0, +3,76N;) - 2H,0 + 1,88N, (2.3)

De salientar que o N2 € um agente que ndo participa na reacdo quimica, atuando como um gas
. . ~ . f ~ 1

inerte. Assim, a reacdo anterior representa a interagdo entre o H> e o ar E(Oz+3,76N2),
originando um unico produto, H2O.

A reacdo quimica é apresentada na forma estequiomeétrica, ou seja, € assumido que os reagentes
sdo completamente consumidos através do processo quimico. No entanto, sabe-se que na pratica
é impossivel obter a combustéo total dos reagentes, a ndo ser que a quantidade de oxidante seja
maior do gque a quantidade tedrica necessaria.

2.1.2 Razado de equivaléncia

A razdo de equivaléncia do combustivel, também conhecida como riqueza, € um valor
adimensional que indica o desvio da mistura utilizada em relacdo a mistura estequiométrica.
Esta razdo compara as concentracbes massicas de combustivel e ar da reacdo quimica real e da
reacdo quimica estequiométrica.



Estudos numéricos em micropropulséo
)
P=76n (2.4)

Na equacdo (2.4), C/A é o racio combustivel/ar e representa o racio da massa do combustivel
em relacdo a massa do ar. O subscrito e é referente a reacdo estequiométrica. A razdo de
equivaléncia define a categoria da reacdo de combustdo. Esta pode ser rica, se ¢>1,
estequiométrica, se ¢ =1 e pobre, se ¢ <1.

2.1.3 Temperatura da chama

A temperatura minima a partir da qual a reacdo de oxidacdo embala, iniciando-se a combustéo
viva, é chamada temperatura de auto-inflamacgdo. Esta propriedade depende da natureza e
composicdo da mistura explosiva. O conhecimento da temperatura de auto-inflamacdo é de
extrema importancia no dominio da seguranca durante a manipulacdo de combustiveis. Muitos
deles sdo relativamente volateis e podem rapidamente formar misturas explosivas com o ar. Na
Tabela 1 é apresentada esta propriedade para diversos combustiveis. Como neste trabalho é
utilizado somente o H. como combustivel, devem-se salientar as propriedades referentes a este
componente na presenca de oxigénio puro e ar.

Tabela 1 — Temperaturas de auto-inflamag&o de varios combustiveis [17]

— Tem?eratura de auto-inflamacéo [°C]
Com oxigénio puro Com ar
Hidrogénio H2 560 570
Amoniaco NH3 650
Mondxido de carbono CO 590 630
Metano CH4 555 580
Propano CsHs 470 480
Etileno CaHs 485 520
Acetileno CzH2 295 320
n-Hexano CeHisg 260
n-Heptano C7Has 235
n-Octano CgHas 220
Iso-Octano CgHas 670
Benzeno CeHs 620

Para se efetuar a ignicdo de uma mistura é necessaria uma quantidade minima de energia
chamada energia minima de ignicéo, a qual depende da composicdo quimica da mistura. Além
disso, para que se verifique a propagacdo da chama, as misturas tém que estar compreendidas
entre dois limites de composicao, limite inferior e limite superior de inflamabilidade. Estes
limites sdo apresentados na Tabela 2, para diversas combinagdes de reagentes (combustivel e
comburente).
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Tabela 2 — Limites de inflamabilidade [17]

Comburente (% de volume)
Combustivel Ar DN

Limite Limite Limite Limite

inferior superior inferior superior
Hidrogénio H: 4 74,5 4 94
Metano CH4 &) 15 5 60
Propano CsHs 2,25 94 2,25 45
Alcool etilico C2HsOH 33 19
Eter etilico (C2Hs)20 1,8 36,5 2,1 82
Cloreto de metilo | CH2Cl; 15,5 66
Amoniaco NH3 15 27 14 79

Além da temperatura de auto-inflamacdo da mistura e dos seus limites de concentracdo de
reagentes, € também extremamente importante um fator denominado temperatura de chama
adiabética, Tac. Esta temperatura é determinada pelo balanco energético entre os reagentes e 0s
produtos em equilibrio. Caso a zona de reacdo seja muito pequena comparada com o resto do
dominio, entdo é comum assumir que a maxima temperatura na zona de reacao € a temperatura
de chama, Tc. Se a combustdo tem lugar num queimador adiabatico, como veremos no Capitulo
7, entdo a temperatura de chama é referida como sendo a temperatura de chama adiabatica, Tac.
Este fator consiste na temperatura maxima que é possivel atingir num determinado processo de
combustdo com um determinado combustivel, visto que qualquer fluxo de calor para o exterior
ou qualquer combustdo incompleta ird diminuir a temperatura da reagdo. Em muitos casos
obtém-se resultados mais precisos através de calculos tedricos do que a nivel experimental. Para
muitos hidrocarbonetos, a temperatura maxima da chama verifica-se quando sdo utilizadas
razGes de equivaléncia ligeiramente superiores a 1 (¢ = 1,05), devido ao efeito de dissociagdo
[19, 20]. Na Tabela 3 estdo os valores de T para diversas combinagdes de reagentes e na Figura
1 esté ilustrado o grafico que traduz a relagdo entre a Tac € a razdo de equivaléncia para diversos
combustiveis.
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Tabela 3 — Algumas propriedades de reagentes comuns de uma reacdo de combustdo. As temperaturas de chama
referem-se a misturas estequiométricas [21]

Reagentes Temperatura de chama Velocidade méaxima de
adiabatica (K) queima (m/s)
Ho+O2 3083 11,0
CO+02(+H0) 2973 1,08
CH4*O2 3010 45
CoH2+0s 3431 11,4
Ha+ar 2380 31
CO+ar 2400 0,45
CHatar 2222 0,45
CoHatar 2513 1,58
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Razao de equivaléncia do combustivel

Figura 1 — Relagdo entre a temperatura adiabatica de chama, Tac, € a razdo de equivaléncia, ¢, para diversos
combustiveis [20].

2.1.4 Velocidade de chama

A velocidade de chama é a taxa de expansdo da frente da chama na camara de combustdo. Por
outras palavras, a velocidade de chama representa a rapidez com que a chama se desloca em
relacdo a um ponto de referéncia absoluto (fixo), enquanto a velocidade de queima representa
a velocidade com que os reagentes quimicos (gases ainda ndo queimados) se movimentam em
direcéo a frente da chama, em relacdo a um ponto de referéncia local situado na frente da chama.
A velocidade da chama depende bastante do valor da sua temperatura, ou seja, ao variar a razéo
de equivaléncia da mistura, varia consequentemente a temperatura de chama adiabatica e, por
conseguinte, ird variar a velocidade de chama [22].
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2.1.5 Classifica¢do dos tipos de chama

As chamas podem ser classificadas, em primeiro lugar, como laminares ou turbulentas. Dado
que este estudo pressupde uma analise em microescala dos efeitos da combustdo, somente as
chamas laminares seréo estudadas. Conforme as condi¢Ges em que o combustivel e o oxidante
chegam a zona imediatamente antes da reacdo, as chamas podem ser de pré-mistura (premixed
flames) ou de difusdo (difusion flames/non-premixed flames). Apesar de neste trabalho s6 serem
estudadas as chamas de pré-mistura, ird ser feita uma breve explicacdo de ambos os tipos de
mistura dos reagentes, baseada em [18].

Chamas de pré-mistura

Nas chamas de pré-mistura, o combustivel e o oxidante sdo completamente misturados antes de
chegar a zona de reacéo, também designada como frente da chama. Na presenca destas chamas,
a zona de reacgdo ndo é definida pela difusdo dos reagentes, mas sim através do balancgo entre a
velocidade convectiva local dos reagentes e a taxa de consumo dos mesmos, também conhecida
como velocidade de chama. Deste modo, as chamas de pré-mistura podem ter razBes de
equivaléncia diferentes de 1, o que possibilita atingir diferentes gamas de temperaturas de
chama, caso que sera estudado mais a frente neste trabalho.

Chamas de difusdo

No caso das chamas de difusdo, o combustivel e 0 oxidante estdo presentes em ambos 0s lados
da zona de reacdo. Entram na zona de reacdo num estado ndo misturado, devido a difusdo dos
reagentes para dentro da zona de reacdo, e dos produtos para fora desta zona. Neste tipo de
chamas, a zona de reacdo é definida pelo local onde a entalpia total dos reagentes estad em
equilibrio com a entalpia total dos produtos gerados na reacdo quimica, adicionando quaisquer
perdas de energia. Assim, idealmente, a combustéo deste tipo de chamas acontece nas condigdes
estequiométricas, produzindo a temperatura de chama maxima para um dado conjunto de
reagentes.

Posto isto, é apresentada a Figura 2 onde se pode observar as principais diferencas visuais entre
estes dois tipos de chamas.

Figura 2 — Evolucdo de uma chama desde uma condicdo de difusdo total (1) até uma condicdo de pré-mistura (4)
[17].
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2.1.6 Classificagdo dos comportamentos de uma micro chama

Uma micro chama pode comportar-se de diversas formas, dependendo de inimeros fatores, tais
como, velocidade de entrada da mistura, fluxo de calor fornecido a mistura, coeficiente de
conducdo das paredes do queimador (condicdes fronteira), geometria do queimador, entre
outros. Assim sendo, sdo apresentados em seguida 0s possiveis comportamentos das chamas
em microcanais, presentes em estudos ja realizados.

Chama estavel

O comportamento mais simples que uma micro chama pode tomar é quando esta estabiliza
numa determinada sec¢do do queimador. Normalmente, € imposto um gradiente de temperatura
na parede do queimador e, para certas condi¢fes de fluxo, obtém-se chamas estaveis e
perfeitamente ancoradas, como ¢ ilustrado na Figura 3 [23].

nao
queimado
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queimado
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<

Figura 3 — Micro chama em regime estavel [24].

Retorno e levantamento de chama (Flashback e Blowof)

Nas chamas de pré-mistura, por vezes ha situacdes em que a velocidade de entrada dos
reagentes, imediatamente antes de atingirem a zona de reacdo, ndo é suficiente para se opor a
velocidade de chama, ou seja, nestas condi¢bes a chama tem uma velocidade maior do que a
velocidade da mistura em direcdo a zona de combustdo. Posto isto, a chama propaga-se em
direcdo a entrada do queimador, queimando os reagentes numa zona cada vez mais a montante
no microcanal. Este fenémeno é conhecido como retorno de chama (flashback).

Por outro lado, também existem situacGes em que se verifica o contrario, isto €, situacdes em
que a velocidade de fornecimento dos reagentes a zona de reacao € maior do que a velocidade
de chama. Deste modo, a chama move-se ao longo do canal, queimando 0s reagentes numa
zona cada vez mais a jusante no queimador. A este fendmeno é chamado de levantamento de
chama (blowoff) [18].

FREI (Flame with Repetitive Extinction and Ignition)

Na regido onde se observa o fendémeno FREI, constata-se que a chama tem um comportamento
invulgar: acende numa regido a jusante, propaga-se em direcdo aos gases ainda ndo queimados
e, finalmente, apaga numa regido a montante. Apos algum tempo de simulacgéo, verifica-se que
a chama ocupa sempre a mesma regiao e o fenémeno repete-se ciclicamente. No decorrer deste
trabalho, dado que o queimador utilizado tem uma geometria ondulatoria, a qual sera
apresentada num capitulo posterior, obteve-se um comportamento Unico devido ao
aparecimento de vortices na cavidade do microcanal, ou seja, apos a chama acender, esta é
transportada através dos vortices para uma posicao a montante, dando-se posteriormente a sua
exting&o.

Foram realizados inimeros avangos na investigacao deste fendmeno utilizando chamas pobres
de pre-mistura de hidrogénio/ar. Em primeiro lugar, Alipoor e Mazaheri [25] fizeram um estudo
bastante alargado em relagdo a estas chamas num microcanal aquecido com um perfil
hiperbdlico de temperatura. Neste estudo foram observados trés comportamentos de chama
diferentes, um dos quais o fendmeno de FREI. Este fendmeno foi verificado para baixas
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velocidades perto do limite inferior de inflamabilidade. Para entender melhor as causas do
aparecimento deste fenomeno, foram efetuadas diversas simulagdes variando trés parametros:
velocidade de entrada, razdo de equivaléncia e largura do microcanal. Ao aumentar a
velocidade, a intensidade da reacdo aumenta e a frente da chama extingue-se rapidamente. Com
0 aumento da razdo de equivaléncia de 0,5 para 0,6, a velocidade de chama é maior devido ao
aumento da velocidade de queima da frente da chama e, assim, € comprovado que esta extingue-
se mais rapido. Num segundo trabalho, Alipoor e Mazaheri [26] fizeram uma anélise do
fendmeno de FREI em relacdo a uma Unica simulacdo, o que lhes permitiu fazer uma analise
bastante mais pormenorizada do fendmeno de extin¢do e ignicdo alternada. Para isso,
analisaram os mapas de contorno das concentra¢des do radical hidroxido (OH) ao longo do
canal, para diferentes instantes de tempo. Também foi feito um estudo dos perfis da taxa de
calor libertado, temperatura do fluido e da parede e concentracdes molares de diversas espécies
intervenientes na reagdo. Depois a bifurcacdo da chama foi estudada do ponto de vista
hidrodinamico usando os vetores de velocidade do escoamento. Por fim, os mesmo autores [27]
estudaram chamas com razdes de equivaléncia de 0,5 até a condicdo estequiométrica de ¢=1 e
microcanais com larguras de 0,4 até 1 mm. Os resultados obtidos mostram que 0s aumentos da
razdo de equivaléncia e da largura do queimador, aumentam a amplitude do fendmeno de FREI
e diminuem a sua frequéncia. Além disso, através deste estudo verifica-se que este fendmeno
origina o aparecimento de zonas de recirculacéo de fluido e a bifurcacdo da chama devido ao
aparecimento de espécies mais pesadas. Estas espécies tém a capacidade de absorver maiores
quantidades de calor, o que proporciona uma reducao da temperatura.

Pizza et al [28] também estudaram este tipo de chamas de hidrogenio/ar em microcanais. Neste
estudo foi investigado o efeito da variacéo da largura do microcanal (0,3 a 1,0 mm) e da variagédo
da velocidade de entrada da mistura (4 a 400 cm/s). Foi concluido que, para baixas velocidades,
é observado o fendmeno FREI que estabelece a conexdo entre a mistura fria e a mistura
queimada. Neste trabalho também foram estudados outros comportamentos das chamas,
mencionados anteriormente neste capitulo.

Além da utilizacdo do hidrogénio como combustivel, existe a possibilidade da utilizacdo de
outros combustiveis nos estudos da microcombustdo. O fenomeno de FREI também foi
observado no trabalho de Biswas [29]. Neste caso foi utilizada uma mistura de CHa/ar e a
ignicdo foi feita através da inser¢do de uma faisca dentro do queimador. Foram estudadas as
combustdes desta mistura nas condicGes estequiométricas através de um microcanal linear e um
microcanal composto por uma contracao (convergente-divergente).

2.2 Fenémeno de propulsao: Conceitos e definicées

2.2.1 Impulso especifico

Um sistema de propulsdo € um mecanismo que produz impulso para empurrar um objeto numa
determinada direcdo. Em avides, o impulso é normalmente explicado atraves da aplicacdo da
terceira lei de Newton de acéo e reagdo. Um gas, ou fluido de trabalho, é acelerado pelo motor,
e a reacdo a esta aceleracao produz uma forga sobre o motor. A derivagéo geral da equacédo do
impulso mostra que a quantidade de impulso gerada depende do caudal de massa através do
motor e da velocidade de saida do géas [30].

A partir da segunda lei de Newton, podemos definir uma for¢a como a variagdo do momento
de um objeto no tempo. O momento € igual a massa do objeto vezes a sua velocidade. Quando
se lida com um gés, a equacao do impulso é dada como:
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Fzms*l/;_me*ve-l'(ps_pe)*‘qs (2-5)

onde mg e m, Sao, respetivamente, 0s caudais massicos a saida e & entrada do sistema de
propulsdo, V; e V, sdo, respetivamente, as velocidades médias do fluido a saida e a entrada do
sistema de propulsdo, p, e p, sdo as pressdes de saida e de entrada e A, é a area da seccao de
saida.

Em diversos casos, as pressdes de saida e de entrada do sistema de propulsdo sdo iguais a
pressdo atmosférica. Neste caso, o termo (ps — p.) = 0 e a equacdo pode ser simplificada da
seguinte forma:

F=mgxV;—me*Vp (2.6)

De seguida foi observado que o caudal massico de saida € igual ao caudal massico de entrada
mais o caudal massico de combustivel. Utilizando a razéo de equivaléncia combustivel/ar, ¢,
foi obtido:

mg = (1+¢) *m, (2.7)

Assim, utilizando alguma manipulacéo algébrica, é possivel definir uma nova variavel chamada
impulso especifico F,, que s6 depende da diferenca de velocidades produzida pelo motor:

Fap =7 = (L+¢) = V=V, (2.8)

A definicdo desta nova variavel acarreta diversas vantagens na analise de sistemas de propulsao.
Em primeiro lugar, o impulso especifico € um indicador da eficiéncia do mecanismo. Dois
motores diferentes vao ter sempre valores diferentes de impulso especifico. O que possuir maior
impulso especifico vai ser mais eficiente, uma vez que produz mais impulso para 0 mesmo
fluxo de ar. Em segundo lugar, visto que é uma propriedade especifica, é possivel omitir o
caudal massico de entrada em todos os célculos intermédios, simplificando bastante o
procedimento matematico. Em terceiro lugar, € uma variavel que facilita o dimensionamento
do mecanismo de propulséo.

2.2.2 Indicadores de propulsdo: EPR e ETR

Hoje em dia, a maior parte dos sistemas de propulsdo sdo compostos por diversos componentes,
nomeadamente, turbinas, compressores e camara de combustdo. Normalmente sdo utilizados
diversos compressores em série com 0 objetivo de aumentar a pressdo do ar de uma forma
progressiva. De seguida surge a camara de combustdo onde € realizada a reacdo entre o
combustivel e o ar e, por fim, ¢ montada uma turbina antes da seccao de saida do propulsor. A
propulsédo é conseguida através da diferenca entre a velocidade de saida e de entrada, originando
a forga de impulséo pretendida.

Posto isto, surgem dois indicadores bastante relevantes no mundo dos mecanismos de
propulsdo, apesar de ndo serem abordados nesta dissertagcdo. O primeiro indicador é o EPR
(engine pressure ratio). Este é definido como a razéo de pressdo total através do motor. Como
ja foi explicado anteriormente, 0os motores mais recentes possuem diversos componentes e,
neste caso, 0 EPR transforma-se, simplesmente, no produto das razdes de pressdo em todos 0s
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componentes do sistema de propulsdo. Assim, o EPR pode ser simplificado e é calculado da
seguinte forma:

ptotalsaida

EPR = ——>saide_ (2.9)

ptOtalentrada

O segundo indicador é 0 ETR (engine temperature ratio). Por analogia ao indicador anterior, o
ETR é definido como a razdo de temperatura total atraveés dos varios componentes do motor.
Tal como no caso anterior, dada a complexidade dos motores de hoje em dia, 0 ETR passa a ser
0 produto das razdes de temperatura dos varios componentes do motor. Deste modo, 0 ETR
calcula-se através da seguinte expressao:

TtOtalsaida

ETR = (2.10)

totalentrada

2.3 Estado de arte

2.3.1 Investigacoes em microcombustdo

Nos ultimos anos, diversas investigacoes tém sido efetuadas com o propoésito de compreender
melhor o fenémeno de microcombustéo e as suas possiveis aplicacdes. Em comparagdo com as
pilhas quimicas convencionais na alimentacdo de microdispositivos, o hidrogénio e 0s
hidrocarbonetos possuem diversas vantagens em termos de densidade energética e protecdo
ambiental. Deste modo, os sistemas de micropoténcia baseados na combustdo tém suscitado
grande interesse nas Ultimas décadas. Muitas tentativas bem sucedidas foram feitas em
microturbinas a gas [31], micropropulsores [32] e microaquecedores [33]. Contudo, 0s micro
gueimadores tém diversas limitagcdes, como por exemplo as grandes perdas de calor devido ao
seu pequeno tamanho e a elevada relacdo superficie/volume, levando a instabilidade da chama
e a reducdo da eficiéncia da combustdo. Estes sdo os grandes desafios que, nos Gltimos anos,
tém originado diversos estudos a volta deste tema da microcombust&o.

Li et al [34] investigaram numericamente as caracteristicas da combustdo de chamas de pré-
mistura de hidrogénio/ar em micro tubos e microcanais de placas paralelas, com diametros
hidraulicos de dimens@es inferiores a um milimetro. Os resultados mostraram que 0 micro tubo
apresenta uma temperatura de chama e uma temperatura da parede superiores relativamente ao
microcanal de placas paralelas. Em estudos posteriores, Li et al [35] realizaram uma
investigacdo semelhante utilizando o metano como combustivel. Neste caso verificaram-se
temperaturas superiores no microcanal de placas paralelas. Além disso, o limite superior de
inflamabilidade da mistura hidrogénio/ar é superior em relacdo ao caso do metano devido a
maior velocidade de queima do hidrogénio.

A espessura da parede do queimador, a espessura da chama e o diametro hidraulico tém a
mesma ordem de grandeza nas microcamaras de combustéo. Posto isto, a transferéncia de calor
através da parede e a recirculagdo de calor tém um efeito extremamente importante na
sustentacdo da combustdo e das suas caracteristicas. Ronney [8] demonstrou que, para
queimadores com zonas de contra fluxos e recirculagéo de calor, a conducédo de calor através
da parede no sentido do escoamento tem um efeito importante nos limites de inflamabilidade,
sobretudo em escoamentos com baixos nimeros de Reynolds. Com o objetivo de estudar o
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efeito da recirculagdo de calor nos limites de inflamabilidade, Kim et al [36] investigaram
experimentalmente o uso de micro queimadores Swiss-roll com canais de largura inferior ao
didmetro de extincdo para a combustdo de misturas propano/ar. Os resultados mostraram que é
possivel observar-se uma chama de um mistura propano/ar estavel para canais com dimensées
inferiores ao didmetro de congelamento, para uma vasta gama de velocidades de entrada e
razdes de equivaléncia, principalmente devido ao facto de existir recirculacédo de calor. Kuo e
Ronney [37] também investigaram numericamente a recirculacdo de calor num micro
queimador Swiss-roll. Sugeriram que a conducao de calor ao longo da parede do queimador
que divide o fluxo de reagentes e o fluxo de produtos da reacdo quimica, reduz a temperatura
da reacdo e aumenta os limites de extincao.

Recentemente, a utilizacdo de superficies contendo catalisadores [38, 39] foi objeto de estudo,
com o objetivo de estas serem aplicadas em queimadores Swiss-roll. Pizza et al [40, 41]
descobriram que as instabilidades das chamas de pré-mistura de hidrogénio/ar em queimadores
de placas paralelas podem ser evitadas atravées do uso de catalisadores. Trés micro queimadores
com catalisadores de cobre, alumina e quartzo foram testados experimentalmente e
numericamente por Zhou et al [42], que confirmaram as vantagens da utilizacao de catalisadores
na combustéo.

Zonas de recirculagdo do fluxo, bem como zonas de baixa velocidade que podem ser concebidas
através do design da camara de combustdo, sdo técnicas bastantes eficazes para estabilizar as
chamas. Uma das técnicas mais comuns € a inser¢do de um degrau virado para tras nas paredes
do queimador. A este respeito, Yang et al [43] investigaram experimentalmente o aumento do
rendimento de um sistema de microcombustéo termofotovoltaico utilizando um degrau virado
para tras na camara de combustao. Concluiram que a insercéo deste degrau é Util para o controlo
da posicdo da chama e estende os limites de inflamabilidade. Um estudo experimental sobre a
temperatura da parede e o fluxo de calor por radiacdo de micro queimadores cilindricos com
um degrau virado para tras, realizado por Li et al [44], mostrou que a eficiéncia 6tima ocorre
para uma razdo de equivaléncia 0,8 independentemente das dimensdes do queimador e da
velocidade do escoamento. Além disso, foi verificado que a utilizacdo de um degrau para tras
é util para estabilizar a posicdo das chamas. Khandelwal et al [45] investigaram
experimentalmente a estabilizacdo da chama num micro tubo com trés degraus e descobriram
que os limites de inflamabilidade aumentam com o nimero dos degraus inseridos na zona de
reacao. Faramarzpour et al [46] realizaram um estudo numérico sobre os efeitos da geometria
dos micro queimadores e da velocidade de entrada na posi¢cdo da chama e na eficiéncia da
radiacdo. Os resultados mostraram que a presenca do degrau voltado para trads leva a
estabilizacdo da chama a altas velocidades, aumenta a temperatura média da parede externa e
provoca a ancoragem da chama numa posic¢ao mais proxima da entrada do queimador.

I s s

din }S d
W 22222077277777277777777777 772 2777777777777 777777777

A
Y
y

Lin=7 L |

Figura 4 — Exemplo da inser¢do de um degrau voltado para trds num micro queimador [44].

Analisando outras solucGes construtivas, Fan et al [47] realizaram um estudo sobre as chamas
de pré-mistura de hidrogénio/ar na presenca de um obsticulo (bluff body). Este estudo
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debrugou-se sobre a utilizagdo de obstaculos triangulares e circulares concluindo que, a inser¢do
de obstaculos aumenta os limites de inflamabilidade da combustao.

Yang et al [48] investigaram as caracteristicas das chamas de pré-mistura de hidrogénio/ar num
micro tubo convergente-divergente. A geometria foi simplificada para uma forma
bidimensional e os resultados experimentais da distribuicdo da temperatura na superficie
externa do micro tubo foram utilizados como condicdo fronteira térmica na simulagédo
numerica. Demonstraram que, para razfes de equivaléncia de 0,6 a 2,2, pode ocorrer uma
combustdo estavel para velocidades de entrada de 3,4 m/s a 41,4 m/s. Ao comparar estes
resultados com os resultados de um micro tubo normal, concluiram que a chama tem limites de
inflamabilidade mais amplos no micro tubo convergentes-divergentes. Biwas et al [49]
investigaram numericamente o comportamento de extin¢do e propagacdo de chamas de pré-
mistura de metano/ar atraves de microcanais retos e convergente-divergente. Foram estudados
microcanais com diametros de 1 a 10 mm. Este estudo teve como objetivo estudar os efeitos da
variacdo do didametro do microcanal, da razéo de equivaléncia, da velocidade de entrada e da
razao entre as areas de saida e da garganta. Na parede foi considerado um regime adiabéatico
com transferéncia de calor conjugada. Assim, demonstraram que as chamas entram em extin¢éo
mais facilmente em microcanais convergente-divergente do que em microcanais retos, para a
condicdo adiabatica.
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Figura 5 — Esquema do queimador, em mm, utilizado por Yang et al [48].

Recentemente, Abbaspour e Alipoor [50] investigaram numericamente as carateristicas da
combustdo e os comportamentos das chamas de pré-mistura de hidrogénio/ar em micro tubos
convergente-divergente aquecidos. De acordo com os resultados obtidos, a sec¢cdo convergente-
divergente provoca uma diminuicdo da temperatura da chama, devido ao aumento da
velocidade do escoamento e da transferéncia de calor por conveccdo, originando o
aparecimento de chamas oscilantes. Por outro lado, também foi descoberto que esta geometria
ajuda na estabilidade da chama. Para os casos em que a chama estabiliza perto da sec¢do de
saida, verificou-se uma menor instabilidade da chama perto da parede e um aumento do limite
superior de inflamabilidade, aumentando a recirculacdo de calor na seccdo convergente-
divergente.

Nos ultimos anos foram desenvolvidos estudos no ambito da utilizacdo de micro queimadores
com a utilizacdo de geometrias ndo lineares. Wan et al [51] estudaram numericamente a
combustdo de misturas de hidrogénio/ar num micro queimador com cavidades na parede do
mesmo, bem como o efeito da variacdo da profundidade destas cavidades e de alguns outros
pardmetros da reacdo. Foi observado que, & medida que a velocidade da mistura aumenta, a
chama separa-se em duas zonas distintas, originando uma elevada fuga de combustivel da zona
de reacdo e uma diminuicao acentuada da taxa de conversdo do hidrogénio. Foi concluido que,
cavidades demasiado profundas ndo séo benéficas se o queimador for utilizado como fonte de
calor de dispositivos termoelétricos ou termofotovoltaicos, uma vez que, a separacdo da chama
origina o aparecimento de um maior numero de picos de temperatura ao longo do queimador,
com intensidades menores, o que faz diminuir a temperatura de chama. Yang et al [52]
realizaram um estudo muito similar, apenas para o caso de queimadores com dupla cavidade.
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Figura 6 — Esquema do micro queimador com cavidade: (2) plano longitudinal, (b) plano transversal [51].

Diversas investigagOes tém sido efetuadas no ambito do estudo da dindmica da chama dentro
de camaras de combustdo com didmetros préoximos dos didmetros de extincdo. Nestas
investigacdes é usual considerar a espessura da parede do micro queimador como nula, de modo
a existir uma grande diferenca entre as taxas de propagacéo do calor no fluido e nas paredes.
Assim, é utilizado um perfil de temperatura constante como condicao de temperatura limite na
parede. Pizza et al realizaram diversos estudos numéricos em relacdo a dindmica das chamas
de pré-mistura de hidrogénio/ar em meso canais de placas paralelas aquecidas [53], microcanais
[28] e micro tubos [54]. Foram observadas diversas dindmicas de chamas diferentes, tais como,
FREI, fendmeno ja explicado anteriormente, combustdo suave, chamas giratdrias e chamas
simétricas estaveis. Mais tarde, Alipoor e Mazaheri [25] apresentaram mapas da dinamica das
chamas de pré-mistura de hidrogénio/ar com base em trés parametros: velocidade de entrada,
razdo de equivaléncia e largura do microcanal. Mansouri [55] estudou as caracteristicas das
chamas de pré mistura de metano/ar em micro canais ondulados aquecidos e chegou a conclusao
gue a posicdo e a temperatura da chama dependem do numero de ondulagdes que constitui o
microcanal, do perfil de temperatura imposto nas paredes do queimador e do mecanismo
cinético utilizado na simulacéo.

O grande propésito deste estudo € o estudo do fendmeno da microcombustdo na area da
micropropulsdo. De facto, a microcombustdo tem sido bastante utilizada em mecanismos de
propulsdo de nano satélites. Chen et al [5] desenvolveram um sistema de micropropulsao, com
base no fendbmeno de microcombustéo utilizando catalisadores. Neste estudo é demonstrada a
viabilidade de um sistema de micropropulsao a base de hidrogénio com catalisadores, adequado
para fornecer poténcia a microssatélites, com o objetivo de controlar as suas manobras. Este
sistema € estudado experimentalmente e numericamente. Em relacdo ao desempenho do
propulsor, sdo investigados os efeitos dos principais parametros, tais como: o caudal da mistura
combustivel/ar, a razdo de equivaléncia e a razdo de contracdo do bocal. E utilizado, como
reator, um tubo de platina com catalisadores, com 500 um de diametro e 1 cm de comprimento.
Este reator é inserido dentro de um tubo de quartzo com um bocal de diferentes razGes de
convergéncia. Posto isto, sdo estudados os diversos comportamentos das chamas, bem como as
suas propriedades intrinsecas, como por exemplo, a temperatura e a concentracdo massica de
algumas especies intervenientes na reagdo (H2, OH, H-0).

Boyarko et al [56] realizaram um estudo com o objetivo de compreender a fisica e a quimica
envolvidas nos processos de combustdo presentes em micro reatores para sistemas de propulsao
em micro veiculos espaciais. Estes micro veiculos espaciais sdo projetados para ter uma massa
inferior a 50 kg com sistemas de propulsédo capazes de fornecer impulsos de 1-10 mN. Os
sistemas de micropropulsdo apresentam um comportamento diferente dos sistemas a uma escala
maior, devido as diferencas dos caudais utilizados e as variacGes das perdas de calor para o
exterior. Foi analisada a chama num micro tubo, uma vez que, 0s micro tubos podem ser

16



Estudos numéricos em micropropulséo

facilmente fabricados a partir de materiais catalisadores, e a sua geometria simples pode ser
utilizada em simulagdes com o propdsito de validar a situacdo em estudo. Experimentalmente,
foi investigado o papel das superficies do tubo a base de catalisadores, em tubos com 0,4 e 0,8
mm de didmetro, com especial atencéo na utilizacdo de misturas ricas a base de hidrogénio e
oxigenio.

Jejurkar e Mishra [57] publicaram, em 2009, um breve resumo das patentes mais recentes
relacionadas com a microcombustédo e as suas aplicacdes. Neste artigo foram enumeradas
diversas patentes relacionadas com a micropropulsdo, nomeadamente, a patente desenvolvida
por Masel e Shannon [58]. Neste trabalho é utilizado um canal onde se d& a combustéo, com a
ajuda de catalisadores, sendo a forca obtida a saida do canal utilizada para gerar poténcia ou
para propulsdo. Esta invengdo usa um misturador em forma de Y, como se pode ver na Figura
7, para misturar o combustivel com o oxidante, seguido de uma zona de reacdo e,
posteriormente, um bocal de saida. A ignicdo é dada através do aquecimento elétrico de uma
serpentina de platina.

thermal isolator
) , / olato
central wafer
~

¢+ exhaust nozzle

. /
oxidizer — ™

el NS

fuel —»)" /

ine channel L N
[IliX.i.I:‘.g nozzle serpentine cnannel thermal isolator

section

Figura 7 — Queimador inventado por Masel e Shannon [57].

Mais tarde, Jejurkar e Mishra [59] efetuaram um estudo sobre a utilizacdo da inércia térmica
dos componentes circundantes ao queimador e da disposicdo elaborada dos escoamentos para
a recirculacdo externa do calor. Assim, foi concebido um micro queimador, abastecido a
hidrogénio, de construcao simples, que utilizava a recirculacdo térmica exterior através de um
tubo oco preenchido com N2. Na Figura 8 pode observar-se a estrutura deste queimador anelar.
Deste modo, este trabalho relata o comportamento de uma chama estequiométrica de Ho/ar.
Verificou-se que uma combustdo autossustentada poderia ser conseguida sem qualquer
necessidade de catalisadores. Os resultados para diferentes caudais de entrada e condutividades
térmicas da parede revelaram diversas vantagens na aplicacdo deste mecanismo em areas como
a micropropulsao.
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Figura 8 — Esquema do queimador anelar [59].

2.3.2 Aplicagcoes de microcombustao

Micromotores de combustdo interna

O grande avango da microtecnologia permitiu o desenvolvimento de diversos dispositivos a
base de mecanismos de microcombustdo. Devido a elevada densidade energética dos
combustiveis de hidrocarbonetos liquidos, foram realizados diversos estudos com o objetivo de
reduzir a escala das maquinas rotativas ja existentes e, também, dos motores de combustao
interna para fontes de energia portateis.

Desde o trabalho pioneiro realizado por Epstein et al [60] em 1997 sobre microturbinas a gas,
diversos micro queimadores foram desenvolvidos para aplicacdo em propulsdo, geracdo de
poténcia, analise quimica e aquecimento. Nos laboratérios do MIT [60, 61] foram
desenvolvidos micromotores de turbina a gas a base de MEMS. Epstein et al [60]
desenvolveram uma turbina a gas com 10 mm de diametro e 3 mm de espessura, com uma
poténcia elétrica de 50 W e com uma velocidade de rotagéo de 2,4 x 10° rpm, consumindo 7 g
por hora de hidrogénio.

Apos este estudo, Mehra e Waitz [62] demonstraram uma combustdo estavel, a base de
hidrogénio, num micro queimador de 66 mm?3. Os gases de exaustio atingiam temperaturas de
1800 K. Posto isto, este queimador foi integrado numa microturbina a géas, por Mehra et al [61].
Os testes efetuados a este mecanismo provaram que o sistema era capaz de fornecer 2 GW/m?.

Mais tarde, a utilizacdo de microturbinas a gas para a producéo de energia evoluiu da tal maneira
que, em 2007, um grupo de investigacdo na Tohoku University, liderado por Tanaka e Esashi
[63] desenvolveu a turbina a gas mais pequena do mundo, que funciona segundo um ciclo
Brayton. Tem um compressor de 16 mm de diametro, uma turbina de 17,4 mm de diametro,
uma camara de combustéo anelar e um gerador eletromagnético. A turbina e 0 compressor sao
ligados através de um veio de 8 mm de diametro, como é apresentado na Figura 9 a direita. O
peso total do rotor € de, aproximadamente, 37 g. Este dispositivo tem uma velocidade de rotacao
de 360000 rpm e uma temperatura de combustéo entre 800 e 900 °C.
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Figura 9 — Esquerda: micromotores de turbina a gas desenvolvidos pelo MIT; Direita: rotor da turbina a gas
desenvolvida por Tanaka e Esashi [64].

Na University of Berkeley, Fu et al [65-67] desenvolveram varios motores rotativos que
funcionam a base de hidrocarbonetos liquidos. Foram desenvolvidos dois motores de tamanhos
diferentes: um motor rotativo de meso escala com uma poténcia de 30 W e um micromotor
rotativo capaz de produzir alguns miliwatts de poténcia. Estes motores estdo ilustrados na
Figura 10. O motor rotativo Wankel foi inventado por um engenheiro chamado Felix Wankel
[68], em 1957. Este motor utiliza 0 movimento de rotacdo de um rotor triangular, alojado numa
caixa oval, para converter energia térmica em energia mecanica, sem a necessidade de utilizar
0s pistdes convencionais. Este design extremamente compacto possibilita a producdo de maior
poténcia por unidade de peso do que um motor de pistdo. Contudo, neste tipo de motores, a
selagem entre as camaras de combustéo e a eroséo causada pela elevada rotagdo do rotor séo
dois grandes desafios a ultrapassar. Estes motores apresentam uma rendimento térmico muito
baixa, na ordem dos 0,2%, devido a baixa taxa de compressao e as fugas existentes entre o rotor
e a caixa que o suporta.

Housing &
Exhaust Rotor
Port

/

Intake
Port

Output Shaft 800 pm

Figura 10 — Motor rotativo de meso escala (a esquerda) e o micromotor rotativo (a direita), ambos desenvolvidos
na UCB [2].

Para resolver os graves problemas de vedagdo no motor rotativo, um motor de pistéo livre de
meso escala, utilizando a técnica de HCCI (Homogeneous Charge Compression Ignition), a
base de hidrocarbonetos usados como combustivel, foi desenvolvido por Aichlmayr et al [31,
69]. O objetivo é produzir 10 W de poténcia elétrica a partir de um volume de 1 cm?®. Os testes
experimentais demonstram que a combustdo HCCI de heptano/ar com razdes de equivaléncia
de 0,69 e 0,25 foram bem-sucedidas, e este tipo de combustéo é possivel em espagos com 3 mm
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de didametro e 0,3 mm de comprimento. Na Figura 11 é demonstrado este mecanismo. Foi
concluido que, ao corrigir os problemas de fugas do mecanismo, diminuiu-se a eficiéncia na
conversdo do combustivel e a vida util do motor foi bastante reduzida, devido ao elevado
desgaste dos materiais.

Hammer Injector Pin
X—— ' fr':

Comgressed Air Piston Pyrex Tube End Plug

Figura 11 — Motor de meso escala de pistéo livre usando HCCI. Em cima: fotografia da montagem do cilindro e
do pistdo; Em baixo: esquema da montagem para o teste de um Unico disparo [64].

Micro reatores

Outra abordagem convencional para a geracdo de micropoténcia é a combinacdo de micro
reatores e dispositivos de conversdo de energia, como por exemplo, dispositivos termoelétricos,
termofotovoltaicos e piezoelétricos. A geracdo de micropoténcia através de micro reatores é
extremamente vantajosa, devido ao facto de ndo existirem pecas mdveis que possam adicionar
perdas por friccdo ao mecanismo. Nestes casos € bastante comum o uso de mecanismos de
recirculacdo de calor e de catalisadores para uma boa gestdo térmica do fendmeno de
combustéo.

Como trabalho pioneiro, o laboratério de combustdo da University of Southern California
estudou a possivel combinacdo de um queimador do tipo “Swiss roll” com um dispositivo
termoelétrico. Para maximizar a eficiéncia do sistema, através da minimizacéo das perdas de
calor para o exterior, foi proposta uma configuragdo tridimensional toroidal baseada no
queimador “Swiss roll” bidimensional original, que foi sugerida inicialmente por Weinberg
[70, 71]. A Figura 12 apresenta um esquema do canal de recirculagédo de calor em forma de U,
configuragdes do queimador “Swiss roll” bidimensional e queimadores tridimensionais
toroidais, nos quais o calor libertado pela combustdo é obrigado a retornar a zona onde se
encontra a mistura ainda ndo queimada através de canais com paredes divididas. Apesar dos
grandes esforcos, o fabrico de dispositivos termoelétricos com configuragdes tridimensionais
desta complexidade continua a ser uma tarefa extremamente dificil. A maxima eficiéncia de
conversdo de energia, por parte de dispositivos termoelétricos que operam como sistemas
auxiliares em queimadores de recirculagdo de calor, foi estudada teoricamente [72].
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Figura 12 — Esquemas de queimadores com recirculagdo de calor desenvolvidos no laboratdrio de combustéo da
USC [73]: (a): conceito da recirculagdo de calor num canal em forma de U; (b): queimador “Swiss roll”
bidimensional; (c) e (d): queimadores toroidais de macro e meso escala, respetivamente. [2].

b

Micropropulsores

Um micro queimador apresenta diversas vantagens em relacéo aos propulsores convencionais.
Este é capaz de produzir pequenos impulsos (~1 mN) para manobras precisas e controlo de
posicdo de um microssatélite (10-100 kg) [74]. A medida que a dimensdo do queimador
diminui, a ignicdo dos propulsores e a estabilizacdo de uma combustdo sustentavel torna-se
cada vez mais desafiante devido ao aumento das perdas de calor através da parede exterior.
Além disso, visto que a temperatura de chama aumenta, surge outro obstaculo na escolha dos
materiais utilizados. Estes materiais necessitam de ter uma excelente resisténcia a altas
temperaturas e a pressdes elevadas.

Nos ultimos 10 anos, diversos micropropulsores de diferentes escalas, materiais, propulsores e
métodos de ignicdo foram desenvolvidos e testados com sucesso [74-76]. Neste trabalho apenas
serdo analisados os estudos efetuados em micropropulsores a base de misturas gasosas.

O micropropulsor digital “rocket chip” a base de MEMS foi desenvolvido na Caltech com a
colaboracdo da TRW e da Aerospace Corporation [76]. O objetivo era demonstrar e caracterizar
diferentes tipos de micropropulsores MEMS e testa-los no espaco para serem utilizados em
micro veiculos espaciais. Um prototipo do propulsor contém 15 propulsores individuais numa
matriz de 3 por 5. Cada cAmara tem aproximadamente 0,5 mm? de volume e é preenchida com
estifnato de chumbo (CeH3N3OsPb). Cada célula produz 0,1 mmNs de impulso, 0,1 N de forca
e 100 W de poténcia mecanica. Na figura 13 observa-se este dispositivo.
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Figura 13 — O micropropulsor “rocket chip” [76].

O Honeywell Technology Center [77] desenvolveu um micropropulsor constituido por uma
matriz de 512x512 células. Cada célula do micro foguete, com dimens@es de 51 um x 51 um,
tem a possibilidade de trabalhar individualmente ou em grupos de células. Foram utilizadas
misturas de nitrocelulose como combustivel para a propulsdo, alcancando um impulso de 0,5-
20 UNs para cada célula. No entanto, o tamanho extremamente pequeno e a pressdo baixa do
propulsor originam grandes perdes de calor e limitam a eficiéncia da propulséo.

A fim de melhorar o desempenho do micro foguete, um motor bipropulsor de alta presséo,
utilizando oxigénio e metano como combustiveis, foi desenvolvido no MIT [78], presente na
Figura 14. O chip propulsor tem 18 mm de comprimento, 13,5 mm de largura, 2,9 mm de
espessura e pesa 1,2 g. A camara tem um volume de, aproximadamente, 100 mm?® e a pressio
dentro da mesma pode chegar a 12,3 atm. Os testes efetuados a este dispositivo demonstram
que é possivel produzir 1 N de forca, um impulso especifico de 300 s e uma poténcia de
propulsdo de 750 W.

Figura 14 — Micro bipropulsor desenvolvido no MIT [78].
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3 Equacdes governativas e modelacao numérica

Este capitulo tem como propdsito apresentar as equacdes governativas utilizadas na obtencéo
de todos os resultados presentes neste documento, bem como a modelacdo numérica necessaria
para suportar estes calculos. Este assunto é apresentado de uma forma bastante genérica,
mencionando somente 0s assuntos de maior relevancia na execucdo deste trabalho. A
informacdo presente neste capitulo baseia-se em [79] e [80].

3.1 Equacdes governativas

No presente trabalho sdo estudados diversos escoamentos laminares reativos. Estes
escoamentos podem ser descritos matematicamente pelas equacgdes da conservagao da massa,
do momento, das fracbes massicas das espécies e da energia total, assumindo sempre as
propriedades de um fluido newtoniano. Todas estas equacdes sdo apresentadas de seguida:

9
=+ V() = 0 (3.1)
9
5:(PV) + V(pvv + pD) = Vr + pg (3:2)
9 .
E(Pwk) + V(pwyv) = V(pw Vi) + Q k=1,..,N, (3-3)
N¢ N¢
oT .
pCr =2+ PCVIT = —Va = p ) CoponVie— ) hlly (34)
k=1 k=1

onde t é o tempo, p é a massa volumica da mistura, p a pressdo, v o vetor de velocidade da
mistura, T o torsor da tensao do fluido, g o vetor de aceleracdo devido a gravidade, w,, a fracdo
massica da espécie k, V, a velocidade de difusdo da espécie k, ;. ataxa de formacéo da espécie
k, T a temperatura, Cp e Cp sdo o calor especifico a pressdo constante da mistura e o calor
especifico individual da espécie k, respetivamente, q o vetor do fluxo de calo, h; a entalpia da
espécie k e N, € o nUmero total de espécies.

A massa volumica da mistura é calculada através da equacdo dos gases perfeitos. O vetor do
fluxo de calor, que inclui os efeitos da conducdo e da radiacdo, é calculado através da equacao
seguinte:

q=—AVT + qqq (3.5

onde 4 é a condutividade térmica da mistura e q,,4 é 0 fluxo de calor devido a radiacdo. As
velocidades de difusdo das espécies k sdo calculadas, considerando tanto a lei de Fick como a
difusdo térmica (também conhecida como efeito Soret):

D D0, 1
= ek _yr (3.6)

Vi=——V
k Yo © X, T
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onde X, é a fracdo molar da espécie k, 0, o coeficiente de difusdo térmica da espécie k e Dy, é
o coeficiente de difusdo ponderado da espécie k, que esta relacionado com os coeficientes de
difusdo binarios Ij  através da seguinte expresséo:

1-Y,
Dk_ k

B ZNC ﬁ (3-7)
j*k Fj,k

A abordagem proposta por Coffee e Heimerl [81] foi aqui adotada de modo a garantir a
conservacao da massa. Esta abordagem consiste em substituir V,, na equacéo (3.3) e (3.4), pela
velocidade de difusio corrigida, V¢, definida como:

Ve =V, +V, (3.8)

onde V. € um fator de correcdo constante que é independente da espécie, apesar da sua variacao
no tempo e no espaco. Este fator é utilizado para satisfazer a conservacdo da massa e é calculado
da seguinte forma:

NC
VS = —z YieVi (3.9)
k=1

A transferéncia de calor por radiacao foi modelada assumindo a hipotese da radiacéo 6tica fina,
na qual a auto absorcao de radiacdo é desprezada. Sé as seguintes espécies radiantes € que foram
tidas em conta: H,0, CO,CO,, CH,. A contribuicdo da transferéncia de calor por radiacdo
presente na equacao de energia é calculada do seguinte modo:

Vqrqq = —40ap (T4 - T:nv) (3.10)

onde T,,, é a temperatura ambiente e o é a constante de Stefan-Boltzmann. O coeficiente de
absorcdo de Planck é aqui definido como:

ap = Pu,0%,H,0 T Pco,%,co, T Pcop,co + Pcu,%,cH, (3.11)

onde py, € a pressdo parcial da espécie k. O coeficiente de extingéo a, , da espécie k € estimado
segundo o software RADCAL [82].
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3.2 Modela¢ao numérica

As equac0es referidas na seccao anterior sdo resolvidas a partir do software Open Source Field
Operation and Manipulation, mais conhecido como OpenFOAM. Em particular, ¢ utilizado o
codigo laminarSMOKE de Cuoci et al [79], [80] que foi derivado do solver pisoFoam para
fluxos instaveis, compressiveis e ndo reativos, que estd disponivel na biblioteca padrdo do
OpenFOAM. O prefixo PISO significa que é aplicado um algoritmo de pressédo implicita com
separacao dos operadores.

Os meétodos convencionais de CFD baseados em algoritmos segregados nao sao adequados para
resolver fluxos reativos com mecanismos cinéticos detalhados devido a sua elevada rigidez e
as suas ndo linearidades que caracterizam as equac0es de transporte de espécies e energia. Por
outro lado, os algoritmos acoplados ja apresentam vérias vantagens para a solucao de sistemas
rigidos e de elevado numero de equacdes ndo lineares, onde as duas principais abordagens
conhecidas estdo totalmente inseridas, para além dos métodos de divisdo por operador. O
problema da adocdo de métodos totalmente acoplados é que, especialmente na presenca de
casos com mecanismos cinéticos detalhados, como os considerados neste estudo, o nimero de
equac0es a resolver € muito grande e 0s recursos computacionais necessarios podem tornar-se
rapidamente proibitivos. E torna-se ainda pior quando sao utilizadas aproximacoes de elevada
ordem de grandeza as derivadas espaciais.

Dado que o objetivo € conseguir simular escoamentos reativos com mecanismos cinéticos
bastante detalhados, o solver pisoFoam foi devidamente modificado através da introducéo da
técnica de separacdo de operadores (operator-splitting method). Este método consiste em
dividir as equacgdes governativas em varias subcategorias. No caso apresentado, os termos de
transporte e de reacdo serdo devidamente separados nas equacdes de energia e de espécies. Em
particular, no caso da combustdo, é muito importante separar os termos de transporte
convectivos e difusivos (processos ndo rigidos) dos termos associados as reacdes quimicas
(processos rigidos). A principal vantagem é que, ao utilizar os métodos de separacdo de
operadores, é possivel escolher o método numérico mais apropriado para cada tipo de equacao
OuU processo e, assim, evitar ou reduzir algumas operacdes matriciais extremamente complexas
tipicas de algoritmos totalmente acoplados.

O método de separacdo de operadores implementado no codigo do laminarSMOKE vai ser
rapidamente apresentado e explicado. Neste caso foi adotado o método das linhas, o que
significa que, apos a discretizacao espacial, as equacdes de transporte de energia e das espécies
podem ser reescritas da seguinte forma:

Z—T =C(,t) + D(Y,t) + R(Y) (3.12)

onde s € o vetor das fragdes méssicas e da temperatura (variaveis primérias), C({,t) e D({, t)
sdo 0s vetores das taxas de variacdo de  devido ao transporte convectivo e difusivo,
respetivamente, e R(y) é o vetor da taxa de variacdo de Y devido as rea¢Bes quimicas. As
solugBes numéricas da equacdo anterior sdo obtidas através da discretizagcdo do tempo em
incrementos de At, aproximando-se cada vez mais da solugdo em cada incremento temporal.
Cada termo presente no lado direito da equagdo 3.12 contribui de uma certa forma para a
variacao global de yr em cada At.

Uma vez que este estudo estd na presenca de mecanismos cinéticos bastante complexos, o
operador rigido tem que ser o Ultimo a ser submetido ao processo de separacgéo, a fim de garantir
a estabilidade e a precisdo do método numérico. Tendo isto em conta, foi adotado o esquema
de separacdo Strang (Strang splitting algorithm) para agrupar os termos de convecc¢éo e difusdo
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e, a0 mesmo tempo, separd-los do termo rigido referente as reacdes quimicas. Assim, a
integracdo numérica é realizada em trés passos:

1. Em primeiro lugar, o termo da reacdo € integrado ao longo de At/2, resolvendo-se a
seguinte equacao diferencial ordinaria (ODE):

dy? _ a
= R (313)

onde a condicdo inicial Y*(0) corresponde ao estado final do incremento de tempo
imediatamente anterior, e a solucdo desta equacao € denotada como Y (At/2).

2. Os termos de conveccao e difusdo sdo integrados ao longo de todo o At, resolvendo o
seguinte sistema de ODE’s:

b
ddit =C(P,t) + DY, t) (3.14)

onde a condic&o inicial Y?(0) é igual ao estado final do sistema do passo 1, y*(At/2),ea
solucéo desta nova equacdo € denotada como Y? (At).

3. Este passo final é muito idéntico ao passo 1, com a diferenca de que o estado inicial
deste passo corresponde ao estado final do passo 2, ou seja, y?(At). E, assim, a solucdo
deste ultimo passo é utilizada como condicdo inicial do passo 1 para o0 At seguinte.

E de notar que os passos 1 e 3 sdo independentes do espaco, ou seja, nenhuns deles precisa de
condices fronteira para ser processado. Contudo, os operadores C(, t) e D(, t) j& dependem
das condicdes espaciais, e precisam das devidas especificacdes das condicOes fronteira que iréo
ser mencionadas mais a frente. Através da implementacéo de diversos métodos numéricos, €
possivel a resolucdo de todos estes sistemas de equaces.

Apenas as equacOes das espécies e a equacao da energia é que sao resolvidas através deste
método numérico intitulado de algoritmo de separacao de Strang. Uma vez que as equacdes de
continuidade e dindmica sao resolvidas com base num método segregado, com o objetivo de
assegurar a conservacgao da massa em cada passo temporal, aplica-se o algoritmo de presséo
implicita com separacdo dos operadores (PISO). O incremento temporal é automaticamente
ajustado durante os célculos para ter sempre um numero de Courant maximo suficientemente
baixo, evitando assim problemas de estabilidade.

Por fim, na Figura 15 é apresentada a estrutura do algoritmo numérico implementado no codigo
do laminarSMOKE por Cuoci et al [79] [80]:
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Figura 15 — Algoritmo numérico adotado no software laminarSMOKE [79].

3.3 Mecanismo cinético

A combustdo é um fendmeno extremamente complexo que envolve inimeras reacdes quimicas
num curto espaco de tempo. Este fendmeno ndo pode ser simplesmente descrito pela sua reacdo
quimica estequiométrica. De facto, multiplas espécies sdo produzidas devido a interacéo e
recombinacéo entre radicais e espécies estaveis ao longo de todo o processo.

Deste modo, com o0 objetivo de resolver as varias equacGes acima mencionadas, todas as
espécies envolvidas na reacdo quimica, juntamente com todas as propriedades termofisicas
relevantes para o estudo deste fenomeno, tém de ser devidamente listadas, identificadas e
disponiveis para o calculo.

O Politecnico di Milano, nomeadamente 0 CRECK Modelling Group, desenvolveu varios
mecanismos cinéticos extremamente detalhados, com o propdsito de descrever extensivamente
estas reacOes quimicas. Estes mecanismos foram todos devidamente verificados em [83] e [84].

Neste trabalho, para uma analise extensiva de todas as espécies intervenientes na reagdo de
combustdo, todos o0s escamentos foram simulados utilizando o mecanismo
POLIMI_H2CO_NOX_1412. Este € um mecanismo cinético bastante detalhado que descreve a
combustdo de misturas gasosas de hidrogénio e monoxido de carbono, consistindo em 32
espécies e 173 reaces. Estas reacdes quimicas sdo apresentadas no Anexo A.
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3.4 Notas finais

O CRECK Modelling Group desenvolveu dois cddigos de laminarSMOKE ligeiramente
diferentes para aplicacdes diferentes e utilizados ao longo de toda a tese: laminarSimpleSMOKE
e laminarPimpleSMOKE. O cddigo laminarPimpleSMOKE foi desenvolvido para simular
fluxos transientes, dando a possibilidade de se impor intervalos de tempo especificos, desde
que nao seja excedido o nimero de Courant. O codigo laminarSimpleSMOKE foi desenvolvido
para atingir um regime estavel e permanente num curto espago de tempo e, normalmente, ndo
contém nenhuma derivacao temporal e, por isso, ndo possibilita analises do mesmo tipo.
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4 Descricao do software

4.1 Introducao

Todas as simulagBes numéricas apresentadas neste trabalho foram realizadas através da
plataforma OpenFOAM, a ferramenta de codigo aberta mais utilizada para a Dindmica de
Fluidos Computacional (CFD) em todo o mundo, principalmente nas areas de engenharia e
ciéncia, tanto comercial como académica. O cddigo do OpenFOAM baseia-se numa biblioteca
C++ composta por uma vasta gama de estruturas de codigo, tais como, a solucdo de sistemas
lineares, solucdo de equaces diferenciais ordinarias, malha dindmica, modelos fisicos gerais,
entre outras. Todos os recursos fornecidos por esta extensa biblioteca sdo usados para
desenvolver executaveis ou aplicativos. Estes aplicativos podem ser divididos em duas
categorias: solvers e utilitarios. Os solvers sdo responsaveis por efetuar os calculos para resolver
um problema especifico da mecanica dos fluidos. Os utilitarios sdo usados para preparar a
malha, selecionar o caso da simulagéo, processar os resultados e para realizar outras operacoes,
além de resolver o problema em questdo, ou seja, os utilitarios executam certas tarefas que
envolvem a manipulacao de dados.

O OpenFOAM foi concebido como um pacote facilmente extensivel de funcdes para solugdes
numéricas, com base no Método dos VVolumes Finitos. Este software ndo s6 fornece uma vasta
gama de caracteristicas para resolver escoamentos complexos de fluidos envolvendo
esocamentos laminares e turbulentos, reacdes quimicas e transferéncia de calor, mas também
permite aos utilizadores manipular as caracteristicas existentes, através dos solvers e utilitarios.

Nos subcapitulos seguintes serdo apresentados 0s varios passos na execucao de uma simulacéo,
bem como as diversas estruturas que tornam possivel a manipulacdo de cada simulacéo
numérica. Serd apresentada toda a estrutura dos ficheiros utilizados e também as vérias etapas
para conseguir simular um caso especifico. Para além disso, também serdo expostas algumas
das funcionalidades gerais do cddigo, presentes no OpenFOAM User Guide [85].

4.2 Estrutura do software

Para executar uma simulacdo no OpenFOAM ¢é necessario seguir certas normas para que 0
cddigo da plataforma consiga ler toda a informacédo que se pretende utilizar na simulacéo. Por
este motivo é necessario organizar toda a informacdo de uma forma bastante especifica. Deste
modo, a informacdo referente a cada simulacdo tem que estar organizada em trés pastas
distintas, cada uma delas contendo varios ficheiros. Na Figura 16 esta ilustrada a estrutura tipica
dum ficheiro a correr no OpenFOAM. De seguida é apresentado um breve resumo do conteido
que deve estar presente em cada pasta:

e Primeiro instante de tempo: normalmente esta pasta intitula-se de pasta 0, uma vez que,
diz respeito ao instante imediatamente antes do inicio da simulagdo numérica. Esta pasta
contém todos os ficheiros que dizem respeito a informagéo imposta pelo utilizador, ou
seja, todas as condic@es iniciais do problema e, também, as condi¢des fronteira que
regem o0 caso a estudar. Os ficheiros normalmente encontrados nesta pasta séo a
temperatura, pressao, velocidade e concentragdes molares das diversas espécies;
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Constant: nesta pasta estdo presentes todos os parametros que se mantém constantes ao
longo de toda a simulacdo, como por exemplo as propriedades fisicas presentes no
ficheiro transportProperties. Além disso, existe uma subdiretoria intitulada de
solverOptions onde € possivel manipular as condi¢des do escoamento atraves de
funcBes. Neste ficheiro estdo presentes diversos tipos de funcdes, tais como, a funcédo
Spark utilizada para estudar um dos capitulos deste trabalho. Esta funcdo, quando
ativada, insere uma faisca dentro do queimador, possibilitando a igni¢do da mistura
quando ndo existe qualquer fator externo que provoque o aumento da temperatura dentro
do microcanal. Para além disto, é nesta pasta que se encontra toda a descrigdo da malha
utilizada numa subdiretoria chamada polyMesh;

System: é aqui que o utilizador define os parametros relacionados com o desenrolar da
simulacdo. Esta diretoria tem que conter no minimo trés ficheiros distintos: controlDict,
onde é possivel definir o tempo inicial e final da simulacdo e também os intervalos de
tempo a simular, fvSchemes e fvSolution onde sdo definidos os esquemas de
discretizacdo e os solvers das equacdes, respetivamente. Além disso, a utilizacdo do
ficheiro decomposeParDict insere a possibilidade de dividir a malha em partes iguais,
aproveitando o processamento em paralelo e, assim, diminuir o tempo necessario para
uma determinada simulacéo.

E/i] < case>
— @ system

controlDict
fvSchemes
fvSolution
blockMeshDict

~ constant

t xProperties

[__Dl polyMesh

boundary
faces

neighbour
- owner
points

- time directories

Figura 16 — Estrutura do ficheiro em causa [85].

A partir do momento em que se inicia a simulacdo, esta estrutura ganha uma certa dinamica.
Comecam a ser criadas novas pastas no mesmo nivel dos trés ficheiros anteriormente
apresentados. Estas pastas correspondem aos novos tempos calculados e sdo muito semelhantes
a pasta do primeiro instante de tempo, ou seja, possuem praticamente os mesmos ficheiros, mas
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com as propriedades do instante de tempo a que dizem respeito e com outros campos especificos
adicionais, tais como, novas espécies provenientes da reagdo quimica.

Assim, a medida que a simulacéo vai sendo processada, o utilizador consegue ir verificando
toda a informacdo dos instantes de tempo ja calculados, consultando os ficheiros presentes nas
novas pastas criadas. No fim da simulacéo é obtido um conjunto de pastas, cada uma referente
a um instante de tempo com os diversos campos calculados.

4.3 Pré-processamento

4.3.1 Geracao da malha

Como foi explicado anteriormente, as solugdes numéricas do OpenFOAM sédo baseadas no
método dos volumes finitos, ou seja, para poder aplicar este método € necessario decompor o
dominio fisico do caso em estudo numa malha discreta de volumes finitos.

Para gerar uma malha discreta, o utilizador tem duas hipéteses: pode conceber um ficheiro
blockMeshDict desde a raiz ou manipular um ficheiro de um caso de estudo diferente. Este
ficheiro encontra-se na subdiretoria constant/polyMesh e contém a informagdo acerca da
geometria da malha. Primeiro o utilizador necessita de especificar todos os vértices que
delimitam o volume da malha através de coordenadas cartesianas. Depois, sdo formados blocos
constituidos por oito vértices na forma de hexaedro, como se pode observar na Figura 17. Cada
bloco é constituido por um nimero de células especificado pelo utilizador em que, quanto mais
células forem especificadas, mais refinado é o estudo dentro desse bloco. No entanto, um bloco
mais refinado exige mais tempo de processamento. Todos os blocos tém um sistema de
coordenadas local que tem que ser direito, ou seja, quando um observador estd em linha com o
eixo do z, um arco que vai desde um ponto no eixo do x até outro ponto no eixo do y tem o
sentido horario. Cada bloco tem um determinado nimero de células, em que pode existir um
gradiente de expansdo relativamente ao tamanho de cada célula, ou seja, as células podem ir
aumentando/diminuindo de tamanho segundo uma determinada orientacdo. Cada vértice do
bloco é assumido, por defini¢cdo, como um vértice reto, apesar de, em casos especificos, poder
definir-se um vértice como curvo.

Depois de serem implementados todos os blocos da malha, ¢ a altura de definir as faces por eles
criadas que representam as condicBes fronteiras da malha. De seguida sdo apresentadas as
ideias-chave que dizem respeito as condi¢des fronteira de um caso geral.

Figura 17 — Exemplo de um bloco da malha [85].
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Além da ferramenta blockMesh, 0 OpenFOAM também fornece a ferramenta snappyHexMesh
que ¢ utilizada para “esculpir” uma malha ja existente, ou seja, funciona como uma ferramenta
de aperfeicoamento da malha a uma geometria pré-definida. Consoante as inten¢bes do
utilizador, esta ferramenta, presente na pasta system, oferece diversas opcdes, tais como, refinar
a malha, Figura 18-B, ajustar a malha a uma geometria j& existente, Figura 18-C ou adicionar
camadas limite numa zona especifica, Figura 18-D.
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Figura 18 — Exemplos da aplicacdo da ferramenta snappyHexMesh: A — construcdo da malha de fundo; B —
divisdo de algumas células da malha com o objetivo de refinar certas zonas; C — ajuste da malha & geometria
pretendida; D — insercdo de camadas limite em zonas especificas [85].

4.3.2 Condicoes fronteira

As condicdes fronteira sdo sempre um fator extremamente importante neste tipo de problemas,
uma vez que, sdo elas que fecham o sistema de equacdes que governa o caso em estudo,
juntamente com as condigdes iniciais. SO depois de ter estes dois fatores bem definidos é que é
possivel dar inicio & simulacdo numérica.

Cada fronteira é dividida em regides, e cada regido tem uma palavra-chave associada, que
descreve a interacdo que existe entre a fronteira e 0 meio exterior ficticio. Estas palavras-chave
definem o tipo de fronteira existente. Estas especificacfes atribuidas a cada fronteira sdo
utilizadas mais tarde, bem como as respetivas fronteiras, para definir as condicdes iniciais do
problema na pasta do primeiro instante de tempo, a pasta 0.

As principais condigdes fronteira disponibilizadas pelo codigo do OpenFOAM sdo as seguintes:

o fixedValue, que € usada para impor um valor fixo de uma determinada propriedade ao

longo de toda a superficie, para todos os instantes de tempo simulados. E também
conhecida como condic&o fronteira Dirichlet.
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o fixedGradient, que é usada para impor um gradiente fixo de uma determinada
propriedade ao longo de um determinado caminho ou superficie, para todos os instantes
de tempo simulados. Um caso particular desta funcéo é a fungéo zeroGradient, aplicada
qguando o gradiente € igual a zero, ou seja, quando se quer que uma superficie seja
isolada termicamente (caso adiabético). E também conhecida como condicdo fronteira
Neumann.

e Condicdo fronteira Robin, que é uma combinacdo entre a condi¢do Dirichlet e a
Neumann.

No presente trabalho séo utilizadas condicdes de fronteira térmicas, ou seja, a temperatura da
parede é considerada uma condi¢do inicial. Assim, podem ser deduzidas estas condicfes
fronteira através dos exemplos anteriormente apresentados e, usando como exemplo a figura
19, obtém-se as seguintes equagoes:

e Dirichlet na superficie S;:

T=f 4.1)
e Neumann na superficie S,:
q="r (4.2)
¢ Robin na superficie S:
q=hT—T,) (4.3)
\ [ L1 L0000 010
A A
S3 Sl
q=nT~-T,) T=T
v v
5 q=9

Figura 19 — Exemplo da aplicagdo dos diferentes tipos de condi¢des fronteira.

Visto que o OpenFOAM nédo permite introduzir uma condicdo fronteira sob a forma de
expressdo ou fungdo, foi desenvolvida uma ferramenta chamada swak4foam para conseguir
ultrapassar esse obstaculo. Esta ferramenta possibilita a utilizacdo de condicGes de fronteira
mais complexas, como por exemplo, um perfil hiperbolico ou linear de temperatura. De facto,
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esta ferramenta é de extrema importancia no presente trabalho, como se podera verificar mais
a frente nas simulacGes efetuadas. Pode ser consultada mais informagéo sobre a ferramenta
swak4foam em [86].

4.3.3 Discretizacao e solu¢do das equacgoes

Como mencionado no Capitulo 3, 0s escoamentos presentes neste estudo sdo descritos por uma
série de equacdes diferenciais parciais em funcdo do tempo e das dimensfes espaciais. Uma
vez que estas variaveis sdo continuas, passam por uma transformacdo, convertendo estas
variaveis em variaveis discretas, processo conhecido como discretizacdo. Na anélise CFD, essas
variaveis tém de ser discretizadas para poderem ser resolvidas numericamente. Como as
variaveis sao discretizadas, h& sempre uma percentagem de erro inerente ao processo, pelo que
0s métodos numericos implementados devem reduzir estes erros a um nivel insignificante.

A especificacdo dos esquemas de discretizagdo dos Volumes Finitos para resolver as equagoes
diferenciais parciais estd definida no dicionario fvSchemes localizado na diretoria system.
Relativamente a solucdo das equacg0es, tolerancias e controlos de algoritmos, estes séo definidos
no dicionario fvSolution, também localizado na diretoria system. As equacGes diferenciais
comuns associadas aos mecanismos cinéticos sao resolvidas atraves do solver OpenSMOKE.

4.3.4 Controlo da simulagao

Toda a simulacdo tem que ser controlada através de parametros de controlo, presentes no
ficheiro controlDict na subdiretoria system. Neste ficheiro séo especificados o tempo inicial e
final da simulacdo, o intervalo de tempo em que o software guarda a informacdo e a sua
precisao.

Para conseguir obter um bom desempenho na simulacdo numeérica, esta tem que respeitar certos
requisitos de estabilidade em cada célula da malha, nomeadamente estabilidade numérica e
estabilidade temporal. Posto isto, 0 nimero Courant (Co) tem que ser sempre menor do que 0,5.
Este namero é definido como:

ot |U|
0=

- (4.4)

onde &t € o intervalo de tempo da simulacdo, |U| é o valor absoluto da velocidade numa
determinada célula e 6x é a dimensdo da celula na direcdo da velocidade. Visto que é necessario
obedecer a condicdo Co < 0,5, € usual determinar 0 5t com base no pior cenario possivel da
combinago entre a maior velocidade de escoamento e a menor dimensdo da célula. E possivel
executar uma simulacdo num modo de intervalos de tempo ajustaveis, onde o novo intervalo de
tempo é calculado para cada instante, e onde o nimero de Courant maximo na malha ndo pode
exceder um valor méximo imposto.

4.3.5 Ignicao

A ignicdo do fendmeno de combustdo € 0 momento em que inicia a reagao quimica tipica deste
processo. Para isto suceder é necessario que a mistura atinga uma certa temperatura. Deste
modo, existem duas formas possiveis para se conseguir a ignicdo da mistura: ou existe uma
fonte exterior de calor que esta a fornecer calor a uma pequena por¢do da mistura (por exemplo,
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uma faisca), ou a temperatura da mistura atinge um valor igual ou superior & sua temperatura
de autoignicdo, o que é conseguido através da imposicdo de um gradiente de temperatura na
parede.

Neste trabalho séo estudadas as chamas provenientes de gases previamente misturados
(premixed flames). Nas primeiras duas etapas de resultados obtidos, sdo impostos dois
gradientes de temperatura diferentes a parede do queimador, sendo que no primeiro é imposto
um perfil hiperbdlico de temperatura, enquanto no segundo é imposto um perfil linear. Estes
perfis sdo implementados através da escrita da funcao do perfil pretendido na seccao burnerwall
presente no ficheiro T da pasta do primeiro instante de tempo.

Na terceira etapa da-se a ignicdo da mistura a partir de uma faisca localizada imediatamente
antes da entrada na primeira cavidade do microcanal. A faisca € implementada através da
funcdo spark no ficheiro solverOptions localizado na pasta constant. Depois de ativar esta
funcdo escrevendo on na primeira linha do cddigo, é necessario especificar a posicéo da faisca
dentro do queimador, ou seja, as suas coordenadas cartesianas, quando é que acende, a sua
duracgéo, a temperatura e a dimenséo traduzida pelo seu diametro.

4.4 Simulacao

Depois de cumprir todas as etapas anteriormente apresentadas na seccéo de pré-processamento
do caso a estudar, o utilizador estd em condicGes de poder dar inicio a simulacdo. As aplicacdes
OpenFOAM podem executar a simulacdo em primeiro plano ou como um processo de fundo.
Na simulacéo em primeiro plano, o seu progresso sera escrito na janela do terminal, dizendo ao
utilizador a hora atual, o nimero de Courant maximo e os residuos iniciais e finais para todos
0s campos. Como processo em segundo plano ou de fundo, o utilizador pode solicitar que estas
informac@es sejam guardadas num ficheiro, enquanto utiliza a janela do terminal para outras
tarefas. Foi esta Gltima abordagem que foi adotada na execucdo de todas as simulacGes
presentes neste estudo, dado que o nimero de simulacdes foi bastante elevado e houve a
necessidade de realizar varias tarefas em paralelo. Assim, para consultar as simulagdes em curso
utilizou-se o comando squeue -u e o devido nome de utilizador, que apresentava a lista de todas
as simulagdes em curso ou em lista de espera.

A simulacdo numérica é um processo que exige bastante tempo computacional, dependendo
principalmente do refinamento da malha. Por esta razéo, neste trabalho foi necessario utilizar
ferramentas para diminuir o tempo de processamento, como € o caso da utilizacdo de varios
processadores ligados uns aos outros, dividindo a geometria do queimador em partes iguais
pelos diversos processadores utilizados. Numa primeira fase utilizaram-se conjuntos de 4
processadores e, posteriormente, aumentou-se para 8 processadores. Esta decisdo deve ser
tomada no pré-processamento da simulacdo, alterando os pardmetros no ficheiro
decomposeParDict, localizada na pasta system.

4.5 Poés-processamento

A principal ferramenta disponibilizada pelo OpenFOAM para processar toda a informacéo
recolhida a partir de uma simula¢do numérica é o paraFoam, que utiliza o ParaView. Esta
aplicacdo € uma aplicacédo do tipo opensource que permite a visualizagdo de todos os resultados
obtidos. E um software bastante intuitivo que permite ao utilizador observar os resultados dos
diferentes campos calculados nas diversas celulas, em todos os instantes de tempo. Visto que
esta anélise € uma anéalise temporal, o ParaView tem a capacidade de criar uma animag&o, o
que permite ao utilizador compreender melhor o que esta a acontecer ao longo do tempo,
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principalmente na etapa da ignicao da mistura. Além disso, esta aplicacdo tambem oferece uma
vasta gama de ferramentas de analise de dados, tais como, a possibilidade de criar macros,
gréaficos temporais e gréaficos de posic¢éo.

4.6 Notas finais

Visto que o tempo de realizacdo desta tese foi extremamente curto (aproximadamente 5 meses)
e que estava previsto realizar inimeras simulagdes de elevada complexidade, bem como as
respetivas analises de dados, foi concluido que era impossivel realizar este estudo somente com
um computador pessoal devido a fraca disponibilidade computacional. Além disso, foi
necessario implementar diversas simulacbes em paralelo o que obrigou ao uso de software
especializado para esse efeito. Deste modo, a Faculdade de Engenharia da Universidade do
Porto concedeu acesso a um conjunto de computadores de alto rendimento (HPC), que séo
utilizados para resolver problemas de elevada complexidade, como é caso deste projeto de
dissertacdo. Este recurso computacional € intitulado de GRID@FEUP e organizado num cluster
de maquinas destinadas ao processamento de dados. Estas méaquinas sdo idénticas aos
computadores comerciais, mas possuem um CPU bastante mais poderoso, uma maior memoria
RAM e a sua rede de trabalho é mais rapida.

O cluster utilizado foi Avalanche, na FEUP. Este possui 29 nos, cada um com 16 processadores
com memoria RAM que vai desde os 64 GB até aos 128 GB. Cada n6 é ligado a rede através
de 40 Gbps InfinityBand. Existem 10 TB de armazenamento global, onde cada n6 tem 500 GB
de armazenamento local. O cluster trabalha com a 62 versdo do sistema operativo cientifico
Linux.

4.7 Caso analisado neste estudo

4.7.1 Geometria do queimador

Para todas as simula¢des efetuadas neste trabalho, a temperatura de entrada da mistura mantém-
se inalterada, Tentrada=300 K, & pressdo atmosférica. A mistura é composta sempre pelas mesmas
espécies, variando a sua razao de equivaléncia, ou seja, as espécies presentes na mistura sdo o
combustivel H2 e o oxidante (ar), composto por Oz e Na. As restantes condi¢fes fronteira sdo
apresentadas no esquema presente na Figura 20.
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Figura 20 — Esquema do dominio computacional simulado.
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4.7.2 Malha utilizada

Dado este dominio de estudo, na Figura 21 é apresentada a resolucdo da malha criada para
efetuar a andlise baseada no método dos volumes finitos. A resolucéo da malha utilizada neste
estudo compreende 10836 células em todo o microcanal, com espacamento equidistante no
centro, resultando num refinamento das zona de menor dimensdo, onde as células mais
pequenas apresentam dimensdes de 25 por 9 micrémetros, muito similar a resolugdo de malha
utilizada nos estudos de Alipoor e Mazaheri [26] , e também no estudo sobre o efeito da diluicéo
de N2 em fendmenos de combustdo envolvendo misturas de H. e ar num microcanal,
desenvolvido por Resende et al [87].
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Figura 21 — Resolugdo da malha.

Como se pode observar na Figura 21, a malha utilizada é mais refinada nas contragdes do que
no seio das cavidades do microcanal. De facto, o refinamento da malha é um parametro
extremamente importante a definir no inicio de cada simulagdo. Um baixo refinamento da
malha pode originar erros demasiado elevados nos parametros a calcular em cada volume finito,
enquanto um refinamento demasiado elevado obriga a utilizacdo de recursos computacionais
de grande poténcia ou origina tempos de simulagdo bastante extensos. A malha utilizada na
presente dissertacdo ndo é uma malha com um refinamento elevado, apesar disso apresenta um
erro bastante baixo.
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5 Resultados com perfil de temperatura hiperbélico

5.1 Perfil de temperatura imposto

Nesta primeira fase, o aquecimento da mistura foi efetuado através de um perfil hiperbdlico
imposto ao longo da parede do queimador. Considerou-se uma parede com espessura nula, ndo
existindo qualquer troca de calor da parede para o exterior. Assim, o Unico fluxo de calor
existente € o fluxo de calor da parede para a mistura gasosa de combustivel e ar. Na Figura 22
é apresentado o perfil hiperbdlico de temperatura utilizado neste capitulo:

Perfil hiperbélico

2100

13900

T, parede [KJ

1700

1500

1300
1100
900
700
500

300
0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.01

x [m]

Figura 22 — Perfil hiperbdlico de temperatura utilizado ao longo da parede do queimador.

E a partir deste perfil de temperaturas que se consegue atingir a temperatura de autoignicéo da
mistura. A partir do momento que essa temperatura é atingida, da-se a reacdo quimica de
combustdo e espera-se que, de alguma forma, o processo alcance o regime permanente.
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5.2 Mapa de estabilidade

Foi efetuado um conjunto de 12 simula¢Ges numéricas, todas com 0S mesmos parametros
geométricos e com a mesma malha, cuja informacéo esta presente no subcapitulo 4.7. Assim,
na Tabela 4 estdo presentes todas as simulacGes efetuadas, e as devidas velocidades e razbes de
equivaléncia.

Tabela 4 - Conjunto de simulagdes efetuadas utilizando um perfil hiperbélico de temperatura ao longo da parede
do queimador

Razéo de equivaléncia, Velocidade de entrada, U
Amostra
¢ [-] [m/s]
HIP_ 01 4
HIP_ 02 8
0,7
HIP_03 10
HIP_04 12
HIP_05 4
HIP 06
11
HIP_07 10
HIP_08 12
HIP 09 4
HIP_ 10 8
B 1,3
HIP 11 10
HIP 12 12

Assim, apos realizar todas estas simulacfes através da plataforma OpenFOAM, procedeu-se a
uma analise de dados bastante detalhada de modo a estudar os efeitos causados pela variacao
destes dois parametros. Posto isto, na Figura 23 estd presente 0 mapa de estabilidade deste
conjunto de simulagBGes. Este mapa tem como objetivo definir a zona de transicdo do
comportamento da chama, de acordo com a velocidade de entrada e a respetiva razdo de
equivaléncia.
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Figura 23 - Mapa de estabilidade das varias simulagdes efetuadas utilizando um perfil hiperbolico de temperatura
ao longo da parede do queimador.

5.3 Resultados obtidos e discussao

Nesta primeira fase foi efetuado um conjunto de 12 simula¢des utilizando um perfil hiperbélico
de temperatura, de modo a conseguir impor a temperatura da parede nas diversas seccdes do
queimador.

Nesta sec¢do, os resultados obtidos para a dinamica da chama, temperaturas e taxa de libertacéo
de calor devido a reacdo de combustdo sdo discutidos em detalhe, para diferentes velocidades
de entrada e diferentes razdes de equivaléncia. Para além disso, também ¢é feita uma analise em
relacdo a percentagem massica de algumas espécies importantes neste tipo de fenémeno.

A dindmica da estrutura da chama é analisada por comparacao com outros casos ja estudados
em trabalhos anteriores. A comparacdo com dados experimentais ndo é possivel devido a
dificuldade de medicéo das diversas caracteristicas da combustao a esta escala.

Os resultados obtidos foram divididos, em primeiro lugar, quanto a razdo equivaléncia da
amostra, ou seja, ¢=0,7, ¢=1,1 e ¢=1,3. O impacto da velocidade de entrada na estrutura da
chama para os diferentes casos pode ser observado na Figura. 24, onde sdo apresentados 0s
mapas de contorno da distribuicao da taxa de libertacdo de calor devido a reacdo de combustao,
Q. Independentemente da velocidade de entrada e da razdo de equivaléncia, a chama torna-se
sempre estavel, uma vez que, o fator que determina se a chama fica ou ndo estavel é o perfil de
temperaturas utilizado na parede do queimador. Em todas as simulagdes verificou-se que, a
medida que aumenta a velocidade de entrada, os valores maximos da distribuicdo Q no eixo
central do reator deslocam-se para jusante. Apesar de se verificar esta movimentacao da chama,
esta ancora sempre na entrada da primeira cavidade do queimador, onde se situa a subida
repentina da temperatura da parede. Ao analisar os resultados obtidos para a velocidade de
entrada maxima, 12 m/s, € possivel deduzir que, a medida que se vai aumentando cada vez mais
a velocidade, a taxa de libertacdo de calor € dividida em duas regifes distintas. Ao analisar o
efeito do aumento da razéo de equivaléncia da mistura gasosa, nota-se que quanto mais rica € a
mistura, maior € a resisténcia da chama, ou seja, com o aumento da velocidade a chama néo se
deforma tanto e, assim, evita-se a sua separacdo em duas regides diferentes.
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Figura 24 — Mapas de contorno da quantidade de calor libertado Q, em W/mm, para cada simulacéo.
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Figura 25 — Gréfico referente aos valores méaximos de calor libertado em cada simulago.

No gréafico da Figura 25 observa-se um fendmeno peculiar na transi¢do de U=10 m/s para U=12
m/s. A evolucdo do calor maximo libertado tende a estabilizar ou até diminuir com o aumento
da velocidade de entrada. Contudo, na transicdo mencionada anteriormente verifica-se um
ligeiro aumento dos valores obtidos. Assim verifica-se que, 0 aumento da velocidade de entrada
a partir de 10 m/s, origina chamas de tal maneira extensas que a intensidade da chama aumenta
e a zona de temperatura elevada também se expande. Assim, é de esperar que a temperatura
méaxima diminua devido a maior dispersdo térmica dentro do microcanal.

De seguida, na Figura 26 sdo apresentados 0s mapas de contorno da temperatura dentro do
microcanal. A medida que a velocidade de entrada aumenta, tal como acontece com a
distribuicédo do calor libertado, as temperaturas méaximas ao longo do eixo central do queimador
deslocam-se para jusante. E de notar que, a partir de um determinado valor de velocidade, a
chama comeca a ocupar parte do volume da segunda cavidade e, apesar de nédo ter sido
simulado, para velocidades mais elevadas também se estendera a terceira cavidade do
queimador. Para além disso, através da Figura 27, consegue-se observar a evolugdo da
temperatura maxima para os diversos casos. O aumento da velocidade de entrada proporciona
uma ligeira diminuicdo da temperatura méxima no caso de ¢=0,7 e uma diminui¢do bastante
acentuada nos casos de ¢=1,1 e ¢=1,3. Esta diminui¢&o é verificada na transi¢cdo da velocidade
4 m/s para 8 m/s e, a partir deste valor, a temperatura maxima tende a estabilizar. Ao analisar a
evolucdo da temperatura maxima com o aumento da razdo de equivaléncia constata-se que a
temperatura aumenta significativamente ao passar a barreira de ¢=1. Os resultados obtidos para
¢=1,1e ¢=1,3 sdo bastante similares, no entanto, quando comparados com os resultados obtidos
para ¢=0,7, estes ultimos tém valores inferiores em toda a gama de velocidades.
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Figura 26 — Mapas de contorno da temperatura T, em Kelvin, para todas as simulagdes.
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Figura 27 — Gréfico referente aos valores maximos de temperatura em cada simulacéo.

Nestas simula¢Ges também é possivel estudar a evolucao ao longo do microcanal das diferentes
espécies provenientes da reacdo de combustdo. A Figura 28 apresenta 0s mapas de contorno da
espécie OH. Utilizamos esta espécie para identificar a frente da chama proveniente da reacao
quimica. A distribuicdo da concentracdo de OH ao longo do queimador esta diretamente ligada
a distribuicdo de temperatura e de calor libertado, analisadas anteriormente. Deste modo,
conseguimos verificar que a medida que a velocidade de entrada aumenta, a fracdo massica de
OH estende-se a uma zona a jusante do canal, ocupando duas ou até as trés micro cavidades.
Com o aumento da razdo de equivaléncia a estrutura da chama fica mais estreita e, como se
pode verificar na Figura 29, as concentracdes maximas de OH aumentam significativamente
com a variacao de ¢=0,7 para ¢=1,1.
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Figura 28 — Mapas de contorno das concentraces de OH, em fragdo méssica, para cada simulacéo.
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Figura 29 — Gréfico referente aos valores méximos da concentracdo de OH, em fragdo méssica, em cada
simulacéo.

Apds esta analise qualitativa da evolucdo da chama nos diferentes casos simulados, é agora a
altura de proceder a andlise quantitativa das diferentes propriedades relevantes. Para isso, foi
efetuado um estudo ao longo do eixo central do microcanal com o propdsito de entender melhor
o0 efeito da variacdo da velocidade de entrada imposta e da variagdo da razéo de equivaléncia
da mistura gasosa.

Nas Figuras 30, 31 e 32 estdo presentes os graficos que contém os resultados da temperatura e
do calor libertado ao longo do eixo central do queimador e, numa primeira fase, estes resultados
estdo agrupados em funcdo da razdo de equivaléncia da mistura, ou seja, é apresentado um
grafico para cada ¢ simulado. Na generalidade dos casos, & medida que aumenta a velocidade
de entrada, a subida de temperatura na zona da chama € cada vez menos abrupta. Além disso,
a temperatura ao longo do queimador decresce de uma forma mais suave, atingindo o seu pico
cada vez mais a jusante no microcanal. Analisando a evolugdo da temperatura apds atingir o
seu pico, observa-se que as ondulagdes do queimador afetam bastante o perfil de temperatura
para os casos de velocidade mais baixa, perdendo esse efeito a medida que a velocidade
aumenta. A medida que a distancia da parede aumenta (paredes ondulatérias), ha uma reducéo
das perdas de calor para a parede, consequéncia da mistura de gases e produtos da combustédo
presentes entre a chama e a parede, que atua como resisténcia ao fluxo de calor e, por isso, a
temperatura estabiliza. Este fendmeno é facilmente observado nos casos de ¢=1,1 e ¢=1,3,
utilizando uma velocidade de 4 m/s. Nos casos de ¢=1,1 e ¢=1,3 nota-se uma maior diferenca
entre os resultados obtidos para a velocidade mais baixa. Para U=4 m/s, o perfil de temperatura
apresenta claramente um pico acima dos 2000 K e, quando se avanga no canal, nota-se
claramente o efeito da geometria ondulatéria do queimador ja explicado anteriormente. Para as
restantes velocidades, a temperatura atinge um pico ligeiramente abaixo dos 1900 K e, a medida
que a velocidade aumenta, a temperatura tende a estabilizar num valor cada vez mais elevado.
Para o caso de ¢=0,7 verifica-se que néo existe grande diferenca entre os valores absolutos dos
picos de temperatura, uma vez que, para todas as velocidades o pico situa-se na ordem dos 1600
K.
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Figura 30 — Gréafico da evolugdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
queimador, para as simula¢fes com ¢=0,7.
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Figura 31 - Grafico da evolucdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
queimador, para as simula¢fes com ¢=1,1.
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Figura 32 - Grafico da evolucdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
queimador, para as simula¢fes com ¢=1,3.

Ao observar a evolucao do calor libertado pela reacdo de combustéo, € de salientar que o pico
de calor acompanha a evolucéo da temperatura, ou seja, quanto maior a velocidade de entrada,
mais a jusante se localiza a curva ascendente de calor. Em termos de valor absoluto em W/mm,
conclui-se que o aumento da velocidade ndo € um fator preponderante na taxa de libertacao de
calor, uma vez que, o calor libertado pela combustdo depende essencialmente da composicao
quimica da mistura que entra no queimador. Contudo, para o caso de ¢=0,7, utilizando uma
velocidade de 8 m/s, observa-se um pico de calor bastante mais elevado com um valor de mais
ou menos 115 W/mm. Por fim, a variacdo da velocidade de entrada contribui principalmente
para a alteracdo do perfil da curva ascendente de calor, ou seja, quanto maior a velocidade de
entrada, mais o perfil se torna ndo monotonico e a libertacdo de calor é feita em duas regides
consecutivas, cada uma delas apresentando um pico.

Apbs analisar o efeito do aumento da velocidade de entrada para as diferentes razGes de
equivaléncia utilizadas, é também bastante interessante voltar a analisar os mesmos dados, mas
agora agrupados pelas respetivas velocidades de entrada, conseguindo assim observar-se 0
efeito do aumento da razdo de equivaléncia da mistura.

Na Figura 33 estdo representadas as evolucdes dos valores de temperatura e de calor libertado
ao longo do eixo central do queimador, para as diferentes velocidades de entrada utilizadas. Em
geral, 0 aumento do ¢ da mistura proporciona um aumento da temperatura da chama e, também,
uma subida de temperatura mais repentina, ou seja, contribui para a diminui¢do da extensao da
chama. Além disso, para todas as velocidades, verifica-se uma grande semelhanca da evolucao
da temperatura nos casos de ¢=1,1 e ¢=1,3, distinguindo-se claramente do caso de ¢=0,7. Esta
diferenca deve-se ao facto de a mistura passar a barreira de ¢=1, ou seja, a mistura com ¢=0,7
é pobre tendo maior percentagem massica de ar do que de combustivel, enquanto as misturas
com ¢=1,1e ¢=1,3 sdo ricas.
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Figura 33 - Grafico da evolucdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
gueimador, agrupados pela velocidade de entrada utilizada.

Dado que dentro do microcanal da-se um conjunto de reacdes quimicas que libertam calor,
quando se altera a composi¢do quimica da mistura, altera-se inevitavelmente a quantidade de
calor libertado por essas reacdes. Deste modo verifica-se que, @ medida que se aumenta a razdo
de equivaléncia da mistura, a taxa de libertacdo de calor em W/mm também aumenta. Este
aumento é bastante significativo verificando-se, para ¢=0,7, valores na ordem dos 80 W/mm,
enquanto, para ¢=1,1 e ¢=1,3, estes valores sobem para a ordem dos 200 W/mm.

Foi efetuada uma anélise das taxas integradoras de calor libertado nos diversos casos, ou seja,
através do software Paraview, utilizou-se um filtro chamado Integrate Variables que,
basicamente, calcula o integral da quantidade de calor libertado em toda a malha simulada, para
um determinado instante de tempo. Assim, consegue-se analisar a variagdo da quantidade total
de calor libertado dentro do queimador para as diversas combinacdes de velocidade de entrada
e razdo de equivaléncia da mistura. Na Figura 34 apresenta-se um grafico de barras onde sédo
quantificadas as diferentes taxas de calor totais. Ao analisar este grafico conclui-se que, a
variacdo da velocidade de entrada tem bastante mais impacto na subida dos valores da taxa de
calor total, do que a variagédo da razdo de equivaléncia. De facto, ao aumentar a velocidade, 0s
valores do calor libertado aumentam progressivamente, apresentando uma evolugdo mais ao
menos linear. No caso do aumento da razao de equivaléncia, verifica-se um ligeiro aumento da
taxa de calor na transicéo de ¢=0,7 para ¢=1,1 em toda a gama de velocidades e, na transi¢éo
seguinte, estes valores tendem a estabilizar, observando-se uma ligeira diminuig&o.
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Figura 34 — Gréfico referente a taxa de calor total de cada simulag&o.

Em todas as simulacdes efetuadas foi utilizada uma cinética capaz de estudar as fracdes
massicas das vérias espécies envolvidas no processo de combustéo. Na Figura 35 é possivel
observar a evolucdo da fracdo massica das principais espécies ao longo do eixo central do
queimador. Através desta analise, compreende-se bastante melhor o porqué de se dar a reacdo
de combustdo e quais as espécies envolvidas nessa reacdo. Contudo, a evolugdo das varias
espécies estudadas € bastante similar em todas as simula¢des efetuadas neste capitulo. O grafico
da Figura 35 indica que o Hz € completamente consumido na zona da chama, formando-se H.O
e OH. Além disso, o Oz apresenta uma grande diminuicdo da sua fracdo massica e a fracdo
massica do N2 decresce ligeiramente na zona de combustdo, retomando o seu valor inicial a
jusante do canal.
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Figura 35 — Gréficos referentes ao estudo das concentragdes massicas de 5 espécies diferentes (O, H.O, Hz, OH
e N) ao longo do eixo central do queimador: (a esquerda) grafico relativo a simulagdo HIP_02; (a direita)
grafico relativo a simulagdo HIP_10.
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5.4 Analise de micropropulsao

A andlise de todos os resultados numéricos em relacédo a capacidade de propulséo foi feita com
base num dos indicadores mencionados na sec¢do 2.2, o impulso especifico, Fesp.

De seguida serdo inumeradas as diversas etapas para obtencdo dos valores deste indicador:

e Através do software Paraview foi realizada a integracdo da variavel U(mag), ou seja, o
valor absoluto do vetor velocidade, em toda a seccéo de saida do microcanal.

e Em segundo lugar, esse valor proveniente da integracéo foi dividido pela area da seccéao
de saida do queimador, area essa igual a 4 x 108 m?, resultando no valor absoluto da
velocidade média de saida.

e Por fim, através da equacdo 2.8, apresentada no capitulo 2, foi calculado o impulso
especifico.

Neste capitulo verificou-se que, em todas as situacbes simuladas foi obtida uma chama
perfeitamente ancorada numa determinada seccdo do microcanal. Posto isto, o impulso
especifico é constante, tal como as restantes propriedades ja analisadas no capitulo anterior,
como a temperatura e o calor libertado pela reacdo de combustéo e, assim, foi efetuada a mesma
analise para todas as simulagdes deste capitulo.

De seguida, nas Figuras 36 e 37 sdo apresentados dois gréaficos que contém toda a informacéo
referente ao impulso especifico de cada simulacdo. O primeiro gréafico ilustra a evolucdo deste
indicador em funcgéo da velocidade de entrada e o segundo apresenta a mesma informacéo, mas
em funcéo da razdo de equivaléncia. Desta forma € possivel uma melhor compreensao do efeito
da variacdo da velocidade de entrada e, separadamente, da variacdo da razdo de equivaléncia
da mistura, na evolugdo do impulso especifico.

Observando a Figura 36, a medida que aumenta a velocidade de entrada também aumenta o
valor do impulso especifico verificado a saida do microcanal. No caso de ¢=0,7 verifica-se uma
evolucdo praticamente linear e, para valores de ¢ superiores a 1 essa evolugdo torna-se ndo
linear. Para a velocidade mais baixa, 4 m/s, obtiveram-se valores entre os 20 e os 40 Ns/kg e,
no caso da velocidade maxima, os valores obtidos estdo entre os 80 e 0s 130 Ns/Kkg.

Na Figura 37 é apresentada a mesma informacao, mas, desta vez organizada em funcéo da razédo
de equivaléncia. Neste grafico verifica-se que o aumento da razdo de equivaléncia também
origina o aumento dos valores do impulso especifico. Além disso, ao comparar os dois graficos,
também se verifica que a velocidade de entrada é o parametro que mais afeta os valores de
impulso especifico. Neste segundo gréfico, para a velocidade de 4 m/s a evolugdo é
praticamente linear e, para velocidades mais elevadas, a evolugdo aproxima-se de um perfil
logaritmico.

Para concluir toda a andlise dos resultados obtidos neste capitulo, ambos os parametros
analisados (velocidade de entrada e razdo de equivaléncia) tém um impacto positivo nos valores
do impulso especifico, verificando-se que, quando um dos parametros aumenta, também
aumenta o impulso especifico. Além disso, verificou-se que a velocidade de entrada é o
pardmetro com maior influéncia na evolugdo deste indicador de propulsdo. Posto isto, foi a
simulacdo HIP_12 que apresentou o valor mais elevado de impulso especifico.
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6 Resultados com perfil de temperatura linear

6.1 Perfil de temperatura imposto

Neste segundo capitulo de resultados obtidos procedeu-se a uma alteracdo no perfil de
temperatura da parede, ou seja, a evolucgdo da temperatura da parede deixou de ser hiperbdlica
e passou a ser linear, estabilizando nos 1300 K. Esta mudanca no aquecimento da mistura
proporcionou inimeras mudancas na dindmica da chama e também nos valores maximos de
calor libertado e de temperatura. Para além disso, foi possivel observar um novo fenémeno
fisico de extingdo e ignicao alternadas chamado FREI, o qual ndo tinha sido analisado utilizando
o perfil hiperbdlico, visto que a chama estabilizou sempre numa determinada seccdo do
microcanal. Na Figura 38 esta presente o grafico que traduz o perfil linear de temperatura
utilizado neste capitulo.

Perfil Linear
2100
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1700

1500

1300

1100
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Figura 38 - Perfil linear de temperatura utilizado ao longo da parede do queimador.
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6.2 Mapa de estabilidade

Foram efetuadas 16 simulacGes em que se estudou o efeito do aumento da velocidade de entrada
de 4 m/s até 12 m/s e a influéncia da variacdo da razdo de equivaléncia da mistura, utilizando
razdes de 0,7, 1,1 e 1,3. Assim, na Tabela 5 estdo apresentadas todas as simulacdes efetuadas
no estudo da utilizacdo do perfil linear de temperatura na parede do microcanal.

Tabela 5 - Conjunto de simulagdes efetuadas utilizando um perfil linear de temperatura ao longo da parede do
gueimador

Amostra Razdo de equivaléncia, | Velocidade de entrada, U
o[- [m/s]

LIN_01 3
LIN 02 s
LIN 03 .
LIN_04 0.7 :
LIN 05 o
LIN_06 1
LIN 07 s
LIN_08

LIN_09 11 :
LIN 10 .
LIN 11 b
LIN 12 s
LIN_13

LIN_14 13 3
LIN_15 o
LIN_16 P

Depois de terminar todas as simulagdes presentes na tabela anterior, foi feito um mapa de
estabilidade onde é possivel observar os diferentes comportamentos da chama, em funcéo
destes dois parametros que foram utilizados para manipular as diversas simulagdes. Este mapa
é apresentado, de seguida, na Figura 39:
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Figura 39 - Mapa de estabilidade das vérias simulagdes efetuadas utilizando um perfil linear de temperatura ao
longo da parede do queimador.

6.3 Resultados obtidos e discussao

Neste capitulo, com a utilizacdo de um perfil linear de temperatura para a temperatura da parede,
observa-se que, na maioria dos casos, a chama ndo estabiliza numa determinada sec¢do do
queimador, ou seja, verifica-se um fendmeno dindmico de extin¢ao-ignicao repetitiva. Contudo,
foram obtidos diversos tipos de resultados, o que é bastante interessante, uma vez que se
consegue prever a zona de transi¢cdo entre um regime permanente e um regime transiente ou
repetitivo.

6.3.1 Regime permanente e chama estavel

Ao analisar os resultados obtidos para as diferentes amostras verifica-se que para 0s casos
LIN_01, LIN_07, LIN_08, LIN_12 e LIN_13, ou seja, para velocidade de entrada baixa, é
alcancado o regime permanente. De seguida ira ser efetuada uma analise detalhada em relacéo
as simulagdes LIN_07 e LIN_12, visto que foram obtidos resultados bastante semelhantes nos
outros casos. Na Figura 40 observa-se que, para estes dois casos, a chama esta ancorada a
entrada da segunda cavidade do microcanal. Comparando os dois mapas de contorno presentes
nas Figuras 40 e 41, em termos da temperatura e da taxa de calor libertado pela combustéo,
estes dois casos sdo bastante idénticos, o que ja era esperado dado que a velocidade de entrada
¢ a mesma e ambas as raz6es de equivaléncia sdo maiores do que 1, ou seja, trata-se de duas
misturas ricas em combustivel. Apesar do mapa de contorno da concentracdo massica de OH
ilustrado na Figura 42 também ser bastante idéntico em ambos os casos, € de notar que, para o
caso de maior ¢, a zona de libertacdo de OH é mais estreita e ligeiramente mais curta.
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Q (W/mm)
00e+00 &0 100 150 200 2.5e+02

e

Figura 40 — Mapas de contorno da quantidade de calor libertado Q, em W/mm, das simula¢des LIN_07 (U=4 m/s
e ¢=1,1) (em cima) e LIN_12 (U=4 m/s e ¢=1,3) (em baixo).

3.0e+02 1000 1500 2.2e+03
- L

Figura 41 - Mapas de contorno da temperatura T, em Kelvin, das simula¢des LIN_07 (em cima) e LIN_12 (em
baixo).

OH
0.0e+00 0.005 0.01 1.5e-02

- o
Figura 42 - Mapas de contorno da concentragdo massica de OH, em fracdo méssica, das simulagdes LIN_07 (em
cima) e LIN_12 (em baixo).

Visto que se verifica que estas duas simulagdes apresentam uma chama estavel, é possivel fazer
uma analise bastante similar a que foi feita no caso do perfil hiperbolico. Deste modo, nas
Figuras 43 e 44 esta presente o perfil da temperatura e do calor libertado por unidade de
comprimento ao longo do eixo central do queimador. Nestes graficos estdo presentes os registos
de temperatura e calor libertado para o caso da utilizacdo de um perfil linear da temperatura da
parede, mas também do perfil hiperbdlico utilizado no capitulo anterior. Através desta analise
é possivel fazer uma comparacdo bastante interessante entre os resultados obtidos para os dois
perfis de temperatura da parede, utilizando as mesmas condigdes de velocidade de entrada e de
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razdo de equivaléncia da mistura. Afirma-se, assim, que o perfil linear de temperatura faz com
gue a chama se posicione mais a jusante no canal, passando a estar situada na segunda cavidade
do canal. Além disso, atraves dos graficos apresentados nas Figuras 43 e 44, conclui-se que,
para ambos os casos, a utilizacdo do perfil linear de temperatura origina valores maximos de
temperatura e calor libertado ligeiramente mais elevados. A temperatura sofre um aumento de
cerca de 100 K, enquanto o calor libertado aumenta cerca de 25 W/mm.

Razdo de equivaléncia = 1,1; Velocidade = 4 m/s
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200 — — Perfil Linear

| — — Hiperbélico Q
' — — Linear 50

700
500
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Figura 43 — Gréfico da evolugdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
queimador, para simulagdo LIN_07 (a azul) e HIP_05 (a verde) (ambas com U=4 m/s e ¢=1,1).

Razdo de equivaléncia = 1,3; Velocidade =4 m/s
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Figura 44 - Gréfico da evolucdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
queimador, para simulacdo LIN_12 (a azul) e HIP_09 (a verde) (ambas com U=4 m/s e ¢=1,3).
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6.3.2 Regime de transicdo entre a chama estavel e o fendmeno de FREI

A medida que as simulaces foram efetuadas verificou-se que a amostra LIN_02 (U=4 m/s e
¢=0,7) obteve resultados bastante peculiares. De facto, ao observar a Figura 45, verifica-se que
a utilizacdo destes parametros origina uma dindmica de transi¢do, uma vez que a chama nédo
estagna completamente, mas também ndo apresenta propriamente um fenémeno de extingdo e
ignicdo alternadas.
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Figura 45 — Gréfico da evolugdo da temperatura méaxima e do calor maximo libertado ao longo do tempo
referente a simulagdo LIN_02 (U=4 m/s e ¢=0,7).

60



Estudos numéricos em micropropulséo

Observando todo o espectro temporal simulado é possivel concluir que, de facto, os valores
maximos de temperatura e calor libertado aproximam-se de um valor constante, apesar de nunca
estabilizarem completamente. A temperatura maxima no microcanal aproxima-se de um valor
de cerca de 1825 K, enquanto o calor libertado tende para um valor de mais ou menos 113
W/mm.

Fazendo uma observacdo na zona da parte final da simulacdo, Figura 45, verifica-se a ndo
ancoragem da chama. Esta apresenta uma ligeira oscilacdo devido a velocidade constante de 4
m/s da mistura, o que se traduz na oscilacdo destes parametros analisados. Apesar da chama
apresentar este comportamento peculiar, ndo se pode incluir esta simula¢do no subcapitulo de
regime permanente e chama estavel. Assim, este caso especifico serve de introducdo ao
proximo capitulo que apresenta os resultados para as chamas instveis que apresentam o
fenémeno FRELI.

Apesar da ligeira oscilacdo da chama apresentada neste caso, € possivel fazer uma analise
espacial, como se de um caso estavel se tratasse. Assim, o0s valores de temperatura e calor
libertado ao longo do microcanal séo apresentados na Figura 46 e, posteriormente, nas Figuras
47, 48 e 49 sao ilustrados os mapas de contorno referentes a temperatura, calor libertado e
concentragdes de OH.

Razdo de equivaléncia = 0,7; Velocidade = 4 m/s
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Figura 46 — Gréfico da evolugdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
queimador, para simulacdo LIN_02 (a azul) e HIP_01 (a verde) (ambas com U=4 m/s e ¢=0,7).
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Figura 47 — Mapa de contorno do calor libertado, em W/mm, da simulacdo LIN_02 (U=4 m/s e ¢=0,7).
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Figura 48 - Mapa de contorno da temperatura, em Kelvin, da simulagdo LIN_02 (U=4 m/s e ¢=0,7).
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Figura 49 - Mapa de contorno da concentracdo de OH, em fracdo massica, da simulagdo LIN_02 (U=4 m/s e

¢=0,7).

6.3.3 Regime transiente e fenomeno de extin¢dao e ignicdo FREI

Para cada ¢ utilizado, & medida que se aumenta a velocidade de entrada (a partir de 6 m/s)
verifica-se 0 aparecimento de um fendmeno dindmico de extincdo e ignicdo alternadas. Este
fendmeno designa-se por FREI e traduz a interacdo que existe entre a dindmica do escoamento
e a reacdo de combustdo. Além disso, a geometria do queimador tem uma grande influéncia no
aparecimento deste fendmeno. As cavidades do queimador originam o aparecimento de vortices
com o sentido inverso ao sentido normal do escoamento. Estes vortices contribuem para uma
diminuicdo do fluxo de calor do fluido para o exterior (ndo aplicavel neste caso, uma vez que,
é a parede que funciona como fonte de calor) e é através destas recirculac@es de fluido que a
energia da combustdo é transportada de novo para trés, dando origem ao aparecimento de uma
nova chama e repetindo o ciclo de extincdo e igni¢do. Posto isto, neste conjunto de simulacbes
verifica-se uma evolucdo periddica da temperatura e do calor libertado ao longo do tempo. No
anexo B apresenta-se as evolugBGes temporais de quatro parametros, referentes as chamas
instaveis utilizando esta condicdo fronteira, numa seccédo do microcanal a 4,5 mm da entrada
do mesmo.

e Dindmica geral

Em primeiro lugar, visto que se verificou um comportamento periddico da chama dentro do
qgueimador, foi feita uma andalise dinamica da temperatura maxima e do calor maximo libertado
pela reacdo de combustdo. Assim, como se pode ver na Figura 50, apresenta-se a analise destes
parametros em funcéo do tempo.
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Figura 50 — Gréficos da evolugdo da temperatura méaxima (linha continua preta) e do calor maximo libertado
(linha a tracejado vermelha) ao longo do tempo para as simulagdes onde se verifica o fendomeno FREI.

Observa-se que, a medida que aumenta a velocidade de entrada, o valor absoluto dos picos de
temperatura méaxima tende a aumentar ligeiramente, principalmente na transicao de 6 m/s para
8 m/s. A medida que aumenta a razao de equivaléncia da mistura, cada vez é mais preponderante
o efeito da velocidade na diminuigéo destes valores, passando de 30 K no caso de ¢=0,7, para
quase 100 K no caso de ¢=1,3. Quanto a variacdo da razdo de equivaléncia, esta proporciona
uma diminuicdo substancial destes picos de temperatura maxima. No caso de ¢=0,7 os valores
séo da ordem dos 1800 K, para ¢=1,1 na ordem dos 2000 K, e para ¢=1,3 na ordem dos 2050
K. Este aumento deve-se ao facto de a mistura ser mais rica e, por isso, libertar maiores
quantidades de calor. Além disso, também é possivel observar a variagdo do perfil de ignicéo e
extin¢do da chama, ou seja, das subidas e descidas periddicas da temperatura maxima. Em todos
os casos verifica-se que, quanto maior é a velocidade de entrada, mais o perfil é nédo
monotonico, ou seja, como a velocidade é maior, o fluxo de energia através dos vortices é mais
répido e, antes da chama se extinguir, j& outra esta a surgir numa posi¢cdo a montante do
microcanal. Este fendmeno faz com que a queda de temperatura seja mais lenta e apresente um
patamar de abrandamento, como se pode observar nos casos para a velocidade de 12 m/s.

Quanto ao calor libertado observam-se grandes alteracdes quando se procede a variacdo dos
pardmetros iniciais das simulacdes efetuadas. Analisando em primeiro lugar os efeitos do
aumento da velocidade de entrada, conclui-se que diferentes fenomenos acontecem para as
diversas transi¢des de velocidade. Para os casos de ¢=1,1 e ¢=1,3, Figura 50, quando se observa
a transicdo de 6 m/s para 8 m/s, conclui-se que a extingédo da chama transita para a cavidade
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seguinte do queimador, o que resulta numa reducdo dos picos maximos de calor libertado
devido a maior dispersdo energética. Ao utilizar uma velocidade ainda mais elevada, um novo
fendmeno ocorre. Antes da extingdo da chama, que acontece mais a frente no microcanal, a
nova chama surge mais tarde, consequéncia da maior concentracdo de energia no centro do
queimador, o que reduz a energia transportada pelo vortice em direcdo a zona da nova chama.
Assim, o intervalo entre as duas chamas € maior e origina maiores concentracées de hidrogénio
e, consequentemente, uma energia de reacdo mais elevada, especialmente na zona de contragéo
do gueimador, aumentando, assim, os valores de calor maximo libertado. Assim se explicam os
elevados picos de Q,,,, para as velocidades mais elevadas. De salientar que os valores de calor
méaximo libertado sdo bastante mais elevados quanto maior for a razdo de equivaléncia da
mistura (analisando as escalas utilizadas para cada ¢), o que faz todo o sentido visto que a
quantidade de combustivel é cada vez mais elevada. Para ¢=0,7 observam-se valores entre 0s
80 e 150 W/mm, enquanto para ¢=1,3 os valores estdo entre os 170 e 310 W/mm.

Dado que este conjunto de chamas simuladas manifestam um comportamento dindmico
repetitivo, foi efetuada uma anélise espectral dos sinais observados nos diversos casos. Este
estudo foi feito com o auxilio do software MATLAB R2019. Assim, foram inseridos neste
software os intervalos de tempo e o0s respetivos valores de temperatura e calor libertado
apresentados na analise temporal presente na Figura 50. Assim, através de um codigo de analise
espectral de sinais, foram obtidos os valores da amplitude méxima para os respetivos intervalos
de tempo, valores estes presentes nos graficos da Figura 51.

Através da analise destes graficos conclui-se imediatamente que a amplitude do sinal, quer seja
da temperatura ou do calor libertado, depende fortemente da velocidade de entrada da mistura.
No caso da amplitude do calor libertado, a variacdo da razéo de equivaléncia ndo tem qualquer
influéncia na alteracdo deste sinal, observando-se uma evolucdo praticamente linear em funcéo
da velocidade. Quanto a amplitude de temperatura verifica-se que o aumento da razdo de
equivaléncia, para velocidades mais elevadas, faz com que a amplitude do sinal aumente,
mantendo o declive desta evolucdo (retas praticamente paralelas entre a velocidade 8 m/s e 12
m/s). Quanto a influéncia da velocidade, a amplitude da temperatura apresenta uma evolugéao
polinomial, diminuindo progressivamente o seu declive. Visto que, para a velocidade de 4 m/s,
todas as simulagbes apresentaram uma chama estavel ou quase estavel, é de prever que a
velocidade para a qual a chama entra em regime estavel estd compreendida entre 4 e 6 m/s,
sendo que, ao utilizar um ¢=0,7, a chama fica estavel numa velocidade ligeiramente abaixo de
4 m/s.
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Figura 51 — Graficos referentes a amplitude dos valores de temperatura maxima e calor maximo libertado em
cada simulag&o.

O comportamento da amplitude do calor libertado € facilmente explicado do ponto de vista
fisico. A medida que aumenta a velocidade da mistura, aumenta o caudal, visto que a sec¢éo €
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sempre a mesma ao longo do tempo. Posto isto, no mesmo intervalo de tempo, chega a zona de
reacdo uma maior quantidade de gases, nomeadamente, combustivel. A presenca de maiores
quantidades de H, numa zona a jusante do queimador, faz com que a ignic¢do seja feita com uma
maior intensidade, originando uma maior libertacéo de calor. Assim, os picos de calor libertado
aumentam o seu valor absoluto, o que faz aumentar a amplitude do seu sinal. Posto isto, espera-
se um acompanhamento dos valores de temperatura maxima. Se ha mais calor libertado,
aumenta a quantidade de energia por unidade de comprimento e, por isso, aumentam também
0s picos de temperatura maxima observada dentro do queimador. A variacdo da razdo de
equivaléncia da mistura faz com que a amplitude da temperatura maxima aumente, uma vez
que na fase de ignicdo estdo presentes maiores quantidades de combustivel, o que origina
maiores temperaturas de chama.

Através deste estudo espectral também foi possivel calcular os valores das frequéncias de cada
sinal obtido nas simula¢Ges numéricas. Assim, na Figura 52, estd presente a evolugdo da
frequéncia do sinal para cada conjunto de resultados obtidos. Para a construcdo deste grafico
foram retiradas as simulacdes onde ndo se verificou um regime instavel da chama, ou seja, as
chamas analisadas no capitulo referente ao regime estavel ndo constam nesta analise.
Observando o gréafico da evolugdo das frequéncias, concluiram-se dois comportamentos
distintos. Primeiro, a medida que a velocidade aumenta, a frequéncia de todos os sinais tem
tendéncia a diminuir. Em segundo lugar, o aumento da razdo de equivaléncia faz com que a
frequéncia do sinal aumente, uma vez que a presenca de maiores concentracfes de combustivel
origina ignicbes mais fortes e mais repentinas, acelerando a transi¢cdo entre a ignicédo e a
extincdo da chama e, por isto, todo o ciclo é acelerado, formando-se um sinal com maior
frequéncia.
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Figura 52 — Gréfico referente a frequéncia dos sinais de temperatura e calor de cada simulagéo.

De seguida, na Figura 53 sdo apresentadas duas sequéncias da dinamica temporal, para um
conjunto de 7 intervalos de tempo. A esquerda é apresentada a sequéncia da propagacéo do
calor libertado pela reacdo de combustéo ao longo do canal e, a direita, a respetiva temperatura
para 0s mesmos instantes de tempo. Estas sequéncias séo apresentadas como um conjunto de 7
momentos consecutivos, com intervalos de tempo de 10 ms. Assim, visto que existe uma grande
semelhanga entre os fenomenos de FREI das diversas simulagdes realizadas, foi escolhida uma
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simulacdo intermédia, relativamente a velocidade de entrada e a razdo de equivaléncia, ou seja,
a simulacdo LIN_10 (U=8 m/s, ¢=1,1). A evolugdo temporal desta simulag&o esté ilustrada no
gréfico central presente na Figura 50. Observando os diversos instantes de tempo captados,
verifica-se que a ignicao da chama é feita na entrada da segunda cavidade do canal, numa zona
ainda bastante estreita. A chama, devido a velocidade do escoamento, extingue-se e inicia a sua
propagacdo ao longo da cavidade, alterando a sua geometria devido a forma da cavidade. A
geometria da cavidade conduz ao aparecimento de zonas de recirculacdo na parte superior e
inferior da cavidade, como se pode ver a partir das linhas de corrente do escoamento
representadas na figura, originando uma chama em forma de coracdo. Assim, a medida que a
chama avancga no canal, parte da sua energia entra nas zonas de recirculagdo, caracterizadas
pelos seus vortices. Deste modo, a energia total da chama divide-se em duas partes: uma parte
da energia continua a sua propagacao para a cavidade seguinte, enquanto a restante inverte o
sentido do escoamento atraveés das zonas de recirculacdo. Quando esta Ultima parcela de energia
alcanca a zona de ignicéo, surge uma nova chama. No instante de tempo ts do mapa da libertagéo
de calor (a esquerda), observamos a presenca de duas chamas dentro do microcanal. Apos a
nova ignic&o, o processo repete-se o fenémeno FREI. De facto, aplicando este escoamento num
microcanal regular, onde ndo existem cavidades e, por consequéncia, também nédo existem
zonas de recirculagdo, € de prever que poderia observar-se o retorno da chama.

4 -

+

Q{W/mm}
00e+00 50 100 150 20e+02 3.0e+02 1000 1500 2.0e+03
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Figura 53 — Mapas de contorno do calor libertado (a esquerda) e da temperatura em Kelvin (a direita), composto
por 7 frames, do fenémeno de FREI da simulagdo LIN_10 (U=8 m/s, ¢=1,1), com intervalos de 10 ms.

e Caracteristicas do fendmeno FREI

Nestas 9 simulac¢bes onde se verificou o aparecimento do fenémeno FREI, para além da analise
temporal efetuada anteriormente, é também interessante observar atentamente o
comportamento da chama no exato momento onde se verifica este fendbmeno. Assim, com o
auxilio das capacidades do software Paraview, foram retiradas as Figuras 54, 55 e 56 que
caracterizam o fendmeno FREI em cada simulagéo efetuada.
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O aumento da velocidade de entrada da mistura faz com que a forma da zona de libertacéo de
calor altere a sua geometria, passando duma forma em V para uma forma mais ampla,
assemelhando-se a um coragdo. A zona de libertagdo de calor aproxima-se das paredes do
qgueimador com a utilizacdo de velocidades mais elevadas, o que pode originar maiores perdas
de calor para o exterior, quando aplicado a um caso real com parede de espessura finita. De
facto, ao aumentar a velocidade da mistura, mais longe chegam as concentracGes de Ho,
aumentando a sua presenca numa zona mais a jusante do queimador, j& perto da contracdo.
Além disso, € interessante observar a evolucdo dos vdrtices na cavidade onde acontece a
extincdo e ignicdo alternada, mas também na cavidade seguinte. No momento do fenémeno de
FREI verifica-se que, quanto maior a velocidade de entrada, mais linear € o escoamento a
jusante da chama, diminuindo a intensidade dos vortices na cavidade mais a frente. Posto isto,
conclui-se que a libertagcdo de calor e a presenca de H» perto do eixo central do queimador
originam vartices que seguem a geometria da cavidade do microcanal, sendo estes vortices que
transportam toda a energia responsavel pelo reacendimento da chama na contragcdo a montante.

Analisando o efeito da variacdo da razao de equivaléncia da mistura, conclui-se que o aumento
de ¢ diminui a dimensdo do fendmeno de FREI. Tanto a zona de calor libertado como a zona
de concentracdo mais elevada de H> sdo empurradas para trds, consequéncia do teor mais
elevado em combustivel, o que proporciona uma igni¢do mais préxima da entrada da cavidade.
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Figura 54 — Mapas do calor libertado e das fragbes méassicas de H, no momento do fendmeno FREI, referentes as
simulacdes LIN_04 (U=6 m/s, ¢=0,7), LIN_05 (U=8 m/s, ¢=0,7) e LIN_06 (U=12 m/s, ¢=0,7).
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Figura 55 - Mapas do calor libertado e das fragdes massicas de H, no momento do fendmeno FREI, referentes as
simulagdes LIN_09 (U=6 m/s, ¢=1,1), LIN_10 (U=8 m/s, ¢=1,1) e LIN_11 (U=12 m/s, ¢=1,1).
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Figura 56 - Mapas do calor libertado e das fragdes méassicas de H, no momento do fendmeno FREI, referentes as
simulagbes LIN_14 (U=6 m/s, ¢=1,3), LIN_15 (U=8 m/s, ¢=1,3) e LIN_16 (U=12 m/s, ¢=1,3).
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6.4 Analise de micropropulsao

Tal como no capitulo anterior, a analise da capacidade de propulséo foi efetuada com base num
unico indicador, o impulso especifico. Todo o procedimento adotado ja foi explicado no
subcapitulo 5.4 e sera de novo utilizado.

Ao utilizar um perfil linear de temperatura na parede do queimador verificaram-se duas
situacOes distintas. Consultando o mapa de estabilidade constata-se que algumas chamas
estabilizaram, mas outras apresentaram um comportamento dindmico, denominado FREI. Posto
isto, foram calculados os valores médios e maximos do impulso especifico nas simula¢es onde
se observou o fendmeno FREI. Na Figura 57 sdo apresentados estes resultados sob a forma de
gréfico de barras, onde as barras azuis representam o valor médio do impulso especifico da
respetiva simulagdo e as barras vermelhas o valor méaximo verificado ja numa fase bastante
desenvolvida do fendmeno de extingéo e ignicdo repetitiva. De facto, este fendmeno origina
valores bastante elevados de impulso especifico a saida do microcanal. Para cada simulacéo,
guanto maior a velocidade de entrada, maior € a diferenca entre o valor médio e o valor maximo.
Em comparacdo com os resultados obtidos no caso hiperboélico, os valores méximos séo cerca
de duas vezes superiores, o que significa que o fendmeno FREI é extremamente vantajoso no
que toca a sua aplicabilidade em sistemas de micropropuls&o.
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Impuslo especifico, Fe,, [Ns/kg]

Figura 57 — Gréfico de barras referente ao valor médio e maximo do impulso especifico para todas as simulac6es
com perfil linear onde se verificou um comportamento dindmico.

A anélise dos valores do impulso especifico das simula¢es onde se verificou uma chama
estavel e perfeitamente ancorada, foi idéntica a analise realizada no capitulo do perfil
hiperbdlico. Neste caso agruparam-se os valores do impulso especifico das chamas estaveis
com os valores médios das simulacbes presentes no grafico de barras apresentado
anteriormente. Nas Figuras 58 e 59 estdo representados os graficos onde se pode consultar a
evolucdo destes valores em funcdo da velocidade de entrada e da razdo de equivaléncia,
respetivamente. E evidente que o impulso especifico aumenta com o aumento da velocidade de
entrada. Esse aumento, para ¢=0,7 é aproximadamente linear e, para valores de ¢ superiores a
1, essa evolucdo torna-se exponencial. Para a mesma velocidade, 0 aumento de ¢ tambeém
proporciona um aumento do impulso especifico, no entanto, este aumento é bastante ligeiro
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quando comparado com o efeito da variacdo de velocidade. De facto, para o caso de
¢=1,3 (curva azul na Figura 58) existe uma variacdo de aproximadamente 100 Ns/kg, enquanto
para o caso de U=12 m/s (curva amarela na Figura 59) existe uma variacdo de sensivelmente
50 Ns/kg. Para concluir, ao comparar os resultados obtidos neste capitulo com os resultados
obtidos no capitulo do perfil hiperbdlico, constata-se que os resultados sdo extremamente
semelhantes, o que justifica a analise a partir deste indicador.
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Figura 58 - Grafico dos valores de impulso especifico de cada simulagdo com perfil linear, em funcdo da
velocidade de entrada.
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Figura 59 - Grafico dos valores de impulso especifico de cada simulagdo com perfil linear, em funcéo da razdo
de equivaléncia.
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7 Resultados para o caso adiabatico utilizando uma faisca

7.1 Regime adiabatico e faisca imposta

Dado que ja foi analisado o caso onde o calor é fornecido ao escoamento através do
aquecimento das paredes do microcanal, tanto pela utilizacdo de um perfil hiperbdlico de
temperatura como de um perfil linear, neste capitulo ird ser analisado um caso completamente
diferente. Deste modo, é agora proposto um microcanal adiabatico, ou seja, € imposto um
gradiente de temperatura nulo em toda a parede do queimador, o que impede qualquer troca de
calor do interior do canal para o exterior e vice-versa. Assim, no processo de combustdo em
regime adiabatico é atingida a temperatura de chama adiabética, ou seja, a temperatura de
chama maxima inerente ao processo quimico.

Posto isto, como ndo existe qualquer troca de calor através das paredes do queimador, é
necessario introduzir uma fonte de calor dentro do microcanal de modo a possibilitar a ignicao
da mistura e que, a0 mesmo tempo, ndo perturbe a dindmica do escoamento. Assim, como é
apresentado na Figura 60, foi introduzida uma faisca no seio do escoamento através de uma
funcdo escrita no ficheiro solverOptions, ficheiro este presente na pasta constant. Aqui, 0
operador pode definir diversos parametros da faisca imposta, como por exemplo, a sua duracéo,
localizagdo, dimensdo (didmetro) e temperatura. A funcdo implementada nas simulagdes
abordadas neste capitulo é apresentada na Figura 61.

3.0e+02 600 800 1000 1200 1.5e+03
I

Figura 60 — Esquema gréafico da faisca imposta dentro do microcanal (temperatura em Kelvin).

Spark
{
spark on;
position (0.002 0.0 5e-5);
time 9.;
temperature 1500;
duration 0.0005;
diameter 0.le-3;
}

Figura 61 — Funcdo Spark imposta.
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7.2 Mapa de estabilidade

Neste capitulo foram realizadas 15 simulacgdes, divididas em grupos de 5 por cada ¢ utilizado.
Na Tabela 6 sdo apresentadas estas simulagdes, bem como as respetivas velocidades utilizadas
e razdes de equivaléncia.

Tabela 6 - Conjunto de simulagdes efetuadas em regime adiabatico

Amostra Razéo de equivaléncia, Velocidade de entrada, U
¢ [-] [m/s]

ADI 01 4
ADI 02 6
ADI 03 0,7 8
ADI_04 10
ADI 05 12
ADI 06 4
ADI 07

ADI 08 11 8
ADI 09 10
ADI 10 12
ADI 11 4
ADI 12

ADI 13 1,3 8
ADI 14 10
ADI 15 12

Apobs realizar todas as simulagdes presentes na Tabela 6, foi construido um mapa de estabilidade
que traduz as zonas de transicdo das diferentes dindmicas da chama. No conjunto das
simulacdes efetuadas foram observados trés comportamentos distintos. Para as velocidades
mais baixas e ¢ maior do que 1 ha retorno de chama, aumentando a velocidade verificou-se a
estabilidade da chama na primeira cavidade do canal ondulatério e, por fim, para as velocidades
mais elevadas constatou-se o aparecimento do fenomeno FREI. Na Figura 62 é apresentado
este mapa em fungdo da velocidade de entrada e da razdo de equivaléncia.
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Figura 62 - Mapa de estabilidade das vérias simulagdes efetuadas com o microcanal em regime adiabético.

7.3 Resultados obtidos e discussao

7.3.1 Regime permanente e chama estavel

Através do mapa de estabilidade verifica-se que, neste capitulo de analise das chamas
adiabaticas dentro de um microcanal ondulado, foram obtidos resultados bastante
diversificados. Numa primeira fase sera feita uma analise das chamas que apresentaram um
comportamento estavel, ou seja, as chamas onde se verificou uma ancoragem numa
determinada sec¢éo do canal.

Em primeiro lugar, é apresentada a Figura 63 onde se pode observar a evolugdo da temperatura
e do calor libertado, ao longo do queimador, nos resultados obtidos na simulagdo ADI_01
(¢=0,7 e U=4 m/s). Aqui é feita uma comparacdo entre 0s casos equivalentes analisados em
capitulos anteriores. Neste grafico esta presente a analise destas propriedades ao longo do
queimador para os casos hiperbolico, linear e adiabatico, com U e ¢ sempre constantes entre
as simulacdes.

A evolucéo do calor libertado no caso do microcanal adiabatico é idéntica a evolucéo desta
mesma propriedade para o caso em que se utiliza um perfil hiperbdlico de temperatura na parede
do queimador. O perfil hiperbdlico, tal como a faisca imposta, proporcionam uma variagdo
brusca da temperatura no queimador e obrigam a chama a ancorar numa determinada seccao.
Assim, visto que a variacdo brusca do perfil hiperbolico se situa entre as sec¢des de x=0,001
mm e x=0,003 mm e a faisca foi imposta na seccdo de x=0,002 mm, é plausivel que a evolucdo
do calor libertado esteja localizada na mesma sec¢do em ambos 0s casos. Posto isto, a subida
da temperatura dentro do canal acompanha a evolucdo do calor libertado. O aumento destas
duas propriedades situa-se na sec¢do de x=0,0025, tal como foi verificado no caso hiperbdlico.
Contudo, a temperatura ao longo do canal, numa primeira fase, evolui de uma forma
exponencial e, na sec¢do x=0,004 comeca a traduzir um comportamento logaritmico. Assim, a
temperatura maxima verifica-se na seccdo de saida do microcanal, tendendo para um valor de
2000 K, o que vai de acordo com todas as situa¢des simuladas utilizando um regime adiabatico.
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Figura 63 — Grafico da evolucdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do

queimador, para simulagdo ADI_01 (a vermelho), LIN_02 (a azul) e HIP_01 (a verde) (todas com ¢=0,7 e U=4
m/s).
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Figura 64 — Mapas de contorno do calor libertado, temperatura em K e fracdo massica de OH, referentes a
simulacdo ADI_01 (¢=0,7 e U=4 m/s).
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Em segundo lugar, foi realizada a mesma analise para as simulagdes ADI_08 (¢=1,1 e U=8
m/s), ADI_09 (¢=1,1 e U=10 m/s), ADI_13 (¢=1,3 e U=8 m/s) e ADI_14 (¢=1,3 e U=10 m/s),
onde se verificou a estabilidade da chama. Assim, é apresentada a Figura 65, onde os resultados
sdo agrupados em dois gréaficos, consoante a razdo de equivaléncia utilizada. Aqui é
corroborada a informacdo obtida para a simulacdo analisada anteriormente, ou seja, a
temperatura méxima dentro do canal verifica-se na sec¢do de saida do mesmo e a sua evolugéo
tem dois comportamentos distintos, inicialmente assemelhando-se a um perfil exponencial e,
apos a seccao de x=0,004 mm, transitando para um perfil logaritmico. O aumento da razdo de
equivaléncia ndo proporciona grandes alteracGes nos resultados obtidos, visto que ambos 0s
graficos sdo extremamente idénticos. O aumento da velocidade de entrada empurra,
ligeiramente, a chama para jusante, e origina um abrandamento da diminuic&o de calor libertado
numa determinada seccdo. Isto significa que a regido da chama é ligeiramente estendida com o
aumento da velocidade da mistura.
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Figura 65 - Gréficos da evolugdo dos valores de temperatura e de calor libertado ao longo do eixo central do
gueimador, para as simulac@es estaveis: a esquerda ADI_08 (¢=1,1 e U=8 m/s) e ADI_09 (¢=1,1 e U=10 m/s), a
direita ADI_13 (¢=1,3 e U=8 m/s) e ADI_14 (¢=1,3 e U=10 m/s).

Para terminar esta analise das chamas estaveis, na Figura 66 sdo apresentados os mapas de
contorno das varias propriedades, referentes a cada simulacéo.
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Figura 66 — Mapas de contorno de trés propriedades, calor libertado, temperatura em K e fragdo méssica de OH,
das quatro simulagdes estaveis ADI_08 (¢=1,1 e U=8 m/s), ADI_09 (¢=1,1 e U=10 m/s), ADI_13(¢=1,3 e U=8
m/s) e ADI_14 (¢=1,3 e U=10 m/s).

7.3.2 Regime transiente e fenomeno de extingdo e igni¢do FREI

Tal como no capitulo anterior referente a utilizacdo de um perfil linear de temperatura na parede
do queimador, neste caso também foi observado o aparecimento do fendmeno FREI em
algumas simulac@es. Consultando o mapa de estabilidade presente na Figura 62, conclui-se que
o fenémeno FREI surge na gama mais elevada de velocidade para ¢ superior a 1 e, para ¢=0,7
o fenomeno aparece para velocidades superiores a 8 m/s, inclusive. No anexo B apresenta-se as
evolucBes temporais de quatro pardmetros, referentes as chamas instaveis com uma condigao
fronteira adiabatica, numa seccdo do microcanal a 4,5 mm da entrada do mesmo.

Apesar de ser o mesmo fendmeno, hd pardmetros que apresentam algumas diferencas em
relagdo ao caso do perfil linear, como € o caso da temperatura maxima no interior do canal. De
facto, como se trata de um regime adiabatico onde ndo existem trocas de calor para o exterior,
todo o calor libertado pela combustéo € transferido ao longo do canal, originando uma maior
temperatura na sec¢do final do queimador. Assim, visto que a zona de temperatura maxima é
diferente da zona onde se verifica 0 fenomeno FREI, a temperatura maxima verificada dentro
do gueimador, denominada como temperatura adiabatica de chama, estabiliza, apesar do
comportamento oscilante da chama a montante. Posto isto, foi possivel fazer uma analise da
temperatura adiabdtica, para todas as simulacbes onde a chama ndo se extingue,
independentemente da dindmica verificada. Na Figura 67 é apresentado o grafico que traduz a
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evolucdo da temperatura adiabatica de chama em funcdo da variacdo dos dois pardmetros
analisados.

Em primeiro lugar, analisando o efeito da velocidade de entrada, no caso de ¢=0,7 quanto maior
a velocidade de entrada, maior é a temperatura adiabatica de chama. Nos casos de ¢ maior do
que 1 acontece a situacdo contraria, ou seja, quanto maior a velocidade de entrada, menor é a
temperatura adiabatica de chama, observando uma queda bastante acentuada na transi¢éo de 10
para 12 m/s.

Em segundo lugar, a variacdo da razéo de equivaléncia tem um papel fundamental nos valores
obtidos para as temperaturas adiabaticas das diversas simulacGes. Para cada velocidade
utilizada, a temperatura adiabatica maxima verifica-se para ¢=1,1, o que corrobora informacao
obtida em [20]. Nas simula¢fes com ¢=1,3 observa-se valores ligeiramente inferiores e, é nas
simulagfes com ¢=0,7 que se obtém os resultados mais baixos de temperatura adiabatica de
chama.
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Figura 67 — Grafico da temperatura adiabatica de chama de cada simulagéo.

Dado que o FREI é um fenémeno dinamico, torna-se imperativo analisar a sua evolugcéo ao
longo do tempo. Em seguida, na Figura 68, estdo representados cinco graficos nos quais é
possivel observar o comportamento do calor libertado nas simulagfes onde se verifica este
comportamento.

Nos trés primeiros graficos, ADI_03 (U=8 m/se ¢=0,7), ADI_04 (U=10 m/se ¢=0,7) e ADI_05
(U=12 m/s e ¢=0,7) verifica-se que sdo constantes a gama de valores do calor libertado, estando
sempre entre 100 e 140 W/mm. No entanto, com o aumento da velocidade, a evolugéo do calor
libertado é cada vez mais irregular. Nos dois ultimos gréficos, ADI_10 (U=12 m/se ¢=1,1) e
ADI_15 (U=12 m/s e ¢=1,3) observam-se valores bastante mais elevados, na ordem dos
180/200 W/mm pelo aumento da razdo de equivaléncia. Simultaneamente, este aumento é
responsavel por uma reagao de combustdo mais energética e explosiva.

Observando os perfis de aumento e diminuicdo de calor em cada periodo do ciclo de
reacendimento das varias simulacdes, verifica-se uma grande variedade de resultados obtidos.
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Por exemplo, na simulagcdo ADI_03 (U=8 m/s e ¢=0,7) o perfil é claramente ciclico, com um
periodo de 0,1 ms. A subida do perfil é feita em duas etapas: a primeira na forma de parabola e
a segunda exponencial. Apds atingir o pico, o calor maximo diminui linearmente.

ADI 03 ADI 04 ADI_05
(U=8m/s e ¢=0,7) (U=10m/s ¢ ¢=0,7) (U=12 mis e ¢=0,7)
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Figura 68 — Gréficos da evolugdo temporal do calor méaximo libertado das simula¢Ges onde se verificou o
fenémeno FREI.

Ao comparar os resultados obtidos no caso adiabatico com os resultados obtidos no caso com
perfil linear, verifica-se que, para algumas simulacdes foi obtida a mesma dinamica de chama.
Assim, para estes casos onde se verificou o fendmeno FREI com os mesmos parametros
(velocidade de entrada e razdo de equivaléncia), foi efetuada uma comparacdo entre as
amplitudes maximas dos valores de calor libertado, verificados num intervalo de tempo onde o
fendmeno ja é praticamente ciclico. Na Figura 69 apresenta-se um grafico de barras onde ¢
quantificada a amplitude maxima de calor libertado para as quatro simula¢es onde se observa
o fendbmeno FREI, tanto no caso adiabatico como no caso do perfil linear de temperatura na
parede do queimador. Verifica-se que, para as simulagdes com ¢=0,7 e ¢=1,1 a amplitude
diminui substancialmente, apesar de, no Gltimo caso, a amplitude ser praticamente igual nos
dois casos. Conclui-se que, na generalidade dos casos, o fenomeno FREI em regime adiabatico
tem uma amplitude menor do que no caso com a parede do queimador aquecida. Isto faz sentido
porgue, no caso da parede aquecida, ha a entrada de energia térmica inerente ao aquecimento

da parede.
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Figura 69 — Gréfico referente as amplitudes dos valores de calor maximo libertado no fenémeno FREI para
quatro simulacdes lineares e adiabaticas.

7.3.3 Retorno de chama

Como é apresentado no mapa de estabilidade, as simulagdes ADI_06 (U=4 m/s e ¢=1,1) e
ADI_11 (U=4 m/s e ¢=1,3) evidenciaram um comportamento indesejavel na aplicagdo préatica
destes mecanismos de microcombustdo. Foi observado que ambas as chamas se extinguiram
por retorno de chama. Este fendbmeno ocorre quando a velocidade de queima da chama é
superior a velocidade dos reagentes da mistura gasosa. Assim, apds a extin¢do da faisca, a
chama movimenta-se para uma zona cada vez mais a montante no microcanal, até se extinguir
através da entrada do mesmo.

7.3.4 Duracdo da faisca imposta

No decorrer da execucgdo deste trabalho, verificou-se que a duracdo da faisca imposta dentro do
microcanal € um parametro que afeta diretamente o comportamento da chama. De facto, foi
observado que, na simulagdo ADI_06 (U=4 m/se ¢=1,1), a variacdo do tempo da faisca imposta
altera completamente a dindmica da microcombustéo. Foram efetuadas duas simula¢fes com a
mesma velocidade de entrada, 4 m/s, a mesma raz&o de equivaléncia, ¢=1,1 e ambas em regime
adiabatico. O Unico fator que diferenciou estas duas simulac@es foi a duracdo da faisca imposta.
Posto isto, na Figura 70 sdo apresentadas as duas fungdes spark utilizadas:

Spark Spark
{ {
spark on; spark on;
position (0.002 0.0 Se-5); position (0.002 9.9 5e-5);
time e.; time e.;
temperature 1500; temperature 1500;
duration 9.0005; duration ©.e008;
diameter 9.1le-3; diameter 0.1le-3;
} }

Figura 70 — Funcdes spark utilizadas nos dois casos.
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Como se pode verificar, na Figura 70 foram impostas duas faiscas na mesma posi¢do com a
mesma temperatura, mas com duracfes diferentes. Foi observado que a dindmica da chama
alterou completamente. Na simulacdo com a faisca de duragdo 0,5 ms verificou-se que a chama
estabilizou na segunda cavidade do microcanal e na simulagcdo com duracéo de 0,8 ms a chama
extinguiu-se por retorno de chama.

No caso da duracdo de 0,5 ms verificou-se que, quando a faisca apaga, a chama ainda nédo
apresenta uma velocidade de queima suficientemente elevada para conseguir estabilizar na
entrada da primeira cavidade e, por isso, a velocidade do escoamento obriga a chama a transitar
para a segunda cavidade, onde acaba por estabilizar. No outro caso, como a faisca permanece
mais tempo acesa, permite que a chama se desenvolva, aumentando a sua dimensdo e a sua
velocidade de queima. Assim, quando a faisca apaga, a chama ja apresenta uma maior
proporcéo e consegue estabilizar durante alguns milissegundos na entrada da primeira cavidade.
No entanto, apds se verificar a estabilidade da chama durante mais ou menos 1 milissegundo,
observa-se que a chama perde a sua simetria e propaga-se em direcdo a entrada do canal. Nas
Figuras 71 e 72 sdo apresentados os mapas de contorno destas duas simulagfes. Em primeiro
lugar é apresentado um conjunto de instantes de tempo para demonstrar o efeito do retorno de
chama e, posteriormente, € apresentada a situacdo onde a chama estabiliza na segunda cavidade.

+ T A A ‘— - —
Q{W/mm} T
0.0e+00 50 100 150 2.0e+02 3.0e+02 1000 1500 2000 2.4e+03

—_— o —_— b e

Figura 71 — Mapas de contorno do calor libertado (a esquerda) e da temperatura em K (a direita), compostos por
6 imagens com intervalos de 200 ms, relativos a simulacdo ADI_06 (U=4 m/s e ¢=1,1) com durac¢do de faisca de

0,8 ms.
Q (W/mm) L
0.0e+00 50 100 150 2.0e+02 3.0e+02 1000 1500 2000 2.4e+03
-_— ' ' - ‘ -

Figura 72 — Mapas de contorno do calor libertado (a esquerda) e da temperatura em K (a direita), relativos a
simulacdo ADI_06 (U=4 m/s e ¢=1,1) com duracdo de faisca de 0,5 ms.
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7.4 Analise de micropropulsao

Neste subcapitulo, tal como foi efetuado nos capitulos anteriores, foram recolhidos os valores
do impulso especifico das diversas simulacdes realizadas em regime adiabatico. Tal como no
caso da utilizagédo do perfil linear de temperatura, também aqui foram verificados os dois tipos
de comportamento de chamas, ou seja, chamas estaveis e chamas instaveis.

Na Figura 73 esta representado o grafico de barras com os valores médios e maximos do
impulso especifico das chamas dindmicas. As trés primeiras simulagdes presentes no gréfico,
ADI_03 (U=8 m/s e ¢=0,7), ADI_04 (U=10 m/s e ¢=0,7) e ADI_05 (U=12 m/s e ¢=0,7), tém
em comum a sua razdo de equivaléncia. Assim, tendo por base esse parametro em comum, é
possivel analisar a influéncia da variacdo da velocidade de entrada nos valores do impulso
especifico. O valor médio aumenta de 71 Ns/kg para 98 Ns/kg a medida que aumenta a
velocidade de entrada, o que traduz um aumento praticamente linear. Observando agora as trés
ultimas simulages e consultando a Tabela 6, verifica-se que a velocidade de entrada é constante
entre elas (U=12 m/s). Posto isto, é possivel analisar a influéncia da variacdo da razéo de
equivaléncia nas simulagbes ADI_05 (U=12 m/s e ¢=0,7), ADI_10 (U=12 m/s e ¢=1,1) e
ADI_15 (U=12 m/s e ¢=1,3). Observa-se um grande aumento dos valores maximos verificados,
passando de 170 Ns/kg para 310 Ns/kg.

350
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300 .
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Figura 73 - Gréfico de barras referente ao valor médio e maximo do impulso especifico para todas as simulagGes
em regime adiabatico onde se verificou um comportamento instavel.

De modo a analisar as chamas estaveis, foi efetuado um estudo com os resultados obtidos nestes
casos e também com os valores médios das chamas instaveis apresentados anteriormente.
Atraveés da analise da Figura 74 contata-se que, para o caso de ¢=0,7 o impulso especifico é
diretamente proporcional a velocidade de entrada, sendo notorio o aumento deste indicador de
acordo com a gama de velocidades imposta. Para valores de ¢ superiores a 1, este aumento
segue uma distribuicdo logaritmica, como se pode observar nas curvas vermelha e azul da
Figura 74. A evolucdo deste indicador em funcdo da razdo de equivaléncia encontra-se
representada na Figura 75. No caso em que a velocidade é igual a 4 m/s e ¢ superior a 1, deu-
se o retorno de chama e, por isso, ndo foi possivel obter os valores de impulso especifico para
estes dois casos. Posto isto, no grafico da Figura 75 aparece somente um ponto verde, que diz
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respeito a simulacdo ADI_01 (U=4 m/s e ¢=0,7). Para as velocidades de 8, 10 e 12 m/s, a
evolucdo é logaritmica. Deste modo, a velocidade de entrada e a razdo de equivaléncia tém um
efeito semelhante na variacdo do indicador de propulséo utilizado.

180

——$=0.7
"o
% 160 —.—d;:l 1
L%
E. ——$=13
g 140
]
oy
8:.
2 120
h=!
[+]
2,
%]
@ 100
o
L]
=
% 80
=
60
40
20
0
0 2 4 6 8 10 1

2 14
U [m/s]

Figura 74 - Gréfico dos valores de impulso especifico de cada simulacdo em regime adiabatico, em funcgéo da
velocidade de entrada.
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Figura 75 - Grafico dos valores de impulso especifico de cada simulagdo em regime adiabatico, em funcéo da
razdo de equivaléncia.
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8 Conclusao e trabalhos futuros

8.1 Conclusao

Na presente dissertacdo foram analisadas trés situagOes distintas em termos de condigdes
fronteira. Em todas elas foi estudado o efeito da variacdo da velocidade de entrada e da razdo
de equivaléncia da mistura em diversas propriedades da chama, tais como, a temperatura, o
calor libertado e a fracdo massica de algumas espécies. Foi também analisado o0 seu impacto
num indicador denominado impulso especifico, o qual € utilizado para exprimir a capacidade
de propulsao do escoamento reativo.

Em primeiro lugar foi imposto um perfil hiperbolico de temperatura na parede do queimador.
Para toda a gama de velocidades de entrada e de razdes de equivaléncia foram verificadas
chamas estaveis, ancoradas a entrada da primeira cavidade do microcanal. Foi concluido que a
seccdo onde a chama estabiliza esta diretamente ligada ao perfil de temperatura utilizado na
condigdo fronteira. Em relacdo a chama observada, conclui-se que o aumento da velocidade de
entrada leva a propagacdo da chama para uma zona a jusante no eixo central do queimador.
Com o aumento da razéo de equivaléncia, a chama € cada vez mais intensa e a sua velocidade
de queima aumenta gradualmente, o que leva a propagacdo da chama para uma posicao cada
vez mais a montante no microcanal. No entanto, o impacto do aumento da velocidade é bastante
mais significativo do que o do aumento da razdo de equivaléncia. No que toca as propriedades
da chama, pode-se concluir que o0 aumento da velocidade de entrada faz com que os valores da
temperatura maxima dentro canal diminuam, a fracdo massica de OH também diminua e 0s
valores de calor libertado fiquem relativamente constantes para a mesma razéo de equivaléncia.
Por sua vez, o0 aumento da razdo de equivaléncia origina um aumento do calor libertado pela
reacdo de combustdo devido ao aumento das concentracfes de H.. Observa-se também um
aumento da temperatura maxima e da fracdo méssica de OH na transicdo de ¢=0,7 para ¢=1,1.
Ao analisar a temperatura da chama ao longo do eixo central do queimador conclui-se que a
geometria do canal tem uma grande influéncia nas simulagdes com ¢=0,7, verificando-se uma
diminuicdo por patamares que acompanha as convergéncias e divergéncias das cavidades do
microcanal. Este efeito vai desaparecendo a medida que se aumenta a razao de equivaléncia.
Quanto ao impulso especifico conclui-se que, quanto maior ¢ a velocidade de entrada e maior
a razdo de equivaléncia, maior € a capacidade de impulsdo a saida do queimador, apesar de a
variacdo da velocidade ser o fator com mais preponderancia no aumento deste indicador.

Em segundo lugar foi substituido o perfil hiperbdlico por um perfil linear. Posto isto, foram
observados dois comportamentos distintos das chamas obtidas. Foram obtidas chamas estaveis
para as velocidades mais baixas, e chamas instdveis com FREI para as velocidades mais
elevadas. As chamas estaveis ancoraram na segunda cavidade do queimador e, ao longo do eixo
central, verifica-se um grande impacto da geometria do queimador na diminuicdo da
temperatura maxima, tal como no caso hiperbolico. Para as chamas instaveis conclui-se que, 0
aumento da velocidade de entrada n&o tem grande influéncia na temperatura maxima nem no
calor maximo libertado, apesar de aumentar bastante a amplitude deste ultimo parametro. A
variacdo da razdo de equivaléncia faz aumentar a gama de valores destes dois parametros,
sobretudo na transicdo de ¢=0,7 para ¢=1,1. Ao analisar as diferentes amplitudes dos sinais
obtidos, conclui-se que o aumento da velocidade de entrada origina um aumento linear dos
valores de calor libertado. O FREI € um fendmeno bastante complexo de ignigéo e extingdo
repetitiva da chama. Foi concluido que, devido a geometria do microcanal, surgiram vortices
nas cavidades onduladas, os quais responsaveis pelo transporte de energia que da origem a uma
nova ignic¢do. Quanto ao impulso especifico obteve-se resultados bastante similares com o caso
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anterior. Foi concluido que o FREI, dado que é um fendmeno dindmico, apresenta picos de
impulso especifico bastante elevados devido a acumulacdo de H2 na zona de reacéo.

Por ultimo foi simulado o caso de um queimador adiabético, ou seja, foram impedidas quaisquer
trocas de calor entre a parede do queimador e o0 escoamento. Aqui foram obtidas duas chamas
que se extinguiram por retorno de chama devido a sua baixa velocidade de entrada e elevada
razdo de equivaléncia. Aumentando a velocidade de entrada obtém-se chamas estaveis e, para
as velocidades mais altas, séo verificadas chamas instveis com FREI. Para as chamas estaveis
foi verificado que, ao longo do eixo central do microcanal, a temperatura aumenta atraves de
um perfil logaritmico, verificando-se a temperatura méaxima na secgéo de saida. Ao analisar a
evolucdo da temperatura adiabatica de chama, no caso de ¢=0,7, a temperatura adiabatica
aumenta com o aumento da velocidade de entrada, no entanto, para 0 caso de ¢ maior do que
1, a temperatura adiabatica diminui com o aumento dessa mesma velocidade. Para além disso,
a temperatura adiabatica méaxima foi obtida para as misturas com ¢=1,1. Em termos da
amplitude dos sinais de calor libertado das chamas dindmicas com FREI foi concluido que, ao
comparar 0s casos adiabaticos com os casos com perfil linear de temperatura na parede, a
amplitude é inferior em regime adiabatico em quase todas as simulacdes. Além disso, através
deste trabalho foi provado que a duracdo da faisca esta diretamente ligada com o
comportamento da chama apds a faisca se extinguir. Em termos de capacidade de propulséo,
ou seja, impulso especifico, conclui-se, tal como no capitulo anterior, que o FREI origina picos
de impulso bastante elevados e, neste caso, a variacdo da velocidade de entrada e da razéo de
equivaléncia tém uma influéncia semelhante nos valores do impulso especifico, apresentando
um crescimento similar a um perfil logaritmico.

8.2 Trabalho futuros

Na presente dissertacdo foram estudados diferentes casos que, apesar da sua analise ser
extremamente importante para o desenvolvimento de sistemas de microcombustdo com
possivel aplicacdo a sistemas de micropropulsdo, sdo considerados meramente teoricos e de
dificil aplicacdo na realidade. Além disso, existe uma enorme panoplia de possiveis misturas a
utilizar nestes dispositivos, todas elas com diferentes caracteristicas quimicas e fisicas.

Em primeiro lugar, seria bastante interessante repetir toda a analise realizada neste documento,
mas agora utilizando um queimador com espessura de parede finita, com um determinado
material na parede. Desta forma seria possivel estudar o efeito da propagacéao de calor através
das paredes do queimador, o seu efeito na dindmica da micro chama e analisar os possiveis
materiais a serem utilizados, bem como os seus coeficientes de conducdo térmica. De facto,
neste trabalho s6 foram analisados os casos em que a transferéncia de calor € feita no sentido
da parede para o interior do microcanal e 0 caso em que 0 queimador estad em regime adiabatico.
Posto isto, esta proposta para uma possivel investigacdo futura seria possivel através da
utilizacdo da ferramenta solver chtlaminarSMOKE. Esta ferramenta permite a simulacdo da
propagacao de calor dentro de um dominio s6lido com dimensdes finitas.

Em segundo lugar, visto que o principal pardmetro a controlar nos dispositivos de
microcombustdo é a perda de calor para o exterior, seria l6gico analisar outras solugdes
construtivas para diminuir ao maximo este fluxo de energia indesejavel. A construcédo de varios
microcanais ondulados em paralelo seria uma opc¢do vidvel, uma vez que, o calor perdido por
um determinado microcanal iria ser aproveitado pelos microcanais adjacentes. Esta solucao
construtiva poderia ser uma solugéo extremamente eficaz na diminuigao das perdas de calor na
direcdo radial dos diversos queimadores. Esta estratégia passa pelo aquecimento do meio
circundante a um determinado queimador através da colocacdo de outros queimadores em seu
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redor, com o0 objetivo de impedir a extin¢cdo da chama e maximizar a temperatura dentro do
microcanal.

Outra possivel solucéo construtiva seria a inversdo do fluxo de gases a saida do queimador, de
modo a conduzi-los através de uma seccdo em redor do micro queimador. Assim, 0 meio

exterior a0 queimador passava a ser constituido pelos gases de exaustdo, estando estes a
temperaturas bastante elevadas e, deste modo, as perdas de calor para o exterior eram

minimizadas.
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ANEXO A:Cinética da reacao

POLIMI-H2CO-NOX-1412

Elementos:

He (Hélio)

Ar (Argon)

N (Nitrogénio)
O (Oxigénio)
H (Hidrogénio)
C (Carbono)

Espécies
He

NO

NO2
HONO
Ha

H20:
CO

NH
HO2
N2H3
Ar
N20
HNO
HNO-
N2H2

NHs
CO2
NOs
NNH
NH:
HCO
N2

02
HNNO
HONO:?
H20
N2H4

OH
H2NO
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Reacdes Quimicas
Unidades: [kmol, m?, s], [-], [cal/mol]

Coeficientes da equacdo de Arrhenius:

10.

11.

12.

02+H=0+OH

9.6000e+14 -0.200

H2+O=H+OH
4.3300e+13 0.000

Fator pré-exponencial (A) / expoente de
temperatura (T) / energia de ativacao (Ez)

16625.00

10000.00

02+H(+M)=HO2(+M)

5.5800e+12 0.400
LOW  8.40e+17

0.00

-0.800 0.0

TROE 0.5000 1.000e-30 1.000e+30

H20  18.00
H2 2.50
N2 1.26
AR 0.80
HE 0.80
CO 1.20
Coz2 240

OH+HO2=02+H20

5.0000e+13 0.000
H+HO2=20H
2.5000e+14 0.000
0O+HO2=02+0OH
3.2500e+13 0.000

20H=H20+0
3.5700e+04 2.400
H2+M=2H+M
1.1150e+14 0.000
H2 2.50
H20  12.00
AR 0.50

CO 1.90
Co2 3.80
02+M=20+M
1.5500e+14 0.000
H2 2.50
H20  12.00
AR 0.20

HE 0.20

Cco 1.90
Co2 3.80

H+OH+M=H20+M

4.5000e+22 -2.000

H20  16.00
H2 2.00
Co2 190

H+HO2=02+H2

2.5000e+13 0.000
2H02=02+H202
2.1100e+12 0.000

1000.00

1900.00

0.00

-2110.00

96081.00

115120.00

0.00

700.00

0.00

13.

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

23.

24,

25.

26.

217.

28.

29.

30.
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20H(+M)=H202(+M)

7.4000e+13 -0.370 0.00

LOW 1.30e+18 -0.900 -1700.0
TROE 0.7346 94.00 1756 5182
H2 2.00

H20  6.00
CO 1.50
Cco2 2.00
AR 0.70
HE 0.70
N2 0.90

O+OH+M=HO2+M
1.0000e+16 0.000 0.00
02+C0=C02+0
2.5300e+12 0.000 47700.00
02+HCO=CO+HO2
3.0000e+12 0.000 0.00
CO+0(+M)=CO02(+M)
9.6400e+10 0.000  3800.00
LOW 2.07e+26 -3.340
H20 12.00

H2 2.00

Cco 1.50

CO2 2.00

AR 0.50
CO+0OH=CO2+H
9.6000e+11 0.140
CO+0OH=CO2+H
7.3200e+10 0.030
CO+HO02=C0O2+0OH
3.0000e+13 0.000
H20+CO=H2+CO2
2.0000e+11 0.000 38000.00
HCO+M=CO+H+M

7610.0

7352.00

-16.00

23000.00

1.2000e+17 -1.000 17000.00
H20 5.00
Co2 3.00
H2 1.90
CoO 1.90

O+HCO=CO2+H
3.0000e+13 0.000 0.00
H+HCO=H2+CO
5.0000e+13 0.000 0.00
OH+HCO=H20+CO
5.0000e+13 0.000 0.00
HO2+HCO=H202+CO
4.0000e+11 0.000 0.00
HO2+HCO=>CO2+H+OH
3.0000e+13 0.000 0.00
H20+H=H2+0OH
4.8000e+10 1.000
H202+H=H20+0OH
2.4100e+13 0.000
H202+H=H2+HO?2
6.0250e+13 0.000

19000.00

3970.00

7950.00

96



31.

32.

33.

34.

35.

36.

37.

38.

39.

40.

41.

42.

43.

44,

45,

46.

47.

48.

49.

50.

51.

52.

53.

54,

55.

56.

NH3+M=H+NH2+M
2.2000e+16 0.000 93470.00
H+NH2=H2+NH
4.0000e+13 0.000  3650.00
O+NH2=HNO+H
6.6000e+14 -0.500 0.00
O+NH2=NH+OH
6.8000e+12 0.000  0.00
O+NH2=NO+H2
1.3000e+08 1.025 -627.00
02+NH2=HNO+OH
45000e+12 0.000  25000.00
OH+NH2=H20+NH
4.0000e+06 2.000  1000.00
HO2+NH2=OH+H2NO
5.0000e+13 0.000 0.00
O+H2NO=02+NH2
2.0000e+14 0000  0.00
N+NH2=N2+2H
7.0000e+13 0.000 0.00
NH+NH2=N2H2+H
5.0000e+13 0.000  0.00
2NH2=H2+N2H2
8.5000e+11 0.000 0.00
2NH2=NH3+NH
5.0000e+13 0.000 10000.00
2NH2(+M)=N2H4(+M)
1.5000e+13 0.000  0.00
LOW 1.00e+18 0.000 0.0/
N2 2.50

H20 5.00

NH3 10.00
NO+NH2=NNH+OH
8.9000e+12 -0.350 0.00
NO+NH2=N2+H20
1.7200e+19 -2.294  1058.00
NO2+NH2=N20+H20
3.2000e+18 -2.200 0.00
NO2+NH2=NO+H2NO
3.5000e+12 0.000  0.00
H+NH=H2+N

3.0000e+13 0.000 0.00
O+NH=NO+H

9.2000e+13 0.000  0.00
NH+OH=HNO+H
2.0000e+13 0.000  0.00
NH+OH=H20+N
5.0000e+11 0.500 2000.00
NH+OH=NO+H2
2.0000e+13 0.000  0.00
02+NH=HNO+0
4.6000e+05 2.000 6500.00
02+NH=NO+OH
1.3000e+06 1.500  100.00
2NH=N2+2H

2.5000e+13 0.000 0.00

57.

58.

59.

60.

61.

62.

63.

64.

65.

66.

67.

68.

69.

70.

71.

72.

73.

74.

75.

76.

77.

78.

79.

80.

81.

82.
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N+NH=N2+H
3.0000e+13 0.000 0.00
NO+NH=N2+0OH
2.2000e+13 -0.230 0.00
NO2+NH=N20+0OH
1.0000e+13 0.000 0.00

N+OH=NO+H
3.8000e+13 0.000  0.00
02+N=NO+0
6.4000e+09 1.000 6280.00
NO+N=N2+0

3.3000e+12 0.300 0.00
N2H4+H=H2+N2H3
1.3000e+13 0.000 2500.00
N2H4+0O=N2H2+H20
8.5000e+13 0.000 1200.00
N2H4+OH=H20+N2H3
4.0000e+13 0.000 0.00
N2H4+NH2=NH3+N2H3
3.9000e+12 0.000 1500.00
N2H3+M=N2H2+H+M
3.5000e+16 0.000 46000.00
H+N2H3=2NH2

1.6000e+12 0.000 0.00
O+N2H3=N2H2+0OH
5.0000e+12 0.000 5000.00
O+N2H3=HNO+NH?2
1.0000e+13 0.000 0.00
OH+N2H3=N2H2+H20
1.0000e+13 0.000 1000.00
OH+N2H3=HNO+NH3
1.0000e+12 0.000 15000.00
NH+N2H3=N2H2+NH2
2.0000e+13 0.000 0.00
N2H2+M=H+NNH+M
5.0000e+16 0.000 50000.00

N2 2.00
H2 2.00
02 2.00
H20  15.00

N2H2+H=H2+NNH
5.0000e+13 0.000 1000.00
N2H2+O=NO+NH2
1.0000e+13 0.000 1000.00
N2H2+O=NNH+OH
2.0000e+13 0.000 1000.00
N2H2+OH=H20+NNH
1.0000e+13 0.000  1000.00
NO+N2H2=N20+NH2
4.0000e+12 0.000 11922.00
N2H2+NH=NNH+NH2
1.0000e+13 0.000 1000.00
N2H2+NH2=NH3+NNH
1.0000e+13 0.000 1000.00
NNH=N2+H

1.0000e+07 0.000 0.00
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83.

84.

85.

86.

87.

88.

89.

90.

91.

92.

93.

94.

95.

96.

97.

98.

99.

100.

101.

102.

103.

104.

105.

106.

107.

108.

H+NNH=N2+H2
1.0000e+14 0.000 0.00
O+NNH=N20+H
1.0000e+14 0.000 0.00
O+NNH=NO+NH
5.0000e+13 0.000 0.00
NNH+OH=N2+H20
5.0000e+13 0.000 0.00
02+NNH=N2+HO2
6.6700e+13 0.000 0.00
02+NNH=N2+02+H
5.0000e+13 0.000 0.00
NH+NNH=N2+NH2
5.0000e+13 0.000 0.00
NNH+NH2=N2+NH3
5.0000e+13 0.000 0.00
NO+NNH=N2+HNO
5.0000e+13 0.000 0.00
HNNO+M=N20+H+M
2.2000e+15 0.000 21600.00
HNNO+M=N2+0OH+M
1.0000e+15 0.000 25600.00
HNNO+H=N20+H2
2.0000e+13 0.000 0.00
HNNO+H=NNH+OH
1.0000e+13 0.000 0.00
HNNO+0=N20+0H
2.0000e+13 0.000 0.00
HNNO+0=02+NNH
1.0000e+13 0.000 0.00
HNNO+OH=N20+H20
2.0000e+13 0.000 0.00
HNNO+OH=NNH+HO2
1.0000e+13 0.000 0.00
NO+HNNO=N20+HNO
1.0000e+12 0.000 0.00
NO+HNNO=NO2+NNH
3.2000e+12 0.000 270.00
NO2+HNNO=NO3+NNH
1.0000e+13 0.000 0.00
NO2+HNNO=N20+HONO
1.0000e+12 0.000 0.00
NO+HO2=NO2+0OH
2.1000e+12 0.000 -480.00
NO+O+M=NO2+M
7.5000e+19 -1.410 0.00

N2 1.70
02 1.50
H20  10.00

NO+OH(+M)=HONO(+M)
2.0000e+13 0.000 0.00
LOW 2.33e+23 -2.400 0.0
NO+HCO=HNO+CO
7.2000e+12 0.000 0.00
NO+H+M=HNO+M
4.0000e+20 -1.750 0.00

109.

110.

111.

112.

113.

114.

115.

116.

117.

118.

119.

120.

121.

122.

123.

124.

125.

126.

127.

128.

129.

130.

131.

132.

133.

134.
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N2 1.00
H20 4.10
H2 1.25

HNO+H=NO+H2
4,4000e+11 0.720 650.00
HNO+0O=NO+OH
1.0000e+13 0.000 0.00
HNO+OH=NO+H20
3.6000e+13 0.000 0.00
02+HNO=NO+HO2
1.0000e+13 0.000 25000.00
HNO+NH2=NO+NH3
2.0000e+13 0.000 1000.00
NO+HNO=N20+0OH
2.0000e+12 0.000 26000.00
NO2+HNO=NO+HONO
6.0000e+11 0.000 2000.00
2HNO=N20+H20
9.0000e+08 0.000 3100.00
NO2+H2=HONO+H
3.0000e+13 0.000 29000.00
HONO+0O=NO2+0OH
1.2000e+13 0.000 6000.00
HONO+OH=NO2+H20
4.0000e+12 0.000 0.00
HONO+NH=NO2+NH2
1.0000e+13 0.000 0.00
HONO+NH2=NO2+NH3
5.0000e+12 0.000 0.00
2HONO=NO+NO2+H20
1.0200e+13 0.000 8540.00
H2NO+M=HNO+H+M
1.0000e+16 0.000 50000.00
H+H2NO=HNO+H?2
3.0000e+07 2.000  2000.00
H+H2NO=0OH+NH2
5.0000e+13 0.000 0.00
O+H2NO=HNO+OH
3.0000e+07 2.000 2000.00
OH+H2NO=HNO+H20
2.0000e+07 2.000 1000.00
NO+H2NO=2HNO
2.0000e+04 2.000 13000.00
NH2+H2NO=HNO+NH3
3.0000e+12 0.000 1000.00
NO2+H2NO=HNO+HONO
6.0000e+11 0.000 2000.00
NO3+H=NO2+0OH
6.0000e+13 0.000 0.00
O+NO3=02+N02
1.0000e+13 0.000 0.00
NO3+OH=NO2+HO2
1.4000e+13 0.000 0.00
NO3+HO2=02+N0O2+0H
1.5000e+12 0.000 0.00
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135.

136.

137.

138.

139.

140.

141.

142,

143.

144,

145.

146.

147.

148.

149.

150.

151.

152,

153.

154.

155.

156.

157.

158.

159.

NO2+NO3=NO+02+NO2
5.0000e+10 0.000 2940.00
NO3=NO+02

2.5000e+06 0.000 12000.00
2NO3=02+2N02
5.1000e+11 0.000 6750.00
NO2+HCO=NO+CO2+H
8.4000e+15 -0.750 1930.00
NO2+H=NO+OH
1.3200e+14 0.000 360.00
NO2+0=NO+02
3.9000e+12 0.000 -238.00
NO2+0O+M=NO3+M
2.9400e+21 -2.000 0.00
NO2+HO2=02+HONO
6.3100e+08 1.250 5000.00
2NO2=2N0O+02
1.6000e+12 0.000 26123.00
2NO2=NO+NO3
9.6000e+09 0.730 20923.00
2NO2=NO+NO3
1.6000e+12 0.000 26123.00
NO2+CO=NO+CO02
9.0400e+13 0.000 33800.00
NO2+HCO=HONO+CO
1.2000e+23 -3.290 2355.00
CO2+N=NO+CO
1.9000e+11 0.000 3400.00
N20+M=N2+0+M
4.0000e+14 0.000 56100.00

N2 1.70
02 1.40
H20  12.00
CO 1.50
CO2 3.00

N20+H=N2+0OH
3.3000e+10 0.000 4729.00
N20+H=N2+0OH
4.4000e+14 0.000 19254.00
NO+NH=N20+H
3.1900e+14 -0.455 0.00
N20+0=2NO

2.9000e+13 0.000 23150.00
N20+0=N2+02
1.4000e+12 0.000 10800.00
N20+OH=N2+HO2
2.0000e+12 0.000 40000.00
HNO2+H=NO2+H2
2.4000e+08 1.500 5087.00
HNO2+0O=NO2+0OH
1.7000e+08 1.500 3020.00
HNO2+OH=NO2+H20
1.2000e+06 2.000 -596.00
HNO2=HONO

1.3000e+29 -5.470 52814.00

160.

161.

162.

163.

164.

165.

166.

167.

168.

169.

170.

171.

172.

173.
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NO2+OH(+M)=HONO2(+M)
2.4000e+13 0.000 0.00

LOW 6.42e+32 -5.490  2351.0
TROE 0.5250 1.000e-15 1.000e-15

1.000e+15

H20  5.00
HONO2+OH=H20+NO3
1.0300e+10 0.000 -1240.00
H2+NH2=>NH3+H
1.5760e+05 2.000 3954.86
H20+HO2=>H202+0OH
5.3880e+05 2.000 28780.05
H20+NH2=>NH3+OH
1.1260e+05 2.000 8169.13
NO2+H202=>HONO+HO2
6.8310e+05 2.000 14711.89
H202+OH=>H20+HO2
3.1950e+05 2.000 -4169.95
H202+0=>0H+HO2
1.0830e+06 2.000 -1657.32
H202+NH2=>NH3+HO2
9.0050e+03 2.000 -1507.20
02+NH3=>HO2+NH2
5.1110e+07 2.000 60086.33
NH3+H=>H2+NH2
7.2200e+07 2.000 15302.86
NH3+OH=>H20+NH2
1.1980e+07 2.000 4067.13
NH3+O=>0OH+NH2
4.0600e+07 2.000 13586.66
NH3+HO2=>H202+NH?2
1.6160e+06 2.000 27340.80
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ANEXO B:Gréficos relativos a analise temporal das
simulacdes efetuadas

B.1 Com perfil linear de temperatura na parede do queimador
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Figura B.1 — Evolucéo temporal de quatro parametros distintos (calor libertado, fragdo massica de H,, velocidade
e fracdo massica de OH) num ponto localizado no eixo central do microcanal e a 4,5 mm da seccdo de entrada.
Graficos referentes as simulagdes LIN_04, LIN_05 e LIN_06.
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Figura B.2 - Evolucdo temporal de quatro parametros distintos (calor libertado, fracdo méssica de Hy, velocidade
e fracdo méassica de OH) num ponto localizado no eixo central do microcanal e a 4,5 mm da seccdo de entrada.
Gréficos referentes as simulages LIN_09, LIN_10e LIN_11.
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Figura B.3 - Evolucédo temporal de quatro parametros distintos (calor libertado, fragdo massica de H», velocidade
e fracdo massica de OH) num ponto localizado no eixo central do microcanal e a 4,5 mm da secgdo de entrada.
Graficos referentes as simulagdes LIN_14, LIN_15e LIN_16.
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B.2 Em regime adiabético
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Figura B.4 - Evolucdo temporal de quatro parametros distintos (calor libertado, fracdo méssica de Hy, velocidade
e fracdo méssica de OH) num ponto localizado no eixo central do microcanal e a 4,5 mm da seccgéo de entrada.
Gréficos referentes as simulagdes ADI_03, ADI_04 e ADI_05.
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Figura B.5 - Evolucédo temporal de quatro parametros distintos (calor libertado, fragdo massica de H,, velocidade
e fragcdo méssica de OH) num ponto localizado no eixo central do microcanal e a 4,5 mm da seccdo de entrada.
Gréficos referentes a simulagdo ADI_10.
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Figura B.6 - Evolucédo temporal de quatro parametros distintos (calor libertado, fragdo massica de H», velocidade
e fracdo massica de OH) num ponto localizado no eixo central do microcanal e a 4,5 mm da seccgdo de entrada.
Graéficos referentes a simulagcdo ADI_15.
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