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RESUMO

No presente trabalho, um modelo de componentes discretos (DCM), baseado nas solucoes
analiticas das equagoes de balanco de energia e de espécies quimicas, juntamente com o mo-
delo do Abramzon-Sirignano, é aplicado para analisar o aquecimento e a evaporagao de go-
ticulas envolvendo um caso de injecdo de spray de querosene (Jet A) em um ambiente inerte
e heterogéneo altamente aquecido. Avaliar e compreender a influéncia dada por um escoa-
mento inerte do tipo heterogéneo em um caso de injecao de spray envolvendo o processo de
evaporagao multicomponente é o escopo deste trabalho, no qual apresentou como um dos ob-
jetivos basicos a formacao e o entendimento do c6digo MFSim, desenvolvido no MFLab, com
relagao a evaporagao multicomponente que esta presente nas rotinas de modelagem lagrangi-
ana da plataforma. O trabalho se baseia de maneira priori na revisao e analise deste processo
com relagdao a um ambiente heterogéneo, no qual se teve como desfecho a implementacao e
insercao de novas rotinas tanto para a computacao do coeficiente de difusividade da mistura
como para a determinacgao de parametros termodinamicos necessarios tais como densidade,
viscosidade dinamica, condutividade térmica e calor especifico. Neste sentido para estabe-
lecer uma avaliacao deste processo em um ambiente gasoso inerte de multiplas especies foi
examinada a evaporagao de uma Unica gota em uma solucao gasosa do tipo ar atmosférico,
em que para tal analise a verificacao do comportamento evaporativo associado em um am-
biente dado por uma UGnica espécie com relacdo a um ambiente contendo mais de uma foi
investigado, no qual por fim contou com a avaliacao de um caso complexo de injecao envol-
vendo gotas de querosene (jet A) inseridas em um ambiente gasoso inerte de varias espécies.
A analise de tal caso se baseou na avaliagao da fracdes massicas médias obtidas ao longo de
linhas do dominio, como também no comportamento de parametros atrelados como tempe-
ratura do gas e termos fontes de massa e energia.Para todos os casos avaliados e comparados
os resultados obtidos se demonstraram apresentar um comportamento fisico esperado.

Palavras-chave: evaporagao de goticulas, combustivel multicomponente, coeficiente de
difusao.
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ABSTRACT

In the present work, a Discrete Component Model (DCM) based on the analytical solutions of
heat transfer and species diffusion equations, together with the Abramzon-Sirignano model,
is applied to analyze the heating and evaporation of droplets involving a case of Jet A kero-
sene spray injection in a highly heated, inert, and heterogeneous environment. The scope of
this work is to assess and understand the influence of a heterogeneous inert flow in a spray
injection case involving multicomponent evaporation process. One of the main objectives
of this work is to develop and comprehend the MFSim code implemented in MFLab, specifi-
cally in relation to the multicomponent evaporation routines within the Lagrangian modeling
platform. The work is primarily based on the review and analysis of this process in a heteroge-
neous environment, which resulted in the implementation and incorporation of new routines
for computing the mixture diffusivity coefficient and determining the necessary thermody-
namic parameters such as density, dynamic viscosity, thermal conductivity, and specific heat.
To evaluate this process in an inert gas environment with multiple species, the evaporation
of a single droplet in an atmospheric air gas solution was examined. This analysis focused on
comparing the evaporative behavior associated with a single-species environment to that of
an environment containing multiple species. Finally, a complex injection case involving Jet A
kerosene droplets injected into an inert gas environment with multiple species was evaluated.
The analysis of this case involved assessing the average mass fractions obtained along domain
lines, as well as studying the behavior of associated parameters such as gas temperature and
mass and energy source terms. For all evaluated and compared cases, the obtained results
demonstrated the expected physical behavior.
Keywords: droplet evaporation, multicomponent fuel, diffusion coefficient.
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INTRODUCAO

A pulverizagao de gotas em um ambiente gasoso tem se demonstrado um processo
de significativo estudo por parte de diversos pesquisadores desde o comeco do século pas-
sado (SAZHIN, S. S, 2018). Tal interesse é justificado pela presenca desse fendmeno em
uma vasta gama de aplicagoes, desde sistemas de injecdo direta utilizados em motores de
avides e automoveis até em dispositivos de supressao de incéndio, pintura e aerossdis médi-
cos (CHOUDHURY,[2019). Sprays liquidos sao conhecidos por apresentarem escoamento do
tipo bifasico de significativa complexidade no qual diversos processos fisicos tais como atomi-
zacao, dispersao, aquecimento entre fases, transferéncia de massa, quantidade de movimento
e mistura turbulenta de espécies quimicas ocorrem todos simultaneamente, interligados de
uma maneira complexa e em multiplos tempos e comprimentos caracteristicos. (JENNY; RO-
EKAERTS; BEISHUIZEN, [2012a).

Tendo como analise os sistemas de injecao direta, basicamente o combustivel entra
na camara de combustado no estado liquido e durante a injecao se desintegra em goticulas por
atomizagao, que evaporam antes ou de maneira concomitante com a combustao. Este enten-
dimento convencional da formagao de um spray quando o combustivel liquido é injetado em
um ambiente gasoso aquecido é baseado no acontecimento das seguintes etapas: de quebra
primaria que e atrelada ao desenvolvimento de um jato pulverizado, seguido pela sua conver-
sdo em laminas e ligamentos liquidos, que sao decompostos em gotas relativamente grandes,
e a de quebra secundaria que se define como a desintegracao destas particulas em gotas me-
nores. Como consequéncia, torna-se interessante salientar que usualmente os processos de
atomizacgao de combustiveis liquidos sao modelados com base em uma analise distinta entre

os fendbmenos de quebra priméaria e secundaria.
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Os combustiveis liquidos com atuacgao significativa na maioria das aplicacdes en-
volvendo pulverizagao de goticulas, tais como gasolina, querosene e petréleo, possuem em
sua composi¢cao uma quantidade extensa de hidrocarbonetos, que quando contabilizados em
processos envolvendo o aquecimento e evaporacgao de gotas, sao responsaveis por elevar o
nivel de complexidade do problema modelo em questdo. Isso ocorre uma vez que diferentes
componentes evaporam em taxas distintas criando dessa forma na fase liquida um gradiente
de concentragao responsavel por promover a difusdo das espécies no interior das goticulas
(SAZHIN, S. S.,2017).

Durante a difusao massica destas espécies, os componentes mais volateis presen-
tes na superficie da gota evaporam mais rapido, enquanto que os menos volateis levam mais
tempo para realizar a mudanca de fase. Logo, a tendéncia é que as espécies mais volateis do
interior sejam propensas a migrarem para a superficie da gota, tornando, portanto, a compo-
sicao e a distribuicao destas espécies presentes suscetiveis a variagoes significativas durante
todo o tempo de vida da gota (PINHEIRO et all 2022). Por este motivo considerar o processo
de difusao massica das espécies na modelagem do aquecimento e evaporacgao de goticulas

multicomponentes torna-se necessario (SIRIGNANO, W. A 2000).

1.1 Problema

Diversas modelagens propostas envolvendo o aquecimento e a evaporacdo de goti-
culas multicomponentes a priori combustiveis, podem e vém sendo encontradas na literatura
de maneira consideravel (COONEY; SINGER, 2019; [WANG, P. et all [2019; POULTON et al.,
2020; SINGER; HAYES; COONEY,[2021; KABIL et al.,2021;| HAYES, |2021; [PINHEIRO; RYBDY-
LOVA et al.;|2021; MURAMATSU et al} 2022). A simplificagao com relagao a composicao da
fase gas carreadora ao redor das gotas é aplicada em grande parte destes modelos, assumindo
possuirem como composi¢ao a presenca de uma Unica espécie constituinte, responsavel por
representar toda a solugao gasosa em questao.

Tal simplificagao trata basicamente de uma abordagem comum em modelos de eva-
poracao de goticulas, no qual se é adotada para reduzir a complexidade do sistema e facilitar
o calculo do processo de evaporagdo envolvido. No entanto embora tal consideragao possa
simplificar os calculos, torna-se importante reconhecer as suas limitagoes, a priori, para casos

em que a composicao real do ambiente seja bastante complexa.
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As interacdes destas multiplas espécies de gas com as goticulas presentes podem
afetar em um dado processo a taxa de evaporagao, as reagdes quimicas formadas e as propri-
edades do sistema como um todo.

Portanto, ao simplificar a fase gasosa por uma Unica espécie carreadora, é impor-
tante estar ciente de que isso pode introduzir certas limitacdes e uma perda de precisao em
relacio ao cenario real. E necessario avaliar cuidadosamente o contexto e os objetivos da
simulacdo para determinar se essa simplificacdo é apropriada ou se uma abordagem mais
detalhada, considerando multiplas espécies, é necessaria.

As vantagens de contabilizacao de todas as especies se resumem nesse sentido da

seguinte maneira:

« Composicao do ambiente: O ambiente considerado pode conter uma variedade de
gases, no qual tais espécies gasosas podem interagir com a gota de diferentes maneiras

durante o processo de evaporagao.

+ Interacdes quimicas: A evaporacao de uma gota pode envolver reacdes quimicas en-
tre os componentes do combustivel e as espécies gasosas presentes no ambiente. Por
exemplo, reacoes de combustao ou oxidagao podem ocorrer durante a evaporacao, re-
sultando em produtos diferentes. Ignorar as outras espécies gasosas pode levar a uma

representacao incompleta do processo de evaporagao e das reagdes quimicas associadas.

+ Influéncia na taxa de evaporacao: A presenca de diferentes espécies gasosas no am-
biente pode afetar a taxa de evaporagao da gota. Por exemplo, a difusao dos compo-
nentes do combustivel para o ambiente e a difusdao dos gases do ambiente para a super-
ficie da gota podem ser influenciadas por diferentes fatores, como tamanho molecular,
pressao parcial e coeficiente de difusao. Portanto, considerar todas as espécies gasosas

presentes permite uma representacdo mais precisa da taxa de evaporacao.

Portanto, ao simular a evaporacao de uma gota, é recomendavel considerar todas as espé-
cies gasosas do ambiente, levando em conta suas propriedades quimicas e fisicas. Isso permite
uma analise mais completa e precisa do processo de evaporacao e suas interagdes com o am-

biente circundante.
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1.2 Motivacao

As modificacdes propostas no presente trabalho sao motivadas por um problema
complexo de projeto presente nas industrias petroliferas, mais especificamente em sistemas de
topo de colunas de destilagao atmosférica, no qual enfrentam como inconveniente o insistente
controle da corrosao.

O controle de tal processo em sistemas de topo de unidades de processamento de
6leo cru tem sido um desafio desde os primérdios da industria do petroleo, que com o passar
dos anos, vem se tornando cada vez mais desafiante devido ao processamento de petrédleos
cada vez mais pesados e que contém um maior teor de contaminantes, levando consequen-
temente a um ambiente ainda mais corrosivo. A destilacao do petrdleo cru em uma torre de
destilacao atmosférica é o primeiro passo no processo de refino do petroleo e, consequente-
mente, estas unidades sao mais afetadas por problemas de corrosao. Essa etapa é chamada
de destilagao atmosférica porque ocorre em condicdes de pressao atmosférica normal
2007)

A torre de destilacao atmosférica é uma estrutura alta, vertical e cilindrica, geral-
mente feita de aco, na qual o petréleo cru é aquecido Fig[1.1] O objetivo de tal arranjo serve
basicamente para separar os diferentes componentes do petréleo bruto com base em suas
temperaturas de ebulicao, ou seja, para a fragmentacao e separacao do 6leo cru em determi-

nados produtos de acordo com a pressao de vapor e o ponto de ebulicao de cada produto.

Figura 1.1: Torre de destilacdo atmosférica. Fonte:(Sl, 2023)
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Em uma torre de destilacao, o petrdleo bruto antes de entrar na coluna, primeira-
mente passa por um processo de "dessalgacao"que se refere basicamente com a retirada de
agua e de sais minerais, sendo posteriormente enviado a um forno de aquecimento. Apds o
aquecimento, o 6leo é injetado na base da torre no qual de acordo com a pressao de vapor
dos hidrocarbonetos presentes, os produtos mais leves vao para o topo da torre, conforme

demonstrado em Fig[1.2}

C,aC,gases

20~C

C.ag
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T | produtos
fracca & 70°C quimicos
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Figura 1.2: Por dentro de uma Coluna de Destilacdo Fraccionada. Fonte:(CBIE,2023)

A possibilidade de corrosao da estrutura acontece quando durante processo de des-
tilacao na producao de derivados do petroéleo, é possivel que contaminantes presentes no 6leo
ou gerados durante o aquecimento se acumulem na linha de topo. Em funcao disso, em um
processo de producao de derivados do petréleo é comum a pratica de algumas medidas para
evitar e combater possiveis problemas de corrosao.

Dentre alguns agentes causadores de tal processo em sistemas de topo se destaca
a corrosao por acido cloridrico no qual se define como um problema comum enfrentado na
industria de processamento de petroleo. O acido cloridrico pode ser formado durante a desti-
lacao, principalmente a partir da decomposicao de compostos organicos clorados presentes na
alimentacao da coluna. A presenca de tal componente em concentracdes elevadas pode cau-

sar corrosao nas linhas de topo, o que pode levar a vazamentos, falhas estruturais e reducao
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da vida util dos equipamentos. A corrosao por acido cloridrico é especialmente problematica
em areas onde ha condensagao de agua acida, pois isso pode acelerar o processo corrosivo
(SILVA, G. P. D. M. da, |2017).

Outros agentes que também contribuem para o processo de corrosao nas linhas de
topo sdo os sais de amonia e sulfetos presentes nos topo das colunas de destilacao atmosférica.
Tal tipo esta associado a presenca de compostos de enxofre, como o sulfeto de hidrogénio
(H2S), na alimentacao da coluna. Quando a alimentagao contém concentragoes significativas
de sais de amonio, como cloreto de amoénio (NH4CI), e sulfetos, como sulfeto de hidrogénio,
esses compostos podem se acumular nas linhas de topo e causar corrosao. A corrosao ocorre
devido a reacao quimica entre os sais e os sulfetos presentes com o metal das linhas de topo,
resultando em danos e enfraquecimento das estruturas (FROEHLICH, 2017).

A erosao em sistemas de topo também se caracteriza como um agente causador
comum do processo de corrosao. A erosao ocorre quando particulas sélidas, como areia, par-
ticulas de catalisador ou impurezas presentes na alimentagao da coluna, entram em contato
com as linhas e causam danos mecanicos e corrosao acelerada. A erosao pode causar desgaste
progressivo das linhas de topo, levando a reducao da espessura do metal, formacao de furos e
falhas estruturais. A corrosdo associada a erosao € especialmente problematica em areas onde
ocorre o impacto em alta velocidade das particulas sélidas, resultando em desgaste acelerado
e danos localizados (SILVA, P. A. L, [2023).

Diante de tudo isso torna-se portanto necessaria a introducao de técnicas ou pra-
ticas que possam provocar a reducao do processo de corrosao em sistemas de topo, sendo a
manutencao de maxima eficiéncia de dessalgacao uma delas. A presenca de sal no petrdleo
pode levar a corrosao de metais, como aco e ferro, que sao comumente usados na constru-
cao de tubulagoes, trocadores térmicos e outros equipamentos da refinaria. A corrosao ocorre
quando o sal entra em contato com a superficie metalica, formando produtos corrosivos que
danificam o material ao longo do tempo. Isso pode levar a vazamentos, falhas estruturais e
interrupgdes na producao. Nesse sentido manter a eficiéncia da dessalgacado é essencial para
remover a maior parte do sal presente no petréleo. Ao lavar o petréleo com agua doce, a maior
parte do sal é removida, reduzindo desta maneira a concentracao de substancias corrosivas.
Isso ajuda a proteger os equipamentos e tubulacoes da corrosao, prolongando sua vida util e

evitando custos elevados de reparo e substituicdo.
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A técnica de injecao de um agente neutralizante a base de amina também é bastante
utilizada nas linhas de topo. Tal pratica é particularmente importante em refinarias devido
a presenca de produtos quimicos corrosivos e acidos no processo de refino do petréleo. Isso
porque durante as diferentes etapas do refino, podem ser gerados subprodutos acidos, como
acido sulfurico e acido cloridrico, que podem causar corrosao nas tubulac¢oes, equipamentos
e estruturas metalicas da refinaria. A injecao de um agente neutralizante a base de amina
tem a funcado de neutralizar esses acidos presentes nos fluidos corrosivos. As aminas tém a
capacidade de reagir com os acidos, formando sais de aminas nao corrosivos. Esses sais de
aminas formam uma camada protetora nas superficies metalicas, evitando que os acidos en-
trem em contato direto com o metal. Ao manter a injecao continua desse agente neutralizante
a base de amina, é possivel prevenir a corrosao e proteger os equipamentos e tubulacdes da
refinaria. Isso prolonga a vida util dos ativos, evita falhas estruturais e minimiza os riscos de
vazamentos, que poderiam resultar em danos ambientais, interrupcdes na producao e riscos
para a seguranca dos trabalhadores (KLAUCK;2015).

Outro artificio bastante utilizado se refere ao uso de inibidores de corrosao, tais sao
projetados para proteger os equipamentos, tubulagdes e estruturas metalicas contra os efei-
tos prejudiciais dos ambientes corrosivos presentes nas operagoes de refino. Como ja dito,
existem varios fatores que podem levar a corrosao em refinarias, como a presenca de pro-
dutos quimicos corrosivos, altas temperaturas, umidade e condi¢des ambientais agressivas.
Nesse sentido os inibidores de corrosao sao substancias quimicas que, quando adicionadas
a um sistema, formam uma camada protetora na superficie metalica, impedindo que o meio
corrosivo entre em contato direto com o metal. Essa camada atua como uma barreira fisica
ou quimica, reduzindo a taxa de corrosao e protegendo o metal contra danos. Os inibidores
podem ser aplicados de diferentes maneiras, como por injecdo direta nos sistemas, mistura-
dos com o fluido corrosivo ou aplicados como revestimentos protetores. Eles podem atuar
de varias maneiras, como formando uma pelicula passivadora na superficie metalica, absor-
vendo reagentes corrosivos ou atuando como bloqueadores de reagdes quimicas que levam a
corrosao. Ao utilizar inibidores de corrosdo adequadamente, é possivel reduzir significativa-
mente a taxa de corrosao e os danos causados aos equipamentos e estruturas nas refinarias
(MARQUES et al.,2022).

A pratica de injecao continua ou intermitente de agua amoniacal também se define

como uma pratica bastante comum e importante para evitar a corrosao em refinarias devido
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as suas propriedades inibidoras de corrosao. A agua amoniacal é uma solugcao composta por
agua e amonia, e sua aplicacao nos sistemas e equipamentos das refinarias oferece beneficios
significativos na prevencao da corrosdo. Primeiramente a 4gua amoniacal, quando injetada
nos sistemas, forma uma pelicula protetora na superficie metalica. Essa pelicula age como
uma barreira fisica, impedindo que o meio corrosivo entre em contato direto com o metal,
reduzindo assim a taxa de corrosao. Além disso, a amdnia presente na agua amoniacal tem
propriedades alcalinas e é capaz de neutralizar acidos que podem estar presentes no sistema.
Ao neutralizar os acidos, a 4gua amoniacal ajuda a prevenir reacoes corrosivas entre os aci-
dos e o metal, reduzindo a corrosao. Além de formar uma camada protetora e neutralizar
acidos, a agua amoniacal também pode agir como um inibidor de corrosdao quimico. Ela pode
reagir com a superficie metalica, formando uma camada passivadora que diminui a taxa de
corrosao e protege o metal contra danos. A injecao continua ou intermitente de 4gua amo-
niacal permite manter a protecao contra a corrosao de forma continua ao longo do tempo. A
aplicacao regular desse agente inibidor ajuda a manter a integridade dos equipamentos e tu-
bulagdes, prolongando sua vida util e reduzindo a ocorréncia de falhas causadas pela corrosao
(GONCALVES] 2007).

Como se pode verificar o uso de atomizadores se demonstra presente em quase todas
as técnicas citadas que corroboram para a reducao do processo de corrosao em linhas de topo.
De fato, o uso de bicos injetores nas unidades de refinaria acontece de maneira significativa
em diversas etapas do sistema como um todo.

O resfriamento é uma das principais func¢des dos sprays no sistema de topo. Durante
o processo de destilacao, os vapores quentes sobem pela coluna de destilagao e precisam ser
resfriados para que possam condensar e serem coletados como produtos liquidos separados.
Os sprays sao usados nesse sentido para pulverizar liquidos de resfriamento, como agua, na
parte superior da coluna, permitindo que os vapores sejam resfriados e condensados. Adi-
cionalmente, os vapores que sobem na coluna de destilacao podem conter impurezas, como
compostos indesejados ou contaminantes. Os sprays sao também usados para pulverizar li-
quidos de lavagem, como solventes ou produtos quimicos especificos, que podem reagir com
essas impurezas e ajudar a remové-las dos vapores.

Além disso, durante a destilagao, é importante evitar o arrasto de liquido para as
secdes superiores da coluna de destilacao, pois isso pode afetar negativamente a eficiéncia

do processo. Os sprays sao usados para criar uma camada liquida nas partes superiores da
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coluna, agindo como uma barreira para evitar o arraste de liquido indesejado para as se¢oes
superiores. Os sprays sao também usados para distribuir liquidos uniformemente nas partes
superiores da coluna de destilacao. Isso é crucial para garantir uma destilagao eficiente e uma
separacao adequada dos componentes desejados.

Em co-relagdo com os sistemas de injecao, o processo de evaporacao multicompo-
nente nas refinarias se demonstra de maneira significativa, podendo ocorrer em varias etapas,
como na destilacao, na recuperagao de solventes ou na remocao de componentes volateis. Em
uma torre de destilagao, por exemplo, a evaporacao multicomponente é fundamental para
separar os diferentes componentes presentes no petrdleo bruto, pois cada componente tem
um ponto de ebulicao especifico. A torre de destilacdo é projetada de forma a permitir que
os componentes mais volateis evaporem e sejam coletados como vapores na parte superior
da coluna, enquanto os componentes menos volateis permanecem como liquidos na parte
inferior.

A evaporacao multicomponente em ambientes de alta pressao e temperatura requer
um controle cuidadoso das condi¢des operacionais para garantir uma separacao eficiente e
precisa dos componentes desejados. O uso de sprays é comum nesse contexto, pois eles podem
ajudar a facilitar o processo de evaporacao, fornecendo uma superficie de contato liquido-gas
maior e permitindo a transferéncia de massa entre as fases liquida e gasosa. Além disso, os
sprays podem ser usados para introduzir liquidos volateis na corrente de gas, promovendo a
vaporizagao rapida e eficiente dos componentes desejados. Isso é especialmente relevante em
processos como a recuperacao de solventes, onde a vaporizacao dos solventes é essencial para
a sua posterior recuperacao e reutilizacao.

Em resumo, a evaporagao multicomponente é uma fungao importante em refinarias
e ocorre em ambientes de alta pressao e temperatura no qual uma solugcao complexa de gases
esta presente. O uso de sprays pode facilitar esse processo, proporcionando uma maior area

de superficie liquido-gas e promovendo portanto a vaporizacao dos componentes desejados.

1.3 Objetivo

O objetivo principal do presente trabalho se baseia na contabilizagao destas espécies
de gas constituintes em um modelo de aquecimento e evaporagao de gotas de combustivel,

mais especificamente o jet A. O modelo em questao foi parcialmente implementado em (PI-
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NHEIRO et al.,2022) e se trata do modelo de componentes discretos (DCM) que é baseado na
solucao analitica das equagdes de transferéncia de energia térmica e de difusao de espécies,
em conjunto com o modelo do Abramzom-Sirignano, no qual sao empregados para a analise

do aquecimento e evaporacao de gotas multicomponentes.
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MODELAGEM EULER-LAGRANGE

Na maioria das aplicacoes que envolve a combustao de sprays liquidos, as goticulas
presentes no sistema sao menores do que o menor comprimento da malha computacional as-
sociada, o que torna favoravel neste caso a utilizacao de uma estrutura euleriana para a fase
carreadora do gas em conjunto com uma abordagem lagrangiana sobre as goticulas liquidas
de combustivel (FAETH! |1983; JENNY; ROEKAERTS; BEISHUIZEN, [2012b). Sob o ponto de
vista euleriano a fase continua respectiva do sistema é modelada com base na resolucao das
equacoes de balango de massa, quantidade de movimento linear, energia e de espécies en-
volvidas, enquanto que sobre o referencial lagrangiano as gotas se assumem como particulas
pontuais inerciais que se deslocam em conjunto com o campo de escoamento e que através
de equagoes diferenciais ordinarias computam a evolucao temporal de cada particula com re-
lacdo a posicao, velocidade, diametro e temperatura (PINHEIRO et al.,2022; SONTHEIMER;
KRONENBURG; STEIN, |[2021).

As distribuicdes espaciais e temporais das variaveis eulerianas envolvidas em todo
dominio fisico sao profundamente impactadas pelo aquecimento e evaporacao das goticulas
lagrangianas, a priori nas regioes nas quais sao encontradas as gotas. Sao tratadas aqui a
mistura resultante do vapor de combustivel evaporado em conjunto com a fase gas circun-
dante, bem como a transferéncia de massa e energia entre a fase gasosa e liquida. Além disso,
os gradientes escalares de temperatura e de fracdes massicas das espécies envolvidas sao as
principais variaveis afetadas, no qual também impactam a avaliacao das propriedades fisicas,

como a viscosidade e a densidade (PINHEIRO et all|2022).



CapituLo 2. MODELAGEM EULER-LAGRANGE 20

2.1 Modelagem matematica

O enfoque deste capitulo é abordar os modelos matematicos que estao associados a
abordagem Euler-lagrange utilizada neste trabalho, no qual a fase continua do gas é modelada
com base na resolucdo das equagdes de balanco, a fase dispersa liquida segundo as equagoes
de trajetoria, transferéncia de massa e de energia térmica e a de acoplamento entre estas
duas fases que e feita através da insercao de uma série de termos fontes nas equagoes de

tratamento do meio continuo.

2.1.1 Fase continua

As equagodes de balanco de massa, quantidade de movimento linear, energia e de
massa para as espécies quimicas envolvidas sao dadas respectivamente pelas equacoes di-
ferenciais parciais seguintes, as quais possuem como fun¢dao a modelagem do escoamento

referente a fase continua.

dp  dpu;
op , pu;

Fri =S,k (2.1.1)

apu; Opu;u; d oT;

P i puit; _ P otij SuzL, (2.1.2)
ot 8xj 8xl- ax]

opc,T  dpu;c T 0 ou;

Pyt | OPUCT _ %% +1— +ScT, (2.1.3)
ot ax; 8xl X

opY, dpuY; 0k

P | opuidi _ Ok g1 (2.1.4)

ot 8xi 8xl-

onde p e a densidade, u; a velocidade na direcao i, p a pressao, 7;; o tensor tensao viscosa, T a
temperatura do gas, ¢, o calor especifico a pressdo constante, k a condutividade térmica, e ¥;

a fracao massica da k-ésima espécie. Os termos g; e Ji; se referem respectivamente ao fluxo
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de energia térmica e ao fluxo molecular de difusao das espécies, no qual sao avaliados nesta
ordem segundo as leis de Fourier e Fick (BIRD}2002). S, S,..%, SCPTL, Syt sdo os termos fontes
de massa, quantidade de movimento linear, energia e de espécies quimicas envolvidas, no qual
sdo responsaveis por levar em conta a existéncia da fase lagrangiana, t representa o tempo e
(i=1,2,3) as trés direcdes no espaco. E interessante salientar que os efeitos de Soret e Dufour
foram ambos aqui negligenciados. A negligéncia de tais efeitos é justificada neste trabalho
pelo fato do caso de injecao em estudo incluir uma variacao de temperatura pequena ou ne-
gligenciavel em relacao ao efeito de mistura causado pelo proprio spray. Considerando
um fluido newtoniano, o tensor tensao viscosa é dado por:

ou;  Ju; 2 Juy
T;i = — 4+ — )| = =u—6; 2.15
J=H (axj 8x,-> 3”axk ! ( )

onde 1 e a viscosidade do fluido e J;; o tensor delta de Kronecker.

A extrema complexidade da fisica envolvendo sprays liquidos de alta velocidade in-
jetados em condicdes de temperatura e pressao elevadas se justifica pelas caracteristicas de
escoamento multi-niveis e multi-estagio envolvidas em sistemas do tipo. Logo para a mode-
lagem da turbuléncia de tais casos, a metodologia LES ( Large Eddy Simulation) é empregada
no presente trabalho, no qual tal tratamento se destaca por garantir uma melhor captura do
fendmeno de mistura em grande infinidade presente entre as fases gas ambiente e de vapor
liquido gerado (LI, C.; CRUA; VOGIATZAKI, 2019).

Quando comparada com outras metodologias de simulacao, a metodologia LES é ca-
paz de garantir uma qualidade de precisao satisfatéria com um custo computacional menos
exigente que o DNS (Direct Numerical Simulation), além disso, também detecta com eficién-
cia as instabilidades locais envolvidas, quando relacionado com o RANS (Reynolds Averaged
Navier-Stokes). Nesse contexto, para sistemas envolvendo tais tipos de pulverizagao de alta
velocidade a modelagem do tipo Euler-Lagrange é geralmente empregada, sendo, portanto,

tal abordagem utilizada no presente trabalho.

2.1.1.1 Equacdes filtradas

Com um custo computacional menos exigente, para a solu¢ao adequada de esco-
amentos envolvendo fluidos newtonianos com alto ndmero de Reynolds, se faz necessaria a
decomposicao do espectro de estruturas turbilhonares em duas bandas utilizando-se o con-

ceito de filtragem, no qual é feita a deducado das equacoes filtradas, com um custo adicional
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associado que é conhecido de maneira famosa como problema de fechamento da turbuléncia
(NETO), 2020).

Na metodologia LES o escoamento turbulento caracteristico é decomposto por meio
do processo de filtragem de informacoes, que implica na decomposicao do espectro de energia
pertencente em duas bandas: a primeira localizada antes da frequéncia de corte do filtro, que
sera calculado e que representa as grandes estruturas, e o segundo, posicionado apds esta
frequéncia que sao as de pequenas estruturas e que necessita de modelagem. No presente

trabalho para o espaco fisico envolvido é adotada uma funcao filtro do tipo caixa.

f&) = f&x) + f'(%), (2.1.6)

No qual a variavel filtrada e dada por

fx) = / f&)F(x -x), (2.1.7)
em que F é o filtro LES, se determina como

1/A%, se |x| <A,i=123
F(x) = F(xy, Xz, %3) = (2.1.8)

0, caso contrario.

onde A = JJV, corresponde ao tamanho caracteristico do filtro, (xi, x, x3) representa as coor-
denadas espaciais do vetor x, e (V,) é o volume de uma unica célula da malha. Considerando
que para os escoamentos de interesse ha forte variacao de densidade, é necessario aplicar a

filtragem de Favre, na qual com base em tal processo de filtragem as equacoes de balango

(2.1.1H2.1.4) podem ser reescritas como:

ap  Ipui _ 1
L2 =g L 2.19
ot Ix " (2.1.9)

opu;, opig;  0p on; oY —
pui | opuity _ _°p | °%i _OTiT ¢ T (2.1.10)
ot 8xj axi ax] axJ ’
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ape,T N opiic,T _9(gi +g™*) + ol(zij — 7" )]
ot axl' 8xi 8x]

+ 8.1, (2.1.11)

opYe  OpiY, ki + Ji*®) —
pYe  9p k _ 00k + Uk )+SkL

ot 8xi 8xi

, (2.1.12)

onde sgs representa os termos sub-malha (SGS).

2.1.1.2 Modelagem de fechamento do tipo sub-malha para (LES)

Os modelos de fechamento propostos para a metodologia LES sao conhecidos como
modelos sub-malha e sao responsaveis basicamente por modelar a interacao entre as duas
bandas do espectro originarias do processo de filtragem, ou seja, a interacio entre as bandas
de maiores estruturas turbilhonares com as de menores (NETO, [2020).

O modelo sub-malha de fechamento mais popular foi proposto por (SMAGO-
RINSKY, |1963), e foi desenvolvido com base na hipotese de (BOUSSINESQ, [1877), no qual
o tensor taxa de deformacao de sub-malha nao resolvido 7;;°¢° e dado da seguinte forma (FER-

ZIGER; PERIC; STREET]} 2002; POINSOT; VEYNANTE, [2005):

T - %ﬁf = Jogs (Z—Z + % —~ g‘;—;";&j> = 2y (5} —~ %S}k> , (2.1.13)
onde i, € a viscosidade de sub-malha ou turbulenta e S~,~j o tensor taxa de deformacao do
campo resolvido. E interessante salientar que os termos sub-malha SGS nao resolvidos pre-
sente nas equagoes filtradas recebem aqui um fechamento do tipo gradiente (LEBOISSETIER;
OKONG’O; BELLAN; 2005).

No modelo de sub-malha dinamico proposto por (GERMANO,|1992), com modifica-
¢oes propostas por (LILLY},|1992) a viscosidade turbulenta e determinada com base na hipotese

do equilibrio sendo dada por:

)" (2.1.14)

fogs = 2 (CA) [S] = 2p (C.A)* (25,
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no qual a constante C; e determinada utilizando o procedimento dinamico descrito em deta-
lhes por (VEDOVOTO,[2011)
s sgs

Os termos de difusio e de energia térmica sub-malha nao resolvidos, ¢;*’ e ;5 S30

modelados com um tipo similar de gradiente para fechamento definido como:

—~

ac,T
sgs _Hsgs
89— _ 5188 , 2.1.15
g PBr, ox, ( )
Y,
oo o _phaes Ok (2.1.16)
Sc¢; o0x;

onde Pr; e Sc; se referem aos niumeros turbulentos de Prandtl e de Schmidt respectivamente.

Para mais detalhes envolvendo a modelagem matematica da fase euleriana, alguns
trabalhos desenvolvidos no MFLab podem ser consultados tais como (VEDOVOTO, [2011),
(MELO et al,2017), (DAMASCENO et al.,|2018) e (PINHEIRO et al2022).

2.1.2 Fase discreta

A modelagem de dispersao, aquecimento e evaporagao de gotas é aqui apresentadas,
considerando que as gotas sao constituidas por uma Unica espécie dominante e nenhum gra-
diente de temperatura em seu interior é considerado. Tal modelo é conhecido como modelo
de condutividade térmica infinita (ITC) e foi primeiramente apresentado por (ABRAMZON;
SIRIGNANO, W.[|1989). As inclusdes propostas para a computagao dos gradientes de tempe-

ratura e concentragao sao apresentadas no préoximo capitulo com mais detalhe.

2.1.2.1 Equacoes de transporte da gota

Para a modelagem envolvendo sistemas de pulverizacao liquida em um ambiente
fechado aquecido, o spray é considerado a fase discreta do dominio formada por um grande
namero de particulas que sao transportadas com base na segunda lei de Newton (LI, C.; CRUA;
VOGIATZAKIL [2019). Logo, sob a formulacao do tipo lagrangiana para tal fase, as equagoes

de movimento e quantidade de movimento linear da gota sao expressas como:

dxg;
— = Uy, 2.1.17
dr d,i ( )
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dug, Ui — Ug,
m, JMdi _ NN L 2.1.18

d dt Z di Td gl ( )
onde xy; e uy; correspondem respectivamente a posicao e a velocidade da gota, u; se refere a
velocidade da fase carreadora do gas, e g; o campo gravitacional. Note que a variagao massica
da gota é negligenciada na[2.1.18]. O tempo caracteristico de relaxagao da gota, 7, é dado
por:

4 Dy

Tg= s
3p:Cp |u; — ug,l

(2.1.19)

onde p; e p, se referem respectivamente as densidades da gota liquida e da fase gas circun-
dante respectivamente e |u; — uy;| a velocidade de escorregamento.

Para a determinagao do coeficiente de arrasto Cp, correlagdes semi-empiricas sao
estabelecidas. Neste trabalho a correlacao proposta por (FENG; MICHAELIDES, E. E.l2001)
para esferas viscosas é utilizada, no qual A se refere neste caso a razao y;/u,. Na literatura
muitas sdo as solucoes do tipo analitica e numérica estabelecidas, que vao desde esferas soli-
das (A — ) ate bolhas inviscidas (A — 0)(CLIFT; GRACE; WEBER, 2005, MICHAELIDES, E.|
2006). Entretanto poucos sao os trabalhos que levam em consideracio a importancia do es-
coamento interno presente em esferas viscosas para a determinacdo da forca fluidodinamica
envolvida. Tais correlacdes utilizadas neste trabalho sao definidas para diferente intervalos

de Reynolds conforme segue:

Cp=— + 0. € . eqIin(Re;), se0 < Re; <5, (2.1.20
b Red A+l A+1 d A+1 d d d

onde o numero de Reynolds da gota, Re; é definido como:

D U — Uy
Rey = PeDalus = ual (2.1.21)

Hg

24Cho + 2Cpy  se 5<Re; <1000 e 0<A<2

Cp = o+ : (2.1.22)
2-Cpy+ 5-2Cpe, se 5<Re; <1000 e 2< A< o0
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onde as fungdes Cpy, Cp, € Cp sao determinadas da seguinte forma:

oo 48 (221 214 (2.1.23)
P27 Rey JRey  Res)’ o

Cp, = 17.0Re;**, (2.1.24)
e
24 1
Cpeo = e (1 + gRej/ 3) . (2.1.25)
eq

Onde finalmente,
Cp =044 se Rey > 1000. (2.1.26)

Para mais detalhes envolvendo a modelagem matematica das equacoes de movi-
mento da gota, alguns trabalhos desenvolvidos no MFLab podem ser consultados tais como

(PINHEIRO et al] [2018), (SANTOS et al}[2019) e (PINHEIRO et al}, [2022).

2.1.2.2 Equacdes de aquecimento e evaporacao da gota

Para o modelo de evaporacao da gota, os processos de transferéncia de massa e
energia envolvidos no fendmeno de evaporacao sao levados em conta, sendo logo descritos
por equacoes diferenciais com as quais a temperatura e o tamanho da gota sao previstos com

o passar do tempo. A variacao temporal da massa de uma gota é definida como:

dmy
— = —H 2.1.27
dr md: ( )

onde my e 1, se referem respectivamente a massa e a taxa de evaporacao da gota.

dD 21
d-_ M (2.1.28)
dt p Dy
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no qual D, e o diametro da gota e p; a densidade da gota.

de Qs
= X 2.1.29
dt mgycC ( )

onde T; é a temperatura da gota, ¢; calor especifico da gota liquida, e Q, a poténcia transfe-
rida para promover a variagao da energia térmica da gota por unidade de tempo, no qual é
transferida na forma de calor latente.

Considerando o modelo proposto por (ABRAMZON; SIRIGNANO, W.;|1989) a taxa
de evaporacao instantanea da gota é dada pela equagao de Stefan-Maxwell, na qual ambos

os fendmenos de difusao e advecgao sao computados:

my = DyDy mpmShmIn(1 + Byy), (2.1.30)
. In(1+ B
Os = %wmumkm(:rg “Ty) = Lyrig, (2.1.31)
T

onde D, ,, se refere ao coeficiente de difusividade de vapor, L, o calor latente de evaporagao,
pm a densidade, k,, a condutividade térmica. O sub-indice m representa que as propriedades
fisicas sao estabelecidas na regido de mistura ou filme (vapor-gas) presente ao redor da gota,
Sh e Nu os numeros modificados respectivamente de Sherwood e Nusselt estabelecidos por
(ABRAMZON; SIRIGNANO, W./1989), By; o numero de transferéncia de massa de Spalding,
Br o niimero de transferéncia de energia térmica de Spalding e T, a temperatura da fase gas
carreadora. A forma de calcular tais parametros e apresentado no préximo capitulo.

Para mais detalhes envolvendo a modelagem de aquecimento e evaporagao aqui
descritas, alguns trabalhos desenvolvidos no MFLab podem ser consultados tais como (PI-
NHEIRO et al.;|2018), (PINHEIRO; VEDOVOTO, 2019) e (PINHEIRO et al.,2022) e (PINHEIRO;
VEDOVOTO et al.,2019).
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2.1.3 Acoplamento entre fases

A influéncia da fase carreadora do gas circundante nas goticulas liquidas pulveriza-
das sao inferidas através de uma série de termos fontes através do metodo Particle-Source-
In-Cell (PSI-Cell)(CROWE; STOCK; SHARMA,1977) No qual tais termos fontes sao definidos

da seguinte forma:

1 &
Sn' = > g, (2.1.32)
¢ 1
1 & dug;
Sui” = 7 > [md (% - i> + mdui] , (2.1.33)
¢ 1
1 & d(qTy) _
Sep” = v Y |ma (;td — &= mdLu] , (2.1.34)
¢ 1
1 &
St = - > e, (2.1.35)
¢ 1

onde ¢ é taxa de evaporacao fracional das k-ésimas especies, n; é o nimero de gotas presentes

em um determinado volume de célula euleriano V.

2.2 Metodologia numérica

O MFSim é uma plataforma de Modelagem e Simulagao computacional, que possui
como capacidade, a simulagao de problemas complexos de escoamento turbulento multifasico
através das metodologias LES ou URANS com processamento paralelo, utilizando como dis-
cretizacao o Método dos Volumes Finitos com malha bloco estruturada e refinamento adapta-
tivo dinamico baseado em gradientes de propriedades. Além disso, a plataforma permite que
o acoplamento entre fases seja feito de maneira euleriana-euleriana ou euleriana-lagrangiana,

além de usar o Multi-Direct Forcing como método de fronteira imersa. Tal ferramenta foi e
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vem sendo desenvolvida integralmente pelo Laboratério de Mecanica dos Fluidos - MFLab-
FEMEC-UFU em parceria com a empresa PETROBRAS e outros centros de pesquisa no Brasil

e no exterior.
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Neste trabalho o modelo de evaporacao utiliza como liquido multicomponente uma re-
ducao de oito especies quimicas de um combustivel de aviagao, mais especificamente o Jet
A. Tal técnica discretiva do composto geralmente e empregada devido a extensa composicao
de espécies que normalmente combustiveis comerciais apresentam. Neste sentido o surro-
gate é definido através da selecao de uma quantidade pequena de componentes, capazes de,
em mistura, servir como uma substituicao do real combustivel analisado (SAMIMI ABIANEH;
CHEN, C.2012).

Diversas sao as simplificacoes presentes na literatura que propuseram uma técnica de
tratamento para a quantidade extensa de espécies envolvendo tais multicomponentes usuais,
uma vez que, a reducao do nimero de variaveis seria capaz de garantir para a modelagem a
diminuicao do excessivo custo computacional atrelado.

Uma estratégia recente se trata do Modelo Multidimensional Quasi-Discreto sugerido por
(ELWARDANY; SAZHIN, S., 2012; SAZHIN, S.; ELWARDANY et al. |2011) no qual se carac-
teriza por levar em conta as difusividades térmica e das espécies liquidas envolvidas como
também ser projetado com capacidade para aportar uma grande quantidade de espécies cons-
tituintes, o que condiz com os combustiveis reais. Eentretanto tal proposta se baseia na intro-
ducdo de quasi-componentes com valores nao inteiros de nimeros de carbono que acabam
por limitar modelagens que envolvam processos de ignicao e de combustao em geral (SAZHIN,

S. S}, [2017).
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A técnica utilizada neste trabalho foi implementada por (PINHEIRO et al[2022) no MFSim
e se trata do modelo de componentes discretos (DCM) no qual se caracteriza pela selecao de
uma porcao pequena, mas, a0 mesmo tempo, representativa de componentes que constituem
o combustivel real. Tal modelo também inclui em sua computacgao os efeitos de difusividade
térmica e de espécies liquidas envolvidas. Sendo também devido a sua ideia simplista de
reducao capaz de ser implementado para modelagens envolvendo processos de queima e de
ignicao, em geral.

Este capitulo possui como objetivo a apresentagao da modelagem matematica como tam-
bém do detalhamento numérico implementado envolvendo o aquecimento e a evaporagao de
gotas liquidas de combustivel a partir do modelo de componentes discretos (DCM), no qual
introduz como novidade um tratamento quanto a fase gas carreadora circundante no qual

diferente do que era antes considerado, inclui agora em sua composicao mais de uma espécie.

3.1 Modelagem matematica

Neste trabalho o modelo de componentes discretos (DCM) que é baseado na solucao ana-
litica das equagdes de transferéncia de energia térmica e de difusao de espécies quimicas
envolvidas em conjunto com o modelo do Abramzon-Sirignano sao empregados para a ana-
lise do aquecimento e evaporacio de gotas multicomponentes. E interessante salientar que o
efeito de radiacao térmica nao foi considerado (ABRAMZON; SAZHIN, S.,{2006), como tam-
bém nenhum modelo de quebra de gotas, além disso, efeitos de colisao e coalescéncia sao

negligenciados (SAZHIN, S.;2014).

3.1.1 Taxa de evaporacao

Para implementacao no MFSim de tal modelagem, diferentes modelos de evaporacao fo-
ram primeiramente analisados por (PINHEIRO; VEDOVOTO, 2019), seguida da selecao e im-
plementagao do modelo do Abramzon-Sirignano (ABRAMZON; SIRIGNANO, W, [1989), ge-
neralizado para gotas multicomponentes em (CONTINILLO; SIRIGNANO, W. [1989). Neste

modelo, a taxa de evaporacgao da gota ni; é dado como:

my = wDyD, 1 pmShmIn(1 + Byy), (3.1.1)
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onde D, e o diametro da gota, D, o coeficiente de difusividade de vapor, p se refere a den-
sidade, Sh o numero modificado de Sherwood proposto por (ABRAMZON; SIRIGNANO, W.,
1989), By; o nimero de transferéncia de massa de Spalding e o sub-indice m representa que as
propriedades fisicas sao computadas nas condi¢cdes de mistura gas-vapor na regiao filme ao

redor da gota.

—2
Shy, = 2 + Sho , (3.1.2)
Fy
In(1 + B
Fy=(1 +BM)°'7M. (3.1.3)

By

Para estimar o niimero modificado de Sherwood Shy, a correlacdo empirica de Ranz-
Marshall (RANZ, {1952), com a modificagao proposta por (LI, J., MASON} [2000) para altos

valores de Reynolds é utilizada:

2 + 0.6Re,,'2Sc,, '/, se Re,, < 200
Sho = { 2+ 0.6Re,?Sc,"/® + 0.02Re,,*%Sc,, '/, se 200 < Re,, < 1500 (3.1.4)
2 4+ 0.000045Re,, "%, se Re,, > 1500.

onde Sc,, se refere ao numero de Schmidt e Re,, ao numero de Reynolds da gota:

Scp, = fm (3.1.5)

meu,m

2p,R;lu; — u,
Re, = 2PeRalui —uaxl (3.1.6)

Hm

no qual u é a viscosidade dinamica da gota e |u; — uyx| representa a velocidade relativa gas-
gota, também conhecida como slip velocity. Onde o nimero de massa de Spalding definido

como:

— Zk Y;),ks - Zk Yv,km
1= Y

By (3.1.7)
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onde Y,x e Y,, sdo as fracdo massica de vapor na superficie da gota e na fase carreadora do
gas para cada componente k, respectivamente.
No estado de equilibrio, a pressao parcial de cada componente k na superficie da gota p,x,

pode ser determinado por:

pl),ks = inlsksp*U,k’ (318)

onde y; se refere ao coeficiente de atividade da mistura, y;x, a fracao molar do k-ésimo com-
ponente liquido presente na regiao de superficie da gota e p, . a pressao parcial de vapor do
k-ésimo componente em estado puro (yx, = 1). Assumindo equilibrio de fase na regiao de
superficie da gota p*,, = p**, , e assumindo que para uma mistura de hidrocarbonetos, cujas
estruturas moleculares sao similares, se tem y; = 1, a Eq. pode, pela lei de Raoult, ser

simplificada para:

Pok, = Xk P g (3.1.9)

A fragao molar de vapor de cada componente k na superficie da gota y,x, € igual a razao

entre a pressao parcial equivalente do elemento e a pressao ambiente p,.

Yok, = %, (3.1.10)
g

logo, uma vez que y,x, é determinado, Y, pode ser dado como:

XokeWo

Yok = —, (3.1.11)
Xv,ksm,k + XgSW
sendo x,, determinado pela relagao:
ng =1- Z Xvkss (3112)
k

onde W se refere ao peso molecular médio do gas que é dado por:
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W= rei W, (3.1.13)
J

onde Y, ;. corresponde a fracdo molar do j-ésimo elemento gas presente na fase carreadora e
W, é o peso molecular do j-ésimo elemento gas.

Para computagao das propriedades termodinamicas e de transporte nas condicoes de mis-
tura gas-vapor naregiao filme ao redor da gota, a regra empirica de 1/3 é utilizada (HUBBARD;
DENNY; MILLS,[1975;[YUEN; CHEN, L. W.;|]1976), na qual as condicdes de referéncia sao dadas

por:

1
T, =T, + g(Tg - T), (3.1.14)

Yok

shm

1
=Yyx, + E(Yv,kg = Yo (3.1.15)

onde para a fase gas carreadora, as condicoes de referéncia sao computadas como (TONINI;

COSSALLIL 2015):

1
Xgim = Xgds + 3 Ui = Xes) (3.1.16)

Para determinagao do coeficiente de difusividade da mistura D, ,, presente em (3.1.1), a
relagao proposta por (WILKE; LEE, 1955) foi utilizada (POLING; PRAUSNITZ; O'CONNELL,
2001):

~ [3.03 - (0.98/My/A)(1077)(T%?)]
le}a/Zo—gaQD

Dy (3.1.17)

onde T se refere a temperatura, p a pressao.

M, = 2[(1/Mv) + (l/Ma)]_l (3118)
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onde M, e M, se referem as massas molares médias envolvendo as espécies das fases de vapor
e de gas respectivamente, o,, = (0, + 04)/2, sendo o, e 0, 0s comprimentos caracteristicos
de Lennard-Jonnes de cada especie da fase vapor e de gas, respectivamente, Qp a funcao de
temperatura normalizada T* = k,T /¢,, dada por Eq.(B6) em (SAZHIN, S.; KRISTYADI et al.,
2006), €0 = J€,€4, Sendo ¢, e g, as energias caracteristicas de Lennard-Jones de cada espécie
da fase vapor e de gas, respectivamente e kp a constante de Boltzmann.
Os valores de o, € €,/ks computados para as espécies de ambas as fases de vapor e gas
foram retirados do Software de cédigo aberto Cantera (GOODWIN; MOFFAT; SCHOEGL et
al] 2022).

Para a estipulacao dos parametros médios de mistura (massa molar e relacdes de
Lennard-Jones) as concentracdes molares relativas de cada conjunto foram levadas em conta

(Xein/ 2 Xeim) OU (Xokm/ Dok Xokm) (SAZHIN, S. S.; ELWARDANY et al., 2010).

Os valores de 0, € €,,/k, para todos os elementos vapor sao dados em Tab. (GO-
ODWIN; MOFFAT; SCHOEGL et al., 2022).

Especies vapor 00a(A)  €p0/kp(K)

n-octane 6.270 612.840
n-decane 6.690 704.920
n-dodecane 7.060 789.160

n-tetradecane 7.480 857.180
n-hexadecane 7.730 938.920
2-methylheptane  6.240 596.060
2-methylundecane  7.120  833.780
toluene 5.549 450.000
mesitylene 5.960  523.600

Tabela 3.1: Os comprimentos e energias caracteristicas de Lennard—Jones para todas as espécies vapor.

Com relacao a composicao da mistura gasosa inerte considerada os valores de o, € €,,/k;,

para todos os elementos gas sao dados em Tab. (GOODWIN; MOFFAT; SCHOEGL et al.,

2022).

Especies gas  0,, (A) ¢,./ky (K)

air 3.711 78.600

argon 3.330 136.500

carbon dioxide  3.760 244.000

methane 3.750 141.400

water 2.600 572.400

nitrogen 3.620 97.530

Tabela 3.2: Os comprimentos e energias caracteristicas de Lennard—Jones para todas as espécies gas.
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A mistura gasosa air foi tratada neste trabalho como um tnico elemento, no qual a con-

centracao molar relativa y, ¢é dada simplesmente por:

Xem = 1— Z Xokms (3.1.19)
k

Neste contexto este trabalho apresenta uma modelagem multicomponentes de goticulas
com relagao a uma solugao gasosa definida termodinamicamente por propriedades medias

correlacionadas.

3.1.2 Aquecimento convectivo

O processo de aquecimento das gotas liquidas de combustivel é descrito pela equagao uni-
dimensional de conducao térmica em regime transiente para a temperatura T = T(t, R) pela
seguinte relacao diferencial (KARTASHOV, 2001; |CARSLAW; JAEGER||1986)) em coordenadas
esféricas, no qual as condicdes de simetria esférica e de velocidade nula no interior da gota

ug = up = uy = 0 sdo consideradas:

oT ki (0T 29T
T (2T ), (3.1.20)
ot PiCpl 0R?>  ROR

onde T e a temperatura da gota, R a coordenada radial, t o tempo e k;, p;, e ¢, se referem res-
pectivamente as propriedades constantes condutividade térmica, densidade e calor especifico
da fase liquida, sendo esta ultima indicada neste caso pelo sub-indice I.

A Eq.(3.1.20) é resolvida com base na seguinte condicao inicial:

T(R) |i=o= To, (3.1.21)

em conjunto com a condicao contorno de Robin na regiao de superficie da gota, dado por:

oT
h(Teq — T;) = kzﬁ |R=Rs—0> (3.1.22)
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onde T4 = T.(t) e a temperatura efetiva que leva em conta o efeito de evaporagao da gota
ao invés de considerar somente a temperatura da fase carreadora do gas T,, T, = Ti(t) e a
temperatura da superficie da gota em R = Ry, e h o coeficiente convectivo de transferéncia de

energia térmica.

mdLu

T =T, + , 3.1.23
ff 8 47TRdzh ( )
e
Nu* k
h= £ (3.1.24)
2 Ry
no qual Nu se refere ao nimero de Nusselt.
In(1.0 + B
Nu* = Numu, (3.1.25)
Br

onde Br e o nimero de transferéncia de energia térmica de Spalding:

Br =(1+ By)’ —1, (3.1.26)

onde,

Shy, 1
Y= b ( > -, (3.1.27)
Cpy Nu,, | Le,

onde Le,, e o nimero de Lewis definido por:

km
Le, = , (3.1.28)
Cp e DomPm
e
Nuy, — 2
Nuy =2+ ——=, (3.1.29)

Fr
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Assim como estimado para Shy, a mesma correlacao empirica dada por pode ser

utilizada para determinacao de Nuy:

2 + 0.6Re,,/*Pr,,'/?, se Re,, < 200
Nuo = { 2+ 0.6Re,"/*Pr,,'/* + 0.02Re,,*Pr,,'/?, se 200 < Re,, < 1500 (3.1.30)
2 4+ 0.000045Re,, "8, se Re,, > 1500.

onde Pr e o nimero de Prandlt:

mC
pr,, = £nrm (3.1.31)

Fr = (1 + Bp)"’ In(lBJ; Br) (3.1.32)

Assumindo h constante, a solucio analitica da Eq.(3.1.20) e definida como (SAZHIN, S.|
2014):

160 = - 3 { (In . S;n/l g) exp(—b:c/'lnzt)_

_ZZTZ A di(f) xp(—kA2( — 7))dr }sin(/lnr)+Teff, (3.1.33)

onde r = R/R; se refere a coordenada radial normalizada que parte do centro da gota, A, sdo

as raizes positivas da seguinte equacao rearranjada na seguinte forma:

AcosA + jsind =0, (3.1.34)

. .
bn:5<1+, / 2), (3.1.35)
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Inz/ 1rT0(r)sin(/1nr)dr, (3.1.36)

onde Ty(r) se refere a distribuicao inicial de temperatura no interior da gota ou a distribuicao

prevista no passo de tempo anterior no qual:

k= LZ (3.1.37)
CpiP1Ra
T,
{ = h ;cffRd, (3.1.38)
1
e,
j= hRe (3.1.39)
ki

Para a solucdo analitica apresentada em Eq.(3.1.33), temos que o seguinte termo |3.1.40
apresenta uma contribuicao negligenciavelmente pequena (RYBDYLOVA et al.,[2016).

sind, [*d{(r)

b2 ) dr exp(—kA,*(t — 7))dr (3.1.40)

Logo a Eq.(3.1.33) pode ser reduzida para a forma:

1 inh, kA
TC) = 3 { (In _ S’A” k g) exp , )}sm(/lnr) + T, (3.1.41)

n=1

O aquecimento de uma gota parada em relagao a um gas ambiente de alta temperatura
ocorre basicamente de forma unidimensional no espaco, tornando possivel, portanto, a consi-
deracao unica do mecanismo de conducao com relacao ao processo de transferéncia de ener-
gia envolvida. Logo a solucao da Eq.(3.1.20) definida analiticamente segundo Eq.(3.1.33) é
empregada. Entretanto para uma goticula que esteja com uma certa velocidade ambos os

processos de conducao e adveccao devem ser levados em conta, sendo, portanto, necessario
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segundo (TALLEY; YAO, |1988)) a substituicao da condutividade térmica liquida K; pela efetiva

k. determinada pela seguinte forma:

ket = xki, (3.1.42)

onde o coeficiente y varia de 1 (Pe; < 10) até 2.72 (Pe; > 500), podendo ser aproximado por:

Pel
x = 1.86 + 0.86 tanh | 2.225 Iog% , (3.1.43)

no qual o nimero de Peclet Pe; e dado conforme:

Pel = RelPrl, (3'1'44)

com,
2 R US max
Re = 2P smax. (3.1.45)
Hi

e

pr, = Kl (3.1.46)

k;

onde Us max se refere a maxima velocidade na superficie da gota, definida como:

1
Usmax = - uil a Re,Cr. (3.1.47)
327

Cr se trata do coeficiente de arrasto por atrito para uma gota esférica evaporando:

_ 12.69Re,*?

= 3.1.48
F 1+ By, ( )
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O modelo de evaporacao multicomponente utilizado neste trabalho foi implementado
por (PINHEIRO et al}[2022) no qual a solu¢ao analitica reduzida Eq.(3.1.41) foi incorporada,
sendo durante a execucgao da rotina computacional, tal distribui¢ao atualizada a cada passo

de tempo.

3.1.3 Difusao de espécies

O fenémeno de difusdo massica das espécies presentes nas gotas liquidas de combustivel
e descrito em coordenadas esféricas pela equacao de difusao de cada componente envolvido
para a fragao massica Y, pela seguinte relagao diferencial [8,191], no qual as condigoes de

simetria esférica e de velocidade nula no interior da gota sao consideradas.

(3.1.49)

209 %Y1 N 2 9Y
o '\ or? "RoR )

onde Y representa a fracao massica da fase liquida para as k-ésimas especies envolvidas, D,
o coeficiente de difusividade da mistura referente aos k-ésimos componentes, e k;, p;, e ¢y
se referem respectivamente as propriedades constantes condutividade térmica, densidade e
calor especifico da fase liquida, sendo esta ultima indicada neste caso pelo sub-indice [, na

qual a Eq.(3.1.49) é resolvida com base na seguinte condicao inicial:

Yi4(R) li=0= Yiko, (3.1.50)

e de contorno dado pela seguinte relagao:

My M (Yiks — &) » (3.1.51)

Di—=\,_ -
IR IRk 47 p R?

onde Yy = Y45(¢) se refere a fragdo massica liquida das k-ésimas especies na superficie da

gota e ¢ e a taxa de evaporacao fracional dada por:

(3.1.52)



CapiTuLo 3. MODELAGEM DE AQUECIMENTO E DE EVAPORACAO DE GOTA 42

no qual o sub-indice v indica a fase de vapor. Claramente, Y, & = 1.

A taxa de evaporacao de cada espécie k envolvida pode ser dada segundo a seguinte rela-

cao:
m}i)k = Ekmd, (3.1.53)
Assumindo R; constante, a solucao analitica da Eq.(3.1.49) é definida como (SAZHIN, S.|

2014):

1 A .
Yi(r,t) = e + . {exp [DI(R_:)Zt] [qyo,k - Qyoek] sinh(Agr)+

oo 3 (3.1.54)
+ Z exp [—DI(R—H)Zt} [qymk - Qyné‘k] sinh(/lnr)} },
n=1 d
onde Ay e A, paran > 1 sao solucdes para as equacoes:
A A
tanh A = —— , tan A = ——, 3.1.55
an ™ e an e ( )
mR
hy, = —(1 + 220, (3.1.56)
I
gl
R 3.1.57
* 47Tled2 ( )
1 (14hy,)sinhAg
————5——, quandon =20
ETRERGE
Oy, = (3.1.58)

1 (l+hy0 )sinhA,

2 2 ]
[ B

quandon > 1.
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1 1
‘—2 / rYi, (r)vy,dr, paran > 0. (3.1.59)
Vy, 0

Yii, se refere a distribuicao inicial das fracdes massicas das espécies quimicas presentes

@,k =

no interior da gota ou a respectiva distribuicao prevista no passo de tempo anterior no qual:

sinh(Aor), quandon =0
vy = (3.1.60)
sinh(4,r), quandon > 1.

h
-3 [1 + W%Oz] , quandon =0
2
v = (3.1.61)
h
% [1+}%2—$nz], quandon > 1.

Para uma gota com certa velocidade, ambos os efeitos de difusao e adveccao devem
ser contabilizados, neste sentido a distribuicao das fracdes massicas das espécies dada pela
Eq.(3.1.54) ainda pode ser utilizada, uma vez que, realize a substituicao do D; pela difusividade
efetiva D,y :

Dest = xDy, (3.1.62)

onde:

Pel
x = 1.86 + 0.86 tanh | 2.225 Iog% , (3.1.63)

no qual o nimero de Peclet Pe; e dado como:

Pel = RelScl, (3.1.64)
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com,

Sep = . (3.1.65)

No modelo de evaporagao multicomponente implementado por (PINHEIRO et al,, 2022) e
utilizado neste trabalho, a solugao analitica dada pela Eq.(3.1.54) foi incorporada, sendo du-
rante a execucao da rotina computacional, tal distribuicao atualizada a cada passo de tempo.

A generalizagao do aquecimento e evaporacdo para gotas multicomponentes em movi-
mento e utilizado aqui, no qual sao denominados modelos de difusividade-condutividade tér-
mica efetiva (ETC-ED).

Para mais detalhes envolvendo a modelagem matematica da fase lagrangiana, alguns tra-
balhos desenvolvidos no MFLab devem ser consultados tais como (PINHEIRO et al., [2018),
(PINHEIRO; VEDOVOTO et al |2019),(PINHEIRO; VEDOVOTO, 2019) e (PINHEIRO et al.,
2022).

3.2 Detalhamento numérico e computacional

A modelagem lagrangiana desenvolvida até aqui do processo de aquecimento e evapora-
cao de gotas multicomponentes foi implementada por (PINHEIRO et al.,|2022), utilizando-se
a plataforma de Modelagem e Simulagao Computacional MFSim (Simulador Multifasico). No
qual para a execucao de toda rotina computacional atrelada, uma maquina de processador do
tipo Intel(R) Core(TM) i7-3612QM CPU @ 2.10 GH com um 100 MHz clock foi utilizada.

Tal rotina é descrita resumidamente conforme dado por:

Algoritmo - Aquecimento e evaporacao de gota multicomponente

1: Inicialmente, as distribuicdes de temperatura e de fragdes massicas das espécies no in-
terior da gota sdo tidas como uniforme, e as fracoes molares iniciais de cada especie envolvida
e considerada. Para os proximos passos de tempo, as distribuicdes obtidas anteriormente sao
utilizadas.

2: Calculo das pressoes parciais das espécies na superficie da gota conforme dado por

Eq.(3.1.9), e utilizando informacoes catalogadas de referéncia para cada componente.



CapiTuLo 3. MODELAGEM DE AQUECIMENTO E DE EVAPORACAO DE GOTA 45

3: Calculo das taxas de evaporagao das espécies envolvidas conforme dado por Eq.(3.1.9),
e utilizando informagoes catalogadas de referéncia para cada componente.

4: Determinagao das condicoes de referéncia para a regiao de mistura ou filme gas-vapor.

5: Calculo das propriedades termodinamicas e de transporte fiy, ppm, Dym, km € cp,, para
a regiao de mistura, através da computacao direta das equacdes de tal fase resumidas por
(TROPEA; LEMOINE; ENSEM,s.d.) em conjunto com a ferramenta de cédigo aberta Cantera.

6: Calculo das propriedades termodinamicas e de transporte g, p, k, € ¢, para a regiao
da fase gas carreadora, através da computacao direta das equacgdes de tal fase resumidas por
(TROPEA; LEMOINE; ENSEM,s.d.) em conjunto com a ferramenta de cédigo aberta Cantera.

7: Célculo da propriedade termodinamica c,, para a regiao da fase vapor, através da com-
putacao direta fornecida pela ferramenta de cédigo aberta Cantera.

8: Calculo das propriedades termodinamicas e de transporte da gota 1, p;, ki, ¢, e D;
com base nas equagdes apresentadas na segao e através de informagoes catalogadas de
referéncia para cada componente.

9: Calculo dos nimeros adimensionais, da taxa de evaporacao total e da contribuicao de

cada especie envolvida.

10: Calculo da temperatura efetiva, k e { conforme Egs. (3.1.23) e (3.1.37).

11: Calculo da distribuicao de temperatura no interior da gota conforme apresentado pela
Eq.(3.1.41). Sendo as raizes da Eq.(3.1.34) determinadas através do método numérico de bis-
seccao (KIUSALAAS! 2013).

12: Calculo da temperatura média da gota através do método numérico de Simpson (KIU-
SALAAS; 2013).

13: Céalculo da distribuicao de espécies no interior da gota conforme apresentado pela
Eq.(3.1.54). Sendo as raizes da Eq.(3.1.55) determinadas através do método numérico de bis-
seccao (KIUSALAAS!|2013).

14: Calculo da composicao media da gota através do método numérico de Simpson (KIU-
SALAAS, [2013).

15: Atualizagdo do p; em razao da nova temperatura media e de composicao da gota en-
contradas.

16: Atualizagao do D, utilizando o método de Runge-Kutta de ordem 4 (KIUSALAAS;|2013),
levando em conta ambos os processos de evaporagao e thermal swelling atrelado.

17: Retorna ao passo 1 e repete para o proximo passo de tempo toda a rotina novamente.
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3.3 Composicao do combustivel Jet A reduzido

Para a modelagem e por fim implementacao do aquecimento e da evaporagao de goticulas
liquidas de combustivel, mais especificamente o Jet A, um conjunto reduzido de espécies foi
selecionado como forma de representar o combustivel real. Neste sentido, (PINHEIRO et al.,
2022) selecionou 12 propostas de redugdes desenvolvidas no decorrer da tGltima década, entre

2010 e 2019, conforme apresentado em Tab.(3.3).

Tabela 3.3: Legenda da Tabela: tabela que resume o critério de correcao do relatério.

Surrogates Descricao N. comp Referencias
1 Dooley’s 1st generation 3 (DOOLEY; WON; CHAOS et al.;|2010)
2 Huber’s surrogate 8 (HUBER; LEMMON; BRUNO!|2010)
3 Dooley’s 2st generation 4 (DOOLEY; WON; HEYNE et al.l|2012)
4 Kim’s UM1 4 (KIM; MARTZ; VIOLI, |2014)
5 Kim’s UM2 4 (KIM; MARTZ; VIOLI, |2014)
6 Improved Dooley’s 1st gen. 3 (YU; JU; GOUL [2016)
7 Improved Dooley’s 2st gen. 4 (YU; JU; GOUL 2016)
8 Won’s 1st surrogate 3 (WON et al.,[2017)
9 Won’s 2st surrogate 3 (WON et al.,[2017)
10 Won’s 3st surrogate 4 (WON et al.,[2017)
11 Won’s 4st surrogate 9 (WON et al.,|2017)
12 Jameel’s surrogate 2 (JAMEEL et al.l|2019)

Para a selecao do redutor mais apropriado, a similaridade entre as propriedades-chave
de cada um com relagdo ao real Jet A é levada em conta. Nesta ideia, as 12 propostas de
reducao foram investigadas através do modelo de aquecimento e evaporacao implementado
no MFSim, sendo para os mesmos parametros de setagem de caso, cada uma validada, através
de resultados experimentais descritos por (WANG, F. et al.,|2018).

Com base nisso, os parametros tempo e taxa de evaporacao da gota como também a ma-
xima temperatura atingida por tal foi comparada em relacao ao real combustivel. Tendo como
resultado a selecao da reducao denominada Won’s 4th surrogate, que apresenta em sua com-

posicao a presenca de 9 especies quimicas.
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Tabela 3.4: Legenda da Tabela: tabela que resume o critério de correcao do relatério.

Comps | Formula Nomes ID

1 CsHis n-octane NC8H18
2 CioHoy n-decane NC10H22
3 Ci12Hog n-dodecane NC12H26
4 C14Hzg n-tetradecane NC14H30
5 Ci6Hz4 n-hexadecane NC16H34
6 CsHig iso-octane IC8H18

7 Ci12Hog iso-dodecane IC12H26
8 C;Hg toluene C7H8

9 CyoHy, 1,3,5-trimethylbenzene C9H12

Para mais detalhes envolvendo o combustivel reduzido Won’s 4th surrogate, alguns tra-

balhos como (WON et al.;,2017) e (PINHEIRO et al.,[2022) podem ser verificados.

3.4 Propriedades termodinamicas e de transporte dos
componentes

Durante a rotina computacional de aquecimento e evaporacao de gotas multicomponen-
tes, as propriedades termodinamicas e de transporte da fase vapor de combustivel e da fase
gas carreadora, a viscosidade dinamica p, a densidade p, o coeficiente de difusividade D,, a
condutividade térmica k e o calor especifico c,, sdo obtidas pelas regras de mistura de cada
fase representada em Tab.(3.5) em conjunto com a ferramenta de c6digo aberta Cantera (GO-

ODWIN; MOFFAT; SPETH, |2017;|SANJOSE, 2009; PERRIN, 2014).
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Tabela 3.5: Leis de mistura utilizadas para a computacao das propriedades termodinamicas referentes

a fase gasosa (PERRIN|2014).

Propriedades fisicas

Lei de mistura

Referéncias

Calor especifico (c,) Cpy =2, YiCp;

v\
Densidade (p) Py = (Zl ;’l)
iAi

A= foiAij

Condutividade térmica (k) com (WASSILJEWAL|1904)
_ (1+<M,-ui/<Mjuj>>)l/2<Mi/M,->l/“>
i~ (B(1+M; /M )2

Viscosidade dinamica (u)

— Xiphi
Ho Zl ijiAij
com

/
_ (1+<M,-ul-/<M,-u,~>>)1 /M)

i~ (8(1+M; /M )1/

(WILKE}|1950)

As propriedades termodinamicas e de transporte dos hidrocarbonetos liquidos presentes

no combustivel Jet A reduzido, a viscosidade dinamica p, a densidade p, a condutividade

térmica k e o calor especifico c,, como também o calor latente de evaporacao L,, a pressao

de vapor saturado P,, a temperatura critica T, e a propria pressao p sao obtidas através de

relagdes catalogadas conforme disposto em (YAWS, C. L., GABBULA,2003; YAWS, C. L.,2008;

YAWS, C.[2009), sendo as propriedades computadas através da temperatura média da gota

enquanto que para o calor latente de evaporacao e a pressao de vapor saturado a temperatura

na superficie da gota é utilizada.

Para o coeficiente de difusividade das espécies liquidas envolvidas, a aproximacao de

Wilke-Chang é utilizada (BIRD) 2002)

_ 74x107"°MT

Lk 0.6
Vi

onde M, é a massa molar média da mistura liquida:

(3.4.1)

(3.4.2)
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ok \3
v :< : ) , 3.4.3
BT N\118 (34.3)

onde oy se refere ao comprimento de Lennard-Jones para o k-ésimo componente, em V (SILVA,

C. M.; LIU; MACEDO, |1998)):

2

T, T,

o1 = 0.17791 + 11.779 ( ") — 0.049029 ( "> , (3.4.4)
Perk Perk

onde T, se refere as temperaturas criticas em K e as pressoes criticas p.» em bar para os

k-ésimos componentes.

As propriedades das misturas foram estimadas conforme (SAZHIN, S. S.; AL QUBEISSI

et al}, 2014):
L, = Zk: (e:L)), (3.4.5)
Po. = Zk: (xkpox,) - (3.4.6)
-
P = Zk: (%) , (3.4.7)
Ing = > (uelng) (3.4.8)

~1/2
_ Yk
k = [Zk: <kl,k2)] , (3.4.9)
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a = Z (Yikerr) , (3.4.10)

D =Y (D) - (3.4.11)
k

Para mais detalhes envolvendo a computacao das propriedades termodinamicas e de
transporte dos componentes constituintes do surrogate, o trabalho de (PINHEIRO et al.,|2022)

deve ser consultado.
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RESULTADOS

4.1 Analise do aquecimento e da evaporacao de uma

Unica gota multicomponente em um ambiente inerte

(ar)

Nesta secao, é realizada uma analise da evaporagao multicomponente de uma gota isolada
em um ambiente inerte ar, com foco especifico no contexto do spray. O objetivo é investigar
o processo de evaporagao levando em consideracao a presenga de multiplas espécies gasosas
presentes na atmosfera circundante, para isso diversos parametros considerados relevantes
sao verificados.

Logo, uma analise comparativa da evaporacao de uma gota multicomponente em duas
situacdes distintas é realizada. Na primeira situacao, a gota é imersa em um ambiente inerte
contendo apenas a espécie de nitrogénio. Ja na segunda situagao, o ambiente sera enriquecido
com mais espécies que fazem parte da composicao do ar atmosférico real.

Sendo portanto tal gota representada fisicamente conforme dado por Fig4.1]

Através dessa analise comparativa, espera-se obter insights valiosos sobre o impacto da
composicao do ambiente nas caracteristicas de evaporacao da gota multicomponente. Isso
contribuira para uma compreensao mais abrangente dos processos de evaporacao e suas in-
teracdes com diferentes espécies gasosas presentes no ambiente circundante.

Se considerarmos uma gota isolada em que o Unico processo que ocorre é a evaporagao e,
em seguida, trocarmos o ambiente de nitrogénio para o ar, é esperado que a taxa de evapo-

racao aumente, como podemos verificar em Figld.2[b]. Isso acontece porque quando a gota
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. =N,
Gas
= 0.78N, +0.210,+ 0.01Ar

Filme

Vapor

Figura 4.1: Representacao fisica da gota simulada.

Situacao P(atm) d,(um) Tg(K) TH(K) Ug(m/s) Ambiente
1 10,0 300,0 300,0 1200,0 150,0 N,
2 10,0 300,0 300,0 1200,0 150,0 ar

Tabela 4.1: Parametros iniciais de setagem para cada situacio.

esta no ambiente de nitrogénio, a evaporacgao ocorre apenas através da difusdao das moléculas
de nitrogénio na interface entre a gota e o ambiente. No entanto, quando o ambiente é tro-
cado para o ar, a presenca de outras espécies, como o oxigénio, pode acelerar o processo de
evaporacao. Como consequéncia, é de se esperar que, ao compararmos ambas as situagoes,
a gota imersa em um ambiente de ar apresente um alcance maior de temperatura de superfi-
cie e uma evolugao mais acentuada do diametro adimensional, como pode ser observado nas
Figuras[d.2[a] e[4.2]d], respectivamente

No caso da gota, em relagao ao coeficiente de difusividade, é de se esperar que a presenca
de outras espécies no ambiente, como no caso do ar em comparagdo com o nitrogénio, possa
influenciar o coeficiente de difusao e, consequentemente, afetar a taxa de evaporagao da gota.
Em geral, o coeficiente de difusividade esta relacionado a facilidade com que as moléculas de
uma substancia se movem através de um meio. A presenca de diferentes componentes no ar,
como oxigénio e outros gases, pode alterar as propriedades do meio e, portanto, influenciar o

coeficiente de difusividade.
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Figura 4.2: Parametros relevantes capturados temporalmente durante a simulagao ([a]Jtemperatura
de superficie da gota [b] coeficiente de difusividade da mistura, [c] taxa de evaporagao, [d] diametro

adimensional)

Fazendo uma analise critica, espera-se que o coeficiente de difusividade seja maior em

um ambiente de ar em comparagao com o nitrogénio. Isso ocorre devido a presenca de varias

espécies gasosas no ar, como oxigénio, nitrogénio, didoxido de carbono, entre outros, que tém

diferentes caracteristicas moleculares, como podemos verificar em[d.2[b]. Essa diversidade de

espécies no ar proporciona maior probabilidade de colisdes entre as moléculas, o que aumenta

a eficiéncia da difusdo. Além disso, as diferentes interagdes moleculares entre as espécies no ar

podem facilitar a difusdo dos componentes da gota. Em contraste, quando a gota esta imersa

em um ambiente contendo apenas nitrogénio, a difusdo esta restrita a essa Unica espécie
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molecular, o que pode resultar em um coeficiente de difusividade menor em comparagao com
um ambiente de ar mais diversificado.

Resumidamente a difusividade de uma substancia, que é uma medida de sua capacidade
de difundir-se em um meio, é influenciada pela composicao quimica do meio e pelas interacoes
entre as moléculas. Quando um meio gasoso é diversificado, como o ar, é mais provavel que a
difusividade dos vapores da gota seja maior em comparagao com um meio monocomponente,
como o nitrogénio. No entanto, para esta interpretacao é importante observar que nem todas
as espécies quimicas presentes no ar terao o mesmo efeito na difusividade dos vapores da
gota. Alguns componentes do ar podem interagir mais favoravelmente com os vapores da
gota, enquanto outros podem ter efeitos menos significativos. Portanto, a maior diversidade
de espécies no ar é uma vantagem geral, mas a influéncia especifica de cada espécie depende
de suas propriedades quimicas e das interagdes com os vapores da gota.

Além disso, em determinados casos, em ambientes altamente especificos ou com com-
postos quimicos particulares, pode ocorrer um fenémeno conhecido como "segregacao de es-
pécies", em que as interacoes entre as moléculas podem levar a comportamentos diferentes
da difusao, mesmo em um meio diversificado. Por isso, a previsao exata da difusividade em
diferentes meios pode ser bastante complexa e requer uma analise detalhada das interacoes
moleculares envolvidas.

Portanto, em termos gerais, para uma explicacao mais detalhada com relagao ao compor-
tamento apresentado pelo coeficiente de difusividade dado em ambos os casos se faz neces-

saria uma validacao experimental atrelada.

4.2 Injecao spray em um ambiente gasoso aquecido

O Spray implementado por (PINHEIRO et al.;|2022) é usado neste trabalho, para a inclusao
de outras especies na fase gas carreadora. O caso trata-se basicamente de um jato liquido
de alta velocidade de diesel que é pulverizado em uma camara retangular fechada cheia de
uma mistura gasosa inerte com temperatura constante. Um esboco da geometria do dominio
retangular é fornecido na Fig. O caso foi simulado paralelamente utilizando uma malha
adaptativa de 3 niveis fisicos sendo a mais grosseira do tipo 64x16x16 nas direcdes x, y e z

respectivamente.



CariTuLo 4. RESULTADOS 55

Face de saida

,j_,’

Ponto de entrada
do spray

&
i

256 mm

Figura 4.3: Vista do dominio retangular, onde o circulo preto no centro denota a localizagao do ponto

de injecéo.

Outras informacoes referentes aos parametros que envolvem o caso sao exibidas na Tab.
Para uma verificagao isolada do processo de evaporacgao, o caso foi simulado sem consi-

derar nenhum modelo de quebra de gotas.

Parametro Valor

Pressdao ambiente [atm] 10,0
Temperatura ambiente [K] 1200

Taxa de fluxo de massa de injecgao [g/s] 30,0

Diametro da gota [pm] 300,0 + 50,0

Temperatura da gota [K] 300,0
Velocidade de injecao da gota [m/s] 150,0
Diametro de injecao da gota [mm)] 1,5

Tabela 4.2: Configuracdes de simulagado para o spray.

As proporcoes definidas para cada espécie com relacdo a solucdo gasosa e liquida sao

apresentadas na Tab.
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Componentes Formula molecular Yous Yiq
Argdnio Ar 1,55920 x 107>
Di6xido de carbono CO, 3,43520 x 107! e
Metano CH, 1,87840 x 107! e
Agua H,0 1,40620 x 107" e
Nitrogénio N, 3,28000 x 107"
n-Octano CsHis o 2,30000 x 1072
n-Decano CroH,; e 5,00000 x 1072
n-Dodecano C12Hyg e 2,99000 x 107!
n-Tetradecano C14Hs o 1,00000 x 107!
n-Hexadecano C16Hs4 o 1,40000 x 1072
iso-Octano ICgHis o 3,40000 x 1072
iso-Dodecano ICy,Hy e 1,43000 x 107!
Tolueno C;His 5,20000 x 1072
Mesitileno CoH;, e 2,85000 x 107!

Tabela 4.3: Frac6es massicas de cada espécie envolvida.

A primeira analise do processo de evaporagao para este caso foi realizada com base na
verificacdo da temperatura do gas e das fracoes massicas correspondentes de cada especie ao
longo de todo dominio, conforme apresentado a seguir nas Figs. [4.4/a[4.14].

Para a distribuicao de temperatura capturada para o tempo Fig[4.4] foi possivel verificar
um comportamento esperado, em que se refere ao resfriamento da mistura gasosa devido a
transferéncia térmica necessaria para a vaporizagao das especies de combustivel injetadas.
Isso ocorre porque durante a evaporacao, as moléculas do liquido ganham energia suficiente
para superar as forcas de coesao e se transformar em vapor. Para fazer essa transicdo de fase,
as moléculas do liquido precisam absorver energia térmica do ambiente ao seu redor.

Essa absorcao de energia térmica ocorre através da transferéncia térmica entre as mo-
léculas do liquido em evaporacao e as moléculas do gas circundante. Como resultado, as
moléculas do gas perdem energia térmica e, consequentemente, a temperatura da mistura é
reduzida. Além disso é interessante salientar também a existéncia de um comprimento inicial
(160 mm) no qual a goticulas de combustivel ganham energia do tipo sensivel com baixa taxa
de vaporizagao atrelada. Desta maneira o resfriamento inicial intenso observado em grande

parte se deve ao aquecimento sofrido pelas particulas liquidas injetadas.
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Temperatura (K)
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Figura 4.4: Distribuicdo de temperatura do gas ambiente em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms

Para a distribuicao das fracoes massicas de cada espécie gas capturada para o tempo,
representado nas Figs[4.5/a [4.8] foi possivel verificar também um comportamento esperado.
Com relagao a todas espécies inseridas, a sua composicao em questdo se demonstra diminuir
a medida que se aproxima do jato, além disso, quando presente de maneira representativa na
mistura como, a agua, o didxido de carbono, o nitrogénio e o metano todos apresentam de
maneira semelhante uma subita queda na sua propor¢ao a medida que o processo de evapo-
racao se torna bastante intenso, como é possivel de se verificar ao final do dominio para cada

espécie.
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Figura 4.5: Distribuicao da fracao massica de argénio em um plano médio do dominio no tempo 17,65
ms.
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Figura 4.6: Distribuicio da fracdo massica de agua em um plano médio do dominio no tempo 17,65
ms.
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Figura 4.7: Distribuicio da fragdo massica de diéxido carbonico em um plano médio do dominio no
tempo 17,65 ms.
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Figura 4.8: Distribuicao da fracdo massica do nitrogénio em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.
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Figura 4.9: Distribuicdo da fracao méassica do metano em um plano médio do dominio no tempo 17,65
ms.

Analisando as fracdes de cada espécie de combustivel nas Figs. a ({4.18| verificamos
também um comportamento esperado. Primeiramente o combustivel se demonstra concen-
trado na linha de injecao, seguido da sua evolucao em composicao conforme o processo de

evaporagao se intensifica, tornando portanto mais concentrado no lado direito do dominio.
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Figura 4.10: Distribuicao da fragdo massica do gas n-Hexadecano em um plano médio do dominio no
tempo 17,65 ms.
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Figura 4.11: Distribuicdo da fracdo massica do n-Tetradecano em um plano médio do dominio no
tempo 17,65 ms.
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Figura 4.12: Distribuicio da fracao méassica do n-Dodecano em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.
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Figura 4.13: Distribuicido da fracdo massica do iso-Dodecano em um plano médio do dominio no
tempo 17,65 ms.

Y_NC10H22 (-)
-4.048e-07 5.597e-5 1.119e-4 1.679e-4 2.23%e-4 2.798e-4 3.358e-4 3918e-4 4.477e-04

e ‘ ' ! b e—

Y (rmim)

Figura 4.14: Distribuicdo da fragao massica do n-Decano em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.

Y_C9H12_2(-)
-1.763e-06 3.427e-4 6.843e-4 1.026e-3 1.369e-3 1.711e-3 2.0583e-3 2.395e-3 2.737e-03

——— ‘ ' ‘ b e—

y (mm)

Figura 4.15: Distribuicdo da fracdo massica do Mesitileno em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.
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Figura 4.16: Distribuicdo da fracdo massica do iso-Octano em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.
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Figura 4.17: Distribuicdo da fragdo massica do n-Octano em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.
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Figura 4.18: Distribuicdo da fracdo massica do Tolueno em um plano médio do dominio no tempo
17,65 ms.
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A segunda analise do processo de evaporacao para este caso foi realizada com base na

verificacao da parte lagrangiana, conforme apresentado a seguir nas Figs. |4.19]

Para a temperatura das particulas representado em Fig podemos pontuar a seguinte

ocorréncia. Durante o processo de evaporacao, as particulas de combustivel absorvem energia

térmica das moléculas de gas circundantes para realizar a transicao de fase do estado liquido
para o estado gasoso.

Como consequéncia a medida que as particulas se misturam e interagem com as espécies
gas, elas eventualmente absorvem energia térmica do gas circundante. Esse processo de ab-

representado em Fig

sorcao de energia térmica resulta em um aumento na temperatura das particulas conforme
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Figura 4.19: Distribuicdo de temperatura referente as particulas liquidas discretas no tempo 17,65 ms

Na distribui¢io de velocidade das particulas pontuais representado em Fig[4.20]é possivel

verificar que a velocidade das particulas lagrangianas de combustivel tende a ser influenciada
principalmente pela dinamica do fluxo de gés circundante. A medida que o jato se desenvolve
e se expande, a velocidade das particulas pode se ajustar para se aproximar da velocidade do
escoamento de gas dominante.
Como a mistura gasosa esta sem nenhuma velocidade, a tendéncia é que as particulas

percam energia cinética ao longo do dominio conforme representado em Fig
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Figura 4.20: Distribuicdo de velocidade para as particulas liquidas discretas no tempo 17,65 ms.

O Senergy (termo fonte de energia) ndo esta limitado exclusivamente a energia cinética
envolvida no sistema. Em vez disso, é um conceito geral usado no contexto das equagdes
de conservagao para varias formas de energia, incluindo energia cinética, energia interna e
energia potencial que estao presentes no sistema. Representa a taxa liquida pela qual a energia
é adicionada ou removida de um sistema devido a diferentes processos ou influéncias externas.

Dentro deste contexto foi também analisado os termos fontes de energia e massa compu-
tados no sistema, no qual comparando ambas as distribuicdes referentes ao termo fonte de

energia Figl4.21| com a de temperatura de cada particula Fig{4.19] se verifica a manutencao do

comportamento tipico ja identificado por (PINHEIRO et all|2022), no qual para as goticulas

com temperatura mais baixa se percebe uma maior quantidade de energia associada Senergy
(termo fonte de energia), uma vez que a diferenca de temperatura (Tg - Td) é maior. Além
disso se verifica novamente que a quantidade de energia transferida do gas ambiente para a
gota liquida depende nao so6 da diferenca de temperatura, mas também do tamanho da gota,

uma vez que, as gotas maiores recebem mais energia, devido a sua maior area de superficie.
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Figura 4.21: Distribuicdo de termo fonte de energia referente as particulas liquidas discretas no tempo

O Smass (termo fonte de massa) refere-se a uma quantidade presente nas equacgoes de
conservagao de massa em dinamica dos fluidos e outros problemas relacionados a transfe-
réncia de massa. Ele representa uma taxa liquida de acimulo ou remocgao de massa em um
sistema, podendo ser positivo quando a massa é adicionada e negativo quando a massa é re-
movida. As distribuicoes referentes ao termos fontes de massa para cada espécie injetada e

apresentada ao longo das Figs a Tais distribuicoes se definem como a transferén-

cia em massa vapor por parte das gotas em direcao ao ambiente circundante, sendo por isso
atribuido para este parametro médulo negativo.
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