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Resumo. Este trabalho tem por objetivo descrever o problema da combustdo de gota isolada usando uma formulagdo de Shvab-
Zel’dovich extendida. A formulagdo original de Shvab-Zel’dovich descreve a temperatura e as fracoes mdssicas do combustivel
e do oxidante por meio das fungdes excesso de entalpia e fracdo de mistura, considerando separadamente a parte do dominio
da fase gasosa contendo o combustivel e a parte contendo o oxigénio. Nos casos estaciondrios e quase-estaciondrios, o sistema
de duas equagdes pode ser simplificado com a descrigdo de uma dessas equagdes em fung¢do da outra; por exemplo, o excesso
de entalpia em fungdo da fracdo de mistura. A contribuigdo deste trabalho estd na generalizacdo da formulagdo de Shvab-
Zel’dovich, podendo considerar a fase gasosa como um tinico dominio. Com esta abordagem pode se estudar os casos de niimero
de Lewis diferente da unidade. Escolheu-se o problema de combustdo de gota esférica porque é relativamente simples: baseia-
se no fato de que este processo é controlado principalmente pela fase gasosa na vizinhanca da gota. A fase gasosa tem um
comportamento quase-estaciondrio comparado com o comportamento da fase liquida. Através da integracdo numérica de uma
equagdo diferencial-integral de primeira ordem foi possivel obter valores da temperatura (um dos autovalores do problema) e
fracdo mdssica de combustivel na superficie da gota, e temperatura da chama em fungdo da temperatura ambiente para trés
combustiveis.

Palavras chave: combustdo de gotas, formulacdo extendida de Shvab-Zel’dovich.
1. Introducao

A combustdo de sprays de combustivel liquidos é de considerdvel importancia em motores de foguetes a propelente
liquido, motores diesel, turbinas a gds e queimadores a 6leo. Um primeiro passo em direcdo a descri¢do da combustio
de spray é desenvolver o modelo para a queima de uma unica gota de combustivel (Spalding, 1953; Godsave, 1953;
Goldsmith e Pender, 1954; Kumagi e Isoda, 1957).

A maioria dos estudos de combustdo de gotas isoladas considera simetria esférica, coeficientes de transporte e ter-
modinamico constantes, igualdade nos processos de transporte de calor e massa, e sem velocidade relativa entre a gota
e a fase gasosa (Kumagi e Isoda, 1957). O alto valor da razdo da densidade do liquido e da densidade do gds justifica
a aproximacao de regime quase-estaciondrio do processo na fase gasosa. A teoria cldssica da combustdo de gotas deter-
mina razoavelmente algumas propriedades, por exemplo, a taxa de vaporizacdo e a evolucdo temporal do raio da gota,
porém outras propriedades, por exemplo, a posi¢do e a temperatura da chama, nfo sdo representadas corretamente por
este modelo (Lifidn e Rodrigues, 1985).

Embora, o sistema de equagdes diferenciais para o modelo quase-estaciondrio seja simples, quando se considera a
reacdo quimica, mesmo que seja para um mecanismo de passo unico, e a dependéncia dos coeficientes de transporte e
termodindmico com a temperatura e concentragdo, o sistema de equagdes ndo tem solucdo analitica. No decorrer dos
anos, muitos procedimentos foram sugeridos com o fim de eliminar as ndo linearidades destes termos.

Considerando a taxa de reac@o quimica infinitamente rapida pode-se eliminar o termo de reacdo quimica das equagdes,
porque assim garante que ndo hd vazamento dos reagentes pela chama (Williams, 1985). Para os coeficientes de transporte
e termodinamico dependentes linearmente da temperatura também se consegue, por meio da combinagdo das equacdes
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de conservacdo, a eliminacdo da ndo linearidade e com isso pode-se resolver o problema da gotas (Goldsmith e Pender,
1954). Posteriormente, a reagdo quimica e a dependéncia das propriedades de transporte foram também incluidas no
modelo, porém o sistema de equagdes teve que ser integrado numericamente (Kassoy e Willians, 1968). Em todos estes
modelos, o nimero de Lewis foi mantido constante igual a um e assumidos calores especificos constantes. Mais tarde
o modelo quase estaciondrio foi formulado para o problema de vaporizacio de gotas com a adi¢do da dependéncia dos
coeficientes de transporte e calor especifico com a composi¢do do gis e temperatura (Law, 1975). A n@o linearidade
relativa aos coeficientes de transporte foi eliminada por meio de mudancgas de varidveis (Raghunandan e Mukunda, 1977).

Este mesmo problema foi resolvido numericamente considerando que a combustdo gerava mondxido de carbono por
meio da reagdo CO2 + Hy — CO + H20. Expressoes detalhadas para os coeficientes de transporte e termodinadmico
foram adotadas (Puri e Libby, 1991). Este modelo mantém o compromisso de simplicidade e a0 mesmo tempo inclui o
fato da combustao ser incompleta.

Mais recentemente, combinaram-se os procedimentos de Shvab-Zel’dovich e de Goldsmith e Penner (Goldsmith e
Pender, 1954) para eliminar tanto a ndo linearidade da reacdo quimica bem como a dos coeficientes de transporte e permitir
que o nimero de Lewis tivesse um valor qualquer (Fachini, 1999). O modelo quasi-estaciondrio ainda foi extendido com a
inclusdo do termo de transporte de calor devido ao transporte de massa. A nao linearidade correspondente a este termo foi
eliminada com uma combinacio apropriada das equagdes de conservacdo de energia e das espécies (Imaoka e Sirignano,
2005). Entretanto, para que este procedimento fosse realizado houve-se a necessidade de impor a condi¢cao de nimero de
Lewis igual a um.

O presente trabalho apresenta um procedimento para resolver o problema da combustdo de gotas isoladas sem a
necessidade: 1) da separagdo do dominio entre a regido que contém combustivel da regido que contém oxidante e 2) de
impor a condi¢@o de nimero de Lewis igual a um.

2. Modelo

Foram adotadas as seguintes consideracdes para a formula¢do do modelo numérico:
e Gota esférica com raio a(t) no instante ¢, em t = 0, a(0) = ap;
e Densidade, p;, calor especifico, ¢;, e condutividade térmica, k;, da fase liquida constantes;

e Densidade, p, calor especifico a pressdo constante, c,, condutividade térmica, ko, temperatura do gés, Ti, €
fracdo mdssica do oxidante, Yoo, no ambiente, sdo constantes.

As varidveis adimensionais utilizadas nesta analise sao definidas como

0 = T/Ty, 0 = p/pocs yr = Y, Yo = Yo /Yoo, v="Vay/aw, T=rl/ag e T =1/t
sendo t, o tempo caracteristico da queima da gota, t. = ag?/ac€, a difusividade térmica oo, = koo/ (cppoc), € € =
Poo/pr & 1. Ty é a temperatura de ebuli¢io do combustivel. Notar que o subindice oo representa as condi¢des no
ambiente.

Para a densidade liquida constante, p;, a equa¢do de conservacio da massa adimensional dentro da gota é dada por:

da®/dr = —3\(7), (D

sendo A = (1hiey)/(4maoke ), @ = a/ag (Fachini, 1999).

O problema térmico dentro da gota pode ser descrito facilmente assumindo também que o processo de condugdo € o
unico processo de transferéncia de calor ou esse processo € tdo rdpido que a temperatura é considerada uniforme (Fachini,
1999).

O modelo consiste de uma gota queimando em ambiente estaciondrio com simetria esférica e a pressdo constante. Os
coeficientes de transporte dos gases nas condi¢des ambientes (koo € D;oo[t = F, O]) sdo considerados como constantes.
Também, adotou-se 0 mesmo mecanismo cinético encontrado nos problema cldssicos de chamas difusivas: o mecanismo
de Burke-Schumann com taxa de reago infinita. Além dessas consideracdes, a dependéncia dos coeficientes de difusdo,
Dp e Do, e da condutividade térmica, k4, na temperatura é da forma de poténcia, 6", sendo o valor representado por
n igual a 0,5 (Fachini, 1999). Para completar o modelo, tomou-se a condi¢@o de equilibrio entre o vapor e o liquido na
interface liquido/gas. Com isso, fez-se valer a expressao de Clausius-Clapeyron:

Yrs = e.’ij[’}/(l - 1/08)}7 (2)

sendo yr s a fracdo mdssica de combustivel na superficie da gota, 6 ¢ a temperatura na superficie da gota, v = L/(R,T3),
L € o calor latente de vaporizagdo e I?, € a constante do gés; o subindice s indica a propriedade na superficie da gota.
Ainda, considerou-se o peso molecular do combustivel igual ao da mistura do gés no ambiente. As forgas de corpo, a
radiacdo e a dissipagdo viscosa ndo sdo incluidas no modelo.

As equagdes de conservacdo adimensionalizadas para a fase gasosa, x > a(7), podem ser escritas como:

r2ov = \(7) 3)
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sendo sp = (VLo)/(LrYooo) € sr = 1; w = (ap?W)/(pocies) € Q = q/(cp,TpLr) O valor de v representa a massa de
oxigénio necessario para queimar estequiometricamente uma massa unitdria de combustivel.

Para fechar o sistema de equagdes de conservacdo é empregado a equacdo de estado adimensionalizada do gés, escrita
como:

1 =00, T > a. (6)

Utilizaram-se as seguintes condi¢des de contorno na integragcdo das equacdes (4) e (5),em z = a,

(w%’”%f) = —ALp(1 —yrs), )

(3629"22> = AL, ®)

emzx =z, 0—-0f=yr=y0=0, 9
e

emz — 00, 0 —0=yYr="Y00c—1=0, (10)

sendo L o calor de vaporizagdo adimensionalizado e é obtido pela solugdo do problema térmico da fase liquida.

3. Solucao

E assumido que a reagdo quimica ocorre no limite de Burke-Schumann, portanto o tempo caracteristico da reacdo é
infinitamente menor que qualquer tempo caracteristico mecanico. O tempo de residéncia dos reagentes € infinitamente
pequeno na zona de reacdo e a chama tem uma zona de reagdo infinitamente fina.

O problema de combustdo de gota é descrito usando uma formulagdo de Shvab-Zel’dovich generalizada. Esta nova
formulagao ndo faz distincao da regido que contém o combustivel daquela que contém o oxigénio.

Combinando as equacdes (4) e (5) pode-se encontrar:

9 z 220" 87
9 z 20" OH
o <H+/Z N(Z)dz - 83:) -0, (12)

sendo
H=(S+1)0/Q+vyo+yr, Z=Syr—yo+1,

. Lp, Z>1 o (LF—l)/S7 Z>1
Le(Z){LO, z<1 NE {(1—LO), Z<1

S=(vLo)/(LrYos)-

As condic¢des de contorno para as equagdes (11) e (12) sdo:

Zs = Syrs + 1, (13)
Hs - (S+1)05/Q+yFsv (14)
07
(ngn(%)m_a — _LeS( =y, (15)
2 OH C(S+1L B
(:1: " >w_a = 2~ Lr(l=yp), (16)
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Z(zg) =1 H(zg) = (S+1)05/Q, (17)
Z(x —00)=0; H(xz—00)=(S+1)Ts/(Tp/Q)+1, (18)

sendo o subscrito f a condi¢do na chama. As fun¢des H e Z e as primeiras derivadas de cada sido continuas.
Da integragdo das equacdes (11) e (12) e combinando-as, na regido a < xz < oo, obtém-se:
oH H-H,+H+ [] NiZ

— = — (19)
0z 7 LedZ -7

sendo, H = (S+ 1)L/Q + Lr(1 —yps) e Z = —SLp(1 — yps)-

A equagdo (19) junto com as condicdes de contorno foi resolvida numericamente. O cédigo numérico desenvolvido
no trabalho foi baseado no método de Runge-Kutta. O método de Runge-Kutta baseia-se numa idéia semelhante a do
método de Euler. O método de Euler de primeira ordem, que se obtém a partir da expansao em série de Taylor da funcdo,
ignorando os termos em funcdo das derivadas de ordem superior ou igual a dois. Das férmulas mais populares, o método
de Runge-Kutta de quarta ordem é o que fornece melhores resultados. Embora ndo seja o mais facil de implementar, pois
exige quatro célculos da fun¢iio em cada passo, tem duas propriedades importantes. Tem erro de truncamento local O (h®)
e € uma férmula de passo tnico.

4. Resultados

Os resultados obtidos neste trabalho para trés diferentes combustiveis (n-heptano, metanol e etanol) podem ser obser-
vados nas Figuras a seguir. Na Figura 1 tem-se a temperatura da chama, na Figura 2 tem-se a temperatura na superficie
da gota, e na Figura 3 podemos observar o comportamento da fracdo massica de combustivel na superficie da gota, sendo
que todos esses parametros foram relacionados com a temperatura ambiente na qual a gota estd sendo queimada.
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Figura 1: Temperatura da chama em fun¢do da temperatura ambiente para n-heptano, metanol e etanol.

Comparando os nossos resultados com os apresentados na literatura (Fachini, 1999) para a temperatura de chama,
Ty = 2631, 2363, 2375K, respectivamente para n-heptano, metanol e etanol, na temperatura ambiente de 298 K, pode-
mos observar que para os trés casos hd uma considerdvel discrepancia nos valores. Isso pode ter ocorrido pelas diferengas
nas propriedades termodindmicas adotadas para a mistura combustivel e produtos da combustdo. Podemos observar que
para todos os casos analisados a temperatura da chama aumenta linearmente com a temperatura ambiente, e que a incli-
nacdo dessas retas € praticamente igual nos trés casos.

As duas outras propriedades de combustao de gotas, temperatura e fracdo mdssica na superficie da gota, dependem do
calor latente L do combustivel. Quanto maior for o valor de L mais préximo a temperatura na superficie da gota estd do
valor da temperatura de ebuli¢cdo, consequentemente yrs ~ 1. Entdo a variagdo na temperatura do ambiente na combustio
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Figura 2: Temperatura na superficie da gota em fung@o da temperatura ambiente para n-heptano, metanol e etanol.
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Figura 3: Fracdo mdssica de combustivel na superficie da gota em fungdo da temperatura ambiente para n-heptano,
metanol e etanol.



Proceedings of the ENCIT 2006, ABCM, Curitiba — PR, Brazil — Paper CIT06-0621

de liquidos com altos valores de L ndo modifica significativamente a temperatura e fracdo mdassica na superficie da gota.
Como observamos na figuras 2 e 3 para o caso do n-heptano. Entretanto, para os outros dois casos, etanol e metanol, o
valor do calor lantente ndo € tdo alto por isso a vaporizagio ocorre nas condigdes |05 — 1| = O(1) e |yps — 1| = O(1).
Para estes combustiveis, a mudanga na temperatura do ambiente resulta em variagdes expressivas na temperatura e fracio
massica na superficie da gota, por causa do aumento do fluxo de calor para a gota.

5. Conclusao

O presente trabalho apresenta um modelo para a determinacdo rdpida das temperaturas da superficie da gota e da
chama, assim como da fracdo méssica de combustivel na superficie da gota. O baixo custo computacional para o cdlculo
destas propriedades é uma motivacdo para o emprego deste modelo em andlise de combustdo de spray. Para os futuros
estudos aplicar-se-4 um calor efetivo de combustdo, (). = k;(), para corrigir a super-estimativa da temperatura da chama
e aproximar os valores com os ja encontrados por via experimental.
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Abstract. The aim of this work is the description of the droplet combustion problem using (via) an extended Shvab-Zel’dovich formu-
lation. The previous Shvab-Zel’dovich formulation describes the temperature and the oxygen and fuel mass fractions by determining
the enthalpy excess and the mixture fraction functions in the fuel region and in the oxigen region. In the steady and quasi-steady states,
the equations for these two functions can be simplified with the description of one function in terms of the other function; for example,
the enthalpy excess as a function of the mixture fraction. The contribution of this work is on generalization of the Shvab-Zel’dovich
formulation: the two domains of the gaseous phase are treated as one. The spherical droplet combustion problem was chosen to be
described by the generalized formulation. The droplet combustion description is relatively simple because it is controlled by quasi-
stead state processes in the gas phase near the droplet surface. The numerical integration of the first order differential equation for the
excess enthalpy in terms of the mixture fraction provides the droplet surface temperature, that is the eigenvalue of the problem, and as
part of the solution the flame temperature is also detemined. Once knowing the droplet surface temperature, the fuel mass fraction at
the surface is specified via Clayperon relation.

Keywords droplets combustion, Shvab-Zel’dovich extended formulation.



