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RESUMO

A combustao confinada de misturas hidrogénio-ar em presenga de obstaculos gera uma
intensificacdo da turbuléncia que aceleragdo de frente de chama. Este trabalho investiga
numericamente, via Simulagdes de Grandes Escalas (LES) com submalha de Smagorinsky—
Lilly no ANSYS Fluent, a influéncia da razao de bloqueio (BR) e da razao de equivaléncia (®)
na propagacdo de chamas pré-misturadas em duto confinado, com e sem obstaculos. A
geometria foi modelada tridimensionalmente e com uma malha de 1x10° elementos, a fim de
se ter equilibrio entre custo computacional e precisdo. A analise comparativa entre os resultados
produzidos e dados experimentais baseou-se em comparagdo qualitativa e quantitativa com
dados experimentais da literatura (caso sem obstaculos), extraindo-se a posi¢ao da frente por
isosuperficie T=1000 K e monitorando-se pressdo em ponto interno do escoamento. Uma vez
estabelecida a fidelidade do modelo numérico, conduziu-se as simulagdes com BR (0,0; 0,3;
0,5; 0,7) e @ variada (0,8; 1,0; 1,2). Para ®=1,0, o aumento de BR elevou a velocidade maxima
de frente, e reduziu o tempo de transito, estando em concordancia com dados experimentais de
demais estudos. As séries temporais de pressdao evidenciaram pico acentuado para BR=0,7,
valores intermediarios para BR=0,5 e crescimento mais gradual para BR=0,3, contrastando com
o caso de referéncia sem obstaculos que apresentou os menores valores de pico de pressao. Os
campos de escoamento mostraram jatos laterais, intensas camadas de cisalhamento e
recirculagdes a jusante do obstdculo, alimentando instabilidades (Kelvin—Helmholtz,
Richtmyer—Meshkov e Rayleigh—Taylor) que enrugam a frente, aumentam a éarea reativa e
explicam a aceleracdo observada, incluindo morfologias caracteristicas. A razao de
equivaléncia apresentou influéncia secundaria aparente na modulacdo da velocidade da frente
de chama, em concordancia geral com tendéncias experimentais. Entretanto, tal conclusdo
permanece limitada pelo uso de um mecanismo global de uma etapa, baseado em cinética de
Arrhenius calibrada exclusivamente para a condi¢ao estequiométrica. Assim, a analise para
misturas pobres ou ricas deve ser interpretada com cautela, uma vez que a modelagem
simplificada ndo captura adequadamente as variagdes na razao de equivaléncia. O modelo
validado fornece base para avaliagdo de risco, diretrizes geométricas e estudos futuros com

modelagens quimicas mais detalhadas e refino local na regido de ignigao.

Palavras-chave: Combustio confinada; Hidrogénio-ar pré-misturados; Simulacdes de
Grandes Escalas (LES); Razao de bloqueio; Razao de equivaléncia, aceleracao de chama.
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ABSTRACT

Confined combustion of hydrogen—air mixtures in the presence of obstacles enhances
turbulence and accelerates premixed flame fronts. This study numerically investigates, via
Large-Eddy Simulation (LES) with the Smagorinsky—Lilly subgrid-scale model implemented
in ANSYS Fluent, the influence of blockage ratio (BR) and equivalence ratio (®) on the
propagation of premixed flames in a closed duct, with and without obstacles. The three-
dimensional geometry was discretized with a 1x10°-cell mesh to balance accuracy and
computational cost. Model fidelity was first established for the unobstructed case through
qualitative and quantitative comparison with experimental data from the literature, extracting
the flame-front position from the T = 1000 K isosurface and monitoring the pressure at an
internal probe. After validation, simulations were conducted for BR = 0.0, 0.3, 0.5, 0.7 and ®
=0.8, 1.0, 1.2. For ® = 1.0, increasing BR enhanced the maximum flame-front velocity and
reduced the transit time, in agreement with experimental findings from other studies. Pressure
time-series revealed a pronounced peak for BR = 0.7, intermediate values for BR = 0.5, and
more gradual growth for BR = 0.3, contrasting with the obstacle-free reference case, which
exhibited the lowest peak pressures. Flow fields showed lateral jets, strong shear layers, and
downstream recirculation zones that foster instabilities (Kelvin—Helmholtz, Richtmyer—
Meshkov, and Rayleigh—Taylor), which wrinkle the flame, increase the reactive area, and
explain the observed acceleration, including characteristic morphologies. The equivalence ratio
exhibited an apparently secondary influence on flame-front modulation, generally consistent
with experimental trends. However, this conclusion remains limited by the use of a one-step
global mechanism based on Arrhenius kinetics calibrated exclusively for the stoichiometric
condition. Therefore, analyses for lean or rich mixtures should be interpreted with caution,
given that the simplified modeling does not adequately capture variations in equivalence ratio.
The validated model provides a basis for risk assessment, geometric design guidelines, and
future studies employing more detailed chemical kinetics and local refinement in the ignition

region.

Keywords: confined combustion; hydrogen—air premixed flames; Large-Eddy Simulation

(LES); blockage ratio; equivalence ratio; flame acceleration.
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1 INTRODUCAO

O dominio de conceitos relacionados & combustdo tem sido um dos pilares do avango
tecnologico, impulsionando diversos ramos com sistemas cada vez mais modernos de energia,
influenciando setores como de transporte, industrial, residencial, entre outros. A combustao,
como fendomeno fisico-quimico de transformagdo de energia quimica em energia térmica e
mecanica [Turns, 2013], desempenha um papel crucial em diversos setores industriais, sendo
responsavel por grande parte da matriz energética global. Contudo, com o avango de pesquisas
nesse segmento, novos desafios emergem, incluindo a busca por sistemas de combustdao mais
seguros, eficientes e ambientalmente sustentaveis. Nesse contexto, a combustdo em sistemas
confinados e suas complexidades dindmicas tornaram-se objeto de investigacao intensiva, dada
sua relevancia tanto para a otimizacdo de processos quanto para a mitigacdo de riscos
associados a falhas.

A combustdo confinada ¢ um fendmeno de grande relevancia em diversas areas da
engenharia, com aplica¢des que abrangem topicos como a propulsdo aeroespacial, sistema de
defesa, indo até sistemas de geragdo de energia e transporte de gases combustiveis. Em sistemas
confinados, como dutos e camaras de combustdo, a propagacdo de uma frente de chama esta
diretamente influenciada por fatores geométricos, termodindmicos, de cinética quimica e da
dindmica de propagacao da onda. Entre os aspectos mais criticos dessa dinamica, destaca-se a
transi¢do de deflagracdo para detonacdo, conhecida como DDT (Deflagration-to-Detonation
Transition), que pode acarretar mudangas abruptas nos regimes de combustao, gerando efeitos
que devem ser monitorados a fim de evitar situagdes com acidentes ou oferecendo potencial de
otimizagdo em sistemas de engenharia. Uma melhor compreensdao desses comportamentos,
pode influenciar em sistemas mais seguros € um uso mais eficiente de sistemas complexos.

A investigacdo dos efeitos que influenciam na propagacao da frente de chama e a DDT
pode fornecer insights para a otimizagao de sistemas de combustdo confinados. A introdugdo
de obstaculos, como barreiras, altera significativamente o escoamento ¢ a dinamica de
combustdo, influenciando parametros como velocidade da chama, distribui¢do de pressao e
formacao de instabilidades. A partir de anélises numéricas busca-se identificar condi¢des que
favorecam o controle do processo de combustdo, minimizando riscos associados a transi¢cao
para regimes de maior severidade, a0 mesmo tempo em que se exploram estratégias para

aprimorar a eficiéncia da queima. Esses insights podem ser aplicados ao desenvolvimento de



sistemas de combustao mais seguros e eficazes, otimizando a conversao de energia em motores
de combustio (como pulse detonation engine) [Emami et al., 2015] e sistemas de transporte de
combustiveis, além de contribuir para o avango de tecnologias baseadas no uso do hidrogénio
como vetor energético sustentavel.

Os Pulse Detonation Engines sao motores que geram empuxo por meio de detonagdes
pulsadas de uma mistura combustivel e oxidante. Diferem dos motores convencionais por
utilizarem combustdo supersonica, o que pode aumentar a eficiéncia termodindmica e
simplificar a estrutura mecanica, embora apresentem desafios de controle e resisténcia a altas
pressoes e temperaturas [ Wintenberger e Shepherd, 2024].

Nos ultimos anos, a busca por combustiveis limpos e eficientes tem impulsionado o
interesse pelo hidrogénio, considerado um vetor energético promissor devido a sua auséncia de
emissoes de didxido de carbono quando utilizado como combustivel [Emami et al., 2015]. As
propriedades especificas do hidrogénio, como ampla faixa de inflamabilidade e alta
difusividade, tornam seu manuseio particularmente desafiador, especialmente em sistemas
confinados. Isso reforca a necessidade de estudos que compreendam detalhadamente os
comportamentos de propagacao de chamas e os fatores que levam a transi¢ao para detonagao.

A geometria dos sistemas confinados ¢ um dos fatores determinantes para a propagacao
de chamas. Alteracdes geométricas, como barreiras, gargalos ou restrigdes, podem acelerar
significativamente a frente de chama, além de promover a formagdo de ondas de choque e
favorecer a transi¢ao para detonacdo [Chen et al., 2016]. Compreender e mensurar a influéncia
de fatores como esses, podem gerar um controle mais avangado de sistemas que facam uso deste
principio. No entanto, por se tratar de um problema de elevada complexidade, existe uma
demanda por uma maior quantidade de estudos na area [Wang et al., 2022; Teodorczyk et al.,
2009]. Embora diversos estudos tenham explorado combustdo em dutos fechados, existe uma
grande variedade de disposi¢des de barreiras, gerando uma infinidade de combinagdes
possiveis. Por conta da elevada complexidade em se modelar esse tipo de comportamento,
mesmo replicando configuragdes similares ainda sim podem existir divergéncias de resultados.
Por isso, expandir estudos nessa area podem contribuir significativamente com formas
eficientes de realizar modelamentos numéricos, que por consequéncia podem gerar mais
conhecimento e impactos reais em sistemas com esse tipo de funcionamento.

A modelagem numérica de escoamentos reativos apresenta desafios significativos

devido a natureza altamente ndo linear do fendmeno em questdo, que engloba interagdes



complexas entre ondas de choque (quando ha chamas rapidas ou transi¢ao de deflagragdo para
detonagdo), turbuléncia, obstaculos e rea¢des quimicas acopladas [Wang et al. 2022]. A
precisdo das simulacdes tem sido frequentemente questionada na literatura, uma vez que
diferentes abordagens numéricas podem apresentar limitagdes na captura dos mecanismos
criticos do processo [Heidari e Wen, 2014]. Outro fator que evidencia a complexidade da
representacdo numérica desse fendmeno ¢ o fato da propagagdo da frente de chama em dutos
fechados com obstaculos ¢ influenciada por multiplos fatores. Os fatores podem ser diversos,
como a igni¢ao espontanea causada pela mistura turbulenta, entre produtos e reagentes, no
espaco entre os obstaculos, o aumento da velocidade turbulenta de queima devido a interagao
chama-obstaculo, a interagdo da distor¢ao da superficie da chama promovida pela intera¢ao
chama-onda de choque e o desenvolvimento de instabilidades, como a de Richtmyer-Meshkov
(RM) [Emami et al., 2015]. No entanto, ainda nao ha um consenso definitivo sobre qual desses
mecanismos desempenha o papel dominante na propagagdo das ondas de combustdo, tornando
essencial o desenvolvimento de estudos mais detalhados para aprimorar a confiabilidade das
simulagdes € a compreensao do fendmeno.

Além dos desafios inerentes a modelagem numérica desse problema, a origem e o papel
dos vortices na propagacdo da chama em sistemas confinados também permanecem questdes
em aberto na literatura, com diferentes estudos apresentando interpretacdes diferentes. Chen et
al., 2016 argumentam que a formacao dos vortices € primariamente consequéncia da expansao
dos produtos da combustdo, que forca a mistura ndo queimada a acelerar através do canal
formado entre o obstidculo e a parede superior da camara, Wang et al., 2022, destacam a
interacdo entre ondas de choque e a frente de chama como um fator determinante para a
aceleracdo da chama. Segundo Wang et al., 2022, a reflexao das ondas de choque nos obstaculos
e nas paredes solidas pode intensificar a instabilidade de Richtmyer-Meshkov, promovendo a
deformacdo da superficie da chama e, consequentemente, alterando sua dindmica de
propagacdo. Esses conceitos demonstram a complexidade dos mecanismos envolvidos na
combustdo confinada e reforgam a necessidade de investigagdes mais detalhadas para esclarecer
os processos fisicos que governam a interagao entre turbuléncia, ondas de choque e propagacao
da chama.

Outro aspecto que contribui para a complexidade na modelagem do presente estudo ¢ a
influéncia das dimensodes espaciais e da turbuléncia ndo convencional sobre a propagacao da

chama. Estudos indicam que a taxa de crescimento das perturbagdes em sistemas



tridimensionais ¢ significativamente maior do que em sistemas bidimensionais, mesmo quando
as amplitudes iniciais das perturbac¢des e os comprimentos de onda s3o idénticos [Anunchina et
al., 2015]. Esse comportamento ressalta a importancia de considerar os efeitos tridimensionais
em simulacdes numéricas para obter previsoes mais realistas do fendmeno.

Em contextos que tangem a DDT, a descri¢do da turbuléncia ainda apresenta lacunas
teoricas. Enquanto modelos classicos de submalha para grandes escalas (Large Eddy Simulation
- LES) tém sido amplamente empregados para estudar escoamentos turbulentos, a turbuléncia
observada no processo de DDT ndo segue necessariamente as premissas classicas, tornando
incerta a adequagdo de determinados modelos para capturar com precisdo 0s mecanismos
envolvidos [Emami et al., 2015]. Embora isso ndo implique que os modelos submalha
convencionais sejam inadequados para investigar a aceleragdo da chama, evidencia a
necessidade de abordagens aprimoradas para representar adequadamente os processos
turbulentos atipicos que emergem nesse regime altamente dinamico.

Os estudos de chamas se propagando em dutos fechados sdo realizados em sua maioria
em duas configuracdes de secdo transversal retangular e circular, ambas as disposi¢des sdao

apresentadas na Figura 1.1.
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Figura 1.1 — Exemplo de dutos com diferentes se¢des transversais.

Quando incluidos os obstaculos, apesar de possuirem um mesmo principio de
estabelecimento de barreiras, a secdo transversal influencia na dinamica daquele escoamento.
Esse principio ¢ observado na Figura 1.2 e evidencia a necessidade da utilizagao de sistemas de
coordenadas condizentes com a geometria adotada na pesquisa, em casos de estudos
bidimensionais, pois a dindmica dos vortices gerados ¢ distinta para tipos de obstaculos

diferentes.



Vista Frontal Lateral esquerda

Figura 1.2 — Exemplo de dutos com diferentes se¢des transversais € mesmo principio de

obstaculos. (a) Duto com obstaculos tipo “anel”. (b) Duto com obstaculos tipo “parede”.

Além da se¢do transversal dos dutos, outro fator que diferencia os estudos ¢ o tipo de
obstaculo incluido. O intuito dos obstaculos é gerar uma razao de bloqueio (blockage ratio -
BR) que por consequéncia acelera a frente de chama através de promocao da turbuléncia e do
aumento da superficie da chama [Karanam et al., 2018]. Contudo a razao de bloqueio ndo ¢ o
unico parametro dos obstaculos que influencia nessa aceleracdo, mas também o tipo de
obstaculo, seu tamanho, sua quantidade, e sua disposi¢ao no duto. Nesse ponto, diversos estudos
se dividem explorando diferentes configuracdes de barreiras a fim de aferir a influéncia na
velocidade de frente de chama, at¢é mesmo podendo chegar na DDT. O formato e tipo do
obstaculo podem gerar zonas de recirculagdo, ondas de choque diferentes e ter impactos
diversificados na turbuléncia [Wang et al., 2023]. Determinadas formas de obstaculos que
podem propiciar maior intensidade de turbuléncia, influenciando na reagdo e posteriormente
acelerando a frente de chama, ou acelerar a formacdo de ondas de choque que terdo um papel
importante na DDT. Alguns exemplos de diferentes tipos de obstaculos sdo apresentados na
Figura 1.3. Embora ndo exista um consenso da nomenclatura para cada tipo de obstaculo, o
presente estudo nomeou-os de forma propria.

As disposicdes de obstaculos mais estudas podem adotar formas de tipo “parede” ou de
tipo “anel” a depender da se¢do transversal. Esses dois exemplos estdo apresentados na Figura
1.2. Muito similar a disposi¢do de “parede”, existem casos em que sdo posicionados os
obstaculos de forma unilateral, em angulos diferentes de 90°, ou de forma alternada. Essas

configuragdes sdo apresentadas na Figura 1.3.
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Figura 1.3 — Exemplos de dutos com diferentes tipos de obstaculos. (¢) Duto com obstaculos
tipo “degrau”. (d) Duto com obstaculos tipo “parede angular”. (e¢) Duto com obstaculos tipo
“parede alternada”. (f) Duto com obstaculos tipo “Pilar”. (g) Duto com obstaculos tipo
“rugoso”. (h) Duto com obstéaculos tipo “grade”. (i) Duto com obstaculo tipo “vao”. (j) Duto

com obstéaculo tipo “matriz”.



A presente dissertacdo tem como intuito investigar e contribuir, por meio de simulagao
numérica no software ANSYS Fluent, os efeitos de barreiras geométricas em um duto de secao
retangular contendo hidrogénio e ar pré-misturados. O sistema estudado consiste em um duto
fechado com uma unica barreira que reduz a secao transversal em um ponto determinado,
configurando uma geometria que influencia diretamente o comportamento da chama. A igni¢ao
¢ promovida por uma fagulha controlada. A andlise numérica foca na variagdo da razdo de
bloqueio das barreiras e na variagao da razao de equivaléncia da mistura, mensurando assim os
impactos na velocidade da frente de chama.

Este trabalho contribui para o avango do conhecimento sobre combustdo confinada,
fornecendo dados numéricos que ajudam a compreender o impacto de barreiras geométricas na
dinamica da chama. Do ponto de vista pratico, os resultados t€ém implicagdes diretas na
seguran¢a de sistemas industriais que utilizam hidrogénio e em projetos de sistemas de
combustao mais eficientes e controlados.

O estudo efetuou uma revisao bibliografica a fim de identificar lacunas e oportunidades
de contribuir para a area de interesse. Realizada a analise, foi gerada uma geometria padrao de
um duto com e sem barreiras em seu interior no software Solid Edge. Essa geometria foi
importada ao software ANSYS e nele foram geradas malhas adequadas a fisica do problema.
Feito isso, o ANSYS Fluent foi utilizado para realizar a simulagdo numérica do problema.
Adotando o modelo LES, e a submalha Smagorinsky-Lilly, foi gerado o comportamento reativo
da queima de uma mistura de hidrogénio e ar dentro do duto fechado incialmente sem
obstaculos. Os resultados do formato da chama gerados na simulagdo foram comparados com
dados experimentais de um artigo disponivel na literatura. Além da comparagdo qualitativa foi
efetuada uma validacdo quantitativa. Uma analise de malha foi realizada. Obtendo a
confiabilidade no modelo foram conduzidas simulagdes com obstaculos considerando

diferentes razdes de bloqueio e diferentes razdes de equivaléncia.

1.1 Motivacao

A compreensdo dos mecanismos relacionados a propagacdo de chamas em meios
confinados permanece como um tema fundamental dentro dos estudos na area de combustao.
Embora o problema especifico abordado na presente pesquisa ainda ndo se traduza
imediatamente em aplicagdes industriais consolidadas, ele representa um passo relevante no

aprofundamento do entendimento bdsico necessario para o avango de tecnologias futuras.



Estudos dessa natureza compdem o arcabouco cientifico que possibilitara, em médio e longo
prazo, o desenvolvimento de sistemas de combustdo mais eficientes, seguros e ambientalmente
responsaveis.

A motivagao principal para a investigagao repousa no crescente interesse no hidrogénio
como vetor energético. Considerado um dos candidatos mais promissores a estruturagdo de
matrizes energéticas de baixo carbono, o hidrogénio vem se destacando como alternativa. Sua
adogdo em larga escala depende de um refinamento continuo do conhecimento acerca de seu
comportamento em condi¢des diversas de escoamento e combustdo. Nesse contexto,
compreender como barreiras, obstaculos e geometrias confinadas influenciam a aceleracdo da
chama e os niveis de pressdo ¢ um passo decisivo para futuras aplica¢des praticas, tanto em
sistemas intencionais de combustao quanto em situacdes de risco associadas ao seu manuseio.

A atualidade do problema ¢ reforcada pela intensa produgdo cientifica recente sobre
combustio confinada de hidrogénio, como evidenciado por estudos experimentais € numéricos
usados como referéncia para a presente pesquisa, como as pesquisas de Jiang et al., 2024.
Pesquisas desse tipo demonstram que a interagao entre frente de chama, obstaculos e campo de
escoamento turbulento pode produzir fendmenos complexos de aceleragdo, distor¢ao
geométrica da frente e amplifica¢do de ondas de pressao, frequentemente associados a transi¢ao
de deflagragdo para detonacao (DDT). Esses efeitos, ainda que estudados majoritariamente sob
perspectiva académica, t€ém implicacoes diretas para futuras normas de seguranca, projetos de
dutos e camaras de combustdo operando com hidrogénio ou misturas reativas de caracteristicas
semelhantes.

Além do fator energético e tecnologico, a motivacao deste estudo se fortalece pelo
carater intrinsicamente interdisciplinar do problema. O comportamento de chamas turbulentas
pré-misturadas envolve a interse¢do de campos classicos da engenharia, como termodinamica,
cinética quimica, mecanica dos fluidos, transferéncia de calor e massa, além de conceitos de
instabilidades hidrodindmicas e de regimes de combustdo que se desdobram em escalas de
tempo e espago de baixa magnitude.

Assim, mesmo que o escopo deste trabalho se concentre em um problema de carater
ainda fundamental, sua relevancia cientifica se manifesta tanto no aprofundamento dos
mecanismos fisicos envolvidos quanto na criacao de bases tedricas e numéricas para estudos

futuros de maior complexidade e aplicabilidade.



1.2 Revisao Bibliografica

A fim de identificar oportunidades de contribuir para a area de interesse, uma revisao
do estado da arte foi realizada abrangendo estudos numéricos e experimentais. Essa revisao
bibliografica levou em consideracao tanto estudos com geometrias diversificadas, combustiveis
diferentes do hidrogénio, oxidantes diferentes (como ar e oxigénio), modelos de turbuléncia
diferentes, diferentes razdes de bloqueio, entre outras especificagdes variadas.

Em estudos com dutos fechados com misturas reativas e obstaculos existem diversos
fatores de interesse que influenciam nos resultados da velocidade da frente de chama. O
combustivel utilizado é um fator de suma importancia. A geometria e a disposi¢cdo dos
obstaculos ¢ outro fator que deve ser ponderado. Os obstaculos sdo classificados pela razao de
bloqueio (BR), que indica a razao entre a area obstruida e a area total da se¢do transversal do
duto. A equagdo que descreve os valores para a razao de bloqueio ¢ representada da seguinte
forma:

livre

A
BR=1--2¢ (1.1)

total

onde A;;,,-. representa a area da se¢do transversal na regido de menor valor (onde esté localizado
0 obstaculo), j& A;orqr € a &rea da secdo transversal nas regides onde ndo hé obstaculos.

Valores superiores para BR tendem a possuir maiores aceleragdes de velocidade de
frente de chama, tal fator ¢ primordial para que se alcance a DDT num comprimento
determinado. O modelo de turbuléncia pode afetar os resultados também, sendo esse detalhe a
ser monitorado. Por fim, apesar do BR ser extremamente relevante, o formato do obstaculo
pode também propiciar maior intensidade de turbuléncia ou ondas de choque que aceleram a
propagacao de chama. Com o intuito de se ter uma visdo mais ampla e clara por meio de tabelas,
foi gerada uma tabela listando os estudos analisados, essa tabela encontra-se disponivel no
Apéndice B.

Nguyen et al., 2020, obtiveram resultados a partir de simulagdes numéricas no ANSYS
Fluent com uma geometria bidimensional de se¢do transversal retangular. Os obstaculos
utilizados foram de tipo “pilar” com geometrias diversificadas como quadradas, hexagonais e
circulares para avaliar efeitos geométricos na propaga¢ao da chama. Além do uso de obstaculos
diversificados foram utilizados modelos de turbuléncia diferentes (RANS e LES). Para os

modelos de turbuléncia RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes) foram usados os modelos
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de turbuléncia k — € e k — w. J& para o LES foi adotado a submalha Smagorinsky-Lilly, com o
uso de um atalho numérico para simulagdes LES bidimensionais. Esse atalho numérico ¢
descrito nos estudos de Ibrahim et al., 2006. Como combustivel foi considerada uma mistura
de metano e ar com diferentes razdes de equivaléncia € um mecanismo de 2 passos. Os
obstaculos quadrados maximizaram a propagagao da chama pela sua eficiéncia promovendo a
turbuléncia. Apesar de se tratar de uma simulagdo bidimensional ¢ com um combustivel
diferente do analisado na presente dissertagdo, as observagdes referentes a formas de otimizar
a turbuléncia se fazem de extrema utilidade. Além desse fator, as simula¢des em LES foram
mais eficientes em capturar o enrugamento da chama.

Similar a Nguyen et al., 2020, os estudos de Chen et al., 2016 utilizaram uma mistura
de metano-ar como combustivel, porém apenas na propor¢ao estequiométrica. Foram realizadas
simulagdes numéricas com geometrias tridimensionais e posteriormente validadas com testes
experimentais. As simula¢des foram conduzidas no software ANSYS Fluent. O modelo de
turbuléncia adotado foi o LES e submalha Smagorinsky-Lilly. A razdo de bloqueio foi gerada
com um obstaculo tipo “degrau” posicionado unilateralmente nos valores equivalentes a 0,3;
0,5 ¢ 0,7. Esse formato de obstaculo gerou zonas de recirculagdo que favoreceram a propagagao
da chama. O modelo utilizado demostrou boa concordancia com os dados experimentais. A BR
equivalente a 0,7 geraram velocidades de chama e taxas de crescimento de pressdo mais
elevadas quando comparadas com as demais.

Divergente dos demais estudos, Mei et al., 2022, ndo utilizaram obstaculos para
intensificar a turbuléncia e por consequéncia impactar na velocidade da frente de chama, mas
utilizou dutos de secdo circular com curvaturas. Seu estudo se concentrou no uso do ANSYS
Fluent de forma tridimensional. Analises numéricas e validacao experimental foram conduzidas
e como combustivel foi utilizado uma mistura de hidrogénio-ar. O modelo adotado para a
turbuléncia foi o LES e uma submalha inclusa em um modelo de superficie de chama (Flame
Surface Density). As curvaturas se demonstraram um método eficiente para aumentar a
turbuléncia e pressdo, ambos fatores aceleraram a chama devido a interacdo entre ondas de
compressao e reflexdo. As ondas de compressao e reflexado se diferenciam pelo fato da refletida
ser gerada pela perturbacdo induzida pela incidéncia em obstaculos. Desta forma, faz-se
evidente que elevar a turbuléncia e pressao, sao fatores primordiais para elevar a velocidade da

frente de chama.
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Mei. et al., 2023 geraram uma geometria tridimensional no SoilidWorks e que
posteriormente foi implementada no ANSYS Fluent. Os pardmetros para a realizacdo da
simulacdo foram os mesmos adotados em Mei et al., 2022. A geometria utilizada nesse estudo
foi um duto secdo transversal retangular com obstaculos tipo “grade” e tipo “pilar”, gerando
uma razdo de bloqueio equivalente a 0,2; 0,4; 0,6 e 0,8. O combustivel e oxidante adotados
foram uma mistura de hidrogénio-ar (hidrogénio de 0,3 em fracdo molar). O estudo em questao
observou que aumentos na razao de bloqueio promovem maiores instabilidades no campo de
escoamento e maior aceleracao da chama.

Wang, S. et al., 2023a, efetuaram uma analise numérica bidimensional utilizando o
ANSYS Fluent com diferentes BR (0,375; 0,5625; ¢ 0,75) a fim de identificar a influéncia desse
parametro na definicdo de padrdes Unicos nas chamas formadas pela queima do combustivel.
O modelo de turbuléncia adotado foi o RNG k — & com a interacdo quimica-turbulencia
modelada com o EDC (Eddy Dissipation Concept) e um método de resolu¢do SIMPLE (Semi-
Implicit Method for Pressure-Linked Equations). Os obstaculos investigados foram o tipo
“pilar”, contendo 9 “pilares” posicionados trios em 3 posi¢des espacados com 100mm de
distancia entre eles. O combustivel usado foi uma mistura com 20% de hidrogénio e 80% de
metano, ja o oxidante foi o ar em uma mistura estequiométrica. Os resultados foram validados
com testes experimentais. O estudo indicou que a velocidade maxima da chama pode ser
elevada a 5 vezes com a presenga de obstaculos.

Os estudos anteriores foram ampliados por Wang, S. et al., 2023b, fazendo uso do
mesmo setup dos utilizados em Wang, S. et al., 2023a. A geometria utilizada nesse estudo fez
uso apenas de um trio de obstaculos, posicionado a 100mm do ponto de ignig¢do. Nesse estudo
foi utilizado apenas uma razao de bloqueio equivalente a 0,5. Diferente do estudo anterior, a
mistura combustivel oxidante foi o hidrogénio-ar estequiométrico com um mecanismo de 19
passos.

Gaathaug et al., 2012, assim como os demais estudos, efetuaram anélises numéricas
bidimensionais com validagdo experimental. Para as simulagdes foi desenvolvido um codigo
FLIC que inclui a equagdo de conservacdo de energia cinética turbulenta. O combustivel
utilizado nesse caso foi uma mistura de hidrogénio-ar (hidrogénio variando de 15% a 35%). Foi
utilizado o obstaculo tipo “parede” posicionado a 1 m da ignicdo que gerou uma razdo de
bloqueio variando de 0,5 a 0,9 em um duto de se¢do retangular. Ondas de detonacao e formagao

de explosdes locais foram levadas em consideracdo e analisadas. O duto possuia um
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comprimento de 3 metros e a DDT foi alcancada a uma distancia entre 1,2 ¢ 2,0 m da fonte de
ignicdo. A DDT foi fator crucial para a formacdo de ondas de detonagdo, que nao foram
observadas nos experimentos com sua auséncia. Levando em consideragcdo os demais estudos
apresentados, faz-se evidente que a inclusao de obstaculos propicia que a DDT seja alcangada
mais rapidamente e a consideracdo de mais obstaculos podem gerar velocidade de frente de
chama ainda mais elevadas.

Silvestrini et al., 2008, realizaram experimentos com diversos combustiveis diferentes
incluindo misturas de hidrogénio-ar, etileno-ar, metano-ar e acetileno-ar. A geometria utilizada
possuia se¢do transversal circular com anéis que atuam na reducao da area da secdo transversal.
Foram utilizados tubos de diferentes diametros e diferentes razdes de bloqueio (variando entre
0,02 e 0,059). O estudo identificou uma correlacao entre a razao de bloqueio ¢ a distancia até a
DDT. Além dessa correlagdo, foi identificado que a DDT para a mistura hidrogénio-ar foi de 5
a 10 vezes menor que a de metano-ar.

Johansen e Ciccarelli, 2010, em seu estudo utilizaram o método de modelagem de
turbuléncia LES e a submalha Smagorinsky—Lilly no software ANSYS Fluent com o método
de resolucdo SIMPLE. O combustivel utilizado foi uma mistura de metano-ar em dutos
bidimensionais e tridimensionais de secdo quadrada. Os obstaculos utilizados foram barreiras
(tipo “parede”) com razdes de bloqueio equivalentes a 0,3; 0,5 e 0,67. Essa configuragdo de
obstaculos como visto em outros estudos, propicia zonas de recirculagdo gerando vortices que
podem ser benéficos para atingir a transi¢do para detona¢do numa distdncia menor. O estudo
aferiu que essa disposicao de obstaculos propiciou uma aceleragdo da chama e do escoamento
de gases ndo queimados.

Wang et al., 2022, realizaram simulacdes numéricas no software de cddigo aberto
OpenFOAM, adotando uma geometria bidimensional de se¢do transversal retangular e
introduzindo até seis conjuntos de obstaculos do tipo “parede” com diferentes configuragdes de
distribuicao, sendo elas distanciadas a 300 mm cada, porém mantendo uma razao de bloqueio
de 0,6. O modelo de turbuléncia utilizado foi o RANS, especificamente o k — w SST. Para a
resolucao numérica, foi utilizado o método de resolucao PISO (Pressure-Implicit with Splitting
of Operators). A mistura combustivel-oxidante era composta de hidrogénio e ar, com 30% de
hidrogénio em fragdo volumétrica, em condi¢des inicialmente homogéneas. O estudo apontou
que a disposicao simétrica dos obstaculos resultou em uma menor DDT, evidenciando o

impacto decisivo da configuracdo geométrica na aceleracao da chama.
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Wang et al., 2023, por meio do OpenFOAM, realizaram simula¢des numéricas em um
duto bidimensional de se¢do transversal retangular, de forma semelhante a seus trabalhos
anteriores que também focaram em chamas em mistura hidrogénio-ar. Neste estudo,
diferentemente de seus estudos passados com obstaculos solidos, optou-se pela adogcao de
“obstaculos fluidos”, injetando gases em altas velocidades (como nitrogénio ou a propria
mistura reativa de hidrogénio-ar) através de orificios dispostos ao longo do duto. A modelagem
turbulenta foi conduzida via abordagem RANS, com o modelo de turbuléncia k — w SST,
enquanto o método PISO foi utilizado para a resolucdo das equagdes de Navier-Stokes
compressiveis em regime transiente. Mesmo sem uma razdo de bloqueio fixa como nos
obstaculos sodlidos, avaliou-se a “razdo de bloqueio virtual” produzida pela deflexdo dos jatos
fluidos. Os efeitos de diluicdo pela inje¢do de gases inertes possuem efeito secundario em
relacdo ao bloqueio virtual. As comparacdes incluiram diferentes velocidades de injecdo e
composicdo de gases (inertes ou reativos), evidenciando que jatos fluidos reativos podem
promover maior aceleragdo da chama e antecipar a DDT quando comparados a jatos inertes. O
estudo concluiu que o uso de obstaculos fluidos ndo apenas reduz as perdas de pressao ao longo
do duto, mas também antecipa o ponto de DDT em relagdo aos obstaculos solidos de mesma
obstrugao efetiva, mostrando que nao apenas obstaculos solidos podem promover uma redugao
na distancia até a DDT.

As simulagdes numéricas de Xu et al., 2022. foram feitas no ANSYS Fluent de forma
bidimensional para investigar explosdes de hidrogénio-ar em um duto de se¢do transversal
retangular. Nesse estudo, foram inseridos obstaculos triangulares a distancia de 0,025 m da
igni¢do para avaliar seus efeitos na propagacdo de chamas. As simula¢des foram conduzidas
adotando a metodologia RANS acoplado a uma abordagem de chama pré-misturada (modelo
de Zimont) para descrever a turbuléncia e o comportamento da chama, enquanto o esquema
SIMPLEC (Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations - Consistent) foi empregado
como método de resolucdo. A razdo de bloqueio foi variada de 0,2 a 0,55, e o combustivel-
oxidante usado foi hidrogénio-ar estequiométrico. As analises indicaram que as interacdes entre
chama, campo de escoamento e obstaculos levam a um aumento da velocidade de frente de
chama. A inclusdo de mais de um obstaculo intensificou a turbuléncia e contribuiu para uma
maior acelera¢dao da chama.

Sheng et al., 2023, fizeram uso do ANSYS Fluent para simulagdes numéricas 3D

adotando o LES e diferentes modelos de chama enrugada com o método de resolugao PISO.
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Para a simulagdo do processo de combustdo, foram implementadas equacdes de varidvel de
progresso em conjunto com um modelo de espessamento de chama e fatores de enrugamento.
As geometrias de teste consistiam em um duto de se¢do retangular, no qual se inseriram arranjos
distintos de obstaculos posicionados a 102,5mm da igni¢cdo, com a mesma razao de bloqueio
(equivalente a 0,5). A mistura combustivel usada foi o hidrogénio e ar, com concentragdo de
hidrogénio de 35% em volume. Foi observado que a posicdo dos obstaculos impactava
significativamente a intensidade da turbuléncia, a forma da chama e a sobrepressao. O obstaculo
tipo “pilar” apresentou uma velocidade de frente de chama superior aos demais obstaculos
simulados.

Karanam et al., 2018, realizaram estudos numéricos no software OpenFOAM, adotando
uma geometria bidimensional de se¢do retangular para investigar a propagacdo de chamas em
misturas de hidrogénio-ar (com 22,5% de hidrogénio), tanto em canais lisos quanto em canais
com obstaculos do tipo “parede” com razdes de bloqueio de 30% e 60%. Foram inseridos 7
obstaculos igualmente espagados entre eles, sendo o primeiro 0,25m da igni¢dao. O modelo de
turbuléncia utilizado foi 0o RANS k — w SST, e o método de resolu¢ao PISO. Como conclusao,
observou-se que a introdu¢do de obstaculos intensificou a aceleragdo da chama, facilitando
DDT.

Liu et al., 2023, conduziram estudos experimentais e simula¢des bidimensionais das
equagoes de Navier—Stokes compressiveis para avaliar a aceleragdo de chama e a DDT em um
duto de secdo retangular obstruido com obstaculos do tipo “rugoso” e tipo “parede”. Os
obstaculos tipo “parede” foram distribuidos a uma distancia de 0,29 cm entre eles. A resolucao
numérica baseou-se em um método Godunov de alta ordem, aliado a um modelo reativo de
passo unico. O canal de teste possuia 30 cm de comprimento e 2 cm de altura, e diferentes
razoes de bloqueio (25%, 50%, 75% e 90%). Observou-se que, para baixos valores de bloqueio,
as superficies inclinadas dos obstaculos triangulares (tipo ‘“rugoso”) favorecem maior
enrugamento da chama e sobrevivéncia de detonagdes locais, encurtando o percurso até a DDT.
Entretanto, para razdes de bloqueio elevadas, as arestas inclinadas aumentam a difracdo de
ondas de choque e dificultam a transi¢do para a detonagdo, tornando o arranjo retangular mais
efetivo em alcancar DDT por meio de ondas de Mach refletidas nos vértices dos obstaculos.

Xiao e Oran, 2020, realizaram simulacdes numéricas bidimensionais em um duto de
secdo transversal retangular, empregando um cddigo proprio baseado nas equagdes de Navier-

Stokes totalmente compressiveis com um esquema WENO de terceira ordem e malha
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adaptativa. Os obstaculos examinados foram do tipo “matriz”, porém com diferentes geometrias
(circulares, quadradas e triangulares) e razdes de bloqueio (variando de 0,33 a 0,67) para avaliar
o impacto da forma e do grau de obstrugdo na aceleracdo de chamas e na DDT. O combustivel
adotado foi hidrogénio em mistura estequiométrica com ar, utilizando-se um modelo quimico-
difusivo. Os resultados evidenciaram que maiores valores de BR e obstaculos com cantos vivos
(como quadrados e triangulares) promoveram aceleracdo mais intensa da chama e anteciparam
a DDT, enquanto os obstaculos circulares apresentaram menor interagdo com o escoamento,
retardando o processo de transi¢ao para detonacdo. Concluiu-se que tanto a razdo de bloqueio
quanto o formato do obstaculo sdo fatores criticos para a velocidade de frente de chama e a
possibilidade de ocorréncia de DDT.

Li et al., 2022, realizaram simula¢gdes numéricas em 2D para investigar a influéncia da
disposi¢ao dos obstaculos e a razao de bloqueio na aceleracao de chamas e na DDT em misturas
estequiométricas de hidrogénio-ar em um duto de sec¢ao retangular. Para isso, foi utilizado um
método de alta ordem com refinamento de malha, resolvendo as equacdes de Navier-Stokes
com um modelo de cinética quimica de um passo. Os obstaculos utilizados estavam dispostos
na configuracdo de matriz com obstaculos cilindricos. Diferentes configuragcdes de arranjo
foram comparadas, todas com a mesma BR (50%). Posteriormente, foram analisados também
diferentes valores de razdao de bloqueio (33%, 50% e 67%). O estudo revelou que, na
configuragdo escalonado, as colisdes frontais entre a chama e os obstaculos intensificam a
superficie de chama e facilitam a ocorréncia de DDT, reduzindo o tempo para sua formagao.
Contudo, obstaculos muito congestionados (BR de 67%) podem dificultar a formacdo de
detonagoes ao reduzir o foco de choque (shock focusing) necessario para iniciar a detonagao,
que ¢ gerado pelo aumento de choques por convergéncia e colisdo de ondas, ocasionando o
aumento de pontos quentes (Aot spots).

Posteriormente, Li e Xiao, 2024, realizaram simulac¢des bidimensionais das equagdes de
Navier—Stokes, empregando um método numérico de alta ordem (WENO de 3* ordem) e um
modelo quimico-difusivo de etapa tnica para investigar a ocorréncia de DDT em um duto com
obstaculos tipo “matriz” de forma circular, muito similar aos estudos de Li et al., 2022. Foram
investigados os parametros de maior influéncia, como o espacamento entre cada obstaculo
cilindrico. Nessa configuragdo, a mistura combustivel-oxidante utilizada foi hidrogénio—ar
estequiométrico. Os resultados foram comparados com dados experimentais € o modelo

apresentou boa concordancia com os experimentos.
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Goodwin et al., 2016, realizaram simula¢cdes numéricas bidimensionais e
tridimensionais, resolvendo diretamente as equacdes de Navier-Stokes reativas por meio de um
esquema de alta ordem e malha adaptativa. A geometria escolhida foi de se¢do transversal
retangular, contendo obstaculos do tipo “parede” distribuidos a uma distancia de 0,64 cm entre
eles e 0,28 cm da igni¢do, com razdes de bloqueio variando de 0,05 a 0,8, a fim de investigar o
efeito dessas variagcdes na transicdo de deflagracdo para detonacdo. A mistura combustivel-
oxidante utilizada foi etileno-oxigénio em propor¢ao estequiométrica, inicialmente a pressao
atmosférica. Notou-se que, para maiores valores de BR, a aceleracdo de chama e a formacao de
frentes de detonagdo sdo majoritariamente guiadas por gradientes de reatividade induzidos por
reflexdes de ondas de choque, enquanto para menores razdes de bloqueio o mecanismo de DDT
ocorre sobretudo por uma répida injecdo de energia em regides determinadas, resultante de
colisdes sucessivas de ondas de choque.

Li et al., 2022, conduziram experimentos em um duto retangular com 300 mm de
comprimento e se¢do transversal de 20x20 mm, equipado com obstaculos tipo “rugoso”
triangulares continuos (de razdo de bloqueio de 0,3) para investigar a aceleragdo de chamas e a
transicdo deflagragdo-detonagdo em misturas de hidrogénio e oxigénio. Foram conduzidos
testes variando a razdo de equivaléncia de 0,25 a 3,0. Observou-se que a presenga dos
obstaculos triangulares gera forte intensificacdo no processo de aceleragdo da chama, resultando
em uma DDT antecipada.

Gamezo et al., 2007, realizaram simula¢gdes numéricas bidimensionais e tridimensionais
de escoamentos reativos, resolvendo diretamente as equagdes de Navier-Stokes totalmente
compressiveis e acopladas a um modelo de cinética quimica global (baseado em um mecanismo
cinético de um passo). A geometria consistiu em dutos de se¢des retangulares, bidimensionais
e tridimensionais, com obstaculos (razdo de bloqueio de 0,5) tipo “parede”, com espacamentos
de 4 cm entre eles, sendo o primeiro localizado a 2 cm do ponto de igni¢do. O combustivel-
oxidante empregado foi hidrogénio-ar estequiométrico. A presenca de obstaculos promoveu
instabilidades (Kelvin-Helmholtz, Rayleigh-Taylor e Richtmyer-Meshkov) e interagdes de
chama-vortice, que elevaram a area superficial da chama e a taxa de liberagdo de calor,
acelerando-a de forma significativa.

Gamezo et al., 2008, realizaram simulagdes numéricas bidimensionais resolvendo as
equagoes de Navier—Stokes com um modelo de cinética de um passo. O método empregado

para a discretizagdo foi do tipo Godunov, modificado para capturar ondas de choque em uma
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malha adaptativa. O duto estudado tinha geometria bidimensional e incluia obstaculos tipo
“parede” variando o espagamento entre eles, mantendo uma razao de bloqueio de 0,5. A mistura
combustivel-oxidante foi hidrogénio-ar estequiométrico em condigdes atmosféricas iniciais. As
simulagdes indicaram que o espagamento entre obstaculos exerce papel determinante na
formagao de estruturas de ondas de choque e o surgimento da DDT. Os espagamentos maiores
favoreceram a formagdo dessas estruturas e, consequentemente, a ignicdo de detonagdes ao
colidirem com os obstidculos, enquanto espacamentos muito pequenos intensificaram a
turbuléncia, mas nem sempre resultaram em DDT, pois a auséncia das estruturas de recirculagao
dificulta o acoplamento entre a frente de chama e a onda de choque.

Lu et al.,, 2022, realizaram simulagdes numéricas bidimensionais, resolvendo as
equacdes de Navier-Stokes compressiveis acopladas a um modelo quimico-difusivo
paramétrico. Esse modelo ¢ composto por uma equagdo global de uma etapa na qual a conversao
reagente para produto ¢ descrita pela taxa da equacdo de Arrhenius tinica. O estudo focou em
dutos de secdo retangular com arranjos periddicos de obstaculos tipo “parede” para avaliar a
aceleragdo de chamas, a transi¢do de deflagragdo para detonacgdo e a propagagdo de ondas de
detonacdo em misturas estequiométricas de hidrogénio-ar. Concluiu-se que a modelagem que
incorpora o ajuste experimental fornece previsdes mais consistentes nos diferentes regimes de
propagacao.

Shen et al., 2019, efetuaram um estudo experimental em um duto confinado, com se¢do
transversal quadrada (25 mm x 25 mm) e comprimento total de 300 mm, sem a presenca de
obstaculos. A investigacdo foi conduzida por meio de visualizagdes Schlieren de alta
velocidade. A mistura combustivel-oxidante consistiu em hidrogénio-ar em propor¢ao
estequiomeétrica, analisada sob diferentes pressoes iniciais (variando de 0,3 a 1,5 atm). O estudo
concluiu que a instabilidade de Rayleigh-Taylor, somada a interagdo chama-onda de pressao,
foi determinante para o surgimento de formas de chama do tipo “tulipa” e suas inversdes, além
de influenciar diretamente a velocidade de frente de chama ao longo do duto. Embora ndo tenha
sido alcancada a DDT, observou-se que o aumento da pressdo inicial intensificou o
enrugamento da chama e favoreceu velocidades de propagagao mais elevadas.

Cross e Ciccarelli, 2015, desenvolveram um estudo experimental em um duto cilindrico
tridimensional de 6,1 m de comprimento e 0,1 m de didmetro com placas de orificio (obstaculos
tipo “anel”) atuando como obstaculos, apresentando razao de bloqueio de 0,44 e espagadas na

distancia de um diametro do duto. As misturas examinadas foram hidrogénio-ar e etileno-ar em
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diversas faixas de concentracdo, todas a pressdo atmosférica. O principal resultado obtido
apontou que, nessas condigdes, a presenga dos obstaculos com 44% de bloqueio apresentou
forte propensao transi¢ao para a detonagao.

Teodorczyk et al., 2009, realizaram estudos experimentais em um duto de secao
retangular (0,11 m de largura por 0,08 m de altura e comprimento total de 2,0 m), obstruido
com obstaculos fixados na parede inferior em diferentes alturas, correspondendo a razdes de
bloqueio de 0,25; 0,5 e 0,75. A mistura combustivel-oxidante testada consistiu em hidrogénio-
ar nas propor¢des equivalentes a 0,6; 0,8 ¢ 1,0 (em termos de razdo de equivaléncia), sendo
avaliada a influéncia da variagdo da altura dos obstaculos e do espagamento entre eles na
deflagragdo turbulenta e na eventual transi¢ao para detonagdo. As conclusdes evidenciaram que
os obstaculos com valor da BR intermediaria e espacamento Otimo promoveram maior
probabilidade de ocorréncia da DDT, enquanto obstaculos com razao de bloqueio muito elevada
intensificaram as perdas de momento ¢ inibiram a transi¢do para detonagdo, resultando apenas
em chamas turbulentas de alta velocidade.

Jiang et al., 2024, realizaram uma investiga¢cdo experimental e numérica em um duto
tridimensional (50 mm x 50 mm x 323 mm) fechado, com obstéculo tipo “degrau” (espessura
de 10 mm) instalada em diferentes posi¢des e razdes de bloqueio (0,3; 0,5; e 0,7) para estudar
a evolucdo da chama e a dindmica de pressdo de misturas hidrogénio-ar. Nesse estudo, o
ANSYS Fluent foi utilizado com a formulagao LES e um modelo de velocidade turbulenta de
chama (Zimont). Foram fixadas condi¢des adiabaticas e um passo de tempo ditado por um
critério de Courant-Friedrichs-Lewy (CFL), a fim de capturar ondas de pressdo no interior do
duto. Os resultados mostraram que a chama, a interagdo chama-vortice e o escoamento de
recirculacao atras do obstaculo aceleram drasticamente a frente de chama e elevam o
sobrepressao no interior do duto. Quanto maior a BR e a distancia do obstaculo, mais intensa a
turbuléncia e maiores os valores de sobrepressao e de velocidade da frente de chama.

Emami et al., 2015, realizaram simulagdes numéricas 2D de uma mistura
estequiométrica hidrogénio-ar ao longo de um duto com obstaculos tipo “parede” (BR
equivalente a 0,5) distribuidos a uma distancia d (equivalente a altura e largura do duto) e a d/2
da ignicao, empregando o LES com o modelo de chama artificialmente espessada (Artificially
Thickened Flame - ATF) e detalhamento cinético baseado em 27 reacdes passos. Para reduzir
o custo computacional relacionado a cinética detalhada, foi adotado o esquema In Situ Adaptive

Tabulation (ISAT). Esse modelo foi codificado na plataforma OpenFOAM, resolvendo as
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equacdes de Navier-Stokes compressiveis filtradas para escoamentos reativos, enquanto a
modelagem de submalha da turbuléncia foi feita pelo proprio espessamento de chama e a funcao
de eficiéncia acoplada. Dessa forma, a simulagdo foi capaz de resolver malhas relativamente
grossas. Na fase inicial, a interacdo entre a chama e os vortices gerados pelo escoamento em
torno dos obstaculos promoveu o enrugamento da frente de chama (por instabilidade de Kelvin—
Helmholtz), aumentando a superficie de reagdo e a taxa de liberagdo de energia. Na fase de alta
velocidade, a interagdo onda de choque—chama (associada a geragao de vorticidade baroclinica
e instabilidade de Richtmyer—Meshkov) foi o mecanismo dominante para sustentar a aceleragao
até a detonacdo. O uso de cinética detalhada permitiu a representacdo mais adequada dos
tempos de inducdo quimica, influenciando a formacao de zonas de calor responsaveis pela
igni¢do local e transicdo final para a detonacdo. Essa pesquisa destacou a importancia das
interacdes entre vortices e ondas de choque e a necessidade de um modelo de cinética quimica
detalhado que capture os fendomenos envolvidos.

Feita a revisdo do estado da arte, se faz evidente a diversificacdo dos estudos que
envolvem velocidade de frente de chama em dutos confinados. A partir do Apéndice B se faz
evidente que apenas dois artigos possuem as mesmas especificidades do presente estudo. As
especificidades sdo classificadas como sendo um estudo que possui hidrogénio-ar como
mistura, obstaculo tipo “degrau”, simulagdes 3D, aplicagdo de modelagem LES, e por fim,
secdo retangular. Os Unicos estudos que possuem essas configuracdes sdao os de Jiang et al.,
2024, e o de Sheng et al., 2023.

A partir da revisdo da literatura, fica evidente a influéncia notoria da inclusdo de
barreiras em dutos na velocidade da frente de chama, e a transi¢ao deflagracdo-detonagdo em
determinadas condigdes. Todos os estudos apresentados contribuem para a compreensao desse
fenomeno. Embora seja um fendmeno de elevada complexidade, existem padrdes claros e
indicios de zonas de interesse para avangar nas pesquisas dessa area e fazem-se necessarios para
ampliar a clareza para o tema. Desta forma faz-se evidente a necessidade da realizacdo de mais
estudos e pesquisas explorando geometrias tridimensionais que possuam variagdo nao apenas

da razao de bloqueio, mas também na razao de equivaléncia.
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Objetivos

Objetivo geral

O presente estudo possui como objetivo geral estudar através de modelos

tridimensionais a propagacao de chamas pré-misturadas de hidrogénio — ar em um duto fechado,

considerando um obstaculo, aplicando modelos de grandes escalas e avaliando o efeito da razao

de bloqueio e da razao de equivaléncia.

1.3.2

1.4

Objetivos especificos

Para a presente pesquisa foram propostos os seguintes objetivos especificos:
Implementar modelos de combustdo adequados para misturas de hidrogénio e ar no
software ANSYS Fluent;

Obter resultados do comportamento de superficie de chama caracteristicos para reacoes
de hidrogénio e ar confinado, por meio de uma validagdo qualitativa;

Validar o modelo para simulagdes numéricas de forma quantitativa. Utilizar resultados
de estudos similares disponiveis na literatura para realizacdo de uma analise
comparativa;

Mensurar o impacto de diferentes razdes de bloqueio (0,3; 0,5 e 0,7) na aceleragdo da
chama;

Investigar o impacto da razao de equivaléncia (0,8; 1,0 e 1,2) na velocidade da frente de

chama;

Organizac¢ao do Trabalho

No topico 1 sdo relatados os aspectos introdutdrios da presente pesquisa, o estado da

arte e os objetivos do estudo.

No topico 2 a fundamentagdo tedrica referente ao presente estudo ¢ apresentada e

detalhada. A fim de se obter o maximo de informa¢do que fundamente a base teorica para a

realizag¢do do estudo, foram usadas bibliografias especificas da area.
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No topico 3 ¢ apresentada a metodologia empregada na pesquisa, abordando os
softwares utilizados e as equagdes empregadas para a simulacdo numérica. Para criagdo da
geometria foi utilizado o software Solid Edge, e para as simula¢des numéricas foi feito o uso
do ANSYS Fluent. A geragdo de graficos e refinamento de dados foram realizados por meio do
Paraview.

No tépico 4 sdo apresentados os resultados e discussdes provenientes dos dados obtidos
a partir das simulagdes geradas, e posteriormente comparados com resultados de demais estudos
e da literatura.

Por fim, o topico 5 apresenta as conclusdes obtidas a partir de uma revisdo do estado da
arte, o estabelecimento de um referencial tedrico e uma visdo a partir disso dos resultados

gerados pela simulagdo numérica realizada no estudo.
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2  FUNDAMENTACAO TEORICA

Neste capitulo serdo abordados os conceitos fundamentais relacionados a propagacao
de chamas e as condi¢des necessarias para produzir sua aceleragdo, ¢ a possivel transi¢ao da
deflagragdo para a detonacdo. Inicialmente, serd apresentada a teoria fundamental sobre a
propagacao de chamas, diferenciando os regimes de deflagracdo e detonagdao, bem como os
parametros que influenciam sua evolucdo. Em seguida, discute-se a cinética quimica da
combustdo do hidrogénio pré-misturado com o ar, considerando os principais mecanismos de
reagdo quimica e sua influéncia na velocidade da chama.

Outro aspecto fundamental tratado ¢ o fendmeno da transicdo de deflagragdo para
detonagdo, DDT, o qual ocorre sob determinadas condigdes e pode ser influenciado pela
geometria do meio confinado e pela presenca de obsticulos no duto. Para descrever
matematicamente esses fenomenos, sdo apresentadas as equagdes de conservagdo aplicadas a
propagacao de chamas, fornecendo a base tedrica necessaria para a modelagem numérica do
problema investigado.

A influéncia da turbuléncia na propagacao das chamas também ¢ explorada, uma vez
que a interagdo entre turbuléncia e reacdes quimicas pode acelerar a propagagdo da chama e
afetar as condigdes para a transicdo de deflagra¢do para detonagdo, se tornando um fator de
suma importancia para as analises. Por fim, ¢ discutida a abordagem numérica para a simulacdo
de grandes escalas (LES). E, a partir dessa fundamentagao tedrica, serdo estabelecidos os lastros

necessarios para a compreensao e analise dos resultados obtidos nas simula¢des numéricas.
2.1  Fundamentos da propagac¢io de chamas

Os primeiros estudos sobre a propagacdo da frente de chama concentraram-se nos
fenomenos de detonagdo. Uma onda de detonacdo € caracterizada como uma onda de
combustdo supersdnica na qual as varidveis termodindmicos, como pressdo € temperatura,
aumentam de forma abrupta. Diferentemente de uma deflagracdo, que depende da difusdo de
calor para se propagar, a detonacdo ocorre devido a compressao adiabatica dos reagentes a
frente da onda, levando a ignicdo da mistura. Essa onda se sustenta gracas a expansdo dos
produtos da combustdo, que fornecem a energia necessaria para manter a propaga¢ao da onda

de choque [Lee, 2008].
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Os primeiros estudos sobre a velocidade da frente de chama foram conduzidos por Gui
e Michelson, que desenvolveram os conceitos tedricos para a medi¢ao da velocidade da chama
laminar. Posteriormente, Michelson foi pioneiro na medig¢ao da velocidade de chamas em uma
mistura de hidrogénio e ar [Gelfand et al., 2012]. Essas descobertas foram fundamentais para o
avanco das pesquisas sobre esses fendmenos

Uma frente de chama ¢ caracterizada como uma regido de reacdo quimica intensa que
separa os reagentes nao queimados dos produtos da combustdo. Esse processo resulta na
liberacao de calor e na conversao de energia quimica em energia térmica e cinética [Turns,

2013]. Essa distingdo pode ser observada na Figura 2.1.

Produtos queimados Reagentes nao queimados

Figura 2.1 — Imagem ilustrativa da regido de reacdo quimica que divide os produtos

queimados dos reagentes nao queimados.

A estrutura da chama pode ser analisada em diferentes niveis de detalhamento. No
primeiro nivel, correspondente ao modelo hidrodinamico das relagcdes de Rankine-Hugoniot, a
chama ¢ vista como uma interface distinta que separa dois estados fluidodinamicos, sendo eles
0s gases nao queimados e os produtos da combustao, ambos em equilibrio termodinamico. Essa
separacao € regida pela conservagao da massa, da composicdo quimica das espécies e da energia
[Law, 2006].

No nivel mais aprofundado de analise, observa-se o perfil da taxa de reagdo,
caracterizado por um crescimento acelerado devido a ativacao da reagdo quimica, seguido por
uma diminui¢do répida conforme o reagente ¢ completamente consumido. Esse modelo
detalhado permite uma compreensao mais precisa dos mecanismos envolvidos na propagacgao
da chama e na interagdo entre os processos quimicos e fluidodinamicos [Law, 2006].

Alguns fatores podem gerar alteragdes na velocidade da frente de chama. Dentre esses
fatores alguns deles sao:

1. Composicao da mistura: A propor¢do entre o combustivel e oxidante influencia

diretamente nessa velocidade, ou seja, a razao de equivaléncia ¢ um fator de relevancia;



24

2. Numero de Lewis: Numero adimensional de Lewis (Le) reflete a relagdo entre
difusividade térmica (o) e difusividade de massa dos reagentes (D), que pode ser
descrito pela Equacao 2.1 [Gelfand et al., 2012]. Valores diferentes de 1 podem levar a

instabilidades e alteragdes na velocidade da chama;

L e (2.1

e=D] 1)

3. Efeitos de alongamento (Nimero de Karlovitz): Maiores valores para o nimero de
Karlovitz estdo associados a maiores taxas de deformacdo da chama, que influenciam

diretamente na velocidade da chama [Law, 2006]. O nimero de Karlovitz ¢ descrito pela

seguinte equagao [Gelfand et al., 2012]:

do

Ka:Ks—g

2.2)

onde K, representa o numero de Karlovitz, K ¢ o fator de estiramento (stretch), oo ¢ a

espessura laminar da chama, e S,’, a velocidade laminar de estiramento.

4. Efeitos de perda de calor: A perda de calor para as superficies ao redor pode
desacelerar ou até mesmo extinguir a chama;

5. Pressio e temperatura inicial: Pressdes e temperaturas mais altas tendem a aumentar
a velocidade de combustao, enquanto menores reduzem a reatividade da mistura;

6. Presenca de adicionais inertes: Componentes inertes que nao contribuem para a reagao
diluem a mistura e reduzem a velocidade da frente de chama;

7. Inclusio de obstaculos: A inclusdo de obstaculos gera razdes de bloqueio que induzem
perturbagdes na frente de chama, criando uma superficie maior e por consequéncia a

acelerando.
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2.2 Cinética quimica da combustio de hidrogénio e ar

A selecdo do mecanismo de cinética quimica adequado ¢ um fator determinante para a
precisdo das simulagdes numéricas de combustdo. A escolha do modelo adequado impacta
diretamente a previsdo da velocidade de chama, tempos de inducdo quimica e distribuicao de
produtos da reacao, influenciando assim a precisdo das andlises computacionais.

Mecanismo completos envolvem uma elevada necessidade de computacional, quando
as simula¢des sao realizadas em duas ou trés dimensodes. Em tais casos, uma alternativa ¢ a
utilizagdo de mecanismos simplificados. Gamezo et al., 2007, ressaltam o uso de um
mecanismo de passo unico que permite reduzir a complexidade computacional dos calculos ao
modelar a combustdo de hidrogénio. No entanto, a simplificagio pode comprometer a
representacao precisa da cinética quimica envolvidas, tornando-se necessario um balango entre
custo computacional e fidelidade dos resultados.

A equacdo de Arrhenius modificada é apresentada pela Equagao 2.3:

E
kim = AmT"exp (— T ) (2.3)

onde ky , € 0 coeficiente da taxa de reagdo elementar direta para a espécie m, A, representa o
fator pré-exponencial, T a temperatura, n o exponente de temperatura, E,,, a energia de
ativagdo, e por fim, R representa a constante universal dos gases.

Conforme destacado por Emami et al., 2015, a selecdo de um mecanismo detalhado,
como o de Wang et al., 2023, possibilita a obtengdo de valores mais precisos para a velocidade
da chama laminar e tempos de inducdo quimica ao longo de uma ampla faixa de razdes de
equivaléncia. Porém, a resolucdo de mecanismos detalhados impde um alto custo
computacional, devido a necessidade de integracdo numérica de sistemas de equacdes
diferenciais ordinarias (EDOs) que constituem um sistema rigido. Um exemplo de mecanismo

detalhado utilizado por Wang et al., 2023, ¢ apresentado na Tabela 2.1:
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Tabela 2.1 — Mecanismo de 19 passos para reagdo de hidrogénio-ar [Wang et al., 2023].

No. Reacao A n E [kcal/mol]
1 H+0.— 0+ OH 3,55 x 10 -0,41 16,60
2 O+H:— H+ OH 5,08 x 10* 2,67 6,29
3 H.+OH —- H.O+H 2,16 x 108 1,51 3,43
4 O +H20 — OH + OH 2,97 x 10¢ 2,02 13,40
5 Ho+N:—>H+H+ N2 5,25 x 10% -1,40 104,38
6 O+0+N2— 02+ N2 4,16 x 10" -0,50 0,00
7 O+H+N2— OH + N2 4,71 x 10'® -1,00 0,00
8 H+ OH + N2 — H20 + N2 4,80 x 10* -2,00 0,00
9 H+ 02+ N2— HO:+ N: 6,37 x 10%° -1,72 0,52
10 HO:+H — H2+ Oz 1,66 x 103 0,00 0,82
11 HO:+H — OH + OH 7,08 x 103 0,00 0,66
12 HO:+ O — OH + O2 3,25 x 10 0,00 0,00
13 HO: + OH — H.0 + O: 2,89 x 10" 0,00 -0,50
14 HO: + HO2 — H20:2 + O2 2,40 x 10 0,00 11,98
15 H20:+ N> — OH + OH + N> 2,60 x 10" 0,00 45,50
16 H-0: + H — H.0 + OH 1,41 x 10 0,00 3,97
17 H-0: + H — H: + HO: 1,82 x 103 0,00 7,95
18 H20:+ O — OH + HO: 9,55 x 10° 2,00 3,97
19 H20: + OH — H20 + HO2 1,00 x 102 0,00 0,00

As unidades estdo em cm3-mol-s-kcal-K, e k=AT"exp(—E/RT)

2.3  Morfologias caracteristicas da propagac¢io de chamas

A propagacgao de chamas pré-misturadas de hidrogénio e ar em dutos confinados possui
uma sequéncia de transformag¢des morfoldgicas distintas em sua frente de chama, fortemente
influenciadas pela interag@o entre a expansao térmica dos produtos de combustdo e os efeitos
hidrodindmicos. Estudos experimentais e numéricos indicam que, ao longo de seu
desenvolvimento, a frente de chama evolui tipicamente através de seis formatos principais.

Esses formatos de superficie de frente de chama sao apresentados na Figura 2.2.
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Figura 2.2 — Formatos caracteristicos de superficie de frente de chama para chamas pré-

misturadas de hidrogénio e ar em dutos confinados [Adaptado de Sheng et al., 2023].

Os formatos caracteristicos sdo nomeados da seguinte forma:
1. Chama esférica — Spherical Flame;
Chama em formato de dedo — Finger Shape Flame;
Saia de chama tocando a parede — Skirt Touching Wall,
Chama plana — Planar Flame;

Chama em forma de tulipa — Tulip Flame;

A O i

Chama em forma de tulipa distorcida — Distorted Tulip Flame.

No estagio inicial, ap6s a igni¢do, forma-se a chama esférica, ndo restringida pelas
paredes do duto, expandindo-se de forma aproximadamente hemisférica devido a liberagdo de
calor e consequente expansio dos gases queimados. A medida que a frente se aproxima das
paredes laterais, ocorre a transicdo para a chama em formato de dedo, caracterizada por
aceleracdo axial e desaceleracdo radial da frente, controlada predominantemente pela expansao
térmica [Sheng et al., 2023].

Posteriormente sdo formadas a saia de chama tocando a parede e chama planar. Em
decorréncia da interacdo da frente de chama com o campo de escoamento turbulento e
instabilidades hidrodinamicas pode ocorrer a inversao da curvatura da frente, dando origem a
chama tipo tulipa ou a variagdes como a tulipa distorcida. Este formato apresenta oscilagdes
periddicas de velocidade e area de superficie, podendo estar associado a fendmenos de

alteragdes marcantes na taxa de liberagdo de calor [Sheng et al., 2023].
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24 O fenémeno de transicio de deflagracdo para detonacao

O processo de transi¢ao de deflagragdo para detonagdo ¢ um fendmeno de elevada
importancia, tendo em vista que quando a velocidade da frente de chama ultrapassa a velocidade
do som no meio, alguns comportamentos tnicos podem ser observados. A DDT ocorre quando
uma chama que antes estava subsonica (caracterizando uma deflagragdo) acelera a ponto de
atingir velocidades supersonicas e assim se tornando uma onda de detonagdo autossustentada.
O conhecimento e observacao de uma DDT se faz relevante pois pode afetar a estrutura de
projetos caso seja alcangada de forma ndo prevista, ocasionando riscos a seguranca.

Um conceito fundamental no estudo das detonagdes € a velocidade de Chapman-Jouguet
(CJ), que define o limite minimo da velocidade na qual uma detonacdo pode se propagar de
forma estdvel sem a necessidade de um aporte energético externo. As ondas de detonagdo
provenientes da detonacao CJ sdo bem definidas no contexto das relagdes Rankine-Hugoniot,
sendo baseadas na conservacao da massa, momento e energia [Lee, 2008]. A soluc¢ao dessas
equagoes fornece a velocidade minima de detonagdo para um determinado sistema reativo,
sendo um parametro crucial para a analise numérica do comportamento da combustao em dutos
fechados. Em dutos com obstaculos, as interagdes entre as ondas de choque refletidas e as
frentes de chama influenciam significativamente o processo de DDT, podendo levar a uma
aceleracdo da chama até atingir a condicao CJ.

A teoria de Chapman-Jouguet estabelece que uma onda de detonacdo ¢ caracterizada
por um equilibrio dindmico entre a compressao na frente de onda e a subsequente expansdo dos
produtos. Esse equilibrio ocorre pelo fato de as detonagdes serem ondas compressivas, nas quais
uma onda de choque causa a compressao da mistura ndo queimada antes da chegada da onda
de reagdo. Devido a conservagdo da massa e energia, as ondas de detona¢do sdo seguidas por
ondas de rarefacdo. As detonacdes em que a velocidade da frente da onda € superior a
velocidade CJ sdo conhecidas como overdriven detonations, € apresentam uma estrutura
instavel que depende de uma fonte externa de energia para ser sustentada. No entanto, a medida
que a energia extra se dissipa, a onda de detonacdo tende a se ajustar até alcancar a velocidade
CJ, um estado no qual a onda se torna autossustentada.

A estabilidade da detonagdao CJ pode ser explicada pela condigcdo sonica na frente da
onda. O escoamento imediatamente a jusante da detonagdo move-se na velocidade do som nos

produtos, formando uma barreira que impede a penetracdo de ondas de rarefagdo que poderiam
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enfraquecer a estrutura da onda de detonagdo. Dessa forma, a detonagdo CJ permanece estavel

e continua sem dissipac¢do significativa de energia [Lee, 2008].

Esse processo gera algumas mudancas no regime de combustao, sendo algumas delas as

seguintes:

2.5

Formacio de uma onda de choque acoplada a reag¢do quimica: A onda de choque
criada pela DDT ¢ formada a frente da chama e comprime a mistura dos reagentes [Lee,
2008]. Existe uma estrutura tridimensional instavel, onde ondas de choque transversais
se cruzam com regides reativas. Esse processo ¢ sustentado pela liberagdo coerente e
sincronizada de energia quimica das explosodes locais [Karanam et al., 2018].
Aceleracao abrupta da chama e uma maior turbuléncia: Durante a fase de transigao,
a velocidade da chama pode atingir um regime supersonico em relacdo aos gases nao
queimados, embora ainda seja subsonica em relacdo aos reagentes pré-comprimidos
[Karanam et al., 2018]. Essa aceleracdo também ocorre por conta das diversas
instabilidades hidrodindmicas que s3o criadas e suas interagdes acusticas [Lee, 2008];
Geracio de pontos quentes (hot spots): O impacto de ondas de choque refletidas pode
gerar regioes de alta temperatura que podem atuar como pontos de igni¢do localizados
com reagdes quimicas espontaneas [Lee, 2008]. Esses /ot spots podem acelerar ainda
mais o processo de combustdo, acelerando a velocidade da frente de chama [Emami et
al., 2015];

Flutuacio da pressdo: A DDT ¢ frequentemente acompanhada por variagdes bruscas
na pressao, devido a interagdo entre as ondas de choque e a frente de chama, resultando
em instabilidades como a de Richtmyer-Meshkov (R-M) [Wang et al., 2022];
Overdriven Detonation: A detonagado inicial pode exceder a velocidade de Chapman-
Jouguet (CJ), devido a rapida liberagdo de energia nos pontos de igni¢ao [Lee, 2008];
Relaxamento para Detonacio CJ: Posteriormente a overdriven detonation, a
detonacdo decai para uma detonagdo estavel no regime de Chapman-Jouguet [Lee,

2008].

Instabilidades hidrodinimicas em escoamentos reativos confinados

r

A propagacdo de frentes de chama em meios confinados ¢ um fendmeno instavel.

Interagdes entre gradientes de pressdo, massa especifica e velocidade no escoamento podem
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amplificar pequenas perturbacgdes iniciais, modificando a morfologia da frente de combustdo e
influenciando diretamente a velocidade de propagacao, a taxa de liberacao de calor e o regime
de combustao. Essas instabilidades hidrodinamicas em aplicagdes envolvendo combustao de
hidrogénio e ar em dutos constituem um dos mecanismos-chave que pode levar a DDT [Zhou,
2017; Brouillette, 2002].

Diversos tipos de instabilidades podem se manifestar em escoamentos reativos, com
destaque para aquelas de origem puramente hidrodindmica, como as instabilidades de
Rayleigh—Taylor (RT) e de Richtmyer—Meshkov (RM), e para instabilidades especificas de
frentes de chama, como a de Landau—Darrieus (LD). Em configuragdes confinadas e com
obstaculos, a ocorréncia simultanea de diferentes instabilidades potencializa a rugosidade da
frente, a geracdo de vorticidade e a formagao de zonas de mistura turbulenta [Zhou, 2017].

A caracterizacdo e compreensao desses mecanismos sao essenciais nao apenas para a
previsdo do comportamento da frente de chama, mas também para a modelagem numérica e o
controle de riscos associados a explosdes em meios confinados, por isso sdo fatores cruciais

para analise.

2.5.1 Instabilidade Rayleigh—Taylor

Uma das instabilidades mais relevantes nesse contexto € a instabilidade de Rayleigh—
Taylor (RT), que ocorre quando um fluido com determinada massa especifica acelera outro de
massa especifica diferente. Pelo fato de os produtos estarem em temperaturas mais elevadas
que os reagentes, sua massa especifica se torna menor e acelera os reagentes (ndo queimados),
que possuem maior massa especifica. Assim o gradiente de pressdo € oposto ao gradiente de
massa especifica. Essa condi¢do hidrodindmica instdvel promove o crescimento de pequenas
perturbagdes presentes na interface, mesmo que sua origem seja associada apenas a rugosidades
microscopicas ou flutuagdes aleatorias do escoamento [Zhou, 2017]. O comportamento descrito

pode ser observado na Figura 3.3.
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Figura 2.3 — Imagem ilustrativa da configuragdo da instabilidade RT, na qual o torque
baroclinico na interface cria vorticidade e induz um campo de velocidade que a aumenta

[Adaptado de Zhou, 2017].

A medida que a amplitude das perturbagdes se torna comparavel ao seu comprimento
de onda, a instabilidade de RT entra no regime ndo linear. Nessa etapa, a interface evolui de
forma assimétrica, com o desenvolvimento de “espinhos” (spikes), onde ha penetracao do fluido
de maior massa especifica no de menor massa especifica. Além desse desenvolvimento ha uma
formagao de “bolhas” (bubbles), onde ha ascensao do fluido de maior massa especifica no de
menor massa especifica. As bordas dessas estruturas estdo sujeitas a instabilidade de Kelvin—
Helmholtz, que provoca o enrolamento (wrinkling) e a formacdo de estruturas em escalas
menores, favorecendo o inicio da mistura turbulenta [Zhou, 2017].

A identificacdo da instabilidade de RT em resultados numéricos ou experimentais
envolve a observacdo de estruturas caracteristicas de “espinhos” e “bolhas” alinhadas com a
direcdo da aceleragdo, o aumento progressivo da espessura da camada de mistura e o surgimento
de padrdes em “cogumelo” (mushrooming) decorrentes da agdo outras instabilidades como a de
Kelvin—Helmholtz [Zhou, 2017]. As estruturas de “espinhos” e “bolhas” podem ser observadas

na Figura 2.4.
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Figura 2.4 — Imagem ilustrativa das estruturas caracteristicas de “espinhos” e “bolhas”

[Adaptado de Zhou, 2017].

A incidéncia das instabilidades de RT ¢ menos comum em detonacdes que nas
deflagragdes por conta da magnitude dos valores de pressao, porém ainda assim, podem ocorrer
em detonagdes desaceleradas (quasi-detonation), quando ha inversdo do gradiente de massa
especifica em zonas de expansao ou reflexdo de choques [Zhou, 2017].

Para casos em que se tem dutos com obstaculos, a medida que a chama passa por eles,
essa instabilidade provoca o enrugamento da frente de chama, aumentando sua area superficial
e, consequentemente, a taxa de reacdo quimica. Esse efeito ¢ amplificado pelo aumento da
aceleracdo do fluxo a frente da chama, que pode atingir velocidades supersdnicas em tempos
menores [Sheng et al., 2023].

A importancia da instabilidade RT foi ressaltada por Shen et al., 2019, que em seus
estudos concluiram que essa instabilidade somada a interagdo chama-onda de pressdo, foram
fatores determinantes para o surgimento da morfologia chama em forma de tulipa e o fendmeno

da inversdo de chama.
2.5.2 Instabilidade Richtmyer—Meshkov

Na propagacdo de chamas tem-se a formacdo de ondas de choque, geradas devido a
rapida expansdo dos produtos da combustdo e comecam a interagir com os obsticulos e as
paredes do duto. A reflexdo dessas ondas no ambiente confinado gera instabilidades adicionais,
em particular a instabilidade de Richtmyer—Meshkov (RM), que ocorre quando uma onda de
choque atravessa uma interface entre fluidos de diferentes massas especificas. Essa intera¢dao

provoca a deformagao da frente de chama, contribuindo ainda mais para o aumento da area de
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reacdo e para o fortalecimento da combustdo [Gamezo et al. 2007]. O mecanismo fundamental
de amplificacdo estd associado a geracdo de vorticidade baroclinica, decorrente do
desalinhamento entre o gradiente de pressdo imposto pela onda de choque e o gradiente da
massa especifica através da interface.

Apos a refracdo da onda de choque incidente, um choque distorcido (distorced shock) é
transmitido ao segundo fluido, enquanto um choque ou onda de rarefagdo ¢ refletido para o
primeiro. A interface ¢ acelerada impulsivamente, passando a se deslocar com velocidade
constante na dire¢ao do choque transmitido. Duas interpretacdes equivalentes podem ser usadas
para descrever a evolugdo subsequente, a geracdo de vorticidade baroclinica, que induz rotagao
e deformagao da interface, e a agdo de perturbagdes de pressao locais proximas a cristas e vales,
que intensificam a penetragdo do fluido de maior massa especifica no de menor [Brouillette,
2002].

A RM aumenta a taxa de liberacdo de calor e favorecer a transi¢ao de regimes de queima,
incluindo a DDT, devido a amplificacdo da area de chama e ao incremento da turbuléncia na
zona de reacdo [Bambauer et al., 2023; Khodadadi Azadboni et al., 2017]. Além desses fatores,
essa instabilidade foi definida como o mecanismo dominante no quesito de sustentacdo da
aceleragdo até uma detonacdo por Emami et al., 2025.

A Figura 2.5 ilustra o mecanismo da instabilidade RM, que ocorre quando uma frente
de chama ¢ atravessada por uma onda de choque. Essa instabilidade surge a partir do
desalinhamento entre o gradiente de massa especifica Vp, presente na interface entre os gases
ndo queimados (reagentes) e queimados (produtos), e o gradiente de pressao Vp imposto pela
passagem do choque. Esse desalinhamento gera o torque baroclinico, responsavel por induzir a

vorticidade local e promover o enrugamento da frente de chama.
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Figura 2.5 — Imagem ilustrativa da formacao de vortices baroclinicos [Adaptado de Bambauer

et al., 2023].

Na Figura 2.5, pode-se observar dois cenarios distintos, em (a), o choque propaga-se do
meio ndo queimado para o queimado, ocasionando o chamado “efeito de reversao de fase”, em
que a direcdo de rotacdo do vortice € invertida. J& em (b), o choque desloca-se do meio
queimado para o ndo queimado, amplificando a perturbagdo inicial da interface. Em ambos os
casos, a consequéncia direta € a deformagao progressiva da superficie de chama, marcada pela
formacao de ondulagdes que ampliam sua area superficial e podem aumentar a taxa global de
reacdo. Este fenomeno ¢ de especial relevancia no cenario da presente pesquisa pois 0 aumento
da superficie da chama contribui para aceleragao da frente de combustdo e potencial transi¢ao
de deflagracdo para detonagdo, configurando a RM como um mecanismo crucial na evolugao
de instabilidades hidrodindmicas em meios reativos.

J& a Figura 2.6 ilustra o mecanismo de deposi¢ao de vorticidade em uma interface entre
dois fluidos de diferentes massas especificas em dutos confinados quando submetida a
passagem de uma onda de choque, localizada a jusante do escoamento reativo com os produtos

da reacao.
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Figura 2.6 — Imagem ilustrativa da instabilidade RM em dutos [Adaptado de Brouillette et al.,
2002].

Em (a), observa-se a configuracdo inicial, com a frente de choque incidindo sobre a
interface que separa o fluido leve (p1) do fluido pesado (p2>p1). O desalinhamento entre os
gradientes de pressao (Vp) e massa especifica (Vp) na vizinhanga da interface gera as condi¢des
necessarias para o surgimento do torque baroclinico. Em (b), esse mecanismo se manifesta pela
deposicao de circulag¢do. Por fim, em (c), evidencia-se a evolucdo subsequente da interface ja
deformada, em que as perturbagdes iniciais sdo amplificadas pela acdo dos vortices induzidos,
conduzindo ao desenvolvimento de estruturas caracteristicas da instabilidade de Richtmyer—
Meshkov. Dessa forma faz-se visual a influéncia da instabilidade RM na morfologia da frente

de chama.

2.5.3 Instabilidade Kelvin—Helmholtz

Outra instabilidade hidrodinamica importante nesse cenario € a instabilidade de Kelvin—
Helmholtz (KH), que se desenvolve devido a presenca de gradientes de velocidade entre
camadas de fluido em movimento [Lee, 2008]. Essa condi¢do leva a amplificacdo de
perturbagdes interfaciais, podendo gerar estruturas em forma de rolos (rollup) e, eventualmente,
promover a transi¢do para mistura turbulenta [Zhou, 2017].

Durante o desenvolvimento das instabilidades RT ou RM, o escoamento ao longo das
laterais dos “espinhos” e “bolhas” gera zonas de cisalhamento. Nessas regides, pequenas
ondulacdes crescem, enrolando-se em estruturas espiraladas que aumentam significativamente

a area de interface e favorecem a cascata para escalas menores [Zhou, 2017]. Esse processo
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intensifica a troca de massa e energia entre os fluidos, acelerando o estabelecimento de um
regime de mistura turbulenta, e caracterizando a instabilidade KH.

Essa instabilidade se manifesta de maneira significativa quando um jato de material
queimado atravessa uma regido estreita do canal, gerando uma camada de cisalhamento a
jusante do obstaculo. Como resultado, forma-se uma estrutura de vortices na superficie da
chama, promovendo um maior desenvolvimento da turbuléncia e intensificando as interagdes
entre os gases queimados € ndo queimados.

A manifestacdo dessa instabilidade esta representada na Figura 2.7, que apresenta a
configuracdo cléssica da instabilidade KH, caracterizada pela presenca de uma interface entre
dois fluidos de massas especificas distintas, sujeitos a velocidades de escoamento em sentidos
opostos. Esse arranjo cria um forte gradiente de velocidade na regido de contato, onde pequenas

perturbagdes na interface podem ser amplificadas em razao do cisalhamento.

Figura 2.7 — Imagem ilustrativa da instabilidade KH [Adaptado de Zhou, 2017].

O mecanismo de instabilidade decorre da energia cinética do escoamento que induz
perturbacdes, gerando vortices que se desenvolvem progressivamente ao longo da interface.
Zhou, 2017, mostra que o crescimento inicial dessas perturbacdes pode ser descrito pela teoria
linear da KH, em que depende da diferenga de velocidades e do contraste de diferentes massas

especificas entre os fluidos, como pode ser observado na figura apresentada.
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2.5.4 Instabilidade Landau—Darrieus

A instabilidade de Landau—Darrieus (LD) ¢ um fendomeno caracteristico de frentes de
chama laminares propagando-se em meios pré-misturados, e esta associada a expansao térmica
dos gases ao atravessar a frente de reagdo [Bell et al., 2004]. Essa expansdo provoca um
desbalanceamento hidrodinamico que torna a frente de chama plana instavel, levando a
formagdo de ondulagdes e ao consequente aumento da area superficial da frente.

A evolucdo da instabilidade segue trés estagios principais. O primeiro € caracterizado
por uma fase linear, com crescimento exponencial de ondulagdes na frente. Ja o segundo possui
uma fase ndo linear inicial, na qual as ondula¢des formam “ctspides” (cusps) que estabilizam
parcialmente o crescimento, e, por fim, a fase nao linear tardia, marcada pela possivel fusao de
cuspides e pela formacao de estruturas celulares estaveis [Bell et al., 2004]. Em condig¢des de
baixa massa especifica ou elevada sensibilidade termo-difusiva, pode ocorrer quebra da
estabilizacdo ndo linear, levando a um aumento mais acentuado da velocidade aparente da
chama.

Em chamas confinadas, a LD atua em conjunto com outros mecanismos, como
instabilidades termo-difusivas, de Kelvin—Helmholtz e de Rayleigh—Taylor, podendo
amplificar o enrugamento da frente e favorecer transi¢oes de regime de combustao [Bell et al.,
2004]. Em meios confinados, a interacdo da LD com recirculacdes e gradientes de velocidade
induzidos por obstaculos potencializa o desenvolvimento de estruturas celulares e altera
significativamente a dindmica global da chama.

A 1dentificacdo da LD em resultados numéricos ou experimentais € feita observando-se
o crescimento inicial de ondulagdes na frente em condi¢des de auséncia de forcas externas
significativas, seguido pela formacdo de cuspides [Bell et al., 2004]. A representagdo da

formacao da instabilidade LD pode ser observada da Figura 2.8.



38

T
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Figura 2.8 — Imagem ilustrativa da instabilidade LD, onde em (a) tem-se uma visualizagao

bidimensional e em (b) tridimensional [Adaptado de Matalon, 2018].

Em (a), observa-se em um campo bidimensional que a chama, inicialmente perturbada,
evolui para uma configuragdo de cuspides com uma intrusao pronunciada em dire¢do aos gases
queimados, acompanhada por linhas de corrente que evidenciam o desvio do escoamento ¢ a
geracdo de vorticidade na regido a jusante. Essa morfologia resulta em uma superficie de chama
mais extensa e, consequentemente, em uma velocidade de propagacao superior a velocidade
laminar. J& em (b), observa-se um campo tridimensional, nota-se a generalizagdo da estrutura
de cuspide para uma forma espacial complexa, na qual cristas alongadas se estendem em
direcdo ao gas queimado, mantendo a mesma caracteristica de aumento da area superficial e da

taxa de consumo da mistura.
2.5.5 Instabilidade celulares e acusticas
Além das instabilidades hidrodinamicas classicas ja abordadas, frentes de chama podem

estar sujeitas a outros mecanismos que afetam sua morfologia e velocidade de propagacao.

Entre eles, destacam-se as instabilidades celulares, geralmente associadas a efeitos termo-
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difusivos e hidrodindmicos combinados, e as instabilidades acusticas, que envolvem o
acoplamento entre flutuagdes de pressdo e a liberagao de calor na reagdo.

As instabilidades celulares manifestam-se na forma de um padrao de pequenas células
repetitivas na frente de chama, resultantes da interacdo entre expansao térmica, difusdo de
massa ¢ calor, e curvatura local da frente de chama [Bell et al., 2004; Bottler et al., 2023]. Em
chamas termo-difusivamente instaveis, ondulagdes iniciais amplificam-se e formam cuspides
que se estabilizam parcialmente, mas podem evoluir para arranjos celulares persistentes. Esses
padrdes alteram significativamente a area superficial da chama, e por consequéncia, a
velocidade global de propagacao também ¢ alterada. A escala e a organizagdo dessas células
dependem de pardmetros como nimero de Lewis, nimero de Markstein e condigdes de
confinamento, e podem ser modificadas pela interacdo com escoamentos turbulentos ou por
perturbagdes externas [Bell et al., 2004].

J4 as instabilidades acusticas surgem de um mecanismo de realimentagdo positivo entre
oscilagdes de pressao no meio e variagdes na taxa de liberagao de calor da reacao [Zhou, 2017].
Em sistemas confinados, ondas de pressdo podem refletir nas paredes e interagir com a frente
de chama, modulando localmente sua velocidade e posi¢ao. Quando a fase dessas oscilagdes de
pressdo coincide com a da liberagdo de calor, ocorre amplificagdo mutua, levando a variagdes
de grande amplitude no campo de pressao, sendo um fendmeno caracteristico de instabilidades
termo-acusticas.

Em ambientes confinados com obstaculos, as instabilidades celulares e actsticas podem
atuar de forma acoplada. O padrao celular amplifica a sensibilidade da frente as flutuagdes de

pressdo, enquanto o campo acustico realimenta e reorganiza as estruturas celulares.

Figura 2.9 — Imagem experimental da instabilidade celular capturado por Ciccarelli e

Dorofeev, 2008.
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2.5.6 Consideracoes sobre o efeito de obstaculos nas instabilidades

A presenca de obstaculos em dutos confinados altera significativamente a dinamica das
frentes de chama e das instabilidades associadas. A intera¢ao da chama com obstaculos provoca
geracdo de ondas de choque e ondas de pressdo refletidas, zonas de recirculagdo e intensos
gradientes de velocidade e pressdo. Essas condi¢cdes modificam o campo de escoamento e
podem amplificar ou atenuar mecanismos instaveis ja presentes [Bambauer et al., 2023].

Ondas de choque refletidas a partir dos obstaculos interagem com a frente de chama,
promovendo a instabilidade RM, que aumenta o enrugamento e a area superficial reativa,
favorecendo o crescimento da taxa de reagdo e a aceleragdo da chama. Além disso, a
desaceleracdo e a mudanga abrupta na dire¢do do escoamento em torno dos obstaculos geram
regides de cisalhamento propicias ao desenvolvimento da instabilidade de KH, que ao interagir
com a RM, contribui para a formagao de estruturas de vortices e para a transi¢do para mistura
turbulenta.

A modificagdo do campo de aceleracdo local devido a geometrias complexas pode
também criar condigdes favoraveis a instabilidade de RT, especialmente quando o escoamento
ou a frente de chama sofre desaceleragdo contraria ao gradiente da massa especifica. Em
paralelo, o confinamento e a periodicidade dos obstaculos favorecem o estabelecimento de
instabilidades acusticas, pois as ondas de pressdo refletem e interagem repetidamente com a
frente de chama, modulando seu formato e velocidade [Bambauer et al., 2023].

A presenca simultanea dessas instabilidades juntamente com a interagdo da chama com
os vortices gerados pelos obstaculos, resulta no aumento expressivo da area da superficie da
chama, o que potencializa a taxa de liberacdo de energia no meio reativo. Desta forma, esse
fendmeno contribui para o fortalecimento das ondas de choque, tornando o escoamento mais
propenso a transicdo da deflagragdo para detonacdo [Gamezo et al., 2007]. A Figura 2.10
apresenta resultados experimentais € numéricos gerados por Jiang et al., 2024, nos quais se faz
perceptivel a influéncia dos obstaculos na morfologia da frente de chama. Por esse motivo, a
analise dessas instabilidades hidrodinamicas ¢ fundamental para a compreensao da propagacao
da chama em dutos confinados, especialmente em geometrias que incluem obstaculos. A
modelagem e a simulagdo numérica desses efeitos sdo essenciais para prever a evolucao da

combustdo e sua interacdo com ondas de choque, permitindo um melhor entendimento dos
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mecanismos que governam a DDT e possibilitando o desenvolvimento de estratégias para seu

controle em sistemas propulsivos e de seguranca.

(b)

Figura 2.10 — Representacdes da atuacgao da influéncia de obstaculos em instabilidades para

dados experimentais (a) e numéricos (b) gerados por Jiang et al., 2024.

Em escoamentos reativos sem obstaculos a instabilidade RT é uma das responsaveis
pela formacdo de “espinhos” e “bolhas”, esse comportamento ¢ enfatizado na Figura 2.11.
Porém, a presenca de obstaculos altera significativamente a morfologia da frente de chama.
Ainda se faz possivel a identificagao de estruturas similares aos “espinhos” e “bolhas” quando
se tem obstaculos, porém de forma distorcida e unilateral. Esses fatores enfatizam como
obstaculos alteram significa amente a morfologia da frente de chama, que por consequéncia,

alteram a taxa de rea¢do influenciando na velocidade da chama.

Reagentes Espinho |
Produtos
Bolha
(a) (b) (©) (d (e)

Figura 2.11 — Imagem ilustrativa da formagao de “espinhos” e “bolhas” em dutos [Adaptado

de Brouillette et al., 2002].
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2.6  Equacgdes de conservacgio aplicadas a propagacio de chamas

A modelagem matematica da propagacao de chamas em meios turbulentos baseia-se nas
equagoes de conservacdo, que descrevem o comportamento das variaveis fundamentais do
escoamento, como massa, momento, energia e transporte de espécies quimicas. Essas equacdes
sdo essenciais para descrever a combustdo e os processos associados ao transporte de calor e
espécies quimicas na mistura reagente.

No contexto das simulagdes numéricas da combustao turbulenta, o modelo LES permite
a separacdo das escalas de movimento por meio de uma fungao de filtragem, na qual as variaveis
filtradas sdo indicadas por um trago superior (-) e as variaveis filtradas de Favre, que levam em
consideracdo a massa especifica, sdo denotadas pelo seguinte simbolo (~) [Mei et al., 2022]. A
seguir, sdo apresentadas as equacgdes governantes utilizadas na modelagem da propagagdo da
chama turbulenta.

A conservagdo da massa para um fluido compressivel, filtrada pelo método LES, ¢

expressa por [Mei et al., 2022]:

ap_ oGpm) _ o
ot (')xl- ’
onde p representa a massa especifica, t representa o tempo, e por fim, U, representa as
componentes da velocidade média filtrada no espago x;.
J& a conservagao do momento ¢ descrita pela equacdo de Navier-Stokes filtrada [Mei et

al., 2022]:

=0 (2.5)

onde p representa a pressdo do fluido, §;; € o delta de Kronecker, 7;;, o tensor de tensdes
. y 1 sgs ]
viscosas medias, e por fim, T; ]?q representa o tensor submalha, que modela os efeitos das escalas

menores nao resolvidas pelo LES.
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A conservagao da energia total na simulagdo LES ¢ expressa por [Mei et al., 2022]:

0pE  Ol(PE + P + 3 — @ty + H + 67°] _

2.6

onde £ representa a energia total especifica média filtrada, g; € o fluxo de calor, H;?" e 61.5].9 %530

os termos que representam a submalha (Subgrid Scale — SGS).

Por fim, a equagdo de transporte de espécies quimicas ¢ descrita por [Mei et al., 2022]:

05 | OpTm( + Vi) + Vo0 +6.%°] @.7)
ot T 0x; - “m .
l

onde Y;,, representa a fragdo de massa da espécie m, V;,,, ¢ a velocidade de difusdo da espécie,
Wy, € o termo de reagdo quimica, que representa a taxa de produ¢do ou consumo da espécie

devido as reagdes quimicas.
2.7  Propagacio de chamas turbulentas

A propagacdo da chama em meios turbulentos apresenta caracteristicas
significativamente distintas em relacdo a combustdo laminar. Enquanto a velocidade de
propagacdo de uma chama laminar é determinada essencialmente pelas propriedades
termodindmicas e quimicas do combustivel e do oxidante, no caso da combustdo turbulenta, a
velocidade da frente de chama ¢ fortemente influenciada pelas caracteristicas do campo
turbulento [Gelfand et al., 2012]. Dessa forma, a quantificacao da turbuléncia no meio reativo
torna-se fundamental para a previsdo e analise da velocidade da chama turbulenta e do seu
comportamento dindmico.

A interacdo entre a frente de chama e os redemoinhos turbulentos do escoamento € o
fator chave que governa a propagacao da combustao turbulenta [Law, 2006]. Essa interagado ¢
apresentada na Figura 2.12. Dependendo da intensidade e das escalas caracteristicas da
turbuléncia, diferentes regimes podem ser observados. Em condi¢des de turbuléncia fraca, a
chama mantém uma estrutura enrugada, onde o enrugamento ¢ promovido pelas flutuagdes

turbulentas, mas sem causar distor¢des significativas na sua integridade estrutural. Porém, a
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medida que a intensidade da turbuléncia aumenta, a estrutura da chama pode se tornar altamente
distorcida, podendo até mesmo sofrer uma transi¢do para um regime de reacgao distribuida, onde
ndo ha mais uma frente de chama bem definida e a combustdo ocorre de forma volumétrica

dentro do meio reativo [Law, 2006].

Figura 2.12 — Interacdo entre frente de chama e redemoinhos turbulentos [Ciccarelli e

Dorofeev, 2008].

Na regido onde a intensidade da turbuléncia ¢ moderada, quando a velocidade
caracteristica das flutuagdes turbulentas ndo excede significativamente a velocidade de
propagacdo da chama laminar, a chama turbulenta mantém uma frente curva e sua espessura
continua semelhante a da chama laminar [Gelfand et al., 2012]. Entretanto, com o aumento da
intensidade das flutuagdes turbulentas, o nivel de curvatura da frente de chama aumenta, ¢ a
chama pode perder sua continuidade, tornando-se mais irregular e sujeita a fenomenos como
extin¢do local e reigni¢do. Esse comportamento evidencia o papel critico da turbuléncia na
propagacdo da chama, pois os vortices atuam tanto no aumento da area de superficie da frente
de chama, favorecendo tanto a aceleragdo da combustdo, quanto a perturbacao da estrutura da
chama, que pode levar a instabilidades e a transicdo para regimes mais complexos de
combustao.

A propagagdo de chamas turbulentas ¢ amplamente influenciada pela interag@o entre a
chama e as escalas caracteristicas da turbuléncia, o que determina diferentes regimes de
combustdo turbulenta. A classificacdo desses regimes pode ser feita com base na razao entre as
escalas da turbuléncia e as escalas da chama laminar, resultando em distintos comportamentos

da frente de chama.
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Para avaliar a influéncia da turbuléncia na estrutura da chama, é comum utilizar o
numero de Karlovitz (Ka;), que compara a escala de tempo caracteristica da chama com a
escala de tempo da menor estrutura turbulenta, os redemoinhos de Kolmogorov. O ntimero de

Karlovitz pode ser expresso como [Law, 2006]:

K, = 2= () = (Lx) 29
aL_TK Ik B St .

onde 7; ¢ o tempo caracteristico da chama laminar, 7, representa o tempo caracteristico do

redemoinho de Kolmogorov, [; é a espessura da chama laminar, [ ¢ a escala de comprimento,
u'y representa a velocidade de flutuagdes turbulenta na escala de Kolmogorov, e por fim, S,
representa a velocidade de propagagdo da chama laminar.

A partir do nimero de Karlovitz faz-se possivel definir regimes de combustio
turbulenta. Esses regimes sdo frequentemente representados no diagrama de Borghi, que
correlaciona a razao entre velocidade de flutuacao turbulenta e a velocidade da chama laminar

com a razao entre a escala integral da turbuléncia e a espessura da chama:

103 1 _ : .
Reator bem misturado Kap =1, lg=ly

(K{n’R > ])

1071
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Figura 2.13 — Diagrama de regimes para combustao turbulenta pré-misturada [Law, 2006]
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Os regimes de combustao turbulenta presentes no diagrama sao:

e Chama laminar (Laminar Flames): A chama se propaga sem influéncia significativa
da turbuléncia, tornando um regime laminar. A turbuléncia presente ndo ¢ suficiente
para enrugar a frente de chama;

e Filmes de chama enrugadas (Wrinlkled Flamelets): A turbuléncia enruga a frente de
chama, mas sem penetrar sua estrutura interna. A chama ainda se comporta como uma
frente laminar localmente;

¢ Filmes de chama corrugados (Corrugated Flamelets): Possui intensidade turbulenta
¢ maior. A chama ¢ enrugada por estruturas menores, mas ainda mantém a estrutura de
chama laminar;

o Superficie de reacio (Reaction Sheet): A turbuléncia comeca a penetrar a zona de pré-
aquecimento, mas a zona de rea¢do quimica permanece intacta;

e Reator bem misturado (Well-Stirred Reactor): A turbuléncia é tdo intensa que a chama
perde completamente sua estrutura laminar e o regime se assemelha ao de um reator
perfeitamente misturado.

A determinagdo da velocidade de queima turbulenta (S;) ¢ um aspecto essencial para
prever o comportamento da chama em meios turbulentos. Diferentes modelos foram
desenvolvidos para descrever a relagdo entre Sy e os parametros da turbuléncia. De acordo com
o modelo de difusdo turbulenta [Law, 2006], a velocidade de queima turbulenta pode ser

eXpressa como:

Sy~+/Dr (2.9)

onde Dy ¢ a difusividade turbulenta, que pode ser expressa como:

Dr~u'yl, (2.10)

onde u', e [, sdo, respectivamente, a velocidade caracteristica da turbuléncia e a escala integral

dos redemoinhos. Assim, a velocidade de queima turbulenta pode ser escrita como:

SpWol, (2.11)
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E possui a seguinte relagao:

4

St_ [Wolo _ rmer 2.12)

S, v

onde v ¢ a viscosidade cinematica, e Re,, representa o numero de Reynolds turbulento na escala
integral da turbuléncia.
Outra formulacao amplamente utilizada relaciona a velocidade da chama turbulenta com

a area da superficie da chama enrugada [Law, 2006]:

STA == SLAT (213)

onde Ay ¢€ a area superficial da chama turbulenta. Essa expressao destaca que o aumento da
area da frente de chama devido a turbuléncia leva a um aumento da velocidade de queima.

A andlise da propagacdo da chama turbulenta ¢ essencial para a compreensdo da
dinamica de escoamentos reativos confinados, como aqueles que ocorrem em dutos contendo
obstaculos internos. Nessas configuragdes, as interagdes entre a turbuléncia induzida pelos
obstaculos e a frente de chama podem resultar em intensos processos de aceleracao da chama,

que devem ser monitorados pela iminéncia de passar por uma DDT.

2.8  Simulacoes de grandes escalas (LES)

A modelagem da turbuléncia desempenha um papel de suma importancia na simula¢do
numeérica de processos de combustdo em trés dimensdes, em especifico em dutos confinados
com a presenca de obstaculos que influenciam a propagacdo da chama e as condi¢des para a
transi¢do da deflagracdo para a detonacdo. Entre as diferentes metodologias de turbuléncia
disponiveis, o modelo Large Eddy Simulation (LES) se faz uma abordagem precisa para
capturar os fendmenos turbulentos que governam a interagdo entre a chama e os obstaculos
estruturais.

Modelos tradicionais de turbuléncia, como o k — &, apresentam dificuldades em
representar com precisdo os efeitos proximos a parede, o que compromete a fidelidade dos

resultados numéricos. Nas pesquisas de Nguyen et al., 2021, o modelo k — & superestimou
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significativamente a velocidade de propagacdo da chama em comparagdo com resultados
experimentais, apresentando um avango da frente de chama quatro vezes mais rapido do que o
observado experimentalmente. Essa diferenga esta associada a incapacidade do modelo de
capturar adequadamente os efeitos da turbuléncia perto das paredes, mesmo quando técnicas
avancadas de tratamento de parede s3o empregadas. Como o presente estudo tem como objetivo
a inclusdo de obstaculos, a interagdo com as paredes se faz um fator primordial para a analise.
A presenca de camadas-limite formadas pelas paredes do duto tem um impacto critico na
dinamica da chama [Nguyen et al., 2021], sendo essencial o uso de um modelo que consiga
representar com maior precisdo os efeitos de cisalhamento do fluido e as interagdes entre os
vortices gerados pelos obstaculos.

O modelo LES se mostra uma alternativa apropriada para a simulagdo da combustdo
turbulenta confinada. Nguyen et al., 2021, ao comparar diferentes metodologias de turbuléncia,
o LES foi o unico que conseguiu capturar adequadamente a rugosidade da frente de chama,
mantendo tempos de simulagdo razodveis. Essa metodologia permite resolver explicitamente as
grandes escalas da turbuléncia, enquanto as menores escalas sdo modeladas através de
submalhas apropriadas. Como resultado, o LES proporciona uma descricdo mais detalhada da
interagdo entre a chama e os obstaculos, possibilitando a previsdo mais precisa de fenomenos
como a amplificagdo da turbuléncia e o enrugamento da frente de chama, fatores que
desempenham um papel crucial para esses casos.

Além das ponderagdes realizas por Nguyen et al., 2021, Emami et al., 2015 relatam que
o LES pode capturar melhor a DDT por conta de sua maior precisdo quando se trata da
simulacdo e captura de interagdes de ondas de choque. Essas incapacidades de captura se
expandem para uma melhor captura das instabilidades dentro da metodologia de turbuléncia
LES que modelos do RANS [Wang et al., 2023].

Embora o LES resolva versoes filtradas espacialmente das equagdes governantes, das
quais as grandes escalas sdo resolvidas diretamente, ainda existe uma necessidade da resolucao
das pequenas escalas. Para isso, as pequenas escalas sao modeladas por modelos de submalha
[Nguyen et al., 2021].

De acordo com Emami et al., 2015, embora os modelos SGS convencionais tenham sido
amplamente desenvolvidos para escoamentos com turbuléncia de Kolmogorov, ainda nao ha
um entendimento completo sobre o comportamento da turbuléncia em processos de DDT e no

fendmeno de detonacdo. A turbuléncia presente nesses regimes pode ndo seguir a classica
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distribuicdo de escalas energéticas previstas pela teoria de Kolmogorov, o que levanta
questionamentos sobre a adequacdo dos modelos SGS tradicionais para capturar a complexa
interagdo entre turbuléncia e combustao nesses cenarios. No entanto, Emami et al., 2015
ressaltam que os modelos convencionais embora nao sejam perfeitamente compativeis com a
teoria de turbuléncia de Kolmogorov, isso ndo implica necessariamente que sejam inadequados
para estudar a aceleragdo da chama e seus efeitos na turbuléncia. Assim, ¢ essencial avaliar
criticamente a capacidade desses modelos de submalha em reproduzir escoamentos onde a
turbuléncia ndo segue a distribui¢do classica de escalas.

Uma das abordagens mais comuns na modelagem SGS para escoamentos turbulentos
reagentes ¢ a hipotese do transporte por gradiente (gradient transport assumption), amplamente
empregada na descrig¢@o dos fluxos de espécies quimicas e de energia nas escalas ndo resolvidas
da simulagdo [Emami et al., 2015]. Nesse contexto, o termo associado a difusao turbulenta pode
ser interpretado como uma viscosidade de turbilhdo, que representa os efeitos da turbuléncia
SGS sobre a difusividade massica, permitindo uma aproximagdo dos mecanismos de mistura e
transporte de espécies quimicas que ocorrem nas pequenas escalas [Emami et al., 2015]. Essa
abordagem contribui para a descri¢do da interagdo entre a chama e a turbuléncia, auxiliando na
modelagem da aceleracdo da chama e na caracterizacdo das condig¢des para a transi¢do da
deflagragdo para a detonagao.

A escolha do modelo SGS ¢ fundamental para a precisdao da simulacdo da combustao
turbulenta. De acordo com Chen et al., 2016, com o avanco da capacidade computacional e o
uso de computagdo paralela, o LES tem se consolidado como uma ferramenta robusta para
modelar a propaga¢do da chama em camaras obstruidas. Quando comparado a metodologia
Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS), o LES oferece uma melhor representacdo da
turbuléncia, resolvendo explicitamente as grandes estruturas turbulentas do escoamento
enquanto modela as pequenas escalas. No entanto, para que essa abordagem seja eficaz na
simulacdo da combustao, a escolha do modelo SGS apropriado continua sendo um dos aspectos
mais criticos [Chen et al., 2016].

Dentre os modelos SGS disponiveis, o Smagorinsky-Lilly tem sido amplamente
utilizado devido a sua capacidade de capturar a dissipagdo de energia da turbuléncia e fornecer
uma abordagem eficaz para modelagem da viscosidade de submalha em escoamentos altamente

turbulentos [Johansen e Ciccarelli, 2010].
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Esse modelo foi originalmente desenvolvido para representar a viscosidade de submalha
em simula¢des LES, permitindo que a dissipagdo de energia seja corretamente modelada nas
escalas ndo resolvidas da malha. Segundo Nguyen et al., 2021, o Smagorinsky-Lilly ¢ o modelo
SGS mais simples e amplamente utilizado, pois consegue produzir resultados razoaveis para
uma ampla gama de escoamentos. Sua versao dindmica aprimora a precisdo da modelagem ao
atualizar o coeficiente Smagorinsky (Cs) com base nas escalas resolvidas do movimento,
tornando-o mais adaptavel as condi¢des locais da turbuléncia. Embora o modelo Wall-Adapting
Local Eddy-viscosity (WALE) seja mais eficaz para escoamentos proximos a paredes, o
Smagorinsky-Lilly se destaca em escoamentos ndo homogéneos ¢ métodos numéricos nao
estruturados, o que € esperado em escoamentos altamente turbulentos, como os observados em
processos de combustdo confinada [Nguyen et al., 2021]. Chen et al., 2026, reforcam a
justificativa para a selecdo do Smagorinsky-Lilly como SGS, destacando que ele permite
capturar a dissipacdo de energia da turbuléncia entre as escalas resolvidas e ndo resolvidas.

Para descrever a evolugdo do escoamento turbulento e os fendmenos de combustio
associados, o LES utiliza um conjunto de equagdes governantes. Essas equagdes sdo
modificadas para incluir os efeitos das escalas submalha, que sdo modeladas por aproximagoes
como o modelo Smagorinsky-Lilly. A correta formulagdo dessas equagdes ¢ essencial para
capturar a interagdo entre a frente de chama e a turbuléncia, garantindo previsdes mais precisas
do comportamento da combustdo em meios confinados e com obstaculos.

Johansen e Cicarelli, 2014, apresentam as equagdes usadas no LES com a submalha
Smagorinsky-Lilly, essas equagdes sdo apresentadas a seguir.

A equagdo da quantidade de movimento filtrada para LES ¢ dada por:

a(piL,) N 0pu, 1 _l_@_ 06;;
at axi axi ax]

d
=% [p(um, — ;3)] (2.14)

onde g;; € o tensor de tensdes viscosas, que inclui os efeitos das viscosidades molecular e das
tensdes turbulentas resolvidas, o termo p (u"[ﬁ] - ﬁiﬁj) ¢ o tensor da submalha, que modela as

contribuigdes das escalas menores.
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A conservagao da entalpia sensivel no contexto da LES ¢ descrita por:

o5h. opuh. o5 95 [ OF 9 i}
Phs (TP 9P 5 P ( >= s(whs — why)]  (2.15)

ot ax; ot ox; ox;

onde hg é a entalpia sensivel filtrada, representando a energia térmica do fluido excluindo
efeitos de referéncia de formagao quimica, A é a condutividade térmica do fluido, T representa
a temperatura filtrada do fluido, ja p (ﬂﬁi — ﬁiﬁs) representa o fluxo de entalpia da submalha,
que modela o transporte de calor devido as escalas nao resolvidas.

Para modelar a evolugdo das concentragdes dos gases envolvidos na combustao, utiliza-

se a equagao de transporte de espécies:

apY, opuY., 0 <_Da?k

= (i, - 77 216
Jt 0x; ox; P ax; ) axjpu”‘" Ul (2.16)

onde Y, ¢ a fracdo de massa da espécie quimica, D o coeficiente de difusdo das espécies, ja
p (ulhs - ﬁihs) representa o fluxo de espécies submalha, modelando o transporte das espécies

devido as escalas turbulentas nao resolvidas pelo método LES.
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3 METODOLOGIA

Neste capitulo apresenta-se a descricao dos procedimentos adotados para a realizagao
das simulag¢des numéricas a fim se obter um modelo confidvel para previsdo da velocidade da

frente de chama em dutos confinados.

( 3. METODOLOGIA )

—v[ 3.1. Parametros de entrada ]

—{ 3.2. Modelo computacional }{3.2.1.Les —{ 3.2.2.565 | 3.2.3. Método de solugao |
—-[ 3.3. Definigao de parametros ]—-[ 3.3.1. Geometria ]—-[ 3.3.2. Definigao da Malha ]

—-[ 3.4. Implementagao numérica ]——»[ 3.4.1. Solver ]

{ 3.4.2. Cinética Quimica ]

3.4.3. Ignicéo

-[ 3.4.4. Controle e estabilidade ]

—-[ 3.4.5. Parametros iniciais ]

-[ 3.4.6. Tratamento de dados ]

Figura 3.1 — Fluxograma da estrutura da metodologia empregada

A metodologia empregada no presente estudo foi organizada em quatro blocos
principais, conforme indicado no fluxograma da Figura 3.1. O primeiro bloco, correspondente
ao item 3.1, que apresenta os parametros a serem variados ao longo do estudo. Nessa etapa sao
definidas as condigdes que serdo modificadas, por exemplo, diferentes valores de razdo de
bloqueio e de razdo de equivaléncia da mistura.

O segundo bloco, descrito no item 3.2, trata do modelo computacional adotado. Nele
sao apresentadas as escolhas referentes ao método de simulacao de grandes escalas (LES), ao
modelo de submalha utilizado para representar os efeitos ndo resolvidos diretamente pela
malha, e ao método de solu¢do empregado, incluindo os esquemas de discretizagdo e as
estratégias numéricas adotadas.

O terceiro bloco, contemplado no item 3.3, aborda a geometria do problema e a

configuracdo da malha computacional. Inicialmente, descreve-se a constru¢do da malha e suas
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principais caracteristicas. Em seguida, sdo apresentados os procedimentos de qualificacao da
malha, que asseguram que o refinamento empregado seja suficiente para fornecer resultados
consistentes e confiaveis, evitando erros numéricos significativos.

Por fim, o quarto bloco, correspondente ao item 3.4, que relne as etapas de
implementa¢do numérica. Essa parte engloba a configuracao do solver utilizado, a descri¢do da
cinética quimica incorporada ao modelo, a estratégia adotada para a ignicdo da mistura, as
medidas de controle e estabilidade necessarias para o bom andamento das simulagdes, a

defini¢dao dos parametros iniciais, bem como o tratamento e a analise dos dados resultantes.
3.1 Parametros de entrada

A fim de mensurar o impacto de parametros na velocidade da frente de chama foram
variadas as razdes de equivaléncia e razdo de bloqueio. As razdes de equivaléncia simuladas
foram equivalentes a 0,8; 1,0 e 1,2. Ja as razdes de bloqueio testadas foram de valores

correspondentes a 0,3; 0,5 ¢ 0,7.

Tabela 3.1- Parametros de entrada simulados.

Parametro Simbolo Valores testados
0,8
Razao de equivaléncia () 1,0
1,2
0,3
Razao de bloqueio BR 0,5
0,7

3.2  Modelo computacional

Para a investiga¢cdo numérica da propagag¢do da frente de chama em um duto confinado
com obstéaculos, foi selecionado um modelo computacional adequado a fisica do problema
capaz de capturar os fendmenos envolvidos. A abordagem utilizada baseia-se no LES, que
permite uma resolu¢do mais detalhada das estruturas turbulentas de maior escala, enquanto os

efeitos de submalha sdo modelados por meio do modelo Smagorinsky-Lilly, amplamente
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empregado para representar a dissipacdo turbulenta em escoamentos reativos [Jahansen e
Ciccarelli, 2010]. Essa escolha se deve ao fato de estudos como os efetuados por Nguyen et al.,
2021, identificarem que demais metodologias, como RANS, podem superestimar valores da
velocidade de frente de chama em até quatro vezes. A cinética quimica da combustdo do
hidrogénio foi considerada por meio de um mecanismo simplificado de 1 passo. A solugdo
numérica das equagdes governantes foi realizada pelo método de resolu¢do Coupled, adequado
para escoamentos compressiveis e de alta complexidade. Os detalhes de cada um desses

modelos sdo descritos nos topicos seguintes.
3.2.1 Modelagem da turbuléncia

Para simular adequadamente a dinamica da combustdo e seus fendomenos, como
liberagdo de calor devido a reagdo quimica e o escoamento propriamente dito, o0 modulo de
energia foi ativado para considerar os efeitos térmicos. A equagdo utilizada para modelar o
comportamento da energia esta descrita a seguir [ANSYS Inc., 2021; Versteeg e Malalasekera,

2007]:

2 2 - 5

onde e ¢ a energia interna especifica, T ¢ a temperatura, e U, € o vetor velocidade e nessa
equacdo contribui para o transporte convectivo. A entalpia especifica h combina a energia

interna com a pressdo do fluido. A condutividade efetiva k,fr incorpora os efeitos térmicos

laminares e turbulentos. Os fluxos difusivos das espécies quimicas, representados por fj, sdo
multiplicados pela entalpia especifica h; para considerar o transporte de energia devido as
reagdes quimicas. O tensor de tensdes viscosas efetivas 7.7 representa as forgas internas
associadas a dissipacao de energia no fluido, enquanto S, considera fontes adicionais de energia
volumétrica, como liberagao de calor de reagdes de combustao.

Ap0s essa ativagao, o modelo de turbuléncia selecionado para realizar a simulagado foi o
Large Eddy Simulation (LES), como mencionado anteriormente. Para casos de detonacdo
turbulenta, tridimensional, e transiente torna-se uma opg¢ao adequada, além da revisao do estado

da arte demonstrar que o seu uso ¢ o que apresenta resultados mais proximos de dados
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experimentais. Apesar da necessidade de maior capacidade de poder computacional, as
vantagens em termos de capturar com maior precisdo a fisica do fenomeno e de se adequar

melhor ao problema compensam essa desvantagem.
3.2.2 Modelos de Submalha (SGS)

O modelo de submalha (Subgrid-Scale Model - SGS) adotado foi o Smagorinsky-Lilly.
Esse submodelo calcula a viscosidade turbulenta com base na deformagao e rotagdes locais,
adaptando-se a interagdes com as paredes. A submalha WALE apresenta boa compatibilidade
para representar os fluxos proximos a parede, porém o fator da submalha Smagorinsky-Lilly se
destaca em escoamentos ndo homogéneos, como ja citado anteriormente, faz com que seja uma
op¢ao mais adequada ao presente problema.

A equagdo utilizada para resolucdo a viscosidade turbulenta no modelo LES (e sua
submalha Smagorinsky-Lilly) é dada a seguir [ANSYS Inc., 2021; Versteeg ¢ Malalasekera,
2007]:

e = pLE|S]| (3.2)

onde o termo y, representa a viscosidade turbulenta usada para modelar os efeitos de escala

submalha em simulacdes LES, |S| = /2§ ; j.§ ij € 0 modulo do tensor de taxa de formagdo média

filtrada, S; j € o tensor de taxa de deformagdo media no campo resolvido, responsavel pela
contribuicdo de grandes escalas de movimento no fluxo turbulento, e L; ¢ a escala de
comprimento caracteristica ajustada localmente para garantir uma descrigdo precisa do
comportamento viscoso proximo as paredes.

Na Equagdo 3.3 a escala de comprimento caracteristico ¢ definida pela seguinte equacgao

[ANSYS Inc., 2021; Johansen e Ciccarelli, 2010; Chen et al., 2016]:
L, = min(kd, C;A) (3.3)

onde k ¢ a constante de von Kérman, e ¢ equivalente a 0,41, d ¢ a distancia até a parede, ja C;

¢ uma constante empirica denominada como constante Smagorinsky, definida sendo
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equivalente a 0,1 por Lilly [Johansen e Ciccarelli, 2010]. Por fim, A é computado de acordo
com o volume da célula analisada, logo A= V1/3, onde V é o volume.

Em relagdo ao tratamento proximo a parede (Near-Wall Treatment) foi adotada a
abordagem Werner-Wengle pelo fato de que essa abordagem mistura as fung¢des de parede
linear e logaritmica para garantir o comportamento assintotico correto em diferentes regides do
fluxo proximo a parede.

Por fim, em relagdo ao modelo de turbuléncia adotado, as constantes adotadas foram as
seguintes [Johansen e Ciccarelli, 2010]:

e (,: 0,1 (adotado como constante);
e Energy Prandtl Number: 0,85;
e Wall Prandtl Number: 0,85.

3.2.3 Meétodo de solucio numérica

A método de resolugdo no ANSYS Fluent ¢ dividido em duas categorias, sendo elas a
Pressure-Based Solver e a Density-based Solver. O primeiro método resolve a equagdo de
pressao-velocidade de forma acoplada ou segregada e possui boa compatibilidade para
escoamentos incompressiveis € de leve compressibilidade. Pode ser considerada leve
compressibilidade situagcdes em que a massa especifica varia tipicamente entre 5 e 10% e com
um numero de Mach entre 0,3 e 0,5. As limita¢des, em relagcdo a compressibilidade, podem ser
ultrapassadas por meio da selecdo de um método de resolugcdo adequado. Em simulagdes com
escoamentos de baixa variacdo de massa especifica, o Pressure-Based Solver pode ser mais
robusto e eficiente. Um fato que deve ser ponderado ¢ que apesar desse método ndo ser o ideal
para esses casos, 0 mesmo possui subdivisdes em métodos que podem compensar deficiéncias
[ANSYS Inc., 2021].

Por outro lado, o Density-based Solver resolve as equacdes de conservacao de massa,
momento e energia de forma fortemente acoplada para considerar a variagdes na massa
especifica. Pode ser uma escolha robusta quando o intuito ¢ a considera¢do de escoamentos
compressiveis € que apresentam ondas de choque. As desvantagens sdo seu maior custo
operacional, uma maior sensibilidade a ajustes numéricos, ¢ por fim, a auséncia da
funcionalidade de igni¢do por fagulha, que para o presente estudo se faz muito relevante

[ANSYS Inc., 2021].
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O ANSYS Fluent possui uma se¢do na qual o acoplamento de Pressure-Based Solver &
controlado. Nessa secdo ¢ possivel determinar o esquema de discretizagdo e a formulacio do
tempo na simulagdo. Métodos mais robustos e adequados a natureza do problema podem gerar
resultados que sejam mais condizentes com a fisica real da situacao e mais confidveis. Desta
forma, a defini¢do adequada de métodos de solugcdo faz-se uma etapa fundamental na
confiabilidade do sistema.

Para o tipo de resolugdo Pressure-Based Solver, tem-se quatro métodos, o Semi-Implicit
Method for Pressure-Linked Equations (SIMPLE), SIMPLE Consistent (SIMPLEC), Pressure
Implicit with Splitting of Operators (PISO), e por fim, o Coupled.

O SIMPLE ¢ um método iterativo semi-implicito, como o proprio nome diz, ideal para
escoamentos incompressiveis e com baixa variacao de pressao [ Versteeg e Malalasekera, 2007;
Moukalled et al., 2016]. Para a presente pesquisa, por se tratar de um caso que possui escalas
temporais rapidas e escoamentos reativos, transientes e compressiveis, esse método ndo se
justifica.

O método SIMPLEC ¢ uma variante do SIMPLE com convergéncia acelerada,
possuindo ainda as limitacdes de seu sucessor, porém com baixo tempo de convergéncia. O
SIMPLEC se faz util em problemas fortemente acoplados [Versteeg ¢ Malalasekera, 2007,
Moukalled et al., 2016]

O PISO ¢ mais avancado se comparado aos modelos anteriores, € foi desenvolvido para
lidar especificamente com escoamentos transientes que possuem interacdes de elevada
magnitude de pressdo e velocidade. Esse método ¢ mais adequado para lidar com escoamentos
compressiveis ¢ ondas de choque [ANSYS Inc., 2021; Versteeg e Malalasekera, 2007;
Moukalled et al., 2016]. Sua desvantagem estd em seu elevado custo computacional para
problemas de elevada complexidade, sendo apesar desse fator uma escolha mais adequada para
o presente estudo se comparado com o SIMPLE e SIMPLEC.

Por fim, o Coupled resolve simultaneamente os campos de pressao e velocidade, e dessa
forma garante uma convergéncia mais rapida e robusta [ANSYS Inc., 2021]. Porém, por esse
motivo ele exige uma capacidade de armazenamento na memoria RAM mais elevado. Suas
vantagens sao na resolugdo de problemas compressiveis e com ondas de choque, e em situagdes
de variagdes bruscas de pressao (como no estudo proposto). Por conta desses fatores o método
de resolucdo Pressure-Based Solver que se adequa melhor as capacidades computacionais

disponiveis ¢ o Coupled, sendo assim o método selecionado para a presente pesquisa.
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Em relacdo a discretezagdo espacial, foram adotadas as seguintes configuragdes:

e QGradiente: Método dos Minimos Quadrados Baseado em Células (Least Squares Cell-

Based);
e Pressdo: Segunda Ordem (Second Order);
e Momento: Diferenciagdo Central Limitada (Bounded Central Differencing);
e H2: Esquema de Segunda Ordem Upwind (Second Order Upwind);
e (2: Esquema de Segunda Ordem Upwind (Second Order Upwind);
e H20: Esquema de Segunda Ordem Upwind (Second Order Upwind);
e Energia: Esquema de Segunda Ordem Upwind (Second Order Upwind).

O custo computacional € um fator de suma importancia em simulagdes numéricas, € por
esse motivo, a fim de otimizar a quantidade de simulagdes feitas, foram utilizados trés

computadores. As especificagdes de cada um deles estd descrita a seguir:

Tabela 3.2- Especificagdes das maquinas utilizadas para a simulagao.

Especificacao Maquina 1 Maquina 2 Maquina 3
Memoria RAM 16 16 8

CpPU AMD Ryzen 7 5800H  AMD Ryzen 7 5700G  Intel core 15-7400
Nucleos do CPU 8 8 4

Fluxos do CPU 16 16 4
Frequéncia base 3,2 GHz 3,8 GHz 3,0 GHz
Frequéncia maxima 4.4 GHz 4,6 GHz 3,5 GHz

Por conta do menor poder computacional, a méaquina 3 foi restrita a simulagdes
pontuais, sendo adotado o uso majoritario das demais maquinas que apresentaram poder

computacional aceitavel para o problema proposto.
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3.3  Definicio de parametros

3.3.1 Geometria

O desenvolvimento das geometrias utilizadas nesta pesquisa foi realizado no software
Solid Edge. A motivagao da escolha deste software se deve a sua interface intuitiva e facilidade
de uso, além de oferecer ferramentas que permitem a criagdo de modelos tridimensionais
precisos, extracao de desenhos técnicos e edigdo eficiente de dimensdes geométricas. Tendo
em vista que a presente pesquisa faz uso das alteragdes de dimensdes criticas, softwares
validados para criagdo de geometrias tridimensionais de facil edi¢do se fazem de estrema
utilidade. A escolha deste software se mostrou vantajosa para a necessidade de modelagem que
permita alteragdes rapidas nas dimensdes dos obstaculos e do duto, fundamentais para a analise
deste estudo.

Foram modeladas quatro geometrias tridimensionais distintas com o intuito de efetuar a
investigacdo da propagacdo da frente de chama e sua respectiva interagdo com as barreiras
adicionadas. A partir dos resultados das simulacdes, faz-se possivel a mensurag¢ao dos efeitos
na velocidade de frente de chama nas geometrias investigadas.

A primeira geometria gerada se trata de um duto simples sem a inclusdo dos obstaculos.
Esse duto ¢ adotado como sendo uniforme e continuo, sem alteragdao na se¢do transversal e na
razao de bloqueio. Essa geometria foi gerada com o intuito de mensurar a velocidade da frente
de chama sem interferéncias, validando de modo qualitativo e quantitativo, além de servir como
base comparativa para analises posteriores, tornando possivel a quantificagdo dos ganhos de
velocidade com a inclus@o dos obstaculos.

As dimensoes adotadas para a geometria estdo dispostas na Figura 3.2, onde estdo
descritas as dimensdes em relacdo a igni¢do. As dimensdes adotadas foram selecionadas a fim
de serem compativeis com os dados experimentais feitos por Jiang et al., 2024. Essa
compatibilidade dimensional possibilita uma comparagdo do modelo numérico gerado com

dados experimentais, dando confiabilidade ao sistema adotado.
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Figura 3.2 — Dimensdes da geometria sem obstaculos

Figura 3.3 — Geometria tridimensional seccionada do duto simples na vista isométrica.

A primeira geometria com obstaculo possui uma configuragao de barreiras tipo “degrau”
com 1 obstaculos distanciado a 102 mm da ignicdo. Ja a igni¢ao foi posicionada a distancia de
47 mm de uma das faces. As dimensodes dos obstaculos sdo influenciadas pelo valor da razao
de bloqueio. A fim de gerar um menor custo computacional, as geometrias foram geradas de
forma seccionada e posteriormente aplicada a condigdo de simetria. A posi¢cdo do obstaculo

pode ser observada na Figura 3.4 J4, a geometria gerada dentro do software Solid Edge est4

presente na Figura 3.5.
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Figura 3.5 — Geometria tridimensional seccionada do duto com obstaculo de razao de

3.3.2 Definicao da Malha
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Figura 3.4 — Dimensdes da geometria com obstaculos

bloqueio equivalente a 0,5
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As geometrias tridimensionais, que foram desenvolvidas no software Solid Edge, foram

salvas em um formato que é reconhecido pelo ANSYS, sendo assim salvas como STEP (.stp).

Apos a importagdo das geometrias para 0 ANSYS, foi assegurado que elas permaneceram com

sua integridade intacta, assim garantindo uma preparagdo da malha adequada dentro do

ambiente de geragao de malha do ANSYS.
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3.3.2.1 Condigoes de parede

O primeiro passo adotado dentro da geracao de malha foi delimitar as zonas que sao
paredes, para isso foram selecionadas todas as faces das geometrias ¢ nomeadas como “wall”.
Essa acdo deve ser realizada para que dentro do Fluent, em sefup, o proprio software
compreenda as zonas como sendo limitantes como paredes. Para as paredes foi considerado a
condi¢do de parede adiabdtica e no-slip. Essa condi¢dao foi considerada viavel levando em
consideragdao os estudos de Xiao et al., 2014, que aferiram que essa condi¢ao ¢ viavel na
representacdo das morfologias carateristicas da frente de chama em dutos confinados. Além da
delimitag¢do das zonas que sdo paredes, foi selecionada a face de simetria. A face de simetria
permite com que seja apenas simulada metade da geometria e os resultados obtidos sejam
replicados. Emborra o fendmeno analisado seja tridimensional e elevada complexidade, os
ganhos em poder computacional com essa sele¢do a tornaram necessaria. Nao foram obtidas
divergéncias expressivas quando comparados os dados para o caso seccionado e de geometria
completa, residindo em valores inferiores a 5%.

Além das simplificacdes ja adotadas, as paredes do duto foram consideradas lisas, uma
vez que esse parametro nao ¢ foco do presente estudo. As paredes do duto foram consideradas

adiabaticas e ndo foi considerada a radiacdo na presente pesquisa.

3.3.2.2 Tamanho de elementos

A malha foi gerada com elementos hexaédricos pelo fato de possuirem melhor
adequacdo a geometria de secdo retangular. Essa melhor adequagdo se deve ao fato de
elementos de malha similares a cubos possuirem distor¢des menores. A magnitude inferior
dessas distor¢des gera menos problemas de divergéncia. Foi adotado um tamanho de elemento
equivalente a 0,74mm, logo as arestas alvo dos elementos hexaédricos sdo equivalentes a
0,74mm. Uma andlise de malha foi realizada a fim de determinar a divergéncia gerada pelo
refinamento. Os estudos conduzidos por Jiang et al., 2024, fizeram uso de elementos de malha
de tamanho de Imm, indicando que valores iguais ou inferiores sdo o suficiente para gerar

simulagdes com boa compatibilidade em relacao a dados experimentais.
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Por conta de uma limitagdo de hardware, o tamanho dos elementos de malha usados nas
simulacdes foram de 0,74mm. Elementos menores exigiriam custos computacionais mais
elevados e indisponiveis para o presente estudo.

Fazendo uso das configuracdes para geragdao da malha, os valores da quantidade de

elementos de malha para cada uma das geometrias geradas estdo presentes na Tabela 3.3:

Tabela 3.3 — Valores da quantidade de nos e elementos para cada geometria.

Geometria Sem obstaculo BR =0,3 BR=0,5 BR=0,7
Noés 1.057.770 1.048.670 1.042.300 1.036.385
Elementos 1.010.344 1.000.824 994.160 987.972

3.3.2.3 Qualificacdo da malha

A fim de aferir a qualidade da malha gerada foram utilizadas métricas disponiveis dentro
do software ANSYS para avaliacdo da malha. Algumas das métricas disponiveis sdo de Aspect
Ratio, Skewness e Orthogonal Quality. Essas trés ferramentas possibilitam identificar
previamente pontos de possivel instabilidade numérica. As faixas consideradas como aceitaveis
para cada uma das métricas sdo fornecidas pelo guia de usuario da ANSYS Inc., 2021. As
imagens usadas para exemplificar as métricas de validagdo de malha, foram geradas com a
geometria que possui BR equivalente a 0,7. A motivagdo dessa escolha se deve ao fato desse
ser o caso que apresenta as maiores distor¢coes em relagdo as métricas qualitativas de malha
empregadas.

Além das métricas utilizadas, avaliagao por meio da Measure of Turbulence Resolution,
pode se faz muito eficaz, uma vez que quantifica a qualidade em que a turbuléncia esta sendo
resolvida pela LES, baseada exclu

sivamente no balango entre energia cinética turbulenta resolvida e residual. Seu valor
pode ser considerado como sendo aceitavel para os casos em que 80% da energia turbulenta
seja resolvido [Pope, 2003]. Essa métrica ndo sera avaliada no presente estudo, mas prevé-se o

uso em futuras pesquisas.
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O Aspect Ratio mede a propor¢do entre 0 maior € 0 menor comprimento caracteristico
de um elemento. Aspectos muito desproporcionais podem indicar que o elemento esta
distorcido ou deformado, que por consequéncia podem levar a erros numéricos ou dificuldades
de convergéncia da solugdo. Elementos totalmente proporcionais possuem seu Aspect Ratio
equivalente a 1 (como cubos). J& elementos com valores entre 3 e 5 sdo considerados aceitaveis
e apresentando dificilmente problemas de convergéncia. Valores altos, como acima de 10, por
sua vez, necessitam de um refinamento ou redistribui¢cdo. Para a malha gerada, o resultado da

analise de Aspect Ratio obtido esta apresentado na Figura 3.6.

Figura 3.6 — Vista isométrica com a funcionalidade de Aspect Ratio acionada.

Faz se perceptivel na Figura 3.6 que os pontos de maior valor de Aspect Ratio foram
equivalentes a 1,0376. Essa medida foi adotada como satisfatoria para inicio das simulagdes.

Outro aspecto analisado foi o Skewness, que mede o grau de desvio de um elemento em
relagdo a sua forma ideal. Uma forma ideal, para essa aplicagdo, ¢ defina como sendo uma que
apresente angulos internos iguais, como quadrados para elementos quadrilateros. Valores
elevados de Skewness indicam elementos distorcidos, que assim como valores elevados de
Aspect Ratio apresentam alto grau de distorcdo. A Skewness € especialmente relevante em
malhas ndo estruturadas e em elementos curvados em geometrias complexas. Sua escala vai de

0 a1, sendo 0 um elemento totalmente proporcional, entre 0,25 e 0,5 sendo aceitavel e por fim
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elementos com valores superiores a 0,9 apresentam elevado grau de distor¢ao e sdo inadequados

para simulagdes. A Figura 3.7 apresenta o grau de Skewness em cada elemento na malha gerada.

o 001344? Max

[

]

o 3,6438¢-5 Min

Figura 3.7 — Vista isométrica com a funcionalidade de Skewness acionada.

Os valores de maior magnitude para o Skewness sdo de 0,018448, esse valor foi
considerado aceitavel para o inicio das simulagdes.

Por fim, o ultimo parametro utilizado para aferir a qualidade da malha ¢ o Orthogonal
Quality. Essa funcionalidade quantifica o alinhamento entre os vetores normais das faces de um
elemento e suas dire¢des principais do volume controlado associado. Essa métrica avalia com
eficiéncia a ortogonalidade dos elementos em relag@o ao fluxo ou gradiente da solu¢do. Um mal
alinhamento desses vetores influencia diretamente a precisdo dos céalculos numéricos, sendo
crucial para métodos CFD nos quais o alinhamento da malha com os fluxos € critico para
minimizar erros de interpolagdo.

Valores ideias para a medida de Orthogonal Quality sdo de 1 (indicam um alinhamento
perfeito) e a faixa de 0,7 e 0,85 ¢ aceitavel. Valores inferiores a 0,7 acabam sendo prejudiciais
e necessitam um reposicionamento da malha. O resultado dessa analise € apresentado na Figura

3.8.
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0,99963
. 0,99958 Min

Figura 3.8 — Vista isométrica com a funcionalidade de Orthogonal Quality acionada.

Para esse parametro o valor minimo obtido foi equivalente a 0,99958 que foi
considerado aceitavel para prosseguir com as simulagoes.

Realizada a avaliagdo da qualidade para trés parametros diferentes da malha, todas as
analises apresentaram resultados dentro de uma faixa proéxima ao ideal para obtengdao de
resultados consistentes e sem que existam problemas de convergéncia devido a deformidade de
elementos. A Tabela 3.3 apresenta os valores minimos e maximos de cada critério de avaliagao

de qualidade de malha para as 4 geometrias geradas.

Tabela 3.4 — Valores maximos e minimos dos critérios de qualidade de malha para cada

geometria gerada.

Sem obstaculo BR =0,3 BR =0,5 BR =0,7

Parametro — — — — — — — —
Miximo Minimo Maximo Minimo Maximo Minimo Maximo Minimo

Aspect Ratio 1,0052  1,0052 1,0294 1,0047  1,0294 1,0007 1,0376  1,0047
Skewness 1,3e-10  1,30e-10  0,0079  3,08e-5 0,0111  1,30e-10 0,01845 3,6e-5

Orthogonal

: 1,0000 1 1 0,9999 1 0,9998 1 0,9996
Quality
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3.4 Implementacio e solucio numérica do modelo

Com a geometria criada e sua respectiva malha implementada, faz-se possivel a
iniciagdo do modulo Fluent para dar inicio ao setup da simulagdo numérica. Iniciando o
Launcher do Fluent foi selecionado como op¢ao o Double precision. Essa sele¢do faz com que
os calculos sejam realizados com maior precisdo (64 bits) em vez de caso a op¢do ndo seja
selecionada (32 bits). Esse fator gera um maior nimero de digitos significativos para representar
0s nimeros nas operagdes matematicas, que por consequéncia gera uma necessidade maior de
capacidade computacional (exigindo uma memoéria RAM de maior capacidade de
armazenamento). Apesar dessa maior demanda, os beneficios de reducao de erros numéricos,
melhor estabilidade e maior precisao em representar e calcular fendmenos fisicos fazem com
que seja uma opcao necessaria para confiabilidade dos resultados da simulagao.

Além do opcional de Double Precision, o numero de processos paralelos que foram
utilizados para resolver as equacdes foi selecionado como sendo equivalente a 4. Desta forma
o solver divide o trabalho computacional em multiplos ntcleos da CPU para acelerar os

calculos.
3.4.1 Selecao do solver

O modelo foi configurado como um problema transiente para capturar os fendmenos
temporais associados a propagagao da frente de chama e uma possivel transi¢cao de deflagragao
para detonacdo. O solver utilizado foi o Pressure-Based Solver, por ser mais adequado para
resolucdo numérica que envolve escoamentos compressiveis e reagdes quimicas. Outro fator
que justifica sua utilizagdo ¢ o fato de possuir a possibilidade de incluir uma fagulha para dar
igni¢do a reacao.

A formulagao transiente adotada foi de First Order Implicit. A equacdo que descreve o
modelamento transiente no ANSYS Fluent para o solver Pressure-Based estd descrita em

ANSYS Inc., 2021, e em Versteeg e Malalasekera, 2007, e ¢é representada pela Equacao 3.4.

9 Lo .
Iy %dv-l_gquw'd‘q =$T,Vo -dA+ [, SpdV (3.4)
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onde ¢ ¢ a varidvel transportada que pode representar concentragdo de espécies ou energia, p
¢ a massa especifica do fluido que depende da mistura local de hidrogénio e ar, e t é o tempo
~ . - . J
em que a evolugao do sistema ocorre. O termo v refere-se ao vetor velocidade, que ¢ fortemente
influenciado pela interagao da frente de chama com os obstaculos do duto. J4 dV representa o
volume infinitesimal, e dA € o elemento de area na interface de controle. I, € o coeficiente de
difusdo que rege os processos difusivos para ¢, e V@ ¢ o gradiente espacial da varidvel
transportada. Por fim, S, € o termo fonte que inclui a taxa de liberagdo de energia térmica e

espécies devido a combustao do hidrogénio.
3.4.2 Mecanismo de cinética quimica

O transporte de espécies quimicas no processo de combustao utilizado para a simulagao
faz uso do modulo Species Transport. Esse modulo foi configurado para o modo volumétrico
(Volumetric) e para a intera¢do turbuléncia-quimica por meio do modelo Finite-Rate/Eddy-
Dissipation. Este modelo possui como caracteristica capturar a complexa interagdo entre os
efeitos turbulentos e as reacdes quimicas em sistemas confinados, que se justifica na presente
pesquisa ja que a interagdo com as paredes (que ampliam a turbuléncia) pode gerar alteragdes
significativas. A equagdo governante do transporte das espécies quimicas utilizado ¢ dada pela

seguinte equacao [ANSYS Inc., 2021; Versteeg e Malalasekera, 2007]:

9 ) .
%(PYJ +V-(pvY) ==V, +R +S; (3.5)

onde Y; é a fragdo massica da espécie i, € U € o vetor velocidade responsavel pelo transporte

convectivo. O termo ]_{ descreve o transporte difusivo da espécie i devido a gradientes de
concentracdo, enquanto R; contabiliza os efeitos quimicos, como o consumo de reagentes € a
formagdo de produtos na combustdo. Por fim, S; € um termo fonte adicional que pode incluir
injecdo de massa ou outros efeitos externos.

Para a interagdo turbuléncia-quimica (Finite-Rate/Eddy-Dissipation) o termo que

contabiliza os efeitos quimicos possui seu comportamento descrito pelas seguintes equagdes

[ANSYS Inc., 2021; Motaghian e Beji, 2023]:
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" & Y.
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Riy = (vi, — v}, )My, ABp~ =22 (3.7)
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onde v;, e v;, sdo os coeficientes estequiométricos da espécie i como produto e reagente,

respectivamente, que definem o balango quimico da reagdo. O termo M, ; converte a taxa molar
, . & . ~ . . . .
para uma taxa madssica. O fator ~ ajusta a taxa de reacdo para incluir os efeitos da mistura

turbulenta, onde ¢ ¢ a taxa de dissipacdo turbulenta e k ¢ a energia cinética turbulenta. A as
constantes A ¢ B controlam a intensidade relativa da reagdo (equivalentes a 4 ¢ 0,5
respectivamente na presente pesquisa). A Equagdo 3.6 ¢ mais sensivel a disponibilidade de
reagentes especificos, enquanto a Equagdo 3.7 considera a influéncia cumulativa de produtos
no dominio.

O mecanismo de passo unico utilizado para a presente pesquisa estd presente na Equacao
2.3, apresentada anteriormente. Esse equacionamento se diferencia do mecanismo utilizado por
Gamezo et al., 2007, uma vez que o mecanismo usado na presente pesquisa utilizou a equacao
de Arrrhenius para o coeficiente de taxa de reacdo. Ja Gamezo et al., 2007, modelou por meio

da taxa de producdo de espécies, como demonstrado na Equacgao 3.8.

E
w = A,pYexp (— ;;,n) (3.9)

onde w ¢ a taxa de produgdo para a espécie m, A,, representa o fator pré-exponencial, p a massa
especifica, T a temperatura, E, ,,, a energia de ativagdo, Y a fracdo de massa de reagente ndo
queimado, e por fim, R representa a constante universal dos gases.

Para os pardmetros envolvidos na equagdo de Arrhenius foram utilizados valores para
um mecanismo cinético de 1 passo presentes na Tabela 3.5. Também foram incluidos os valores
dos parametros utilizados por Gamezo et al., 2007, embora a unidade de medida parra o fator
pré-exponencial seja divergente. Os valores utilizados no presente estudo foram extraidos da

biblioteca disponibilizada pelo Fluent para rea¢des de hidrogénio e ar.
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Tabela 3.5 — Valores utilizados na equagao de Arrhenius

Propriedade Grandeza
Presente estudo Gamezo et al., 2007.
Fator pré-exponencial (4,,)  9,87x10®  kmol/m’s  6,85x10'2 cm’/g s
Temperatura inicial (Ty) 288,16 K 293,00 K
Expoente da temperatura (n) 0 -
Energia de ativagdo (E, ) 3,1x107 J/kmol 1,4x107 J/kmol

Constante universal dos gases (R) 8,314  Jkmol! K! 8,314 J kmol ! K!

Foi feito o uso de uma equagdo simplificada de um mecanismo cinético de 1 passo para
a equacdo de Arrhenius a fim de gerar menor custo computacional, tendo em vista que caso
fossem feito o uso de mecanismo completos o tempo de processamento ampliaria

significativamente, inviabilizando testes diversos.

3.4.3 Ignicao

A fim de dar inicio a reagdo que envolve o hidrogénio e o ar dentro da camara de
combustdo, faz-se necessario a introdu¢do de uma igni¢do. Essa igni¢cdo pode ser gerada por
meio da funcionalidade de Spark Ignition. Essa funcionalidade gera uma fagulha em um
determinado ponto com uma energia mensurada em Joule. A posicao da fagulha foi definida
com uma distancia de 47mm de uma das faces da geometria (como apresentado na Figura 3.9),
possuindo as coordenadas (0,047; 0,025; 0) em metros. A energia liberada pela fagulha ao
sistema foi definida como tendo 1 mJ, uma vez que ndo se observou variagao significativa parra
valores dentro dessa ordem de grandeza. Sua duracdo foi definida como 1ms, usando como
referéncia a duragdo usada por Mei et al., 2023. A defini¢do da posi¢ao da fagulha foi adotada

de acordo com os testes experimentais conduzidos por Jiang et al., 2024.

47mm | 276mm 50mm

Figura 3.9 — Posicdo da fagulha que d4 inicio a reacao.

wuwog
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A equagdo 3.9 descreve a velocidade de propagacdo radial da chama, ja a equacdo 3.10
define o termo para efeitos turbulentos na propagacao da frente de chama [ANSYS Inc., 2021;

Carrier et al., 1991].

dr  py
i (3.9)
S; = max (S, 5:(r)) (3.10)

onde p,, representa a massa especifica do fluido ndo queimado, que ¢ maior devido a auséncia
de dilatagdo térmica, € p, corresponde a massa especifica do fluido queimado, reduzida pelo
aumento de temperatura na combustdo. O termo S; incorpora os efeitos turbulentos na
propagacao da chama, enquanto S; representa a velocidade de propagagdo laminar da chama.
O valor de S;(r) depende do desenvolvimento espacial da chama e dos efeitos locais de
turbuléncia, influenciando a aceleracao da frente de chama.

Foram explorados dois modelos de velocidade de chama, o Turbulent Length e o
Turbulent Curvature. O primeiro, se ajusta a velocidade da chama baseando-se no comprimento
de escala turbulenta, que por sua vez assume uma propagacdo de chama como sendo
influenciada pela intensidade da turbuléncia local. Além desses fatores, o Turbulent Length
possui bom equilibrio em termos de custo computacional se comparado aos demais modelos.
Uma desvantagem deste modelo € o fato dele ndo capturar efeitos de curvatura ou distor¢odes
da frente de chama tao precisamente quanto o modelo Turbulent Curvature.

O Turbulent Curvature considera o efeito da curvatura da frente de chama em um
escoamento turbulento. Tal fator faz com que a velocidade da chama seja ajustada de acordo
com a curvatura local e o nivel de turbuléncia, permitindo capturar frentes de chama distorcidas.
Porém possui como sua maior desvantagem o custo operacional, sendo uma opgao que deve ser
avaliada mediante ao nivel de precisdo necessaria para a simulagao.

Considerando o melhor equilibrio entre precisdo e custo operacional dos modelos para
fagulha de igni¢ao (Spark Ignition), a presente pesquisa deu prioridade ao Turbulent Length

para dar prosseguimento as simulacdes, mas explorara ambos.
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3.4.4 Controle e estabilidade numérica

Para garantir a convergéncia e estabilidade do processo iterativo, a escolha de
parametros adequados para o controle de simulacdo tem um papel crucial para alcangar
resultados validos. Para essa determinagdo, primeiro faz-se necessario a adogdo de um valor
para o Flow Courant Number, que ¢ um numero adimensional para medir a estabilidade de uma
solucao envolvendo escoamentos transientes. No solver pressure-based, (que foi o utilizado no
presente estudo), o Courant atua como parametro de estabilizagdo e convergéncia,
influenciando o avango interno (pseudo-temporal), assim se correlaciona com os fatores de sub-
relaxacao.

No presente estudo, foi adotado um valor de 0,1 para o Flow Courant Number. Esse
valor conservador reduz oscilagdes numéricas e favorece convergéncia suave, sendo
considerado adequado para simula¢des de escoamentos reativos, onde a evolu¢ao da chama e a
interagdo entre os campos de velocidade e temperatura exigem uma discretizagdo temporal
precisa.

Outro parametro de suma importancia ¢ o fator de sub-relaxacao, que controla a taxa de
atualizagdo das variaveis durante o processo iterativo de resolucdo das equagdes de
conservagdao. O método de sub-relaxacdo ajusta a quantidade de correcdo aplicada a cada
iteragdo, evitando grandes oscilagdes nas variaveis que poderiam comprometer a convergéncia.
Neste estudo, os seguintes fatores de sub-relaxagdo foram utilizados:

e Pressdo: 0,1;
e Momento: 0,1;
e Energia: 0,1;

e Espécies: 0,1.

Esses valores sdo considerados adequados para os casos de escoamentos reativos e
transientes uma vez que existem mudangas abruptas nas varidveis que geram instabilidades. A
escolha de um fator de sub-relaxacdo conservador (equivalente a 0,1) garante que a solugdo
numérica seja suavizada e venha a convergir de maneira estdvel. Embora fatores de sub-
relaxacdo mais altos possam ser utilizados para acelerar a convergéncia em certos tipos de
simula¢do, valores baixos sdo recomendados para manter a precisdo, particularmente em casos

em que a dinamica da chama ¢ sensivel as variacdes locais.
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J& o critério de convergéncia dos residuos ¢ utilizado para determinar quando a solugdo
numérica atingiu um estado estavel, ou seja, quando as variagcdes nas variaveis de interesse,
entre iteragdes sucessivas, se tornam suficientemente pequenas a partir de um valor
estabelecido. Para o presente estudo foram adotados os seguintes valores para o critério de
convergéncia:

e Continuidade: 107°;
e Momento: 107°;
e Energia: 107¢;

e Espécies: 1076,

Esses critérios sao adequados para garantir que a solu¢cdo numérica seja precisa sem
exigir um numero excessivo de iteragdes, o que poderia aumentar significativamente o tempo
de computacdo. Valores dessa ordem de grandeza foram selecionados como um nivel de
precisdo que assegura a convergéncia dos calculos para os parametros do escoamento.

Definidos os fatores de sub-relaxagdo e o Flow Courant Number, faz-se possivel a
adogao do numero de interagdes e definicao do tamanho do passo de tempo para a simulagao.
Por limitagdes de hardware, ndo foram simulados espagos de tempo da ordem microssegundos
ou inferiores, dessa forma adotou-se o valor de 1,3x107%s e 500 passos de tempo, totalizando
6,5 ms. A selecdo desses valores para a escala de tempo se deu por limitagdes de hardware para
espagos de tempo inferiores a esse, uma vez que foram conduzidas simulagdes para 10 casos
distintos. Esse tempo total cobre a janela de interesse do fenomeno fisico em estudo, capturando
integralmente a evolucdo transiente relevante, além do fato de testes prematuros terem
demostrado boa compatibilidade para observagao do fenomeno.

Para cada passo, empregaram-se 40 interacdes maximas. Essa escolha segue a diretriz
do Fluent para formulag¢des implicitas quando se busca um CFL efetivo baixo para robustez. O
uso de 40 iteragdes por passo, combinada com critérios de residuos de 107 (continuidade,
momento, energia e espécies), mostrou-se suficiente para estabilizar os residuos e fechar o
balanco a cada avango temporal, sem custo computacional proibitivo.

Em resumo, a jun¢do do Flow Courant Number, do tamanho e do niimero de passos de
tempo foram definidos para alinhar o avanco temporal a menor escala de malha/velocidade
relevante no escoamento reativo, e cobrir todo o intervalo transiente onde se observam os picos

de pressao e as mudancas morfologicas. Essa configuracdo esta consistente com o papel do
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Flow Courant Number e com o limite de iteragdes por passo para garantir convergéncia por

passo sem recorrer a passos de tempo excessivamente pequenos.

3.4.5 Parametros iniciais

Por fim foram utilizados como parametros iniciais para a simulagdo os valores descritos

na Tabela 3.6:

Tabela 3.6 — Propriedades iniciais

Propriedade Grandeza Referéncia
Massa Especifica inicial (o) 0,85 kg/m*  Vagner et al., 2012.
Velocidade de chama laminar (Sp) 2,272 m/s Lu et al., 2022.
Temperatura inicial (To) 300 K -

Pressao inicial (po) 1 atm -

Razao de calores especificos (y) 1,125 Luetal., 2022.

No modulo de Species Transport, a mistura hidrogénio-ar foi configurada com
propriedades dependentes da composi¢do. Para a massa especifica da mistura selecionou-se o
método compressible-volume-weighted, ja para a condutividade térmica e para a viscosidade,
adotou-se ideal-gas-mixing-law.

O Fluent fornece opg¢des de mistura para massa especifica dependente da composi¢ao
para tratar misturas compressiveis em que cada espécie pode seguir sua propria relacdo
constitutiva (esse recurso foi incorporado a partir da versao 2021 R1). Esse método permite
combinar espécies tratadas como gas ideal e espécies com propriedades de gas real em uma
mesma mistura, mantendo a consisténcia da conservacdo de massa e da compressibilidade
[ANSYS Inc., 2021].

No presente trabalho, a escolha compressible-volume-weighted garante coeréncia com
a natureza compressivel do escoamento reativo e compatibilidade com o tratamento de H- e ar
como gases (ideal com variagdo térmica).

J& para propriedades de transporte em misturas gasosas, 0 ANSYS Fluent disponibiliza

o0 ideal-gas-mixing-law, que ¢ apropriado quando as espécies seguem o comportamento de gas
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ideal e quando suas propriedades individuais dependem da temperatura seguindo os bancos do
Fluent. Ao empregar ideal-gas-mixing-law para condutividade térmica da mistura, a
viscosidade deve ser especificada por ideal-gas-mixing-law, assegurando compatibilidade
numérica e fisica entre as duas propriedades de transporte [ANSYS Inc., 2021].

A massa especifica compressible-volume-weighted mantém a conservagdo ¢ a
compressibilidade locais quando a fragdo de espécies varia no tempo e no espaco, sendo o
método recomendado pelo Fluent para misturas compressiveis com espécies ideais e/ou reais
na mesma simulacdo. A combinacdo de ideal-gas-mixing-law para as propriedades de
transporte ¢ indicada por ANSYS Inc., 2021, e ¢ consistente com o regime gasoso ideal do

sistema ar—hidrogénio tratado no presente estudo.

3.4.6 Tratamento e analise dos dados obtidos

O tratamento ¢ a analise dos dados provenientes das simulagcdes numéricas foram
conduzidos de forma a possibilitar tanto a avaliagdo qualitativa quanto a analise quantitativa
dos resultados a partir de dados experimentais sem a inclusdo de obstaculos, para
posteriormente serem incluidos nas simulagdes. Dessa forma, foi realizado um monitoramento
das varidveis fisicas de interesse, como pressdo, temperatura, magnitude da velocidade e
vorticidade.

O monitoramento das varidveis durante as simulacdes foi realizado por meio da
ferramenta Contours (mapa de contorno) do ANSYS Fluent, definida para um plano
bidimensional situado no centro da geometria do duto. Para analise visual, foram extraidas
imagens para cada passo de tempo correspondentes ao mapa de contorno das variaveis de
interesse utilizando-se a funcionalidade de Animagao do Fluent.

A extragdo desses dados foi realizada em formato compativel com o software de pos-
processamento ParaView. Por meio deste software, foi possivel realizar uma filtragem dos
dados e posteriormente uma extragao da posi¢do da frente de chama em fun¢ao do tempo. Para
a determinacdo da superficie de frente de chama adotou-se como a isosuperficie de temperatura
igual a 1000 K. A partir da evolugdo temporal da posicdo da frente de chama, foi possivel
calcular a velocidade da frente de chama em diferentes instantes, permitindo a avaliagdo
quantitativa do fendmeno. Assim, fez-se possivel a comparacdo quantitativa dos resultados

gerados com os dados experimentais oferecidos por Jiang et al., 2024.
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A avaliagdo qualitativa baseou-se na analise das imagens obtidas dos mapas de contorno
de temperatura, que permitem a identificacdo de formatos caracteristicos da frente de chama.
No caso da reacao de hidrogénio com ar, a frente de chama apresenta geometrias especificas ao
longo de sua propagagao, como apresentado anteriormente.

Ja a avaliacdo quantitativa foi conduzida a partir dos calculos da velocidade da frente de
chama obtidos. Os valores encontrados foram comparados com as medigdes experimentais de
Jiang et al., 2024, garantindo a confiabilidade do modelo numérico. Dessa forma foram
conduzidas mais simulagdes numéricas nas quais a razao de bloqueio e razao de equivaléncia
foram variadas.

Foram extraidos mapas de contorno de temperatura, pressdao, magnitude de velocidade
e vorticidade. A partir desses contornos foram conduzidas analises a fim de identificar
caracteristicas morfologicas e a origem de instabilidades hidrodindmicas. A velocidade maxima
para caso simulado foi registrada assim como o tempo de transito. Esse tempo foi definido como
o tempo decorrente a partir da ignigao até que a frente de chama tocasse pela primeira vez a
face a jusante. Essa métrica faz-se relevante pelo fato de que podem existir casos em que se
tenha uma velocidade maxima maior ao longo do deslocamento da frente de chama, mas que

seja reduzido de forma significativa, impactando o percurso total.
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4 RESULTADOS

O presente capitulo apresenta e discute os resultados obtidos a partir das simulagdes
numéricas realizadas no software ANSYS Fluent e seu pds-processamento pelo software
ParaView. Inicialmente, foi realizada uma anélise comparativa do modelo numérico para o caso
de um duto sem obstaculos em relacao a dados experimentais, utilizando como referéncia os
resultados disponiveis no estudo de Jiang et al., 2024. A partir do modelo validado com dados
experimentais, foram incluidos obstaculos na geometria e avaliados os impactos na velocidade
de frente de chama. Os dados disponiveis de Jiang et al., 2024, foram convertidos para
comportamentos de posi¢ao da frente de chama pelo tempo. Essa adaptagao torna mais acessivel
a comparacao direta dos dados. Além desses fatores, todos os dados gerados para o presente

estudo foram obtidos por meio de simulagdes numéricas.

4.1 Analise comparativa do modelo

Para a obtencdo do modelo numérico final, compativel com o comportamento da frente
de chama tanto do ponto de vista qualitativo quanto quantitativo, foi necessario realizar uma
série de testes exploratdrios com diferentes parametros de simulagdo. Dentre esses, destacam-
se as variagdes no tamanho inicial da esfera de igni¢ao, na energia liberada por ela e no modelo
de velocidade de chama inicial.

O estudo de referéncia de Jiang et al., 2024, adotou, em seus experimentos, uma energia
de igni¢do de 1 mJ em um raio inicial de 0,004 m. No presente estudo, foram conduzidas
simulagdes variando-se o raio inicial da esfera de ignicdo com o objetivo de avaliar sua
influéncia na formac¢ao das superficies morfologicas caracteristicas da reagdo de hidrogénio e
ar confinado. Observou-se que, para valores inferiores a 0,006 m, ndo ocorreu a formagao
completa dos formatos de frente de chama tipicamente relatados na literatura para este tipo de
reacdo. Em particular, verificou-se que as formas tulip flame e distorted tulip flame somente se
desenvolveram quando a ignigdo apresentou raio inicial igual ou superior a 0,006 m.

As variagdes dos modelos de velocidade de chama inicial, ndo apresentaram
divergéncias significativas. Por esse motivo, foi adotado o modelo de Turbulent Length, pelo

fato desse modelo exigir menor custo computacional.
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Outro fator variado foi a posi¢ao da igni¢do, na qual foram exploradas as posi¢cdes do
centro da circunferéncia, localizado de acordo com as coordenadas de Jiang et al., 2024, e outra
posicionada no centro de uma das faces do duto. Nao foram obtidas as morfologias esperadas
quando a ignicao foi inserida na face, indicando nao ser uma opg¢ao viavel.

Esses resultados indicam que, para a malha empregada neste estudo, a formacao dessas
morfologias requer um volume inicial de igni¢do suficientemente grande para permitir a
evolugdo das instabilidades e interacdes entre o escoamento e as reagdes quimicas que
caracterizam esses formatos. Por outro lado, formatos como a chama plana nao foram
observados, independente do teste realizado, o que sugere que sua formacdo demanda malhas
de maior refinamento espacial, capazes de capturar gradientes mais sutis na regido da frente de
chama.

Além da variacdo do tamanho da esfera de igni¢do, foram avaliadas modifica¢des nos
parametros da equacdo simplificada do mecanismo de um passo empregada para a taxa de
reacdo, descrita pela forma modificada da equagdo de Arrhenius. Alteragcdes nos fatores pré-
exponencial, expoente de temperatura e energia de ativagdo foram implementadas, buscando
favorecer a reproducdo das morfologias caracteristicas. Constatou-se que essas modificagdes
testadas nao foram suficientes para induzir a formagdo dos formatos de chama desejados,
reforgando a predominadncia do tamanho da igni¢do como parametro determinante para a
reprodugdo fiel das estruturas observadas experimentalmente, para o mecanismo cinético
simplificado proposto de 1 passo.

A Figura 4.1 apresenta a comparacdo qualitativa entre a evolugdo da frente de chama
obtida experimentalmente por Jiang et al., 2024, (coluna a esquerda) e os resultados numéricos
do presente estudo (coluna a direita) para diferentes instantes de tempo. As imagens numeéricas
representam os mapas de contorno de temperatura no plano de centro do duto. A fim de tornar
os resultados compativeis com os dados experimentais, introduzido um atraso na ignigao de 0,8
ms. Para os dados gerados as temperaturas maximas obtidas foram equivalentes a 2800 K em

todas as simulacoes efetuadas.
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Figura 4.1 — Comparativo dos resultados experimentais obtidos por Jiang et al., 2024, e os

resultados do contorno de temperatura para a presente pesquisa.

Observa-se a concordancia entre os padrdes morfologicos da frente de chama obtidos
nas simulacdes e aqueles obtidos experimentalmente ao longo da evolugdo temporal. Em ambos
os casos, o desenvolvimento inicial (a partir de 0,8 ms) ¢ marcado pela formagdo da chama
esférica, seguida pela transi¢cdo para a chama em forma de dedo (finger flame), impulsionado
pela expansdo térmica e pela aceleracao axial dos gases queimados (aproximadamente entre
1,95 € 2,95 ms).

Um fator de relevancia, ainda presente nos instantes iniciais (a partir de 3,7 ms), € a
notoria diferenca de morfologia entre os dados experimentais e os resultados da simulagao
numérica. Enquanto os dados obtidos por imagens Schlieren para o instante de 3,7 ms
apresentaram uma chama planar, a simulacao ja constava com uma chama em forma de tulipa
desenvolvida de forma prematura. Essa observacdo, estd correlacionada com o aumento da
esfera de ignicdo, que por ser maior na simulagdo ocasionou uma morfologia antecipada.
Apesar dessa constatacdo, a chama plana ndo foi observada, ressaltando a necessidade de
refinamento superior para reproducdo desse formato. Outro fator de possivel influéncia na
formagdo da chama plana se deve ao fato de o passo de tempo utilizado nao possuir o tamanho
adequado para capturar o fendmeno. Nao foram utilizados valores menores de CFL em fungao

das limita¢des de hardware, sendo esse um fator a ser aprimorado em trabalhos futuros.
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Nos instantes intermediarios (3,92—4,45 ms), verifica-se o surgimento da morfologia do
tipo chama em forma de tulipa em ambos os casos, caracterizada pela inversdo da curvatura da
frente de chama em relacao a dire¢ao de propagacdo. Essa inversdao ocorre em fungdo da
interacdo da frente com as ondas de pressao refletidas pelas paredes e com gradientes de
velocidade induzidos pelo confinamento.

Em tempos mais avancados (5,0-5,7 ms), tanto nos resultados numéricos quanto nos
experimentais, apresentaram a transi¢ao para uma chama em forma de tulipa distorcida, na qual
observa-se distor¢oes na frente devido a intensificacao das instabilidades hidrodinamicas. Entre
0s mecanismos responsaveis por essa distor¢do, destaca-se a instabilidade de Kelvin—
Helmbholtz, que amplificam perturbacdes na interface chama—mistura ndo queimada.

Embora o comportamento global apresente elevada similaridade, algumas discrepancias
sutis podem ser notadas. Os instantes de ocorréncia das transi¢des morfologicas mostram
pequenas diferengas entre o experimento e a simulagdo, o que pode ser atribuido a sensibilidade
do fendmeno a pardmetros como energia de igni¢do, refinamento de malha e modelo cinético
empregado. Ainda assim, a proximidade na evolucdo espacial da frente de chama confirma a
capacidade do modelo em reproduzir fielmente os regimes de propagacao observados no estudo
de referéncia.

A fim de aprofundar a andlise qualitativa, foi investigado o comportamento da frente de
chama nas regides proximas as paredes do duto, possibilitando identificar possiveis diferencas
morfoldgicas em relagdo ao plano central. A Figura 4.2 apresenta o mapa de contorno de
temperatura nas paredes laterais para os mesmos instantes de tempo em que, no plano médio,

foi identificada a formagao da chama em forma de tulipa.
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Figura 4.2 — Comparacdo dos dados experimentais e resultados numéricos no plano de centro
e o plano das paredes. (a) representa os dados experimentais gerados por Jiang et al., 2024. (b)
o contorno de temperatura da simulagdo no plano de centro. (¢) o contorno de temperatura na

parede. (d) a sobreposi¢do dos contornos de temperatura gerados pelo modelo numérico.

A partir dos dados gerados foi possivel observar que, nos instantes correspondentes a
presenga da chama em forma de tulipa no plano central, as paredes exibem uma frente de chama
com formato curvo, caracteristico da morfologia denominada saia de chama tocando a parede.
Essa configuragao ¢ marcada pela proximidade da periferia da frente de chama com as paredes,
gerando uma interface convexa em relagdo ao escoamento.

A relevancia dessa constatacao torna-se evidente quando se consideram as observagdes
experimentais de Jiang et al., 2024. Por se tratar de um duto com paredes translucidas, as
imagens Schlieren obtidas no estudo experimental registram, de forma integrada, tanto o
formato da frente de chama no plano central quanto o das regides junto as paredes. Esse efeito
de sobreposi¢do faz com que a visualizacdo experimental apresente simultaneamente a
geometria tipica da chama em forma de tulipa (plano central) e o contorno arredondado da saia
de chama tocando a parede (proximo as paredes).

A comparagao direta entre os contornos obtidos nas simulagdes do presente estudo e as
imagens experimentais confirma a coeréncia dessa interpretacao de que quando analisados em
conjunto (plano central e plano das paredes) tem-se os formatos observados apresentando o
mesmo padrdo de sobreposicdo reportado no experimento. Essa correspondéncia reforga a
validade do modelo numérico empregado, demonstrando que a simulagdo € capaz de capturar

ndo apenas o comportamento médio da frente de chama, mas também varia¢cdes morfologicas



82

tridimensionais relevantes para a compreensdo global do fendmeno. Por se tratar de um
problema de elevada complexidade e comportamento tridimensional, assim como constatado
por Emami et al., 2015, as simula¢des numéricas realizadas em trés dimensdes capturam melhor
as especificidades do comportamento da chama, sendo esse um diferencial da presente pesquisa.

A Figura 4.3 apresenta a comparagdo quantitativa da posi¢do da frente de chama em
funcdo do tempo para os dados experimentais de Jiang et al., 2024, e para o modelo numérico
implementado neste trabalho, utilizando malha com aproximadamente 1 milhdo de elementos
(refinamento médio equivalente a 0,74 mm). Para os dados numéricos, foi aplicado um atraso
de 0,8 ms na igni¢do. Por conta do aumento no tamanho da esfera de ignicao, o deslocamento

da frente de chama foi contabilizado considerando essa variagao.

0,25

0,2

0,15

— Jiang et al., 2024

Posicao [m]
L
[N

Presente estudo

0,05

O /
0 0,001 0,002 0,003 0,004 0,005 0,006 0,007
Tempo [s]
Figura 4.3 — Comparacgdo da posicdo da frente de chama em fung¢do do tempo entre dados

experimentais de Jiang et al., 2024, e resultados numéricos obtidos no presente estudo com

malha de 1 milhdo de elementos.

No inicio do deslocamento, existe uma divergéncia mais acentuada entre as duas curvas,
com os dados experimentais seguindo um comportamento parabolico, enquanto os dados
numéricos adotam outro comportamento. Essa discrepancia inicial pode ser atribuida a menor
capacidade da malha empregada em capturar com precisdo os fendmenos que ocorrem na fase
primaria da propagacdo da chama, especialmente no que diz respeito a formacao de morfologias
de transi¢do, como a chama plana. Essa morfologia ndo foi observada no presente estudo,

indicando que, para a malha utilizada, seria necessario um refinamento espacial mais elevado
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para reproduzir esse formato. Além do refinamento, alteragdes no valor do passo de tempo, e
por consequéncia o valor do CFL, devem ser exploradas. Menores tamanhos de malha e
menores valores de CFL se tornam indisponiveis para o presente estudo pelo limitante de
hardware.

Por outro lado, morfologias como tulip flame e distorted tulip flame foram formadas de
maneira consistente, mesmo com o refinamento atual, desde que associadas a um raio inicial de
ignicao igual ou superior a 0,006 m. Esse comportamento reforca que tais formatos nao
dependem de um refinamento tdo elevado para serem corretamente capturados. Ja as
morfologias iniciais da combustdo e a chama plana demonstram maior sensibilidade tanto ao
refinamento quanto ao tamanho inicial da igni¢do, sugerindo que a diferenga observada no
inicio do deslocamento ¢ reflexo dessa limitagao.

A medida que a chama evolui no tempo, o afastamento entre as curvas diminui, se
tornando quantitativamente menor, resultando em uma maior concordancia no trecho final do
deslocamento. Isso indica que, para estagios mais avangados da combustio, o modelo numérico
reproduz de forma adequada a velocidade de propaga¢do da frente de chama, validando sua
aplicabilidade para a sequéncia de andlises apresentadas nos topicos seguintes.

Além da avaliacdo quantitativa da posi¢do pelo tempo da frente de chama, um
comparativo da pressao também foi realizado. A Figura 4.4 apresenta a evolucao temporal da
pressdo registrada no ponto fixo localizado na extremidade final do duto, nas coordenadas
(0,047; 0,025; 0,000 m), comparando os resultados numéricos do presente estudo com os dados

experimentais de Jiang et al., 2024.
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Figura 4.4 — Comparacdo da pressao em fung¢do do tempo entre dados experimentais de Jiang

et al., 2024, e resultados numéricos obtidos no presente estudo para o ponto fixo localizado na

extremidade final do duto (0,047; 0,025; 0,000).
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Observa-se que o perfil de crescimento da pressdo apresenta um crescimento médio
compativel entre os dois conjuntos de dados, com a ocorréncia de multiplos picos sucessivos
apresentando um crescimento médio similar. Para o tempo de 7 ms a diferencga entre os valores
dos picos de pressao foi de 57 kPa, sendo considerada suficiente para o seguimento da pesquisa.
A sequéncia de aumentos graduais seguida por incrementos mais abruptos esta relacionada a
intensificacdo da combustdo turbulenta e a formagdo de instabilidades hidrodindmicas que
contribuem para a compressao local do escoamento.

Nos instantes iniciais, a simulacdo prevé um aumento de pressao mais precoce em
relacdo ao experimento, o que esta alinhado com a divergéncia inicial ja discutida na analise da
posicao da frente de chama (Figura 4.3). Essa antecipacdo no crescimento da pressao reforca a
interpretagdo de que, na fase inicial da combustao, o refinamento temporal e espacial da malha
ndo foi suficiente para capturar integralmente a transicdo de formatos morfologicos,
influenciando a predi¢do da evolugdo da pressao.

Nos instantes intermediarios (4,0-5,0 ms), as curvas apresentam convergéncia mais
préoxima, com sobreposic¢ao parcial dos picos de pressao, o que indica que, a partir desse estagio,
a dindmica de propagacdo da chama foi reproduzida de maneira adequada pelo modelo. Na fase
final (ap6s 6,0 ms), embora as magnitudes de pico previstas numericamente sejam ligeiramente
inferiores as experimentais, a tendéncia de crescimento e a frequéncia relativa das oscilagoes
sao preservadas, validando o modelo para a anélise dos regimes de propagacao em estagios
mais avancados.

A fim de identificar a qualificacdo do refinamento de malha empregado, uma validacao
foi realizada. A validagdo contou com a variagdo das dimensdes dos elementos utilizados, que
por consequéncia variam o nimero de elementos totais da malha. Os tamanhos de elementos
simulados foram equivalentes a 0,74mm, 0,92mm e 1,17 mm. Essas dimensdes de elementos
produziram 1 milhao, 500 mil e 250 mil elementos respectivamente. A Figura 4.5 apresenta a
analise de sensibilidade de malha para a posi¢cdo da frente de chama em fung¢do do tempo,
considerando trés niveis de refinamento e comparando-os com os dados experimentais de Jiang

et al., 2024.
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Figura 4.5 — Comparag¢do da posi¢do da frente de chama em funcdo do tempo para diferentes
refinamentos de malha (250 mil, 500 mil e 1 milhdo de elementos) e dados experimentais de

Jiang et al., 2024.

Observa-se que o aumento do refinamento resulta em maior aproximagao dos resultados
numéricos com os dados experimentais. A malha mais grosseira (250 mil elementos) apresentou
maior discrepancia no inicio da propaga¢ao, subestimando a velocidade da frente de chama na
fase inicial. Essa diferenca ¢ consequéncia direta da menor capacidade de resolu¢do dos
gradientes acentuados de temperatura e velocidade que caracterizam a combustdo laminar
inicial, dificultando a correta previsdao das morfologias primarias da frente de chama.

A malha intermediaria (500 mil elementos) mostrou desempenho significativamente
melhor, reduzindo a diferenca inicial em relacdo aos dados experimentais e mantendo boa
concordancia no trecho intermediario do deslocamento. J4 a malha de 1 milhdo de elementos
apresentou o melhor alinhamento com o experimento. A utilizagdo de elementos de tamanho
inferior a Imm ¢ sustentada pelo sucesso alcangado em simular o fendémeno feitos por Jiang et
al., 2024, e Mei et al., 2023, que fizeram uso de elementos de malha de 1mm.

Apesar do maior refinamento empregado, permanece uma divergéncia inicial
semelhante a ja discutida. Essa constatacdo refor¢a que, para capturar plenamente a formagao
da chama plana e transi¢des morfologicas iniciais, seria necessario um refinamento superior ao
utilizado, especialmente na regido de igni¢ao. Considerando o custo computacional associado,
a malha de 1 milhdo de elementos foi adotada como base para as simulagdes subsequentes por

oferecer a melhor compatibilidade.
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Além das divergéncias quantitativas para cada refinamento de malha empregado, foram
observadas divergéncias qualitativas em relagdo aos formatos caracteristicos da frente de
chama. Na Figura 4.6 sdo apresentadas as morfologias do mapa de contorno de temperatura

para cada refinamento.

1 milhdo de elementos 500 mil elementos 250 mil elementos
(0,74mm) (0,92mm) (1,17mm)

Figura 4.6 — Comparativo do contorno de temperatura para cada refinamento de malha

empregado para um mesmo instante de tempo.

A partir da comparagdo morfoldgica dos mapas de contorno de temperatura, se faz
evidente a necessidade de um refinamento minimo a fim da capturar com precisdo formatos
caracteristicos. Faz-se perceptivel que as demais malhas testadas, ndo capturaram com a mesma
precisdo a morfologia de tulipa, apresentado formatos mais distorcidos conforme a quantidade
de elementos cai. Dessa forma foi estabelecido a malha de 1 milhdo de elementos como
parametro minimo a fim de capturar as morfologias desejadas. Malhas mais refinadas ndo foram
utilizadas pelo limitante de hardware. Além das divergéncias morfologicas, torna-se perceptivel
a superestimacdo do avanco da frente de chama para um mesmo instante de tempo
(especialmente para a malha de 250 mil elementos).

Além da validagdo da malha de forma qualitativa e quantitativa do formato da frente de
chama e a posicdo dela respectivamente, foi feito um comparativo da pressao de forma
quantitativa. Assim, a Figura 4.7 apresenta a comparagao entre os perfis de pressao obtidos
numericamente para trés refinamentos de malha (250 mil, 500 mil e 1 milhdo de elementos) e
os dados experimentais de Jiang et al., 2024, considerando a medi¢@o no ponto fixo localizado

na extremidade final do duto.
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Figura 4.7 — Anélise de sensibilidade de malha para a pressdo em fun¢ao do tempo no ponto
fixo localizado na extremidade final do duto (0,376; 0,025; 0,000), comparando diferentes
refinamentos (250 mil, 500 mil e 1 milhao de elementos) e dados experimentais de Jiang et

al., 2024.

Observa-se que a malha mais grosseira (250 mil elementos) apresentou menor precisao
na predicdo das magnitudes de pico e na reproducdo das oscilacdes observadas nos dados
experimentais. Apesar de capturar a tendéncia geral de crescimento da pressdo, essa
configuragdo subestima valores em momentos-chave e apresenta defasagens temporais na
ocorréncia de maximos e minimos locais.

A malha intermediaria (500 mil elementos) apresentou melhora significativa, com maior
proximidade na previsdo das amplitudes e fases das oscilagdes. No entanto, algumas diferengas
ainda sdo perceptiveis, especialmente em picos de pressdo mais pronunciados, como aqueles
observados proximos a 4 ms e 6 ms.

O refinamento mais alto (I milhdo de elementos) apresentou maior consisténcia na
reproducdo das tendéncias experimentais, embora ainda subestime os picos maximos de
pressdo. Essa subestimacgao esta relacionada a mesma limitagdo discutida anteriormente, que
pode influenciar as ondas de pressao.

De modo geral, verifica-se que o aumento no numero de elementos melhora a precisao
da simulacdo, especialmente na previsdo da sequéncia e intensidade dos eventos de aumento de
pressdo. A malha de 1 milhdo de elementos foi escolhida como base para as analises

subsequentes por proporcionar um bom compromisso entre qualidade de resultados.
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4.2  Resultados obtidos para as simulacdes com obstaculos de diferentes BR

A partir de um modelo numérico validado quantitativamente e qualitativamente em
relagdo a dados experimentais, se faz possivel o inicio das simulagdes com geometrias que
apresentam obstaculos no duto. Primariamente foi efetuada uma simulagdo com a razdo de
bloqueio equivalente a 0,5 e uma razao de equivaléncia igual a 1,0. Os resultados da simulagao
em comparacao com dados experimentais estao apresentados a seguir.

A Figura 4.8 exibe, lado a lado, a evolugdo temporal da frente de chama ao interagir
com um obstidculo unico, permitindo uma leitura direta dos mecanismos de aceleragdo

induzidos pela obstrugdo e a coeréncia morfologica entre o modelo numérico e o experimento.

' “—

Figura 4.8 — Comparacdo qualitativa entre os dados experimentais em (a) e a simulacdo com
obstaculo de BR igual a 0,5 para ® = 1,0 em (b). Os resultados da simulacao foram

sobrepostos entre o plano central e plano da parede em (c).

Os instantes indicados nas faixas (0,75-2,9 ms; 2,9-3,1 ms; 3,1-3,7 ms; 3,7-5,0 ms)
cobrem desde a aproximagdo da chama ao obstaculo até a fase logo apo6s a sua superagdao. A
concordancia de padrdoes ¢ dada por um crescimento hemisférico inicial, seguido de um
alongamento tipo chama em formato de dedo, e depois, uma deformacdo e curvatura,

culminando em um enrugamento e suas distor¢des, agora moduladas pela presenca do
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obstaculo. A fim de tornar a analise especifica e localizada por faixas de tempo, a mesma foi

segmenta e suas divisdes sdo descritas a seguir.

(1) Aproximacio e escoamento afunilado junto ao obstaculo

Nos primeiros instantes (0,75-2,9 ms), a frente de chama aproxima-se do obstaculo e o
escoamento dos produtos, impulsionados pela expansdo térmica, ¢ forcado a contornar a
barreira por canais laterais com secao reduzida. O gradiente de velocidade elevado nesses
“gargalos” gera camadas de cisalhamento ao longo das superficies do obstaculo e das paredes
adjacentes, predispondo a formagdo de instabilidade de KH. A presenga de um salto de
velocidade entre jatos laterais e regides mais lentas a jusante amplia a taxa de crescimento de
KH que, por sua vez, aumentam a taxa de estiramento da frente de chama e a sua area interfacial

reativa.

(2) Zona de recirculacio a jusante e aprisionamento de reagentes

Logo apo6s o contato com a borda do obstaculo (2,9-3,1 ms), observa-se a formagao de
bolsdes de recirculagdo. Esses vortices aprisionam a mistura ndo queimada, que € entdo
misturada pelos produtos queimados, favorecendo igni¢des locais por difusdo e encurtando
tempos de indugdo efetivos. Essa morfologia do escoamento produz enrugamento persistente

da frente e aceleracdo local, coerentes com as estruturas real¢cadas nas imagens Schlieren.

(3) Inversao de curvatura sob acdo de ondas de compressao/reflexao

Na janela 3,1-3,7 ms, tanto no experimento quanto na simulacdo torna-se evidente o
enrugamento da frente e a ampliacdo da turbuléncia. Em dutos confinados, a origem classica da
tulipa est4 associada a passagem e reflexdo de ondas de pressdao que reordenam o campo de
aceleracdo do escoamento. J4 com o obsticulo, esse efeito ¢ amplificado por reflexdes nas

quinas e pelo choque entre jatos laterais e a regido central a jusante.
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(4) Papel das instabilidades

A evolugao posterior (3,7-5,0 ms) exibe distor¢des adicionais, compativeis com a agao
combinada de instabilidades:

Rayleigh—Taylor: a interface dos reagentes ndo queimados e produtos ¢ acelerada no
sentido de os produtos empurrarem os reagentes. Sempre que hé aceleragdo efetiva normal a
frente de chama, a taxa de crescimento de ondulagdes, por conta da instabilidade RT, favorece
com que a chama penetre nos reagentes.

Richtmyer—Meshkov: compressodes transitorias (ondas de pressdo ou choques fracos)
que cruzam a interface chama-reagente induzem vorticidade baroclinica. O termo de produgao
de vorticidade atua fortemente na frente e nas bordas do obstaculo, gerando vortices adicionais
e intensificando o enrugamento. Essa producdo baroclinica explica o incremento subito da
curvatura e a assimetria observada apos a passagem pelo obstaculo.

Kelvin—Helmholtz: permanece ativo nas camadas de cisalhamento das passagens
laterais e na esteira do obstdculo. Os vortices de KH promovem uma mistura turbulenta e
aumento sustentado da taxa de liberagao de calor.

A atuagdo conjunta de RT (aceleragdo interfacial), RM (impulsos de pressao/choque) e
KH (cisalhamento) forma um ciclo de realimentagao e jatos induzidos pelo obstaculo deformam
a frente. Esses fatores fazem com que a frente enrugada aumenta a liberagdo de calor e tenha
um acréscimo de calor que acelera os jatos, intensificando novamente as instabilidades. Esse
ciclo explica a rapida transicdo para elevados enrugamentos e distor¢des da superficie da frente

de chama.

(5) Convergéncias e pequenas defasagens temporais

A correspondéncia morfologica entre simulacdo e experimento € nitida ao longo de toda
a sequéncia. Pequenas defasagens de tempo entre marcos visuais sao esperadas e decorrem da
diferenca de raio e energia de ignicdo adotadas (neste estudo, raio equivalente a 0,006 m para
reproduzir as morfologias), assim como houve nos casos sem BR no qual houve uma formagao
de chama em forma de tulipa de forma prematura. Além desse fator, a analise qualitativa Gnica
e exclusiva do plano de centro pode mascarar os resultados parecendo inicialmente que existem

divergéncias morfologicas maiores que o esperado. Quando esse plano € observado adjunto ao
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plano da parede, se faz notério uma melhor compatibilidade dos formatos da frente de chama,
ressaltando a importancia de simulagdes tridimensionais.

Algumas divergéncias foram observadas em relagdo a subestimacgao do avango da frente
de chama em relacao aos dados experimentais. O refinamento de malha no entorno do obstaculo
e a sensibilidade a cinética utilizada podem ser a fonte geratriz dessas divergéncias. Os mesmos
eventos topologicos (envolvimento da parede, formagdo da esteira, inversdao de curvatura e
distor¢ao subsequente) aparecem em ambos os casos, suportando a validade do modelo para

investigar a influéncia de barreiras na aceleragcdo da chama.

(6) Implicacoes para aceleracio e DDT

Embora o regime aqui ilustrado permaneca na categoria de deflagracdo, os mecanismos
identificados (jatos laterais acelerados, recirculacdo, produgao baroclinica de vorticidade e
crescimento de instabilidades) sdo precisamente aqueles associados a elevagdo progressiva da
velocidade de frente de chama e ao encurtamento do tempo da transicdo de deflagragdo para
detonacdo (DDT) em geometrias com obstaculos. Caso houvesse mais obstaculos a velocidade

de frente de chama aumentaria podendo chegar a uma DDT.

0,88 ms

BR=0,3 BR=0,5 BR =0,7

Figura 4.9 — Comparagao dos mapas de contorno de temperatura no plano médio para trés

razdes de bloqueio: BR =0,3; 0,5; ¢ 0,7 (® = 1,0), nos mesmos instantes.

A Figura 4.9 evidencia que o aumento da razao de bloqueio altera de modo sistematico
a morfologia da frente de chama quando esta interage com o obstaculo:
e Estagio de aproximagdo (0,88—1,65 ms): Em todos os casos observa-se a evolugdo

hemisférica inicial e o alongamento tipo finger shape flame. Contudo, nessa fase o
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escoamento ndo apresenta alteragdes significativas em relagdo a morfologia, fator esse
que fica evidente pela analise quantitativa;

e (Contato e contorno da barreira (2,36-2,62 ms): Para BR = 0,7 nota-se uma deflexao
mais acentuada dos jatos laterais que contornam a barreira, com zonas de recirculagdo
a jusante mais aceleradas e instaveis. Esses bolsdes aprisionam reagente de menor
temperatura ¢ promovem igni¢des locais por difusdo, acelerando o consumo e
ampliando a area interfacial reativa. Em BR = 0,5, o padrdo ¢ semelhante, porém com
uma recirculagdo mais lenta. E em BR = 0,3, a frente ¢ menos deformada e a
recirculacao ¢ mais suave.

e Pods-passagem (2,88 ms): A jusante do obstaculo, BR = 0,7 exibe frente mais enrugada
e assimétrica, compativel com a a¢do combinada de KH nas camadas de cisalhamento
e RM devido a pulsos de pressao/reflexdes nas quinas do obstaculo. Em paralelo, a
aceleragdo efetiva da interface (produtos de elevada temperatura “empurrando” os
reagentes) favorece Rayleigh—Taylor (RT), cujo crescimento ¢ maior quanto mais

intensas forem as aceleragdes locais, condi¢ao mais frequente nos casos de maior BR.

Em resumo, quanto maior o BR, tem-se jatos laterais mais rapidos que, por
consequéncia, geram cisalhamento e recirculagdes mais intensas. Com essas intensificagcdes ha
um maior enrugamento e maior liberagdo de calor com ondas de compressao/reflexdo mais
fortes. Esse ciclo de realimentagdo explica a antecipag¢do das morfologias de alta curvatura e o
ganho de velocidade observado adiante.

A fim de determinar melhor os efeitos das variagdes na posicao da frente de chama e
suas respectivas velocidades, os dados quantitativos foram comparados. A Figura 4.10
apresenta o comportamento da posi¢do da frente de chama pelo tempo para diferentes razdes
de bloqueio. A diferenca de velocidade pode ser observada pela variagdo na inclinacao das
curvas. Foi incluido no grafico, em vermelho, a posi¢dao do obstaculo com o intuito de tornar

visual a alteracdo de comportamento a partir do ponto que a frente de chama interage com ele.
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Figura 4.10 — Posicdo da frente de chama ao longo do tempo para BR = 0,0 (sem obstaculo),

0,3;0,5;¢0,7 (®=1,0).

A Figura 4.10 traduz a leitura morfologica em termos quantitativos. As inclinagdes das
curvas representam a velocidade instantanea da frente de chama e deixam claro os seguintes

fatores:

1. Ordenamento por BR: a partir da posi¢ao onde encontra-se o obstaculo, estabelece-se
a hierarquia BR 0,7 > BR 0,5 > BR 0,3 > sem obstaculo em termos de deslocamento,
refletindo diretamente o incremento de turbuléncia e compressodes transitorias induzidas
pela obstrugao;

2. Trechos de reaceleragao: pequenas mudancgas de inclinagdo (reaceleragdes) ocorrem
quando a frente contorna a barreira e entra na esteira a jusante. Esses trechos sdo mais
marcados para BR = 0,7, coerentes com a intensificagdo de KH e RM discutida
anteriormente;

3. Perfil apo6s o contato com o obstaculo: as divergéncias no perfil de posi¢ao pelo tempo
apds o contato com o obstaculo, assim como as inclina¢des das curvas, traduzem-se na

variacao de velocidade;
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4. Apesar de qualitativamente as divergéncias de descolamento ndo se fazerem tdo
perceptiveis, na forma gréfica se torna notdrio a maior velocidade para maiores razdes

de bloqueio.

Do ponto de vista de mecanismos, a maior obstrugdo efetiva reduz a area livre
transversal, elevando as velocidades locais dos jatos. Isso amplifica cisalhamento e gradientes
de pressao, alimentando o trio de instabilidades, que por sua vez aumentam a area de chama e
a taxa de liberagao de calor. O acoplamento resultante acelera a frente de chama, exatamente
como capturado pelo aumento da inclinag¢do das curvas com a BR.

A comparagdo dos valores obtidos para a pressdo para as diferentes razdes de bloqueio

¢ apresentada na Figura 4.11.
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2 300
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Figura 4.11 — Evolucao temporal da pressao no ponto (0; 0,25; 0,376) para ® = 1,0,

comparando BR =0,3; 0,5; 0,7 e referéncia Jiang et al., 2024, sem obstaculos.

A andlise demonstra que o aumento da razao de bloqueio influencia significativamente
a amplificacdo de pressdo, especialmente para BR = 0,7, que apresenta um pico acentuado em
aproximadamente 3,2 ms, atingindo valores proximos de 550 kPa, seguido de queda e
oscilagdes caracteristicas de reflexdes e interacdes de ondas de pressdo. O BR = 0,3 apresenta
crescimento mais gradual, alcangando o maior pico (300 kPa) no final do intervalo. O BR =0,5
exibe comportamento intermedidrio, com multiplos picos e patamar final em torno de 260 kPa.

O valor maximo de pressao observado nos testes experimentais conduzidos por Jiang et

al., 2024, foi préximo de 120 kPa, menos da metade do registrado para BR = 0,3 e
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consideravelmente inferior aos casos de BR = 0,5 e BR = 0,7. Esses resultados confirmam que
o aumento da BR intensifica a interacdo entre a frente de chama e as ondas de pressdo geradas,
favorecendo mais a aceleracao e compressao do escoamento reativo.

A Figura 4.12 apresenta a evolugdo da velocidade ao longo do duto para diferentes
razdes de bloqueio, permitindo uma avaliagdo detalhada do impacto geométrico na

intensificagdo do escoamento e no processo de aceleragdo da chama.
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Figura 4.12 — Comparativo da velocidade da frente de chama em funcdo da posi¢do para

diferentes razdes de bloqueio.

Observa-se que a curva referente ao caso sem obstaculos (razdo de bloqueio igual a zero)
apresenta menores amplitudes de velocidade ao longo de todo o escoamento e com valores
médios mais baixos.

Para os casos com obstaculos (razdes de bloqueio de 0,3, 0,5 e 0,7), faz-se perceptivel
um aumento significativo da velocidade maxima atingida, principalmente para o caso de maior
bloqueio. A curva correspondente & BR = 0,7 apresenta um pico de velocidade proximo da
posi¢do de 0,12 metros, atingindo valores superiores a 250 m/s. Esse comportamento esta
diretamente associado ao forte processo de aceleragdo da frente de chama, intensificado pelo
confinamento geométrico e pela maior taxa de turbuléncia induzida pelos obstaculos.

A razao de bloqueio de 0,5 também possui um comportamento consistente, com valores
intermediarios entre os casos de 0,3 e 0,7, apresentando um pico localizado similar ao caso de

maior BR, com velocidades da ordem de 180 m/s. J& a razdo de bloqueio de 0,3 mostra
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aceleragdo menos intensa, mas ainda significativamente maior que o caso sem obstaculos, com
valores em torno de 120 m/s no ponto de maximo.

Além desses aspectos, ap0Os os picos observados, todas as curvas apresentam tendéncia
de redugdo gradual da velocidade conforme a frente de chama se propaga em direcao a outra
extremidade do duto. Esse comportamento ¢ gerado pela dissipag@o da turbuléncia.

Dessa forma, os resultados evidenciam que o aumento da razao de bloqueio exerce papel
crucial no processo de aceleragdo da chama e no crescimento da velocidade do escoamento.
Enquanto o caso sem obstaculos apresenta evolu¢ao mais suave e limitada, os casos com BR
igual a 0,5 ¢ 0,7 mostram que a presenca de obstaculos intensifica os mecanismos de
instabilidade hidrodinamica e turbulenta, resultando em maiores amplitudes de velocidade e

picos mais pronunciados.

4.3  Resultados obtidos para as simulacdes com obstaculos de diferentes @

Além da variacdo de BR, também foram simulados casos com diferentes razoes de

equivaléncia (®), a fim de determinar a magnitude do impacto desse pardmetro na velocidade

de frente de chama quando comparado com as alteragdes no BR
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Figura 4.13 — Comparativo da posi¢ao da frente de chama em fungao do tempo para diferentes

razdes de equivaléncia (® = 0,8; 1,0; 1,2), com razdo de bloqueio fixa em BR = 0,5.
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O grafico apresentado na Figura 4.13 permite avaliar o impacto da razao de equivaléncia
na evolucao temporal da frente de chama em um canal confinado contendo obstaculo com razao
de bloqueio intermediaria (BR = 0,5). Trés condi¢des de mistura foram analisadas, sendo elas
a mistura pobre (® = 0,8), estequiométrica (O = 1,0) e mistura rica (O = 1,2).

Observa-se que as curvas correspondentes a ® = 1,0 e @ = 1,2 apresentam sobreposi¢ao
quase completa ao longo de todo o intervalo temporal avaliado. Essa coincidéncia sugere que,
para o presente arranjo geométrico e regime de escoamento, o acréscimo de combustivel da
condi¢do estequiométrica para a condi¢cdo rica ndo resultou em ganho significativo de
velocidade de propagacao da frente de chama.

Esse comportamento pode estar associado a uma limitacdo do transporte e da
turbuléncia local. Em escoamentos confinados com obstaculo, a aceleragao da frente ¢é
fortemente controlada pela intensifica¢do de turbuléncia a jusante, pelo alongamento da frente
e pela recirculagdo, sendo menos sensivel a pequenas variagdes no poder calorifico da mistura.
Caso a intensidade turbulenta ¢ o campo de escoamento ja estejam saturados para @ = 1,0,
aumentos adicionais na razdo de equivaléncia tendem a ndo acelerar de forma significativa o
avanco da frente.

Outra hipotese € que o presente mecanismo cinético simplificado de 1 passo ndo foi
capaz de capturar as variagdes na propaga¢ao de chama relacionados a variagdo da razao de
equivaléncia. Para mecanismos mais detalhados, espera-se encontrar uma divergéncia mais
notoria para variagdes na razao de equivaléncia maiores que 1,0.

J& a curva referente a mistura pobre (O = 0,8) apresenta atraso evidente na evolucdo da
posi¢do da frente de chama desde os primeiros instantes. Esse comportamento € consistente
com a menor velocidade de chama tipica de misturas pobres, decorrente da menor temperatura
de chama adiabatica e da reducdo na taxa global de liberacdo de calor. Além disso, a menor
energia liberada implica gradientes de pressdo menos intensos e, portanto, menor producdo de
vorticidade via mecanismo baroclinico, o que reduz a capacidade de aceleragdo turbulenta da
frente.

Assim, a andlise indica que, para BR = 0,5, a transi¢ao de ® = 1,0 para ® = 1,2 ndo gera
beneficio expressivo em termos de avango da frente, ao passo que a redug¢do da razdo de
equivaléncia para valores abaixo da estequiometria impacta de forma marcante a velocidade de
propagacdo. Esses resultados sugerem que a condigdo estequiométrica ja explora de forma

quase maxima o potencial hidrodindmico e termoquimico do sistema, e que enriquecimentos
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adicionais ndo implicam ganhos relevantes no regime de propagagdo avaliado. Ou que o
mecanismo simplificado implementado possui como deficiéncia o0 modelamento correto desse

fendmeno para misturas enriquecidas.
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Figura 4.14 — Evolugdo temporal da pressdo para diferentes razdes de equivaléncia (O = 0,8;
1,0; 1,2) no caso com razdo de bloqueio BR = 0,5, com comparag¢ao aos dados de Jiang et al.,

2024, sem obstaculos.

A Figura 4.14. apresenta os valores da pressdao em fun¢do do tempo para as diferentes
razdes de equivaléncia testadas. Além desse fator, elas foram comparadas com a condi¢do sem
obstaculos, a fim de tornar visivel o aumento de pressdo quando se tem obstaculos inclusos.
Observa-se que as curvas para ® = 1,0 e ® = 1,2 praticamente se sobrepdem, com diferengas
minimas, indicando que a condi¢do estequiométrica j4& maximiza o efeito de intensificagdo da
pressdo neste arranjo. A mistura pobre (¥ = 0,8) apresenta picos iniciais menores e atrasados
devido a menor velocidade de chama e taxa de liberagdo de calor, mas converge para valores
proximos (235-240 kPa) aos demais no final do espaco de tempo analisado.

A comparacao com os dados sem obstaculos, evidencia a variagdo do comportamento
da pressao na auséncia de barreiras. A pressao maxima ¢ quase metade da registrada nos casos
com BR, confirmando que a interagdo chama—obstaculo potencializa a geragao de vorticidade,

acelera a frente e amplifica a pressao.
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4.4 Analise da influéncia de obstaculos na frente de chama

A Figura 4.15 mostra a evolugao do campo de pressao estatica quando a frente de chama
interage com a barreira. A coloragdo revela, a cada instante, l6bulos de sobrepressao e depressao
que se organizam ao redor das quinas do obstaculo e migram para jusante a medida que a frente
progride. A linha preta posiciona a isosuperficie (interface reagente/produto), permitindo
relacionar diretamente picos de pressdao com a geometria da frente. A Figura 4.15 apresenta
também a diferenca de pressao na geometria. Assim como anteriormente, as analises se tornam

mais objetivas quando segmentadas por instantes de tempo fixos.
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Figura 4.15 —Mapa de contorno de pressdo com sobreposic¢do da frente de chama (linha preta)

para BR =0,5 e ® = 1,0 nos instantes 1,56; 1,69; 1,82; e 2,08 ms.

Figura 4.15: (1,56 ms) — Formacéo de l6bulos de sobrepressao a montante e afunilamento

lateral

Antes da transposi¢cdo, a regido de montante do obstidculo apresenta uma pressao
elevada, com maximos localizados nas quinas (bordas superior e inferior do obstaculo). Esse
padrdo ¢ tipico do escoamento afunilado nos canais laterais e sugere a presenca de ondas de
compressao fracas geradas pela expansao dos produtos atrds da chama e refletidas pela barreira.
A frente de chama (linha preta) ja se curva em direcdo aos canais, e os fortes gradientes de
pressdo nas quinas ndo sao colineares com os gradientes de massa especifica através da frente,
0 que ativa a produgdo baroclinica de vorticidade, que explica o inicio do enrugamento e a

futura assimetria da frente ao contornar a barreira.
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Figura 4.15: (1,69 ms) — Depressao na esteira nascente e concentracoes de pressio nas

bordas de jusante

Com a frente parcialmente contornando o obstaculo, estabelece-se uma depressao
pronunciada (regido azul) imediatamente a jusante, compativel com o nucleo recirculante da
esteira. Em compensacao, surgem lobulos de sobrepressao aderidos as quinas a jusante (impacto
e desaceleracdo dos jatos laterais), gerando cisalhamento intenso nas camadas de separagao. O
encontro da frente com esses gradientes de pressdao transversais intensifica 0 mecanismo
baroclinico e cria as condi¢des para a amplificacdo de KH nas camadas de cisalhamento dos

jatos.

Figura 4.15: (1,82 ms) — Migracao dos picos de pressao

O l6bulo de sobrepressdo descola das quinas e migra para o nucleo central, enquanto a
depressdo na esteira se reorganiza lateralmente. Essa redistribui¢do de pressao ao redor da frente
de chama, visivel pela proximidade entre maximos de pressao e a concavidade da chama, esta
associada ao enrugamento da chama. Observando a partir do ponto de vista de instabilidades, a
RM ¢ responsavel pelas compressoes/reflexdes que cruzam a interface alimentam vorticidade
baroclinica, acelerando o enrugamento local. J4 a RT € responsavel pela interface gas de menor
massa especifica (produtos) empurrando gas de maior (reagentes) que sofre aceleracdo efetiva
aumentando a taxa de crescimento das ondulacdes e sustentando a concavidade tipica do

fenOmeno.

Figura 4.15: (2,08 ms) — Reconfiguracao da esteira, re-adesao e reforco de assimetria

ApoOs a passagem, o campo de pressdo mostra depressao alargada na esteira € maximos
compactos em pontos de re-adesdo (impacto dos jatos no escoamento central). A frente, agora
mais distorcida, cruza regides com diferenca de pressdo elevada, mantendo producao
baroclinica e cisalhamento. A assimetria dos lobulos de pressdo esquerda/direita reflete
diferencas de carga entre os jatos laterais, coerente com a quebra de simetria ja observada nas

comparagdes qualitativas.
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O mapa de contorno de pressdo com a frente sobreposta ¢ decisivo para identificar onde
e quando as instabilidades sdo energizadas com picos junto as quinas e regides de re-adesao
que sustentam KH, enquanto os cruzamentos de compressdes com a interface alimentam RM,
a propria redistribui¢do de pressdao normal a frente desencadeia RT. Essa leitura complementa
e explica as morfologias e as curvas apresentadas nos itens anteriores.

A Figura 4.16 apresenta a evolucdo da magnitude de velocidade do escoamento no

entorno do obstaculo (BR = 0,5, mistura estequiométrica), cobrindo o intervalo desde a

Velocidade(m/s)

2,93e+02
0,00e+00

aproximacao da frente até a passagem da chama a jusante da barreira.
Velocidade(m/s)
2,93e+02

0,00e+00

Velocidade(m/s)
[1,69ms | 2,93e+02
0,00e+00

Velocidade(m/s)
[ 1,82 ms | 2,93e+02
0,00e+00

Velocidade(m/s)
[ 2,08 ms 2,93e+02
0,00e+00

Figura 4.16 — Mapas de contorno da magnitude da velocidade no plano médio para BR =0,5 e

® = 1,0, em cinco instantes (1,30; 1,56; 1,69; 1,82; 2,08 ms).

Em 1,30-1,56 ms destaca-se uma regiao de altas velocidades junto as quinas de jusante
do obstaculo (regime de ‘“‘gargalo” lateral), seguida pela formacgdo de jatos laterais que
contornam a barreira.

Em 1,69-1,82 ms aparece um ntcleo de baixa velocidade (esteira/recirculacao)
imediatamente a jusante, com manchas localizadas de alta velocidade proximas as quinas, que
¢ uma assinatura de camadas de cisalhamento intensificadas. Em 2,08 ms o campo permanece
dominado por velocidades moderadas/baixas na esteira, com focos estreitos de velocidade

elevados na re-adesdo do escoamento.
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Essa leitura ¢ coerente com o mecanismo fisico descrito anteriormente no qual a
obstru¢do aumenta a velocidade nos canais laterais intensificando cisalhamento e recirculagdes
a jusante, e assim, a frente de chama que interage com esse campo tem sua area superficial e
seu estiramento aumentados. Para os objetivos centrais deste estudo (identificagdo de zonas de
enrugamento da frente e das instabilidades que aceleram a combustdo), o mapa de contorno da
magnitude de velocidade mostrou-se pouco representativo quando comparado com os demais,

embora tenha deixado claro as zonas de afunilamento, por trés razdes principais:

A. Auséncia de informacio de regioes de diferentes pressoes.

Mapas de velocidade ndo distinguem regides dominadas por cisalhamento (KH) de
zonas com rotagdo/recirculacdo efetiva. Por isso, o diagndstico de KH nas camadas laterais e

na esteira ¢ limitado quando se observa apenas a velocidade.

B. Impossibilidade de isolar mecanismos compressiveis e baroclinicos.

As distorgdes e re-aceleragdes locais dependem de ondas de pressdo, compressoes/reflexdes e
do termo baroclinico de geracdo de vorticidade. O mapa de velocidade ndo carrega essa
informagao, ja os mapas de contorno pressdo e temperatura evidenciam onde compressoes
incidem sobre a interface reativa, permitindo inferir as instabilidades (pela aceleragdo efetiva

da interface).

C. Baixa correlacao local com a localizacio precisa da frente.

Embora picos de velocidade sinalizem ‘“gargalos”, o enrugamento da chama ¢ melhor
identificado onde gradientes térmicos e quimicos sao maximos. Por isso, mapas de temperatura
correlacionam-se muito mais diretamente com a cinética local e com a topologia da frente do

que a velocidade.

Em termos do que a Figura 4.16 ainda permite concluir, o pico de velocidade junto as
quinas do obstaculo (1,30-1,56 ms) confirma o afunilamento e a formacdo de camadas de
cisalhamento laterais, com um ambiente propicio a KH. A regido de baixa velocidade centrada

a jusante (1,69-1,82 ms) indica um nucleo recirculante que tende a aprisionar reagente,
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mecanismo conhecido por intensificar a mistura e favorecer igni¢des locais quando analisado
em conjunto com temperatura.

Contudo, do ponto de vista do diagndstico, a velocidade nao ¢ a métrica mais eficaz para
identificar zonas de enrugamento, sendo melhor para aferir as zonas de afunilamento. Para esses
propositos, o produto que melhor apresenta os mecanismos foi a analise da pressao em conjunto
com a temperatura, sendo o mapa de contorno da magnitude da velocidade um complemento.

A Figura 4.17 apresenta a evolucao da magnitude de vorticidade no escoamento durante
a interacdo da frente de chama com o obstaculo, permitindo identificar as regides de maior
geracdo e transporte de rotagdo local do fluido. A vorticidade ¢ o rotacional da velocidade,
refletindo tanto efeitos hidrodindmicos (cisalhamento e separagdo) quanto termodindmicos
(produgdo baroclinica associada ao desalinhamento entre gradientes de pressdo e massa

especifica).
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Figura 4.17 — Distribui¢do da magnitude de vorticidade para BR = 0,5 e ® = 1,0 nos instantes
1,30; 1,56; 1,69; 1,82; ¢ 2,08 ms.

Nos primeiros instantes de interacao, as zonas de vorticidade maxima localizam-se nas
quinas do obstaculo voltadas para montante. Esse padrao estd associado ao desvio do
escoamento ¢ a formagdo de camadas de cisalhamento laterais, resultando de gradientes
acentuados de velocidade entre os gases em expansao atras da frente e o escoamento ainda nao

perturbado nos canais laterais.
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O campo de vorticidade revela o papel central das quinas do obstaculo como pontos-
fonte de rotacdo por cisalhamento. Esse mecanismo atua de forma a alimentar instabilidades
hidrodinamicas e interfaciais. A presen¢a e intensidade dessas zonas de vorticidade sao
consistentes com os padroes morfologicos da frente de chama discutidos nos itens anteriores e
ajudam a explicar a sensibilidade do escoamento a variagdes na razdo de bloqueio e no regime

de igni¢ao.

4.5 Comparativo da velocidade maxima para todos os casos simulados

A fim de tornar a visualizacao clara da influéncia de pardmetros chave na velocidade

de frente de chama, uma tabela simplificada foi formulada.

Tabela 4.1 — Velocidade para todos os casos simulados

() Razao de bloqueio Velocidade maxima [m/s] Tempo de transito [s]
0,0 101,45 0,006533
1.0 0,3 139,23 0,005753
0,5 214,62 0,005181
0,7 292,56 0,004297
0,3 136,84 0,006143
0,8 0,5 214,70 0,005610
0,7 268,89 0,005350
0,3 141,54 0,005597
1,2 0,5 210,00 0,005155
0,7 297,26 0,004830

A tabela apresentada retine, para todas as combinacdes de razao de bloqueio e razdo de
equivaléncia analisadas, dois parametros principais, a velocidade maxima atingida pela frente
de chama ao longo do duto e o tempo de transito, que ¢ o tempo necessario para que esta frente
atinja a face a jusante localizada a 0,276 metros do ponto de ignicdo. Estes dois parametros
permitem sintetizar os efeitos combinados da geometria do escoamento, associada a presenca
de obstaculos, e das condigdes termoquimicas impostas pela mistura, proporcionando uma
visdo integrada do comportamento observado nos diferentes casos.

Os resultados indicam que o aumento da razdo de bloqueio provoca um crescimento

consistente e expressivo da velocidade maxima da frente de chama, acompanhado por uma
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reducdo do tempo para alcangar a face a jusante. Dessa forma, quanto maior a obstrugao,
maiores sdo os picos de velocidade e menor ¢ o tempo de chegada. Este comportamento esta
em concordancia com as analises do mapa de contorno de temperatura e pressao discutidas
anteriormente, nas quais foi evidenciado que a obstrugdo intensifica a formagdo de jatos,
tensdes de cisalhamentos, deformagdes ¢ zonas de recirculagdo, aumentando a area reativa e
acelerando a liberagcdo de energia. Como esperado, o caso com razdo de bloqueio de 0,7
apresentou os maiores valores de velocidade maxima e os menores tempos de transito, enquanto
0 caso sem obstaculos apresentou os valores mais baixos para a velocidade e mais altos para o
tempo de transito.

Em relacdo a razdo de equivaléncia, para uma mesma geometria, observa-se que a
mistura pobre, com razao de equivaléncia de 0,8, resulta em menores velocidades maximas e
maiores tempos para alcancar a face a jusante, reflexo da menor velocidade de chama laminar
e da menor intensidade dos gradientes de pressdo. Ja entre as razdes de equivaléncia de 1,0 e
1,2, as diferengas apresentadas foram pequenas, com curvas praticamente sobrepostas ao longo
do tempo. Isso indica que a condicdo estequiométrica ja € suficiente para maximizar o efeito
combinado entre reatividade quimica e intensificagdo hidrodinamica promovida pelo obstaculo,
de forma que o enriquecimento adicional da mistura ndo produza ganhos relevantes.

A andlise combinada permite afirmar que a condicdo que gera maiores picos de
velocidade e menor tempo de chegada, € obtida com razao de bloqueio elevada, proxima de 0,7,
e razdo de equivaléncia entre 1,0 e 1,2. Por outro lado, a condi¢do de menor velocidade,
associada a menor desempenho, corresponde a auséncia de obstaculos e as misturas pobres.
Esses resultados confirmam que a geometria obstruida exerce papel dominante na aceleragdo
da chama e no aumento dos picos de pressao, enquanto a operagdo proxima a estequiometria
potencializa a resposta do sistema.

A Figura 4.18 mostra a relagdo entre a velocidade méaxima da frente de chama e a

razao de equivaléncia para diferentes razdes de bloqueio.
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Figura 4.18 — Velocidade maxima em fungao da razao de equivaléncia

Observa-se que, para todos os casos, 0 aumento da razao de equivaléncia provoca apenas
pequenas variagdes na velocidade maxima atingida. A condi¢do sem obstaculos apresentou a
menor velocidade maxima, enquanto a presenga de obstaculos favoreceu o incremento da
velocidade da chama. Entre as razdes de bloqueio, destaca-se a de 0,7, que resultou nas maiores
velocidades méaximas. Esses resultados reforcam que a intensidade da aceleracao da frente de
chama esta fortemente associada ao grau de bloqueio no escoamento, estando em concordancia
com os resultados obtidos por Jian et al., 2024. Enquanto a variacdo da razdo de equivaléncia
ndo pode ser aferida com precisdo, mas nos resultados numéricos do presente estudo teve efeito
secundario.

A Figura 4.19 apresenta em forma grafica os dados experimentais gerados por Jiang et
al., 2024, que mostram o comportamento da velocidade méxima da frente de chama em funcao

da razao de equivaléncia para diferentes valores de BR.
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Figura 4.19 — Velocidade maxima em fun¢ao da razdo de equivaléncia para os dados

experimentais de Jiang et al., 2024.
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Observa-se que, para todas as condicdes analisadas, a velocidade apresenta uma
tendéncia crescente até valores proximos da razao de equivaléncia igual a 1,5, a partir da qual
ocorre uma leve queda. Esse comportamento sugere que ha um ponto 6timo de mistura
combustivel-ar, no qual a propagacao da frente de chama atinge sua intensidade maxima antes
de decrescer em regimes mais ricos.

Esse comportamento ndo se fez muito claro na presente pesquisa. Esse fator esta
possivelmente atrelado ao uso do mecanismo cinético simplificado de 1 passo. Desta forma,
faz-se evidente a limitagdo desse tipo de mecanismo aplicado ao presente estudo. O presente
modelo se faz valido para casos com razao de equivaléncia proximos a 1,0, porém quando ha
um determinado enriquecimento o modelo possui dificuldades em considerar as possiveis
alteracoes.

Assim como nos dados observados no presente estudo, a comparagao entre as diferentes
razdes de bloqueio evidencia que a presenca de obstidculos no escoamento exerce papel
determinante na intensifica¢do da velocidade da frente de chama.

Esse comportamento reforca a conclusao de que a interacdo entre a razdo de
equivaléncia e a geometria do escoamento ¢ determinante para a aceleracdo da chama. A
existéncia de um ponto 6timo na mistura combustivel-ar, associado a configuragdo geométrica
do duto, sugere que os mecanismos de turbuléncia e compressibilidade induzidos pelos
obstaculos contribuem de maneira a intensificar a frente de chama, corroborando os achados do
estudo de Jiang et al., 2024.

A Figura 4.20 descreve o comportamento do tempo de transito da frente de chama em

func¢do da razao de equivaléncia para diferentes razdes de bloqueio.
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Figura 4.20 — Tempo de transito em fun¢do da razdo de equivaléncia

Observa-se que, para o caso com razao de bloqueio de 0,3, o tempo de transito apresenta
uma leve tendéncia de redu¢dao a medida que a razdo de equivaléncia aumenta. Ja no caso da
razao de bloqueio de 0,5, o comportamento ¢ ainda mais uniforme, apresentando variagdes
muito infimas e praticamente constantes em torno de 5,1 milissegundos, independentemente da
razdo de equivaléncia considerada.

J& a razdo de bloqueio de 0,7 apresentou maior sensibilidade & variagdo da razdo de
equivaléncia. Nesse caso, verifica-se uma reducdo acentuada no tempo de transito ao se passar
de uma razdo de equivaléncia de 0,8 para 1,0, diminuindo de aproximadamente 5,3
milissegundos para 4,3 milissegundos, embora a velocidade méxima ndo houvesse variagdes
de elevada magnitude. Este comportamento sugere que, em condi¢des proximas a
estequiométrica, o escoamento e a interacdo da chama com os obstaculos sdo mais eficientes,
resultando em um avango mais rapido da frente de chama ao longo do duto.

De forma geral, os resultados indicam que o tempo de transito ¢ significativamente
influenciado pela razdo de bloqueio, € em menor magnitude, pela razdo de equivaléncia.
Enquanto razdes de bloqueio intermediarias (0,5) mantém comportamento estavel, a maior
razdo de bloqueio (0,7) demonstra maior sensibilidade as variagdes da mistura, refletindo a
complexidade das interagdes entre turbuléncia, liberacao de calor e aceleragdao da chama.

Por fim, foi gerada uma tabela que possui os valores das velocidades maximas obtidos
no presente estudo e aqueles mencionados na pesquisa de Jiang et al., 2024. Esses dados sao

apresentados na Tabela 4.2. Adjunto a esses dados, os graficos para os comportamentos de
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posicao, velocidade e pressao para as diferentes condigdes testadas estao dispostos no Apéndice

A.

Tabela 4.2 — Velocidade méxima para o presente estudo em comparagdo com o estudo

referéncia.

Velocidade maxima [m/s]

@ BR Presente estudo  Jiang et al., 2024. Erro relativo

0 - 64,15 -

0.8 0,3 136,84 91,84 49,00%

’ 0,5 214,70 132,63 61,88%

0,7 268,89 222,72 20,73%

0 101,45 87,24 16,29%

| 0,3 139,23 136,15 2,26%

0,5 214,62 190,97 12,38%

0,7 292,56 318,53 —8,15%
0 - - -
12 0,3 141,54 - -
’ 0,5 210,00 - -
0,7 297,26 - -

A partir da comparagdo entre os dados obtidos no presente estudo e aqueles reportados
por Jiang et al., 2024, faz-se possivel estabelecer uma andlise mais abrangente do
comportamento da propaga¢do da chama em fun¢do da razdo de equivaléncia e da razdo de
bloqueio. Observa-se que, de maneira geral, as tendéncias entre ambos os estudos apresentam
coeréncia. O aumento da razao de bloqueio est4 associado a elevacao das velocidades maximas
atingidas. Maiores valores para o erro relativo residem na faixa de razao de equivaléncia igual
a 0,8. Essa divergéncia mais acentuada se faz justificada por conta da utilizagdo de um tnico
mecanismo simplificado de 1 passo utilizado para a equagao de Arrhenius. J4 para misturas
estequiomeétricas o erro relativo maximo foi de 16,29%, valor esse que foi considerado aceitavel
para estabelecimento dos resultados.

Existem diferencas quantitativas leves, em que para valores baixos de razao de bloqueio,
como 0,3, os resultados da presente pesquisa indicaram velocidades superiores as reportadas
por Jiang et al., 2024, especialmente na razdo de equivaléncia de 1,0. Enquanto as maiores

discrepancias podem estar relacionadas a limitagdo do mecanismo simplificado em simular com
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precisdo divergéncias em relagcdo a condigdo estequiométrica. Para razdes de bloqueio mais
elevadas, como 0,7, tem-se uma supervalorizagdo na ordem de 46,62 m/s para a razdo de
equivaléncia de 0,8, e uma subestimacao de 25,97 m/s na razao de equivaléncia equivalente a
1,0.

Outro aspecto relevante ¢ a influéncia da razio de equivaléncia. Enquanto os dados de
Jiang et al., 2024, se estendem para faixas mais amplas, incluindo equivaléncias superiores a
1,5, no presente estudo os valores maximos se concentraram no intervalo entre 0,8 e 1,2, faixa
na qual foi observada a menor similaridade no comportamento das curvas.

Assim, a comparacao evidencia tanto a robustez dos resultados obtidos, ao reproduzirem
tendéncias ja descritas na literatura, quanto a contribui¢do original do presente trabalho, que
reforca o entendimento dos efeitos da razdo de bloqueio e da equivaléncia no regime de

propagacao da chama em dutos confinados.
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5 CONCLUSOES

O presente estudo investigou, por meio de Simulagdes de Grandes Escalas (LES) com
submalha de Smagorinsky—Lilly no ANSYS Fluent, a propagacao de chamas pré-misturadas de
hidrogénio-ar em duto confinado com e sem obstaculos, quantificando o efeito da razao de
bloqueio (BR) e da razdo de equivaléncia (®) sobre a aceleracdo da frente de chama, as
sobrepressdes e a morfologia da frente. O modelo computacional foi configurado para capturar
explicitamente as grandes estruturas turbulentas, modelando os efeitos de submalha via
viscosidade turbulenta dependente do tensor de deformagao filtrado, com tratamento de parede
Werner—Wengle, o que se mostrou adequado a fisica do problema e a geometria empregada.

Para extragdo quantitativa, a posicdo e¢ a velocidade de frente de chama foram
determinadas a partir da isosuperficie de T=1000 K e poés processamento no ParaView,
permitindo comparagdo direta com dados experimentais de referéncia (Jiang et al., 2024) para
0o caso sem obstaculos. A andlise comparativa mostrou boa compatibilidade na fase
intermediaria/final do escoamento, ainda que com divergéncia inicial atribuida a necessidade
de maior refinamento proéximo a igni¢do para capturar morfologias primarias (como a chama
plana). Além dessa necessidade, maior refinamento temporal (menor valor de CFL) podem ser
fatores influentes na geragao dessa morfologia. A andlise de sensibilidade de malha corroborou
essa interpretacdo e motivou a ado¢ao da malha de 1 milhdo de elementos como compromisso
entre custo e precisao.

Uma vez validado, o modelo foi empregado para mapear os efeitos da BR (0,3; 0,5; 0,7)
e da @ (0,8; 1,0; 1,2). Os resultados reunidos (velocidade maxima de frente e tempo de transito
até 0,276 m apos a igni¢ao) evidenciaram que a geometria obstruida promove aceleragao. O
aumento de BR elevou a velocidade maxima e reduziu o tempo de chegada, com o caso BR =
0,7 apresentando os picos mais altos e o menor tempo de transito. J& o duto sem obstaculos
exibiu os menores valores para velocidade maxima e maior tempo de transito.

Do ponto de vista de mecanismos, os campos resolvidos de vorticidade e pressao
indicam as quinas do obstaculo como fontes locais de rotacao por cisalhamento. O estreitamento
da se¢do efetiva intensifica jatos laterais, gradientes de pressdo e cisalhamento, alimentando
instabilidades (Kelvin—Helmholtz, Richtmyer—Meshkov e Rayleigh—Taylor) que enrugam a
frente, ampliam a area reativa e, por consequéncia, aceleram a chama. Dessa forma, tem-se a

hierarquia de BR 0,7 > 0,5 > 0,3 > sem obstaculo nas métricas de deslocamento e pressao.
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Quantitativamente, para ® = 1,0, registrou-se aumento de velocidade maxima de 101,45
m/s (sem obstaculo) para 292,56 m/s (BR = 0,7), enquanto o tempo até 0,276 m decresceu de
6,53 ms para 4,30 ms, capturando o papel amplificador dos obstaculos. Adicionalmente, o ponto
de monitoramento de pressao indica que BR = 0,7 produz sobrepressdes na ordem de 550 kPa
por volta de 3,2 ms, superiores as de BR = 0,5 e 0,3 e muito acima do caso sem obstaculos (120
kPa), refor¢ando o acoplamento entre aceleracao da frente e compressdes transitdrias induzidas
pela obstrugao.

A razdo de equivaléncia modulou os resultados de modo secundario frente a BR. Para
BR =0,5, as curvas de posi¢ao/tempo e de pressao para ® = 1,0 e 1,2 praticamente se sobrepdem
ao longo do intervalo analisado, sugerindo uma saturacdo da intensificagdo hidrodinamica ja
em estequiometria ou uma incapacidade do mecanismo cinético de passo unico em simular de
forma precisa essa variagdo. A mistura pobre (® = 0,8) reduziu a velocidade maxima e atrasou
o transito da frente, coerente com a menor velocidade laminar e gradientes de pressdo mais
fracos. Em resumo, operar préximo a estequiometria maximiza a resposta para o arranjo
geométrico considerado, ao passo que enriquecimentos adicionais ndo geram ganhos relevantes
no regime investigado.

Em relagdo a morfologia, a sequéncia qualitativa obtida reproduziu formatos
caracteristicos da combustao de hidrogénio-ar confinado (incluindo tulip flame e distorted tulip
flame) quando a energia/raio inicial de ignicao foi suficientemente alta. A chama plana inicial
ndo foi observada com o refinamento adotado, explicando a pequena defasagem inicial nas
validagdes de posicdo e pressdo e confirmando a necessidade de maior resolugdo local para
capturar transi¢des morfoldgicas iniciais.

Em sintese, o estudo implementou e validou um modelo numérico com LES e
Smagorinsky—Lilly de submalha para chamas de hidrogénio-ar em duto confinado. Dessa forma
obteve e comparou quantitativamente velocidades de frente com dados experimentais, apds
determinar uma isosuperficie de 1000 K, mensurou o impacto de BR e ®, demonstrando a
dominancia geométrica de BR na aceleragao e nas sobrepressdes. Além disso, a pesquisa
ofereceu uma visdo integrada dos mecanismos (jatos, cisalhamentos, recirculagdes, produgao
baroclinica) que sustentam a sensibilidade do sistema aos obstaculos.

As principais limitagdes residem no refinamento insuficiente na vizinhanca da ignicao
para resolucdo fidedigna das morfologias iniciais, € no emprego de mecanismo quimico

simplificado e de um unico modelo SGS. Apesar desses fatores, a malha adotada e o pos-
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processamento implementado mostraram-se suficientes para o regime de interesse
(intermediario/final), com validagdes coerentes em posi¢ao e pressao.

Os resultados possuem relevancia pratica direta para avaliacdo de risco e projeto de
dispositivos nas quais misturas de hidrogénio podem se inflamar em geometrias parcialmente
obstruidas, aumenta-se a credibilidade de que variacdes em BR (0,5 para 0,7) alteram
significativamente picos de pressdo e tempos de transito, enquanto operar no entorno da
estequiometria ja aciona o pico hidrodindmico do arranjo, limitando o ganho de mais
combustivel.

Em conclusdo, confirmam-se as hipoteses centrais desta pesquisa. A primeira de que a
inclusdo de obstaculos acelera de forma expressiva a frente de chama e amplifica sobrepressoes,
por via de intensificacdo de turbuléncia e acoplamento com ondas de compressdo. A segunda
hipdtese de que a razdo de bloqueio ¢ o pardmetro geométrico dominante na dindmica
observada. E a razdo de equivaléncia exerce efeito secundario no regime analisado, com
misturas pobres desacelerando a frente e enriquecimentos a aumentando. O modelo numérico
validado, aliado a anélise em questdo, fornece base solida para execug¢do do projeto e para

investigagdes futuras mais detalhadas.

5.1 Sugestdes para Trabalhos Futuros

Como sugestdes para trabalhos futuros tem-se as seguintes:

1. Refinamento adaptativo na regido de igni¢ao e nas vizinhangas dos obstaculos, visando
capturar a chama plana e transi¢des morfoldgicas iniciais com maior fidelidade e reduzir
a divergéncia inicial na validagao;

2. Refinamento temporal, fazendo uso de passos de tempo menores;

3. Modelagem quimica mais detalhada (mecanismos detalhados) e comparagdo entre
diferentes SGS para avaliar sensibilidade da solugdo e robustez preditiva;

4. Efeitos de parede e perdas térmicas e condi¢cdes de contorno acusticas para quantificar
a influéncia de reflexdo em picos de pressao;

5. Escalonamento geométrico e dimensional (comprimento do duto, se¢des transversais

alternativas) e impacto de diferentes tipos de obstaculos.
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APENDICE A - Grificos para os comportamentos simulados

A.1 Figuras — Posi¢ao pelo tempo da frente de chama para diferentes razoes de bloqueio
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A.2 Figuras — Pressiao pelo tempo para diferentes razées de bloqueio
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A.3 Figuras — Velocidade pela posi¢cao para diferentes razées de bloqueio
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A.4 Figuras — Velocidade pelo tempo para diferentes razoes de bloqueio
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P Software Validacao Modelo de . . . Espécies Secao Temperatura = .
Referéncia . . A Dimensionalidade . . . Razao de bloqueio
utilizado experimental turbuléncia investigadas transversal maxima [K]
Nguyen et al., 2021 ANSYS Fluent - RANS e LES 2D (CH,)-ar Retangular 2300 0,41e0,55
Wang, S. etal.,, 2023a  ANSYS Fluent - RNG k-e 2D (Hy)-ar Retangular - 0,5
Chenetal., 2016 ANSYS Fluent Sim LES 3D (CH,)-ar Retangular - 0,3;0,5e0,7
Jiang et al., 2024 ANSYS Fluent Sim LES 3D (Hy)-ar Retangular - 0,3;0,5e0,7
Wang, S. etal., 2023b  ANSYS Fluent Sim RNG k-e 2D (CH,Z)-(Hy) Retangular - 0,375;0,5625¢e 0,75
Mei et al., 2023 ANSYS Fluent - LES 3D (Hy)-ar Retangular - 0,2;0,4;0,6e0,8
Mei et al., 2022 ANSYS Fluent Sim LES 3D (Hy)-ar Cilindrica - -
Xu et al., 2022 ANSYS Fluent - SAS 2D (Hy)-ar Retangular 2800 0,5
J°ha"se’;§ 1CO'°°are“" ANSYS Fluent ; LES 2D /3D (CH,)-ar Retangular - 0,33;0,5€ 0,67
Shengetal., 2023 ANSYS Fluent - LES 3D (Hy)-ar Retangular - 0,5
Wang et al., 2022a OpenFOAM SST k-w 2D (Hy)-ar Retangular 2450 0,6
Wang et al., 2023 OpenFOAM - SST k-w 2D (Hy)-ar Retangular - 0,11a0,42
Wang et al., 2022b OpenFOAM - SST k-w 2D (Hy)-ar Retangular 2450 0,6
Emamietal., 2015 OpenFOAM - LES 2D (Hy)-ar Retangular 2136 0,5
Karanam et al., 2018 OpenFOAM - SST k-w 2D (Hy)-ar Retangular 2136 0,3e0,6
Gaathaugetal., 2012 FLIC Sim k 2D (Hy)-ar Retangular - 0,5;0,75;0,84¢e0,9
Li e Xiao, 2023 WENO - - 2D (Hy)-ar Retangular 2378.4 0,5
Goodwin et al., 2016 Nao - - 2D/3D (C,H)-(0,)  Retangular 4635 0,05;0,1; 0,35; 0,5€0,8
especificado
Lietal., 2022 N.a9 - - 2D (Hy)-ar Retangular 2378 0,33;0,5e0,67
especificado
Liuetal., 2023 Nao Sim - 2D (H,)-(0,) Retangular 3074.38 0,25;0,5;0,75;0,84¢e0,9

especificado
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Xiao e Oran, 2020 Nao - (H,)-ar Retangular 2136 0,5
especificado
Gamezo et al., 2007 N.aF) - (H,)-ar Retangular 2637 0,5
especificado
Nao
Lu et al., 2022 . - (H,)-ar Retangular 2748 0,5
especificado
Liu etal.,, 2023 Nao - (H,)-(0,) Retangular  3074.38 0,25; 0,50; 0,75 & 0,90
especificado
Gamezo et al., 2008 Ngg - (Hy)-ar Retangular 2367 0,5
especificado
Shenetal., 2019 N/A Sim (H,)-ar Retangular - -
Teodorczyk et al., 2009 N/A Sim (H,)-ar Retangular 2378.4 0,25;0,5e0,75
. - . (Hy)-(C,H,)- e 0,02; 0,04; 0,09; 0,3;0,45 ¢
Silvestrini et al., 2008 N/A Sim (CH,)-(CaH)-ar Cilindrica 2378 0,59
Lietal., 2022 N/A Sim (H,)-(0,) Retangular 3074.38 0,3
Cross e Ciccarell, N/A Sim (H,)-(C,H,)-ar Cilindrica 2378 0,44

2015
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APENDICE C - Setup utilizado no ANSYS Fluent

[ ANSYS Fluent |

-P[ General H Pressure Based H Transient ]
-b[ Model Energy H Energy Equation On ] _b[ Mechanism H Reaction-mechs ]
Viscous Model LES ] Pr=085 ->[ Density [kg/m?] H Compressible-volume-weighted ]
}D Smagorinsky-Lilly Cs=0.1 ] ->[ Cp [J(kg K)] H Mixing-law ]
Species Species Transport H Finiote-Rate/Eddy-Dissipation H Hydrogen-air ]——b[ Thermal Conductivity [W/(m K)] H Ideal-gas-mixing-law ]
]—[:: Spark Ignition Position (0,047; 0,025; 0,000) ] ->[ Viscosity [kg/ (m s)] H Ideal-gas-mixing-law ]
Initial Radius [m] 0,006 ] —>[ Mass Diffusivity [m?¥s] H Constant-dilute-appx 2,88e-05 ]
Energy [J] 0,001 ] ->[ Laminar Flame Speed [m/s] H Constant 2,27 ]
-D[ Solution ]—>[ Criteria le-06 ] Turbulent Lenght ]
->[ Method H Coupled }-b[ Gradient H Least Squares Cell Based ]
-P[ Pressure H Second Order ]
-b[ Density ]—>[ Second Order Upwind ]
-b[ Momentum H Bounded Central Differencing ]
->[ Species H Second Order Upwind ]
->[ Transient Formulation H First Order Implicit ]
-b[ Controls H Flow Courant Number; Momentum; Presure; Density; Body Forces; Species; Energy ]—b[ 0.1 ]

—P[ Run Calculation Number of Time Steps H 500 ]

Time Step Size [s] H 1,3e-05 ]

Max interation/Time Step H 40 ]




