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1. Introduzione

La combustione é un processo complesso caratterizzato da
reazioni di ossido—riduzione tra combustibile (riducente) e
comburente (ossidante) e dai fenomeni di trasporto di
quantita di moto, di energia e di materia.
Il combustibile maggiormente utilizzato ancora oggi ¢ di
origine fossile. In particolare, si stima che contribuisca
nella misura di circa 1’80% della produzione totale di
energia. Il resto del fabbisogno energetico e ricoperto da
energie rinnovabili e questo andamento si prevede
continuera ancora nei  prossimi  decenni  [1].
| settori che utilizzano maggiormente tali combustibili
sono 1 trasporti, I’industriale e il civile, ognuno dei quali
contribuisce in maniera significativa al loro consumo ed
alle conseguenti emissioni in atmosfera di gas e

particolato, i quali causano una drastica riduzione della
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qualita dell’aria ed il riscaldamento globale. Ad esempio,
in Europa circa un quarto delle emissioni totali di gas ad
effetto serra o greenhouse gases (GHG) e attribuibile al
settore dei trasporti, con combustibili derivati dal petrolio
e che dominano il trasporto su strada. Nell’attuale contesto
ambientale ed economico viene incoraggiato 1’uso di
combustibili alternativi meno inquinanti che garantiscano
un miglioramento sia dal punto di vista degli aspetti legati
alla sicurezza durante la fase di stoccaggio e sia dal punto
di vista del fabbisogno energetico specifico.
Tra le principali fonti energetiche alternative emergono le
biomasse, I’idrogeno ed il gas naturale. Tuttavia, 1’utilizzo
della biomassa, non in miscela con combustibili
tradizionali, richiede ulteriori valutazioni riguardanti il
sistema di combustione e la loro produzione; 1’idrogeno e,
ad oggi, fortemente limitato da ragioni di sicurezza in fase

di stoccaggio; il gas naturale é in grado di sfruttare le
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infrastrutture e i sistemi attualmente gia in commercio o
presenti sul territorio. Ne consegue che la combustione di
gas naturale e largamente considerata una soluzione a
breve e medio termine per ridurre I'impatto ambientale e
raggiungere 1’obiettivo prefissato dalla Commissione
Europea: sostituire il 20% dei combustibili derivanti dal
petrolio con combustibili alternativi nel settore dei
trasporti  su  strada entro il 2020 [2].
Attualmente 1’uso del gas naturale (natural gas, NG) per il
trasporto e gia abbastanza diffuso sotto forma di gas
compresso (compressed natural gas, CNG) negli
autoveicoli. Tuttavia, nello stato di gas compresso, il
combustibile non ha una elevata densita energetica e
questo causa una limitata autonomia degli autoveicoli. A
tal proposito, la direttiva UE 94/2014 regola i termini per
la realizzazione della rete infrastrutturale per i carburanti

alternativi, stabilendo la scadenza per I’installazione di
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stazioni elettriche e CNG in aree densamente popolate
urbane e suburbane entro il 2020. Inoltre, delinea come
termine ultimo il 2025 per l'installazione di stazioni di gas
naturale liquefatto (liquefied natural gas, LNG) e idrogeno
liquido (liquefied hydrogen, LH2) su strade e porti che
collegano la rete Trans-European Networks (TEN-T) per
il rifornimento di navi, veicoli pesanti (heavy duty vehicles,
HDV) [3].

Grazie alla sua densita energetica, il LNG ha una
autonomia maggiore per il trasporto su strada a lunga
distanza: basti pensare che un veicolo a LNG a parita di
dimensioni del serbatoio potrebbe percorrere fino a 2.4
volte la distanza rispetto a uno alimentato da CNG [4,5] e
per questo motivo risulta essere I'unica alternativa valida
al diesel [6]. Inoltre, I’'uso del LNG nei veicoli pesanti
riduce le emissioni di gas serra fino al 20% per chilometro

percorso ed elimina quasi il 100% degli ossidi di zolfo e



CAPITOLO 1 - Introduzione

del particolato, riducendo, allo stesso tempo,
I’inquinamento acustico causato dai motori diesel nei
centri urbani [7].
Anche il settore dell’aviazione ha preso in considerazione
I’uso di combustibili alternativi in luogo dei combustibili
tradizionali [8,9]. E stato stimato che le emissioni dovute
al trasporto aereo causano circa 10.000 morti all'anno, a
livello globale, a causa dell’inquinamento atmosferico
[10]. Si prevede, inoltre, che la domanda di combustibili
per aerei negli Stati Uniti aumentera del 48.7% entro il
2033 rispetto al 2012 [11], mentre la domanda mondiale
aumentera dell'86.0-105.9% [12]. Questi scenari ipotizzati
porterebbero ad una maggiore dipendenza dalle riserve di
petrolio ed indicano quanto sia necessaria, oggi, una svolta
alla strada percorsa finora. Tuttavia, & anche necessario
considerare gli aspetti pratici legati ad un cambiamento,

come quello in oggetto, per esempio le modifiche da
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apportare al mezzo aereo ed al sistema connesso, tra cui le
infrastrutture di distribuzione e di alimentazione. A tal
proposito, tra le risorse disponibili, si considera molto
oneroso 1’utilizzo della propulsione elettrica, mentre i
combustibili criogenici, come LH2 e LNG, possono essere
utilizzati apportando alcune modifiche, in particolare ai
motori degli aeromobili, ai sistemi di alimentazione ed ai
sistemi di stoccaggio del combustibile, a seconda
dell’utilizzo [8].

Per favorire 1’uso di combustibili alternativi, come
soluzioni a breve e medio termine, sono in corso di
sviluppo tecniche che consentono un maggiore risparmio
di combustibile e la riduzione delle emissioni inquinanti
[13-17]. Per fare cio, € possibile avvalersi di un approccio
computazionale in grado di garantire I’implementazione di
idonei modelli fluidodinamici e chimici.

Lo scopo principale del presente lavoro di tesi & lo sviluppo
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di un modello di dettaglio per lo studio della propagazione
del fronte di flamma di miscele di metano riproducendo
una tecnologia sperimentale definita “counterflow”. I
risultati ottenuti verranno validati mediante il confronto
con dati sperimentali della velocita laminare di fiamma,
parametro chimico—fisico fondamentale e specifico di una
determinata miscela combustibile—comburente,
utilizzando [I’analisi computazionale o Computational
Fluid-Dynamics (CFD). In particolare, é stato utilizzato il
software open access OpenFOAM (Open Fied Operation
And Manipulation) e il modulo counterFlowFlame method
(CFF).

Ai fini della validazione del modello i parametri della
fiamma ottenuti mediante 1’analisi humerica sono stati
confrontati con i dati sperimentali ottenuti con un sistema
tecnologico  definito  Heath-Flux Burner (HFB).

Per tener conto dell’aspetto chimico sono stati confrontati
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I risultati ottenuti mediante: i) I’implementazione del
modello cinetico sviluppato dal Gas Research Institute
(GRI-Mech 3.0) dell’universita di Berkeley in California
[18], spesso utilizzato come benchmark di modelli cinetici;
i) una cinetica semplificata; iii) ed un modello cinetico
sviluppato all’Universita di Bologna, Kinetic Modelling at

University of Bologna (KIBO) [19].



2. STATO DELL’ARTE

La necessita di attingere a fonti alternative per il crescente
fabbisogno energetico e alimentata da stime economiche
sul costo del combustibile e dalla analisi dei costi/benefici.
Nel 2013 il gas naturale risultava piu economico del
combustibile tradizionale per aerei di circa il 70-80% per
unita di energia. A tal proposito la NASA ha condotto uno
studio sugli aspetti tecnici del LNG in aeromobili
appositamente progettati e dal quale non sono emersi
particolari problemi tecnici che ne impedirebbero ’uso
come combustibile alternativo per l'aviazione [20]. Dal
punto di vista delle emissioni, inoltre, il gas naturale ha un
effetto benefico sull’ambiente rispetto ai tradizionali
combustibili: emissioni di COz2 inferiori del 23% su base

energetica unitaria [21,22]. Inoltre, la combustione del gas
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naturale comporta una riduzione delle emissioni di
particolato e di SO2 [23,24]. Tuttavia, risulta ad oggi
necessaria una ricerca dettagliata dei fenomeni in atto
durante la combustione.
Da un punto di vista chimico il meccanismo principale che
regola la combustione si puo individuare a seconda delle
condizioni in cui i reagenti sono alimentati: le cosiddette
fiamme premiscelate, dove i reagenti sono gia intimamente
miscelati, oppure fiamme diffusive, dove i reagenti sono
alimentati separatamente. La fiamma premiscelata puo
essere descritta come un fenomeno caratterizzato dalla
propagazione di una onda di reazione a partire dal punto di
innesco della miscela combustibile e ossidante. Risulta
pertanto conveniente definire la velocita di propagazione

dell’onda [25].

10
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Si consideri un’onda planare stabile monodimensionale
che si propaga con velocita u,, in una miscela combustibile

gassosa in quiete, come rappresentato in Figura 2-1.

Pu i i Po
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* o * .
E'J.i[ : : p]]
Pyl
14 T
T | L

Struttura dell”onda

Figura 2-1. Schema di un’onda di combustione premiscelata planare,

monodimensionale.

Poiché i fenomeni di non equilibrio come diffusione e
reazione svaniscono a monte e a valle dell'onda, in
condizioni stazionarie si hanno le seguenti relazioni di

conservazione:

11
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Massa:

Pully = PpUp = f (2.1)

Quantita di moto:

PulZ + Py = PpUp + Dp (2.2)

Energia:

h, + %uﬁ = hy + %u,z, (2.3)

dove f e il flusso di massa costante attraverso l'onda e i
pedici u e b indicano gli stati di equilibrio incombusto e
combusto del gas a monte e a valle della struttura
dell’onda.

La velocita laminare di combustione (LBV) € una proprieta
chimico—fisica di una miscela premiscelata combustibile +
ossidante, risultante dall’influenza combinata della
diffusivita, della reattivita e della esotermicita della

miscela [25,26]. Fornisce una misura della reattivita

12
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complessiva delle miscele combustibile + comburente ed
aiuta a determinare le portate di calore rilasciato, a testare
e validare meccanismi di reazione dettagliati e modelli
cinetici semplificati e pud essere utilizzata per la
modellazione di vari sistemi reali [14,17,25,27,28].
Dalla conservazione di energia attraverso la fiamma,
assumendo che tutto il reagente limitante venga
consumato, che non vi siano perdite di calore, e che il ¢,
sia costante si ha:

ép (Tl;) - Tu) = 4.V (2-4)

Pertanto, la temperatura a valle T ¢ solo la temperatura
adiabatica di fiamma T,,, data da:

TI;) =Toa =Ty + QCYu/ép (2.5)

Per determinare il flusso di combustione laminare f° e lo

spessore caratteristico della fiamma #9, bisogna

13
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considerare i processi di non equilibrio di diffusione e
reazione all’interno della struttura della fiamma [25].
Le prime misure della velocita di fiamma, utilizzando un
eudiometro munito di due elettrodi per innescare una
miscela di gas, risalgono al 1867 da parte di Bunsen il
quale utilizzo I’idrogeno e il monossido di carbonio come
combustibili [29]. Da allora i metodi per la descrizione di
questo importante parametro hanno subito molte
evoluzioni, partendo dalle prime misure sperimentali,
passando per diversi modelli teorici, dai piu semplici fino
ai modelli piu recenti ed eleganti che utilizzano un’analisi
asintotica, finanche a modelli di simulazione
fluidodinamica, i quali implementano cinetiche sempre piu
dettagliate e metodi numerici avanzati per risolvere sistemi
di equazioni complesse come quelle alle derivate parziali

di Navier—Stokes. I modelli teorici per determinare la

14
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velocita di fiamma, inizialmente si suddividevano in tre
categorie: teorie termiche, teorie diffusive, teorie termiche

+ diffusive.

Il primo modello teorico, appartenente alla prima
categoria, & quello di Mallard e Le Chatelier [30] del 1883,
il quale si basava sulla ipotesi semplicistica che il
meccanismo  controllante durante il processo di
combustione fosse la propagazione del calore attraverso gli
strati di gas. La base per lo sviluppo della teoria termica &
una forma dell’equazione dell’energia. Mallard e Le
Chatelier hanno ipotizzato, come mostrato in Figura 2-2,
che una fiamma consiste di due zone separate da una

interfaccia, una regione in cui avviene la combustione ed

15
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una regione, di gas incombusti, in cui si ha la conduzione

del calore.

Figura 2-2. Schematizzazione della fiamma, secondo il modello di Mallard -

Le Chatelier [25].

Un’altra teoria termica proposta da Zel’dovich e Frank—
Kamenetskii, & stata sviluppata in dettaglio da Semenov
[30]. Gli ulteriori sviluppi della teoria avvennero con
I’introduzione della ipotesi che il processo controllante nel
meccanismo di reazione fosse la diffusione di alcune

specie attive come i radicali. In generale le particelle a

16
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basso peso atomico e basso peso molecolare possono
diffondere facilmente e dare luogo a nuove reazioni.
La teoria della diffusione di particelle é stata introdotta nel
1934 da Lewis e von Elbe [31]. Tanford e Pease [32] hanno
portato avanti quest’ultimo concetto  sostenendo
I’importanza maggiore della diffusione di radicali rispetto
alla  diffusione dovuta al gradiente termico.
Entrambe le teorie hanno comunque contribuito a
determinare sperimentalmente I’effetto della temperatura e
della pressione sulla velocita di fiamma e, partendo da
ipotesi diverse, sono giunte alla stessa conclusione:
maggiore € la temperatura iniziale della miscela
incombusta, maggiore sara la temperatura di fiamma e
quindi piu alta sara la velocita di fiamma. Si fa notare,
infatti, che le equazioni caratteristiche della diffusione di

materia sono formalmente identiche alle equazioni

17
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caratteristiche della diffusione termica.
Hirschfelder et al. [33] hanno infine concluso che si
dovrebbe essenzialmente seguire il concetto della teoria
termica considerando anche gli effetti diffusivi di materia
di tutte le particelle, sia all’interno che all’esterno della

zona di fiamma.

2.1 Misurazione della velocita di fiamma

Nel corso dei decenni sono state sviluppate svariate
tecniche per la misurazione sperimentalmente della
velocita laminare di fiamma, tra cui:

- Spherical flame method [34]. La miscela combustibile
+ comburente viene innescata al centro utilizzando una
scintilla e la velocita di propagazione della fiamma
viene determinata dalla variazione della pressione [35]

o dal raggio della fiamma col tempo e successivamente

18
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corretta dalla stretch rate [36—38]. Tuttavia, tale sistema
genera una stretch rate, per cui vanno adoperate
opportune correzioni.

Stagnation o Counterflow flame method [39-43]. Nel
caso di fiamme premiscelate, le miscele di combustibile
+ ossidante vengono alimentate da entrambi gli ugelli.
In caso contrario si alimentano i gas separatamente. La
velocita minima del flusso vicino alla fiamma
stabilizzata viene considerata come la velocita di
propagazione della fiamma. Il principale effetto
indesiderato in questo metodo e lo stiramento della
fiamma (flame stretch), causato dall’effetto del flusso
esterno [26]. Per tenere conto di questo fenomeno sono
state sviluppate diverse correlazioni [44,45].

Heat-flux method [46]. Si ottiene una fiamma

stazionaria e planare, mediante un bruciatore a piastra

19
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forata. La velocita di fiamma é misurata direttamente
dalla velocita di alimentazione della miscela studiata.
Per evitare effetti fluidodinamici e termici indesiderati,
la flamma viene stabilizzata mediante un flusso di
calore fornito/sottratto da un fluido passante per una
camicia attorno alla piastra forata [38].

- Burner method [47-49]. Una fiamma conica
premiscelata ¢ ancorata all’uscita di un bruciatore di
forma cilindrica, in condizioni di flusso laminare, dalla
sua forma si deriva la velocita di fiamma [38].

- Annular stepwise diverging tube (ASDT) [50]. E un
sistema costituito da un tubo al quarzo al cui interno
viene inserito un nucleo di forma conica. | reagenti
vengono fatti fluire attraverso lo spazio tra il nucleo e
la parete interna del tubo, misurandone la velocita di

propagazione.

20
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- Externally heated diverging channel method [51]. La
geometria prevede un canale divergente di sezione
rettangolare riscaldato esternamente. La miscela
reattiva viene innescata sulla sezione di uscita del
canale e la fiamma si stabilizza in una posizione, dove
la velocita del flusso e uguale alla velocita di
combustione della miscela [38].

Tra queste, verranno analizzate in maggior dettaglio CFF

e HFB, in quanto oggetto di studio di questa tesi.

Il principio di funzionamento del sistema counterflow

flame, in generale, si basa sulla generazione di un campo

di flusso da parte di un ugello, il quale, impattando su una

superficie, da luogo ad un piano di ristagno (u, = 0). Tale

superficie e stata modificata nel tempo utilizzando diversi

metodi, uno dei quali, come rappresentato in Figura 2-3 ,

consiste nella generazione di due campi di flusso identici e

21
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opposti da parte di due ugelli di diametro D e distanti L =
D e tale configurazione corrisponde alla stessa presa in

esame in questo lavoro.

Piano di Ristagno

\ Framma

Premiscelata

Aria

vy +'HD

| _.Illlllll__ a

CH, +

>' ] ,=
I*'lan,:lma

Premiscelata
| :
1

Figura 2-3. Schematizzazione di un sistema sperimentale counterflow flame.

Tale rappresentazione da luogo a due fiamme
premiscelate, poiché le correnti iniziali presentano la

stessa composizione metano/aria, consentendo di ottenere
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un sistema perfettamente simmetrico.
Esistono recenti teorie asintotiche che rappresentano il
sistema, anche in forma adimensionale, delle quali se ne
consiglia la lettura [25,52].
Grazie alla morfologia del sistema € possibile assumere le
seguenti ipotesi:

1. Condizioni perfettamente adiabatiche
2. Assenza dell’effetto Dufour
3. Assenza dell’effetto Soret

questi ultimi due effetti riguardano, rispettivamente, il
trasporto di energia dovuto al gradiente di concentrazione
ed il trasporto di particelle dovuto al gradiente termico.
Pertanto, si riporta I’effetto della stretch rate, k, definita

dalla Eqg. (2.6):

K=—— (2.6)
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CAPITOLO 2 — Stato dell’arte

sul profilo di velocita del sistema e sulla determinazione

della s2.

Figura 2-4. Rappresentazione del profilo di velocita assiale.

Come si puo notare dalla Figura 2-4, le velocita indicate
corrispondono alla velocita a monte e alla velocita a valle
della zona di reazione, rispettivamente s, ,..r € s, legate
tra di loro dal coefficiente di espansione termica p,/p, =
T,/T,.

I valori ottenuti sia dalle sperimentazioni e sia dal punto di

vista computazionale necessitano di una estrapolazione al
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valore nullo di x, per ottenere la velocita laminare di
fiamma corrispondente. La prima tecnica di estrapolazione
adottata fu quella lineare [53-55], successivamente,
notando che tale estrapolazione produceva valori maggiori
di quelli ottenuti con le tecniche sperimentali, sono stati
sviluppati  diversi metodi alternativi  [52,56-59].
Il principio di funzionamento del sistema HFB [60] si basa
sul trasporto di calore tra la fiamma e la piastra.
Per portare piu possibile il sistema in condizioni
adiabatiche, si implementa un sistema di scambio termico
attraverso una camicia al cui interno scorre un fluido di
servizio, generalmente acqua.
In particolare si considera il sistema utilizzato per la
sperimentazione, il bruciatore Heat Flux (HFB)

incamiciato [60] Figura 2-5:
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’\
b)
I | vy _ Eiz

Figura 2-5. Rappresentazione schematica di un heat flux burner: a) sistema

sperimentale completo; b) visione superiore della piastra forata [60].

Le parti principali che costituiscono lo strumento sono:

- Il bruciatore, costituito da una piastra forata con
termocoppie collegate, una camera di miscelazione, due
termostati a bagno, uno per mantenere la piastra calda
alla temperatura richiesta dall’esperimento e I’altro per
mantenere la camera di miscelazione alla temperatura
ambiente che viene considerata uguale alla temperatura
della miscela in ingresso, per esperimenti a basse

temperature.
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- Il sistema di alimentazione (mass flow controllers,
MFC), situato prima dell’ingresso all’interno della
camera di miscelazione, fornisce una miscela di
combustibile/comburente. Gli MFC vengono calibrati
utilizzando un gas di riferimento, seguendo una
determinata procedura di calibrazione [61].

- 1l sistema di acquisizione dati, in grado di misurare il

profilo radiale della temperatura del piatto forato.

2.2 Stima della velocita di flamma

Ad oggi il principale approccio per la stima della velocita
di fiamma e legato alla implementazione di cinetiche
chimiche di dettaglio all’interno di software capaci di
simulare sistemi O—dimensionali in transitorio o 1-
dimensionali in stazionario, quali Chemkin o Cantera

[62,63]. Tuttavia, ¢ auspicabile I’implementazione di
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modelli fluidodinamici in grado di valutare le interazioni
tra questi fenomeni e quelli di natura chimica. A tale scopo,
il software gratuito OpenFOAMe[64] risulta ottimale. La

sua struttura generale viene rappresentata nella Figura 2-6:

Open Source Field QOperation and Manipulation (OpenFOAM) C++ Library

?@ Post-processing

Meshing User Standard Others
Tools Applications|Applications e.g. EnSight

Utilities ParaView

Figura 2-6. Schema rappresentativo della struttura utilizzata da OpenFOAM

[65].

Il pre—processing ¢ la fase preliminare della simulazione,
in cui vanno specificati i parametri di processo, tra cui le
condizioni al contorno, le equazioni caratteristiche del
sistema studiato, i quali verranno descritti piu in dettaglio
nel capitolo seguente ed infine la discretizzazione del

volume. In particolare, la discretizzazione del dominio
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della soluzione viene effettuata mediante il metodo dei
volumi finiti (FVM). Nel FVM il dominio viene prima
suddiviso in un numero finito di volumetti di controllo
contigui, su ciascuno dei quali vengono applicate, in forma
integrale, le equazioni di conservazione. Gli integrali di
volume vengono trasformati in integrali di superficie

usando il Teorema di Gauss:

J, Vxodv=[ dsxe (2.7)

dove S é il vettore della superficie, V un volume, ¢ puo
rappresentare qualsiasi campo tensoriale e la notazione a
stella * puo rappresentare qualsiasi prodotto tensoriale, ad

esempio, prodotto interno, esterno e le rispettive
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operazioni: divergenza V - ¢, gradiente Vg e V X ¢ (66).
La discretizzazione del dominio viene mostrata nella

Figura 2-7 [66]:

Space domain

At ¢

Time domain

Figura 2-7. Discretizzazione del dominio di controllo [66].

Il dominio spaziale viene discretizzato in una mesh
computazionale, sulla quale, a sua volta, vengono
discretizzate successivamente le equazioni alle derivate

parziali (PDE). La discretizzazione del tempo e semplice:
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viene suddiviso in una serie di intervalli di tempo At che
possono cambiare durante la simulazione numerica, a
seconda di alcune condizioni calcolate durante la
simulazione stessa. Ad un livello piu dettagliato, la
discretizzazione dello spazio richiede la suddivisione del
dominio in un numero di celle o volumi di controllo. Le
celle sono contigue, ovvero non si sovrappongono e
coprono I’intero dominio. Una tipica cella ed i parametri

utilizzati vengono mostrati nella Figura 2-8:

\\\‘\\ //
- L, %

Figura 2-8. Connessione tra due celle contigue [66].
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dove P ed N sono i centri delle celle, f, in questo caso, le
facce piane che delimitano la cella, Sy il vettore uscente ed
infine d la distanza dal centro. Le variabili dipendenti e le
altre proprieta si riferiscono principalmente al centro della
cella, sebbene possano essere riportate su facce o vertici,
attraverso interpolazioni. La cella e delimitata da una serie
di facce piane, indicate da f.
La Figura 2-9 mostra come una griglia suddivida il

dominio in un numero finito di piccoli volumi di controllo.

Inlet \

Outlet

Figura 2-9. Esempio di una griglia bidimensionale, strutturata, non

ortogonale [67].
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L’Eq. (2.7) si applica ad ogni singolo volumetto. La
somma su tutti 1 volumetti determina I’equazione di
conservazione globale, poiché gli integrali di superficie sui
volumi di controllo interni si annullano [67].
L’utente ha la possibilita, inoltre, di scegliere tra una vasta
gamma di schemi di discretizzazione che differiscono tra
di loro per precisione, stabilita e ordine di errore (ad
esempio schemi di Gauss lineari del secondo o quarto
ordine per i gradienti, upwind o divergenza cubica, Crank—
Nicholson per il tempo e molti altri ancora). Ha anche la
possibilita di scegliere quale tra i modelli di turbolenza,
combustione o termodinamici debba utilizzare il

risolutore.
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1.3 Fiamme Premiscelate Metano-Aria

Grazie alla sua struttura molecolare semplice, le
caratteristiche di combustione del metano, tra cui la LBV,
sono state ampiamente studiate e usate di sovente per la
validazione di nuove apparecchiature sperimentali [68—
71]. La LBV delle miscele metano + aria viene
rappresentata in funzione del rapporto di equivalenza della
miscela, ¢, definito dalla Eq. (2.8), a pressione atmosferica
e temperatura iniziale di 300 K per i diversi lavori svolti
negli ultimi 30 anni nella Figura 2-10..

Il parametro ¢, € definito da:

__ (Fuel/0x)
¢ = (Fuel/0x)gt (28)
dove (Fuel/Ox) al numeratore € il rapporto tra

combustibile ed ossidante in condizioni operative e
(Fuel/0Ox), al denominatore € il rapporto tra

combustibile ed ossidante alle condizioni stechiometriche.
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La Figura 2-10,

mostra i dati ottenuti mediante HFB

[72,73], diverging channel method [74], anular step—wise

method [75] e

i dati ottenuti mediante i metodi

spherical/counterflow flames con correzione non lineare

[38].
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Figura 2-10. Risultati
miscele metano + ari
sperimentali (simboli)

[38]

sperimentali e numerici della velocita di fiamma per
a in condizioni standard, ottenuti mediante misure

e simulazioni numeriche con modelli cinetici (linee)

35



CAPITOLO 2 — Stato dell’arte

Si pud osservare un valore massimo della LBV in
corrispondenza di un valore leggermente superiore allo
stechiometrico (¢ = 1.1), un andamento decrescente
quasi lineare per le miscele magre (¢p <1) e un
andamento decrescente per le miscele ricche (¢ > 1).
Questo tipo di andamento é strettamente legato alla
variazione della temperatura di fiamma in funzione del
rapporto di equivalenza, come verra discusso piu in
dettaglio nel prossimo capitolo.
Tra i valori piu alti si registrano quelli di Tseng et al.[76]
(43 cm/s per ¢ = 1) ottenuti mediante 1’utilizzo di una
spherical flames ed una estrapolazione lineare per la
stretch rate. Tuttavia, nei successivi lavori Aung et al. [77]
hanno corretto i loro stessi dati con il calore di formazione
ed il coefficiente di espansione termico, portando ad una

riduzione della LBV (34 ¢cm/s per ¢ = 1). Cio dimostra
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che le tecniche di post—processing utilizzate per
I’estrapolazione della LBV da quantitda misurabili ha un
forte impatto sui risultati ottenuti. Pertanto, le differenze
registrate tra i dati sperimentali potrebbero essere, anche
solo parzialmente, legate alle diverse tecniche di
misurazione ed estrapolazione dei dati. In alternativa, €
possibile utilizzare altre apparecchiature sperimentali,
quali il bruciatore Bunsen [78,79]. Tuttavia, anche questo
metodo ¢ influenzato significativamente dalla stretch rate
e dalle perdite di calore sul bordo del bruciatore.
Al fine di valutare I’impatto del sistema sperimentale
scelto su eventuali errori sistematici, nella Figura 2-11 si
riportano alcuni dei dati sperimentali disponibili ottenuti
mediante i metodi spherical flames e CFF in condizioni
standard, insieme a stime numeriche ottenute mediante

diversi modelli cinetici di dettaglio.
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Figura 2-11. Risultati sperimentali e numerici della velocita di fiamma per
miscele metano + aria in condizioni standard, ottenuti mediante misure
sperimentali (simboli) e simulazioni numeriche con modelli cinetici (linee)
[38].

Grazie alla introduzione dei metodi di correzione della
stretch rate, la dispersione dei dati si é ridotta in modo
significativo. E interessante notare che i dati ottenuti con

I’estrapolazione non lineare Ssono piu elevati in

corrispondenza di  miscele magre e inferiori in
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corrispondenza di miscele ricche.
L’abbondanza di dati permette di concludere che le
discrepanze riscontrate non possono essere attribuite ad
erronee valutazioni in fase di correzione dei dati
sperimentali e, pertanto, possono essere correlate ad aspetti
cinetici o fluidodinamici. | primi possono essere
investigati mediante opportune campagne sperimentali
dedicate alla valutazione dei profili di fiamma ed al
successivo sviluppo di modelli cinetici di dettaglio
mediante I’approccio della chimica quantistica. I secondi
possono essere analizzati mediante 1’implementazione dei
modelli cinetici ad oggi esistenti, in codici fluidodinamici
in grado di confermare 0 meno le ipotesi poste in prima
approssimazione, tra cui quella di monodimensionalita

della fiamma. Per questo motivo il presente lavoro di tesi
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vertera sullo studio CFD della miscela metano—aria,

implementando cinetiche di dettaglio [19].
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3. MATERIALI E METODI

| software utilizzati per affrontare lo studio CFD, sono tutti
open-source. E stata una scelta specifica per dimostrare la
disponibilita di potenti mezzi per la risoluzione di
problemi della meccanica del continuo o meglio noti come
CFD (Computational Fluido Dynamics).
Considerando le informazioni riportate nei capitoli
precedenti, vengono riportate le principali ipotesi
semplificative assunte del sistema CFF reale analizzato, al
fine di rendere possibile il calcolo numerico.

Le ipotesi sono:

1. Sistema adiabatico
2. Flusso a pistone
3. Le=1
4, Sc=1
a
5 > 0
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Quest’ultima condizione si basa sul fatto che le variabili
non variano lungo la coordinata z, come precedentemente
osservato in altri lavori [80], consentendo, quindi, di
semplificare il sistema da 3-D a 2-D. Il risolutore utilizzato
e reactingFoam, il quale si occupa di risolvere sistemi di
combustione con schemi cinetici. Per le simulazioni si
considerano le condizioni standard T,, = 300K e p =
1 bar tilizzate nella quasi totalita dei lavori
precedentemente studiati e soprattutto nello studio
sperimentale  svolto da Pio et al [19].
Le equazioni implementate per rendere il problema

risolvibile sono:
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- Equazione di conservazione della quantita di moto:
Y4y (ru)=-VP-V-T (31)

- Equazione di conservazione della materia:
6(pY)

+ V- (@) — V- (uVY) = ay, (3.2)

- Equazione di conservazione della energia:

Aohe) 4 300 1 g (why) + V- (nR) — V2(apyshe) =
Qaor  (3.3)

Dove in questo caso:
™= pu (3.4)

si puo notare che I’EqQ. (3.2), si basa sulla ipotesi che la
diffusivita di materia e la diffusivita della quantita di moto,
cioé la viscosita cinematica (v = u/p), siano uguali.
Questa ipotesi fa si che il numero di Schmidt (Sc), il quale
mette in relazione queste due grandezze, sia

rispettivamente:
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Sc==-=1 (3.5

A4
D
Questo significa che la diffusivita sara la stessa per tutte le
specie e il loro processo di diffusione sara controllato dalla
viscosita di miscela.
L’Eq. (3.3), e stata scritta mantenendo i termini di energia

cinetica (K) e di entalpia (h,) separati, per riprodurre

fedelmente la forma utilizzata nel codice sorgente.
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(0] b 1 15 2
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Figura 3-1. Rappresentazione del volume di riferimento considerato nel

presente lavoro.

Facendo riferimento alla Figura 3-1 , le condizioni iniziali

e al contorno sono:
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Tabella 3-1. Condizioni al contorno utilizzate per le simulazioni.

xlo x| Yl-1/2 YLz
SN N
u[m/s] u, = B2| \u, = B3| | dx 0x
Uy = uy =0 aﬂ — aﬂ —
dy dy
T [K] 300 300 300 300
0 0
s
plPa |{5 P 10° 105
a_ 1Yo _
kay kay
Yeu, [~] Cs c* 0 0
Yo, [~ | E* E* 0 0
Yy, [~ | F* FA 1 1
Yco, [~] 0 0 0 0
Yi,o [~] 0 0 0 0

2 |l

|

valore (positivo) dipende
considerazione.
valore (negativo) dipende
considerazione.

dalla simulazione presa

dalla simulazione presa

4 Il valore dipende dalla simulazione presa in considerazione.
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Nel caso in esame é stato utilizzato un volume di controllo
definito da un cubo dai vertici mostrati nella Figura 3-1 e
successivamente ridotto ad una geometria 2D come

mostrato nella Figura 3-2

FPiano di Ristagno I
|

s

I
|
|
|
l

wma 7

X

Figura 3-2. Schema del dominio computazionale 2D per il counterflow flame.

La lunghezza pari a 2 cm, € stata scelta in modo da
utilizzare la massima distanza finora incontrata nel sistema
CFF [40,41,58,59,68,80-83,42,43,52-57] e rendere,
quindi, valida la condizione per wuna successiva

estrapolazione lineare come gia discusso precedentemente
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nel capitolo 2.  Solitamente viene considerata una cella
elementare di tipo esaedrica, con dimensioni che variano
tra 5 um per cinetiche semplici e 100 um per cinetiche piu
dettagliate [84,85].

Qualora non specificato da una condizione specificata in
fase di impostazione del problema, le condizioni al
contorno utilizzate tra celle adiacenti sono le condizioni di
Neumann e Dirichlet [65], atte a garantire 1’assenza di
discontinuita tra le proprieta della superficie in comune.
A titolo esemplificativo, di seguito, nella Figura 3-3 si
riporta una suddivisione del dominio di controllo
investigato. Si pud notare che esso e stato suddiviso in
blocchi esagonali, con un rapporto di espansione unitario

lungo tutte le direzioni.
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Figura 3-3. Suddivisione della mesh lungo i piani:a) x —y; b) y —z; c) x —

Z.

Sivuole evidenziare che la suddivisione lungo la direzione
z risulta unitaria, in quanto si & implementata una
geometria semplificata (2D) sulla base dell’analisi
preliminare precedentemente riportata.
Risulta evidente che, maggiore sara la suddivisione in celle
elementari, maggiore sara il carico computazionale
richiesto per la risoluzione del sistema di equazioni.
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Tuttavia, 1’applicazione di un insieme di celle piu strette
garantisce una risoluzione piu accurata del problema.
Pertanto, prima di procedere con la modellazione di
dettaglio, si € soliti effettuare una analisi preliminare, detta
grid sensitivity, atta ad individuare le dimensioni ottimali
della griglia in termini di costo computazionale richiesto e
livello di dettaglio raggiunto.
A tale scopo, sono state considerate 4 diverse mesh le cui
dimensioni sono di seguito riportate nella forma
(Ax; Ay; Az) in mm:

1. (0.8; 2; 20)
2. (0.4; 1; 20)
3. (0.2;0.5;20)
4. (0.1; 0.25; 20)
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mantenendo sempre lo stesso rapporto di cella, Ax/Ay. |

risultati cosi ottenuti sono riportati nella Figura 3-4.

1.8 600
1.7 480
—1.6 Sh 360
E =
" <

“1.5 240
14 120
13 & T T + 0

1 2 4
Mesh

Figura 3-4. Variazione della s, e del tempo di simulazione (t,) al variare della
mesh nelle seguenti condizioni: T, = 300 K; p =1 bar; uy, = 0.25 m/s;

¢=1.

Come si puo notare, aumentando il livello di dettaglio della
mesh, il tempo di calcolo (t;) aumenta, come era
facilmente intuibile. Tuttavia, cio non ha un egual impatto

sulla soluzione ottenuta. Alla luce di questi risultati si e
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ritenuto un ottimo compromesso scegliere la mesh di tipo

2).

Dopo aver definito la mesh da utilizzare, e necessario
definire le cinetiche di dettaglio utilizzate nelle diverse
simulazioni. Le cinetiche implementate sono:
- una cinetica semplificata, ovvero la reazione di
ossidazione del metano con aria:

CH, + 0, 2 CO, + H,0 R1

la quale ha le seguenti costanti cinetiche:

A=52%10

mol ]
m3sKP

B=0
T, = 14906 [K]]

L’equazione cinetica ¢ di tipo Arrhenius ed ¢ della forma:

r = ATPexp [TF“] (3.6)
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- una cinetica di dettaglio, utilizzata come
benchmark nel settore della combustione,
sviluppata dal Gas Research Institute (GRI-Mech
3.0) [18].

- lacinetica KIBO [19], ottenuta negli studi condotti
da Pio et al. con I'utilizzo del sistema HFB e che

consiste di 109 specie e 311 reazioni.

Al fine di ottenere il valore della LBV a partire dai dati
ottenuti (profili di concentrazione, velocita e temperatura),
si sono confrontate diverse metodologie, di seguito
riportate.  In  generale, tutte consistono nella
determinazione di diverse coppie di valori s — k. Il metodo
comune si basa sulla individuazione di una generica
velocita di fiamma di riferimento s e successivamente
riportarla nella condizione in cui non é influenzata dalla

stretch rate, estrapolandola linearmente al valore di k = 0.
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La diversita tra i vari metodi sta in alcune differenze che
verranno di seguito elencate.
Il metodo a) si basa sulla definizione della stretch rate, Eq.

(2.6) [81], calcolata a valle della s, ,.r come mostrato

nella Figura 3-5:

Figura 3-5. Profilo di velocita e notazione utilizzata per la determinazione

della stretch rate a valle della sy, .

Il metodo b), analogo al precedente, considera invece la
stretch rate a monte, definita dalla Eq. (2.6), come

mostrato nella Figura 3-6.
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Tuttavia, entrambi i metodi presentati fino ad ora,

utilizzano una forma locale della stretch rate.

Su.ref

K= —du/dx l

Figura 3-6. Profilo di velocita e notazione utilizzata per la determinazione

della stretch rate a monte della sy, ¢ 5.

Pertanto il metodo c) introduce il calcolo della stretch rate

globale [k] [82]:

_ 2|uoxl |uF|\//;>
ko= L (1 + |uox|m (37)
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Dove L ¢ la distanza assiale tra i due ugelli, ug e u,, sono
rispettivamente le velocita di ingresso del combustibile e
dell’ossidante, pr € p,, Sono le densita della miscela del
combustibile e dell’ossidante, rispettivamente. Se, come
nel caso in esame, le correnti sono premiscelate e
identiche, si ha che up =u,, =uy, Pr = Pox = Po,

riducendo I’Eq. (3.7) a:

a, =l (3.8)

Il metodo d), utilizza come velocita di riferimento la s,
ottenuta estrapolando il valore della u, in corrispondenza
del valore della massima potenza termica rilasciata,
unitamente alla x, estrapolata dalla funzione (x)
anch’essa definita dalla Eq. (2.6), come mostrato nella

Figura 3-7.
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%

Figura 3-7. Profilo di velocita e notazione utilizzata per la determinazione

della s, e della k,, con il metodo d).

Infine, il metodo e), limita le velocita in ingresso a valori
tali da ottenere 10 < a, < 100 s~2, in modo da ridurre gl
effetti  fluidodinamici. Tale metodo prende in
considerazione il valore massimo della u, (s,), ed una
volta individuato, si calcola il valore puntuale della x

corrispondente, Eq. (2.6), come riportato nella Figura 3-8
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7\

Sp

Figura 3-8. Profilo di velocita a bassi valori di x.
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4. RISULTATI E DISCUSSIONI

Si e discusso nel capitolo precedente delle fasi di pre—
processing e solving dell’intero processo di simulazione.
In questo capitolo, verranno presentati i risultati elaborati
in fase di post—processing dalla estrapolazione dei dati
ottenuti con i metodi esposti nel capitolo precedente per
ottenere il valore della LBV, al variare del rapporto di
equivalenza (¢) definito dalla Eqg. (2.8), in corrispondenza
delle diverse cinetiche implementate — cinetica
semplificata, che consiste nella reazione di ossidazione del
metano; cinetica GRI-Mech 3.0, gia implementata durante
il rilascio del software; cinetica KIBO, implementata
attraverso 1’uso della applicazione chemkintofoam.
Si evidenzieranno, inizialmente, i risultati della

simulazione CFD per la cinetica GRI-Mech 3.0, i
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corrispondenti risultati delle estrapolazioni dai diversi
metodi elencati nel capitolo precedente al variare del
parametro ¢ e, infine, si riassumeranno tutti i valori
ottenuti della LBV per un successivo confronto.
| valori che si otterranno dalla cinetica GRI-Mech 3.0
verranno confrontati con i dati in letteratura, ottenuti
sperimentalmente da diversi autori, sia attraverso il
metodo CFF [86-95] e sia attraverso il metodo HFB [72—
74,79,96-98]. Successivamente, i risultati ottenuti dalla
cinetica semplificata e dalla cinetica KIBO, invece,
verranno  riportati  solo con il metodo ).
In particolare, i risultati ottenuti dalla cinetica KIBO
verranno confrontati con i dati ottenuti sperimentalmente
da Pio et al. [19] tramite il metodo HFB, grazie alle
considerazioni trovate in letteratura in merito al confronto

tra le due diverse tecniche trattate nel presente lavoro [68].
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4.1 Cinetica GRI-Mech 3.0

La cinetica considerata consiste di 53 specie e 325 reazioni
[18]. Si e studiata una miscela metano + aria con rapporti
di equivalenza ¢ =0.7;1.0 e 1.3, Eqg. (2.8), ad un
intervallo di velocitd in ingresso pari 0.1 <wuy <
1.5 m/s. | valori di velocita sono stati determinati in
funzione della stretch rate globale, 20 < a, < 300571,
dalla Eq. (3.8). Nelle prossime figure si puo notare il
risultato dei calcoli CFD, attraverso 1’ interfaccia grafica
ParaView, per i rispettivi valori di velocita in ingresso:
uy =11 m/s e uy = 0.1 m/s. In particolare si ha, il
campo di temperatura nelle Campo di temperatura stimato
nel caso di condizioni iniziali pari a T, =300K; p =
1 bar;uy, =11 m/se¢ = 0.7. e Figura4-3 e il campo
di velocita nelle Figura 4-2 e Figura 4-4. Si noti nelle

Figura 4-2 eFigura 4-4 la simmetria del sistema.
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Figura 4-1. Campo di temperatura stimato nel caso di condizioni iniziali pari

aT,=300K;p=1bar;uy=11m/se¢p =0.7.

In particolare, nella Figura 4-2), a partire dall’ugello di
sinistra, a x = 0, dove il campo di velocita e positivo
rispetto al piano di ristagno, a x = 0.1, si hanno le
seguenti  distinte  regioni: quella relativa alla

fluidodinamica, in giallo; quella relativa alla reazione, in
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rosso; ed infine il piano di ristagno, in verde, dove la

velocita e nulla, al centro del sistema.

ux [m/s]

- 15
1

IO.S
—0

—-0.5

-1

— -1,

5

—-2.1e+00

Figura 4-2. Campo di velocita stimato nel caso di condizioni iniziali pari a

T, =300K;p =1bar;uy=11m/se¢p =0.7.

Nella Figura 4-4 in cui la velocita in ingresso u, & inferiore
rispetto a quella della Figura 4-2), la regione relativa alla

fluidodinamica, regione in giallo, si e ridotta notevolmente
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e si nota un ispessimento della regione rossa, ovvero la

regione di reazione.

— 1.8e+03

— 1600

1500
1400
1300
1200
—— 1100
— 1000
— 900
v»SOO
— 700
+— 600

— 500
— 400

— 3.0e+02

Figura 4-3. Campo di temperatura stimato nel caso di condizioni iniziali pari

aT,=300K;p=1bar;uy;=01m/se¢p =0.7.
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Figura 4-4. Campo di velocita stimato nel caso di condizioni iniziali pari a

T, =300K;p =1bar;uy=01m/se¢p =0.7.

La stessa situazione, si pud notare nelle Figura 4-5 e Figura
4-6, in cui si hanno i profili di velocita e di temperatura

corrispondenti.
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-
n

E 0.5

E -0.5

F-1.5

Velocita assiale u, [m/s]

Figura 4-5. Profili di velocita e di temperatura lungo x a T, = 300 K, p =

1 bar,uy=11m/se¢ =0.7.

Da un ulteriore confronto si pud notare come variano i

profili al variare della velocita in ingresso della corrente

incombusta e di conseguenza al variare della stretch rate

globale, a,, Eq. (3.8).
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Velocita assiale u, [cm/s]

2000 -T K] 60
1800 —ux [m/s] £ o4
1600 36
1400 24

— 1200 12

E 1000 0

800 -12
600 24
400 -36
200 -48

0 t

2

1. 5
Dlstanza tra gll ugelli x [cm]

Figura 4-6. Profili di velocita e di temperatura lungo x a T, =300 K; p =

1bar;uy=0.1m/se¢p =0.7.

Si vuole considerare, inoltre, la struttura della fiamma per
i due diversi casi di velocita in ingresso, per studiarne gli

effetti, Figura 4-7 e Figura 4-8.
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—Qdot [W/em”3] =T [K] =-YCO ---YCH4

c 0.045
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Temperatura T [K]
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E 0.01
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0 e e T S e
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Distanza tra gli ugelli [cm]

Figura 4-7. Struttura della flammaa T, = 300 K; p = 1 bar; ug =

1.1 m/se¢p =0.7.
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Figura 4-8. Struttura della flammaa T, = 300 K; p = 1 bar; uy = 0.1 m/s

e =07
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Delle Figura 4-7 e Figura 4-8 ¢ interessante notare il
profilo della potenza termica (Qg4,:), il quale determina lo
spessore della regione di reazione, £%, in cui i fenomeni di
reazione e diffusione sono dello stesso ordine di
grandezza. Si nota, inoltre, che i due profili, quello del
reagente (Y¢y,) € quello di temperatura, sono entrambi
speculari. Questa é una conseguenza della
ipotesi iniziale Le = 1. L’aumento graduale della
temperatura, prima della regione di reazione, nella Figura
4-7, e dovuto allo scambio termico di natura sia convettiva
e sia diffusiva. Infatti, in tale regione, i due fenomeni sono
confrontabili. Questa situazione ricorda lo studio
dello strato limite fluidodinamico. Si ha, quindi, lo
spessore della regione diffusiva, €. Infine, si nota che,
variando la quantita di moto dal caso di Figura 4-7 al caso

di Figura 4-8, la regione relativa alla fluidodinamica, £,
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si riduce a tal punto che non risulta piu valutabile e questo
risultera determinante nella estrapolazione della LBV.
Di seguito, vengono confrontati i risultati ottenuti dalla
estrapolazione lineare attraverso i diversi metodi, al
variare del parametro ¢, con i risultati sperimentali di Hu

et al. [91] estrapolati linearmente, Figura 4-9

#This work a)

X

=
=

— 90

% * =This work b)
580 A WThis work c)
;: 70 AThis work d)
.% 60 ®This work e)
2 [ | (L) Hu et al. (2015)
D

> 50

o A

£ 40

= x .

Z 30

z *

5 o

£

£

<

|

=

0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1 1.2 1.3 1.4
Equivalence Ratio ¢ [~]

Figura 4-9. Confronto tra i valori della s estrapolati con i diversi metodi e

con i risultati sperimentali di Hu et al. [91] estrapolati linearmente.
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I valori ottenuti nell’intervallo di velocita 1.1 < u, <
1.5 m/s - quindi mediante i metodi a), b), ¢) e d) -
forniscono dei valori della LBV elevati rispetto ai valori
sperimentali ed ai precedenti valori CFD riportati in
letteratura. Dopo aver analizzato sia i risultati e sia i
precedenti profili, si pud concludere che I’errore non ¢
determinato dalle diverse estrapolazioni, bensi dalle
ipotesi iniziali di Le =1 e Sc =1, le quali implicano
anche I’assenza di un effetto non equidiffusivo, ovvero una

diffusione preferenziale unitaria, definita da:

D

=1 (4.1)

Dove i é il reagente limitante e j il reagente in eccesso.
Tuttavia, i valori ottenuti nell’intervallo di velocita 0.1 <
uy < 0.25 m/s, ovvero il metodo e), risultano coerenti
con i valori sperimentali ed i precedenti valori CFD

riportati in letteratura. Il metodo consente di rendere quasi
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ideale il sistema, riducendo al minimo 1’effetto della strech
rate (k~10 = 50 s~1). Si riassumono nella Figura 4-10 i

risultati ottenuti dai diversi metodi:

100 - AYan et al. (2011)

2 OGoswami et al. (2013)
£ ©Akram et al. (2013)
2 80 - XDirrenberger et al. (2014)
°g OMitu et al. (2017)
@ GRI-mech 3.0 [96]
.‘? This work a)

2 60 —This work b)

§ This work c)

o0 —This work d)
£ 40 1 —This work e)

=

=

=

-]

5 20 -

=

o—

=

<

|

05 06 07 08 09 10 11 12 13 14 15 1.6
Equivalence Ratio ¢ [~]

Figura 4-10. Valori della LBV per la miscela CH, + aria al variare del
rapporto equivalente (¢), per i vari metodi di estrapolazione analizzati in

questo lavoro.

Considerando i risultati precedentemente riportati, si e
deciso di adottare il solo metodo e) per le successive analisi

riguardanti gli altri modelli cinetici.

72



CAPITOLO 4 — Risultati e Discussioni

Si considera prima la cinetica semplificata, la quale
consiste nella reazione di ossidazione del metano CH, +
0, 2 C0,+ H,0 R1. | risultati relativi

al metodo e) sono riportati di seguito, nella Figura 4-11:

_ 45 AYan et al. 2011)

E 40 O OGoswanmi et al. (2013)
=2 A é X OAkram et al. (2013)
°5 35 | D\ @ TN X XDirrenberger et al. (2014)
; & ~ 4 X OMitu et al. (2017)

5 30 % X GRI-mech 3.0 [96]
< O —This work

25 - %é @ X

£ 20 X

=

Z15 {

2] \IUN

; 10 /\

g

g 5

«

—

o+ """ 7
05 06 07 08 09 10 11 12 13 14 15 1.6
Equivalence Ratio ¢ [~]

Figura 4-11. Confronto valori sperimentali con risultati CFD utilizzando il
metodo e), con cinetica semplificata. Simboli: Risultati sperimentali. Linea:

risultati CFD di S. Wang et al. [96]e del presente lavoro.

In questo caso, € evidente la necessita di uno schema

cinetico dettagliato.
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Infine, si & implementato il modello cinetico di dettaglio

KIBO, caratterizzato da 109 specie e 311 reazioni, Figura

45 AYan et al. (2011)
z' 0O XGoswami et al. (2013)
g 40 OAkram et al. (2013)
= W RN %\ X X XDirrenberger et al. (2014)
=, 35 6 A OMituetal 2017)
: '& OPio et al. (2018)
2z 30 6 X —GRI-mech 3.0 [96]
9 —Thi k (KIBO
§ 25 @ %ls work ( )
%” 20 O7X 0O
=
S 15 2
2 A
= 10
<
=
g 5
<
= 0

0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1 1.2 1.3 14 1.5 1.6
Equivalence Ratio ¢ [~]

Figura 4-12. Confronto valori sperimentali con risultati CFD utilizzando il
metodo €), con cinetica KIBO. Simboli vuoti: Risultati sperimentali. Linea:

risultati CFD di S. Wang et al. [96]e del presente lavoro.

Si nota una diminuzione dei valori della LBV per miscele
ricche dai risultati di Pio et al., i quali vengono comunque
previsti bene dal calcolo CFD, validando cosi il modello.

Si conclude facendo notare il tipico andamento della LBV
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in funzione del rapporto equivalente con un massimo in
prossimita della miscela leggermente ricca (¢ = 1.1).
Questo andamento € legato, come gia anticipato nel
capitolo precedente, all’andamento della temperatura

massima di reazione in funzione di ¢, come riportato nella

Figura 4-13:
2500
2000 ] /—\
1500 1
7) Tad [K]
= 1 GRI-mech 3.0
1000 —-KIBO
500
B
0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 12 13 14

Equivalence Ratio ¢ [~]

Figura 4-13. Andamento della temperatura al variare di ¢, alle condizioni

iniziali T, = 300 K; p = 1 bar euy = 0.25 m/s
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Come si pud notare ’andamento rispecchia esattamente
quello della LBV, infatti questa dipendenza cosi forte €
anche espressa dalla correlazione tra s? e T,4, in
particolare, da una analisi fenomenologica, si ottiene che
so~,J@g e poiché @wf~T¢, si ha una proporzionalita
diretta tra velocita laminare di fiamma, s2, e temperatura
massima di reazione, Ty . In realta, la LBV é influenzata
anche dai fenomeni diffusivi, ma nel caso degli idrocarburi
I’effetto dominante risulta essere la temperatura massima

di reazione.
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Il presente lavoro di tesi é stato incentrato sullo studio dei
modelli attualmente esistenti e sullo sviluppo di nuove
metodologie per la stima degli aspetti fluidodinamici e
chimici di miscele inflammabili. A tal fine sono state
analizzate le fiamme premiscelate di metano ed aria a
basse temperature e pressione atmosferica, grazie
all’abbondanza di dati che hanno facilitato la validazione
e valutazione degli approcci sviluppati in questa tesi. In
particolare, € stata stimata la velocita di fiamma ottenuta
da un sistema “counterflow flame” al variare dei modelli
cinetici, sia di dettaglio e sia semplificati ad una singola
reazione, e della composizione della miscela iniziale,
mediante il codice fluido—dinamico open access,

OpenFOAM. | dati numerici cosi ottenuti sono stati
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confrontati con dati sperimentali in letteratura e stime
ottenute mediante 1’approccio standard in cui gli aspetti
fluidodinamici sono trascurati.
Al fine di ottenere la velocita di fiamma “unstretched”,
sono stati implementati diversi metodi di estrapolazione,
sulla base di quanto riportato in letteratura e delle
equazioni costitutive del sistema.
I risultati hanno evidenziato che il metodo caratterizzato
da bassi valori della stretch rate globale € in grado di
riprodurre al meglio i dati sperimentali riportati in questo
lavoro. Pertanto, si suggerisce 1’implementazione di
quest’ultimo per ulteriori studi incentrati sulla materia.
Si vuole concludere con una valutazione oggettiva sui
metodi utilizzati, evidenziando i diversi aspetti:

- Il metodo CFF risulta essere uno strumento molto

semplice dal punto di vista costruttivo e molto versatile.
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L’utente ¢ in grado di adattare la sua configurazione in
base alle necessita sperimentali. E possibile trascurare
le perdite di calore, grazie alla sua configurazione
simmetrica, nel caso di fiamme premiscelate, senza
commettere errori rilevanti nei risultati. E stato
riscontrato un solo aspetto negativo, legato alla non
idealita del sistema. | risultati sperimentali e delle
simulazioni CFD sono influenzati dalla quantita di
moto, in modo tale da deviare le linee di corrente. Di
conseguenza, tali valori vanno corretti ed estrapolati al
valore nullo della stretch rate.

Il metodo HFB, studiato solo dal punto di vista
sperimentale, non prevede correzioni di tipo
fluidodinamico come il metodo precedente, quindi, non
e soggetto alla correzione dei risultati. Tuttavia, non

essendo anch’esso un sistema ideale, in questo caso
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sono le perdite di calore tra la fiamma e piastra forata
ad influenzare i risultati, quindi, € necessario un sistema
di scambio termico per ridurre al minimo tali effetti.
Una possibile fase successiva, potrebbe essere
implementare tale sistema in un codice fluidodinamico,
come fatto per il metodo CFF e confrontarne i risultati.
- OpenFOAM, infine, si e rivelato un software completo,
affidabile, molto versatile e preciso per ’analisi CFD.
La sua versatilita, pero, & legata alla conoscenza del
linguaggio C++, fondamentale per un corretto utilizzo
del software. Sicuramente tra gli aspetti positivi prevale
la disponibilita gratuita di tale strumento inversamente
proporzionale, perd, alla user friendliness di altri

software a pagamento della stessa categoria.
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