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RESUMO

O presente trabalho apresenta uma metodologia de avaliacdo dos processos de combustdo em
um Drop Tube Furnace— DTF. O processo de combustdo ¢ modelado em um software
comercial de Mecénica de Fluidos Computacional - CFD e posteriormente ampliado com o
auxilio da metodologia estatistica de Projeto de Experimentos — DoE. As simulacdes sdo
baseadas em parametros de operacdo reais de um DTF associado a dados experimentais
disponiveis na literatura, considerando a reacdo de combustdo de carvdo. O modelo CFD
permite observar o perfil de escoamento, temperatura das particulas de carvdo, etapas de
devolatilizacdo e oxidacdo do carbono residual, composicdo dos gases de combustéo, taxa de
gueima de particulas (burnout), além dos efeitos da fuligem e da radiacdo térmica no
processo. Os resultados do CFD mostram o efeito da queima e da fuligem na temperatura da
chama, as taxas de burnout de acordo com o tempo de permanéncia e a temperatura no reator,
e quantificam as emissfes de CO e NOx. Os desvios médios entre os resultados calculados e
os dados experimentais da literatura para temperatura e burnout sdo de 1,65 % e 3,2 %,
respectivamente, obtidos com o modelo em CFD, e de 6,02 % e 3,5 % para 0 metamodelo.
DoE ¢é aplicado aos fatores de controle mais relevantes para as faixas de operagdo, como:
excesso de ar (120 a 585 %), umidade (1,5 a 12 %) e teor de cinzas (1,5 a 10 %) do
combustivel. Os fatores de resposta observados sdo temperatura dos gases, burnout, carbono
residual (Char), fracdo de cinza residual (Ash Residual), NOx e fuligem (Soot). O DTF é
dividido em 7 volumes adjacentes para o0s quais sdo construidos metamodelos algébricos que
permitem o célculo répido da fracdo massica de cinza na particula, carbono residual, fuligem
e NOx. O desvio médio entre os resultados do metamodelo e dos dados experimentais é de
6,02 % para a temperatura dos gases, 3,58 % para o teor de cinzas residuais e 0,21% para a
fuligem. Desvios maiores sdo encontrados nas regides intermediarias do DTF. As duas
abordagens numéricas sdo capazes de caracterizar o processo de combustdo com uma boa

concordancia em relacdo aos dados experimentais usados como base.

Palavras-chave: Combustdo de carvdo; Drop Tube Furnace; DTF; Combustdo com CFD;
Combustdo com DoE; Metamodelo de combustao.



ABSTRACT

The present work presents a methodology for the evaluation of combustion processes in a
Drop Tube Furnace - DTF. The combustion process is modeled by a commercial
Computational Fluid Mechanics (CFD) software and the study is further expanded with the
aid of the Experiment Design statistical methodology (DoE). Simulations are based on actual
operating parameters of a DTF associated with experimental data available in the literature,
considering the coal combustion reaction. The CFD model allows to observe the flow profile,
carbon and biomass particle temperature, residual carbon devolatization and oxidation steps,
flue gas composition, burnout rate, as well as the effects of soot and process thermal radiation.
CFD results show the effect of burning and soot on flame temperature, burnout rates
according to residence time and reactor temperature, and quantify CO and NOx emissions.
The average deviations of the results for temperature and burnout to the calculated values and
experimental literature data for the same reactor are 1.65% and 3.2%, respectively, obtained
with the CFD model, and 6.02% and 3.5% for the metamodel. DoE methodology is applied to
control factors within the operating ranges of excess air (120 to 585%), fuel humidity (1.5 to
12%) and ash content (1.5 to 10%), identified as the most relevant to the combustion process.
The observed response factors are gas temperature, burnout, residual carbon (Char), residual
ash fraction (Residual Ash), NOx and soot, displayed as response surfaces. DTF is divided
into 7 adjoining volumes for which algebraic metamodels are constructed allowing for the
quick prediction of ash mass fraction, residual carbon, soot and NOx. Metamodel to
experimental data average deviation is 6.02% for gas temperature, 3.58% for particulate
residual ash and 0.21% for soot. Larger deviations are found in the intermediate regions of the
DTF. Both numerical approaches are able to characterize the combustion process with good

agreement.

Key-Words: Coal combustion; Drop Tube Furnace; DTF; CFD combustion; DoE

combustion; Combustion metamodel.
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1 INTRODUCAO

O uso de fontes renovaveis de energia vem ganhando grande destaque como

forma de reducdo do uso de combustiveis fosseis e atenuar as emissfes atmosfeéricas.

Considerando que o carvdo seja um recurso energético abundante e que 0 mesmo
garante menores precos para a eletricidade, se comparado com outras fontes térmicas, como
o0leo, gas natural, nuclear e algumas renovaveis, como solar e geotérmica e ainda, por se tratar
de uma fonte importante para a geracdo firme de energia no mundo, garantindo o
abastecimento de energia quando as fontes renovaveis passam por intermiténcias ciclicas.
Pela otica da sustentabilidade, as emissdes de gases de efeito estufa sdo maiores do que a de
outros combustiveis fosseis, como derivados de petréleo e gas natural e, mesmo com todos 0s
esforcos para reducdo destas emissbes, sua combustdo continuara representando parte

significativa das emissdes de CO2 nas proximas décadas.

Pesquisas recentes comprovam que o aquecimento global estd em curso IPCC
(2014) e, fica evidente que a situacdo é muito critica, através de observa¢es como, 0 aumento
na temperatura média global do ar e dos oceanos, derretimento generalizado de neve e gelo e
aumento do nivel médio dos oceanos. Esse mesmo relatério do IPCC, 2014 é bastante
alarmante no sentido de que, desde o inicio da era industrial, a temperatura média da Terra
aumentou 0,74°C e o nivel do mar entre 10 e 20 cm. Com base na avaliacdo de varios dados
disponiveis na literatura, existe uma indiscutivel concordancia de que a causa destes
fendmenos se deve ao aumento do nivel dos chamados gases de efeito estufa na atmosfera. O
principal responsavel é o dioxido de carbono, produzido, principalmente, na queima de
combustiveis fdsseis. Pesquisas sugerem que até o final do século XXI, o aumento médio da
temperatura da Terra pode chegar a 6,3°C Czernichowski e Laurriol et al., 2007. Contudo,
acredita-se que um aumento de no maximo 2°C ainda possa ser de menor impacto, gerando
menores consequéncias. Brown e Caldeira, 2017 desenvolveram um modelo climatico para
simular o comportamento da temperatura da Terra até o final do século XXI. Este estudo
demonstrou que a projecdo de aquecimento global é 15% superior que as anteriormente
apresentadas, refletindo em 0,5°C a mais na temperatura média da Terra. Os resultados

obtidos por eles sugerem que para alcancar a meta de estabilizagcdo da temperatura global
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exigira maiores reducdes de emissbes de gases de efeito estufa do que o anteriormente

calculado.

Neste cenario, um motivo que tem atraido muitos estudos é o desenvolvimento de
tecnologias para a producdo de energia elétrica com o minimo impacto ambiental possivel,
principalmente no que diz respeito as emissdes de dioxido de carbono na atmosfera, como
visto, um dos principais causadores do efeito estufa. No entanto, o crescimento econdmico e o
aumento da oferta de energia ainda estdo relacionados a utilizacdo de combustiveis fdsseis,
tais como o carvdo mineral, gas natural e derivados do petroleo. Dessa forma, a busca por
novos métodos para atender a essas exigéncias € de ampla importancia. Assim, processos
convencionais de queima, seja de carvdao ou outro combustivel fdssil, precisam ser

melhorados e, se possivel, substituidos pelo uso de técnicas com menor impacto ambiental.

Sabe-se que é crescente a demanda e a dependéncia da humanidade por energia
elétrica. Desde grandes complexos industriais, passando por conglomerados comerciais, até
mesmo em residéncias familiares, muitos sdo os equipamentos e dispositivos utilizados que
tém como fonte de energia a eletricidade. Dentre as muitas formas de geracdo de energia
elétrica, a queima de combustiveis fésseis € uma préatica utilizada ha muito tempo, sendo
decisiva na evolucdo tecnoldgica de diversas sociedades no mundo. Para se ter ideia da
dimensao de sua utilizacdo, no final dos anos 90, cerca de 90% da geracdo de energia elétrica
no mundo era proveniente da combustdo Warnatz et al., 1999. Entretanto, mesmo com novas
tecnologias aparecendo como possibilidades de minimizagdo do impacto ambiental causado
pelo uso de fontes ndo renovaveis, acredita-se ainda que a dependéncia destas reservas ainda

ird aumentar até que solucdes eficientes, vidveis e renovaveis sejam desenvolvidas.

Neste contexto, a combustdo do carvdo mineral em usinas termelétricas
desempenha um importante papel, pois o carvdo é um combustivel ainda encontrado em
abundancia, com menor custo de extracdo e beneficiamento, em comparacdo com outros
combustiveis fosseis. O que precisa ser feito relaciona-se neste contexto a uma otimizagéo do
processo, visando a reducdo das emissdes e 0 aumento de eficiéncia energética, estabilizando,
ou até reduzindo sua contribuicdo nas alteracfes climaticas, compensando assim o0

consequente aumento na utilizagdo do carvdo como fonte de energia.
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O Brasil possui grandes reservas de carvao mineral, que segundo o relatorio do
Balanco Energético Nacional [BEN de 2016], aponta reservas descobertas de 7 bilhGes de

toneladas, localizadas principalmente na regido sul do pais.

No que tange a seguranca energética do Sistema Integrado Nacional (SIN), Silva
et al., 2016 realizaram um estudo que analisou a matriz elétrica do Brasil, a qual consiste
principalmente de fonte hidrelétrica e, que esta fonte continuard a desempenhar um papel
importante na proxima década. No entanto, apenas usinas hidrelétricas sozinhas ndo podem
garantir a seguranca do fornecimento de eletricidade. Concluiram que o risco que o Brasil esta
exposto a mais uma crise de eletricidade é evidente. A crise também é um resultado direto, em
grande parte, a atrasos nos projetos de geragdo e transmissdo e politicas energéticas
inadequadas. O Brasil ainda prevé aumentos consideraveis no consumo de eletricidade nos
préximos anos e, portanto, é necessario encontrar um equilibrio entre as fontes renovaveis, a
fim de garantir fornecimento de eletricidade. O Brasil tem um enorme potencial para se tornar
um lider mundial em energia limpa, mas, devido a geracdo intermitente de algumas fontes de
energia, o papel da energia edlica, solar e hidrelétrica devem ser cuidadosamente avaliadas em
um pais onde a hidroeletricidade ja € um elemento chave. Usinas termelétricas permitem
melhor gerenciamento de fluxo de &gua nas principais bacias hidrograficas, a fim de atender a
demanda de eletricidade nas estacdes secas, conferindo maior flexibilidade e confiabilidade
para todo o sistema nacional de eletricidade. Maior participacdo de energia térmica para gerar
uma carga béasica deve ser considerada e também a geracdo de eletricidade através da

biomassa, ainda pouco explorada no Brasil.

1.1 O cenério atual do carvao

O carvdo mineral utilizado na geracdo de energia em usinas termelétricas varia em
sua composicdo dependendo da localidade na qual é extraido. O poder calorifico e a fracdo de
impurezas neste minério sofrem variacdes, o que faz com que diferentes classificagdes
surjam: carvdo mineral de baixa qualidade (linhito e sub-betuminoso) e de alta qualidade ou
hulha (betuminoso e antracito) [ANEEL, 2016]. A Figura 1.1 exibe as reservas de carvdo no
mundo, enquanto a Figura 1.2 apresenta 0s tipos deste minério e suas reservas, com um

enfoque na sua utilizagéo.
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Figura 1.1 - Reservas de carvdo no mundo em 2007 [ANEEL, 2016].
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Figura 1.2 - Tipos de carvao e sua utilizacdo [ANEEL, 2016].

As reservas de carvdo mineral no Brasil sdo compostas majoritariamente por
carvao do tipo linhito e sub-betuminoso, ou seja, carvao de baixa qualidade, sendo que as
maiores jazidas se encontram nos estados do Rio Grande do Sul (89,25%) e Santa Catarina
(10,41%). As reservas nacionais ja mapeadas e provadas equivalem a 1% das mundiais, com
um total de aproximadamente 7 bilhdes de toneladas [ANEEL, 2016]. Segundo a Associacdo

Brasileira de Carvdo Mineral (ABCM), estas reservas podem gerar até 17 GW de energia.
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Infelizmente, este carvdo € energeticamente pobre devido ao alto teor de

impurezas presente em sua composicdo. Logo, o beneficiamento e o transporte ficam
prejudicados do ponto de vista econdémico e, por este motivo, a maioria das usinas acabam
sendo comissionadas ao lado das minas de lavragem. Hoje, as principais usinas termelétricas
em operacdo no pais se concentram nos estados do Rio Grande do Sul, Santa Catarina, Ceara,
Maranhdo e Parana. Sendo que as usinas do Ceara e do Maranhdo, operam com carvéo
importado da Colémbia. Na Tabela 1.1 detalhes da localizagdo, capacidade e os proprietéarios

das usinas termelétricas instaladas no Brasil.

Tabela 1.1 - Termelétricas a carvdo em operacgdo no Brasil [ANEEL, 2016].

Charqueadas 72.000 Charqueadas - RS ENGIE 5/A
Figueira 160.250 Fiqueira - PR Copel Geragdo 5/A
Jorge Lacerdalell 232.000 Capivari de baixo - SC ENGIE 5/A

Jorge Lacerda Ill 262.000 Capivari de baixo - SC ENGIE 5/A

Jorge Lacerda Iv 363.000 Capivari de baixo - SC ENGIE 5/A
Presidente Médicia, BeC 796.000 Candiota - RS Eletrosul

530 Jerénimo 20.000 530 Jerdnimo - RS Companhia de Geracdo Térmica de Energia Elétrica
PECEM I 720.000 S50 Gongalo do Amarante- CE~ EDP S/A

PECEM II 365.000 S30 Gongalo do Amarante- CE~ ENEVA S/A

Itagui 360.000 SHo Luis - MA ENEVA S/A

Pampa Sul 340.000 Candiota - RS ENGIE S/A

Apesar do nimero de usinas que operam com base neste combustivel fdssil ndo
ser expressivo, estes empreendimentos sdo de suma importancia para a matriz energética
brasileira. Com capacidade total instalada de 3,69GW, elas auxiliam as usinas hidrelétricas na
geracdo de energia para atender a demanda energética do Brasil. Entretanto, o carvao é
bastante prejudicial ao meio ambiente, tanto na sua extracdo quanto na queima, como ja
afirmado. Nas duas uUltimas décadas, os estudos cientificos na area da combustdo de carvao
foram escassos no pais, 0 que de certa maneira travou a proliferacdo e o desenvolvimentos de
novas usinas termelétricas. Frente a estes problemas e ao exposto na sec¢do 0, estudos na area

de processos de combustéo envolvendo carvdo sdo de vital importancia.

E fato que a principal desvantagem do carvdo como fonte de energia é o impacto
ambiental resultante da emissé@o de poluentes gerados em sua combustéo. Estes poluentes sao
grandes promotores do efeito estufa, além de outros impactos ambientais como chuva acida.

Diante das visiveis mudancas climaticas a nivel mundial, é crescente a preocupagdo com a



6
protecdo do meio ambiente e os efeitos que as atividades humanas causam sobre ele. Assim,
torna-se de suma importancia intensificar as pesquisas de otimizacao da utilizacdo do carvéo
como combustivel, visando aumento da eficiéncia dos processos e a reducdo da emissdo dos

poluentes.

1.2  Matriz Energética do Brasil

A Figura 1.3 apresenta as fontes de energia priméaria no Brasil, considerando o
montante de energia fornecida ao sistema no ano de 2017. De acordo com o balango
energético nacional do Ministério de Minas e Energia [MME, 2018], cana de agUcar e lenha)

representou 25,01% da energia primaria consumida.
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Figura 1.3 - Fontes de energia primaria no Brasil [MME, 2018].

E possivel observar na figura anterior o constante aumento da demanda de energia
gue o Brasil teve nos ultimos 47 anos, assim como a representatividade de cada fonte na
matriz energética, com significativo aumento do suprimento através de fontes fosseis,

responsavel por 56,5% da energia primaria em 2017.
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Ao longo das dltimas 5 décadas, as fontes renovaveis foram perdendo espaco na
matriz energética brasileira, saindo de 62 para 43,5% de representatividade. A biomassa foi a
fonte que mais perdeu espago na matriz energética, sendo suprida em especial pelos derivados
de petroleo e pela eletricidade.

Porém, o que aconteceu nas Ultimas décadas no setor de energia e, em especial ao
de energia elétrica, ndo deverd se repetir nos proximos 20 anos, pois este segmento da
economia esta sendo transformado pelo chamado 3D's da energia, sendo eles:
Descarbonizacdo, Descentralizacdo e Digitalizacdo. Este movimento de transicao energética é

profundo e irreversivel e esta ocorrendo em todo 0 mundo.

Transformacgédo

Energética
3D’s

Figura 1.4 - Megatendéncias do setor de energia

A descarbonizacdo busca reduzir a participacdo das fontes fosseis na matriz
elétrica, contribuindo para a reducdo das emissdes de GEEs. Outro objetivo € permitir o
aumento da seguranca energética dos paises desenvolvidos e muito dependentes da
importacdo de recursos energéticos, uma vez que vento e sol sdo recursos genuinamente
nacionais. Um outro componente estratégico vinculado a descarbonizacdo €é o
desenvolvimento da mobilidade elétrica, a qual ird& promover uma mudanca radical na
indUstria automobilistica e no setor elétrico, com a necessidade de abastecimento de milhares
de carros e veiculos de carga em um futuro breve, representando uma transicao disruptiva do

“posto ao poste”.
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A descentralizacdo refere-se as fontes de geracdo, com a difusdo de novas fontes

renovaveis associadas e, em breve as baterias. Esta tendéncia inclui a possibilidade do
consumidor ser também produtor, através da geracdo distribuida majoritariamente com a

utilizacdo de painéis fotovoltaicos.

A digitalizacdo vai possibilitar as empresas do setor elétrico obterem concretos
ganhos de produtividade, derivados do uso das tecnologias de informagdo e comunicagéo.
Destacam-se, entre outros, 0 uso de robds em processos administrativos e o processamento de
big datas com os medidores e redes inteligentes, o que permite o conhecimento, em detalhes,

dos hébitos e gastos dos consumidores, abrindo oportunidades de novos negdcios.

O resultado do somatdrio destes trés vetores sera 0 aumento da necessidade de
geracdo de energia elétrica na matriz energética mundial e, desta forma, o planejamento e a
antecipacdo de acOes para garantir a seguranca de abastecimento de energia devem ser

profundamente analisadas.

1.3  Revisao bibliogréafica

Atualmente os processos térmicos que envolvem qualquer tipo de combustéo séo
uma das principais formas de conversao de energia e estdo presentes no cotidiano das pessoas.
Com o passar do tempo, a escassez e 0s elevados custos da energia vieram a tona, forcando a
pesquisa, desenvolvimento de tecnologia e o dominio das reacdes de combustdo. Com o
objetivo de estudar e prever o comportamento deste fenbmeno dentro dos equipamentos, a
indUstria tem investido nas ferramentas de Dinamica dos Fluidos Computacional (DFC). Estas
ferramentas representam uma alternativa mais rapida e econémica para avaliar processos de
combustdo, por permitirem criar modelos virtuais e estudar diferentes cenarios. Esta técnica é
capaz de fornecer, a um custo relativamente baixo, importantes informacdes sobre o que esta
ocorrendo no processo e também ajudar no dimensionamento e na otimizacdo de sistemas e
maquinas térmicas. Neste sentido, os proximos paragrafos trazem alguns importantes estudos

que foram realizados e que estdo relacionados com o presente trabalho.

1.3.1 Emprego do CFD na combustéo de carvéo
Conforme Williams et al., 2002, os modelos de combustdo de carvao utilizam

quatro etapas bem definidas: o aquecimento, a devolatilizacdo, a combustdo volatil e a



9
combustdo do carbono residual; ainda utilizam sub-modelos que descrevem a formacédo de

poluentes, formacao de escdria, 0 escoamento reativo turbulento e a transferéncia de calor.

Eaton et al., 1999 apresentaram uma revisdo dos principais modelos aplicaveis na
analise de processo de combustdo, baseados nas equacdes fundamentais de conservacéo de
massa, de quantidade de movimento, de energia e de espécies quimicas. A turbuléncia é
geralmente resolvida por modelos de duas equac6es, como o k-¢ Launder e Sharma, 1974 e o
k-co de Menter, 1994; os modelos de combustdo sdo baseados na cinética de Arrhenius [Kuo,
2005; Turns, 2000] ou modelos de combustao rapida como o de Magnussen Eddy-Break-Up
(EBU) de Magnussen e Hjertager, 1976. A radiacdo térmica é tratada pelo método de
ordenadas discretas para a solucdo da equacéo de transferéncia radiante —Radiative Transfer
Equation — RTE de Carvalho et al., 1991. Ainda, outros modelos para devolatilizacdo e
combustdo de combustiveis sélidos e liquidos, considerando emissdo de poluentes como o

NOx (6xidos de nitrogénio), sdo avaliados.

Na mesma linha de estudo, Xu et al., 2000 empregaram um codigo em CFD para
analisar o processo de combustdo de carvdo em uma caldeira de carvdo pulverizado de
350MW com 24 queimadores, equipados com promotores de vorticidade instalados na parede
frontal da fornalha. Cinco casos diferentes com cargas de 100%, 95%, 85%, 70% e 50% da
capacidade nominal da caldeira foram simulados. ComparacGes foram feitas obtendo-se uma
boa concordancia entre os resultados simulados e os medidos na caldeira para todos 0s casos,

assim, validando os modelos e algoritmos empregados nos estudos computacionais.

Em outro estudo, Backreedy et al., 2005 afirmam que algumas propriedades da
combustdo podem ser previstas através de correlagdes empiricas, mas que, estas correlaces
ndo podem prever alguns paradmetros, tais como: igni¢do e emisséo de NOx. Em estudo
posterior, Backreedy et al., 2006 utilizaram uma modelagem para a formacao de NOxy, a qual é
caracterizada através de um mecanismo triplo, envolvendo: NO-Fuel, NO-thermal e NO-
prompt. A utilizacdo destes trés mecanismos em conjunto se mostrou eficiente para prever a
formagdo deste poluente, sendo que sdo muito utilizadas atualmente para simulacgdes
numéricas computacionais, pois atuam em uma faixa de temperatura consideravel. Varios
outros autores vém empregando codigos em CFD para estudos sobre arranjos de caldeiras,
como as de carvdo pulverizado com queimadores frontais, queimadores de baixo NOy de

Kurose et al., 2004, e varia¢des das condigdes operacionais, como teor de umidade e tamanho
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da particula de carvédo segundo Bosoaga et al., 2006; Abbas et al., 1993. Kumar e Sahu, 2007,
utilizando o codigo Fluent, estudaram o efeito do angulo de inclinacdo dos queimadores
tangenciais em uma caldeira de 210 MW. Eles mostraram a influéncia do angulo de
inclinacdo no tempo de residéncia das particulas de carvéo e, consequentemente, nos perfis de
temperatura ao longo do eixo axial da caldeira. Asotani et al., 2008 estudaram o
comportamento da ignicdo de carvao pulverizado em uma caldeira de 40MW. Os resultados
para o carbono ndo queimado, (burnout), nas cinzas leves e para a temperatura de saida foram
validados respectivamente pelos dados de operacdo e pelos pardmetros de projeto. Uma
comparacdo qualitativa entre os resultados para temperatura e comportamento da ignicdo na
proximidade dos queimadores foi feita, utilizando imagens de um sistema de camera de alta
temperatura. Posteriormente, Choi e Kim, 2009, também utilizando o cddigo Fluent, em um
estudo similar ao presente trabalho, simularam uma caldeira de 500 MW a base de carvéo

pulverizado com queimadores tangenciais, obtendo bons resultados.

Silva et al., 2010 analisaram através de métodos de CFD o processo de combustao
de carvdo mineral pulverizado em uma caldeira de uma usina de 160 MW de geracdo elétrica
com a finalidade de identificar as ineficiéncias presentes no equipamento. A modelagem
proposta pelos autores abrangia as equagdes fundamentais de conservacdo de massa,
quantidade de movimento, energia e de espécies quimicas, assim como o modelo k- para
computar a turbuléncia no escoamento, utilizando-se do modelo combinado de reagdes
quimicas Eddy Break-Up/Arrhenius para a combustdo do carvdo mineral. A radiacdo foi
considerada e 0 modelo WSGG — Weighted Sum Gray Gas foi adotado para avaliar a
transferéncia de calor por radiacdo em meios participantes. Com os resultados obtidos, foi
concluido que a modelagem computacional adotada foi eficiente para representar 0 processo

real de operacao do gerador de vapor em quest&o.

Posteriormente, em um estudo desenvolvido por Crnomarkovic et al., 2013, os
modelos de gas cinza e WSGG foram aplicados para as propriedades radiantes da fase gasosa
e tiveram seus resultados comparados na investigacdo numerica de uma fornalha de queima
tangencial de carvéo pulverizado, utilizando o método das zonas para solugéo da transferéncia
de calor radiante. Os resultados mostraram diferencas nos campos de temperatura e fluxos de
calor nas paredes na ordem de 1% e 5%, respectivamente, justificando a aplicabilidade do

modelo de gas cinza para a simulacéo deste tipo de fornalha.
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Guo et al., 2015 simularam uma caldeira com queima tangencial de 200MW a

qual usava carvao pulverizado como combustivel, para investigar a influéncia do processo de
oxi-combustdo (oxy-fuel) na eficiéncia da caldeira. Sete simulagdes foram realizadas, sendo:
um de ar (caso de referéncia) e seis outros com oxi-combustdo. Foram consideradas trés
concentracdes diferentes de oxigénio (23%, 26% e 29%), juntamente com modelo de
turbuléncia k-¢ e 0 modelo de combustdo de Eddy Dissipation, que foi utilizado para calcular
a interacdo entre a turbuléncia e as reacGes em fase gasosa. Através dos resultados simulados
e dos dados obtidos a partir dos célculos de projeto da performance da caldeira, 0s autores
descobriram que tanto a temperatura maxima quanto o fluxo de calor diminuem com o uso do
modelo de oxi-combustdo. Além disso, os resultados expuseram que a carga total da caldeira

devera diminuir em 5-10% sob a oxi-combustdo, quando comparada com o caso de referéncia.

Wenjing et al., 2015 desenvolveu uma investigacdo numérica para estudar o
processo de combustdo de carvao pulverizado em uma caldeira ultra-supercritica de 660 MW.
Os autores, realizaram uma simulacdo numeérica tridimensional com base na abordagem
Euleriana-Lagrangeana, usando o modelo de turbuléncia k-¢ para a fase acoplada a géas, o
modelo de radiacdo P-1 para a radiacdo e um modelo de duas taxas concorrentes para a
desvolatilizagdo. O objetivo do estudo foi investigar o efeito das distribuicdes de ar sobre o
desempenho da caldeira, avaliar a temperatura no interior da camara de combustdo, 0s
componentes das espécies e as emissdes de NOx. Como resultados, descobriram que com a
aplicacdo de OFA (Over-Fire Air) e AA (Additional Air), ocorre uma pequena diminuicdo da
temperatura na zona de combustdo, o que provoca uma reducdao na formacdo de NOyx. Além
disso, a temperatura na saida da camera de combustdo pode aumentar, melhorando assim a
transferéncia de calor em super-aquecedores e re-aquecedores. Os autores encontraram

resultados satisfatorios entre os previstos e os medidos.

Centeno et al., 2014 realizaram um estudo sobre a influéncia das particulas de
fuligem na transferéncia de calor por radiacdo adotando os modelos de Khan e Greeves, 1974
e Magnussen e Hjertager, 1976 na formacéo e oxidagdo dos ndcleos e particulas da fuligem. A
escolha destes modelos fez-se necessaria pois outros modelos exigem a determinacdo de
coeficientes de correcdo. Esta determinacdo ndo era possivel, uma vez que a cadmara de
combustdo estudada ndo possuia medi¢des experimentais de fuligem. Neste mesmo trabalho o

autor analisou numericamente a transferéncia de calor radiativa em uma chama turbulenta de
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metano-ar. Utilizando as equacdes de conservacdo de massa, de quantidade de movimento, de
energia, de espécies quimicas gasosas e fuligem, adotou 0 modelo combinado de combustéo
de Eddy Break Up Arrhenius com reacdo quimica em duas etapas globais, além do modelo de
turbuléncia k- Standard. Em relacdo a radiacdo, verificou que o modelo WSGG apresentou a
maior concordancia com os dados experimentais da literatura, além de concluir que a
consideracdo das interagdes TRI (Turbulence Radiation Interactions) melhoraram o0s

resultados.

Silva et al., 2018 realizaram um estudo em uma cadmara de combustdo cilindrica,
utilizando Computacional Fluid Dynamics (CFD), o qual teve foco na contribuicdo dos
modelos de reacfes quimicas nos campos de temperatura e concentracdo de espécies
quimicas. Os resultados indicaram que neste caso, 0 modelo de cinética quimica global de
Eddy Break-Up/Arrhenius (EBU/Arrhenius) de 2 passos para 0 metano apresentou resultados
melhores para temperatura da chama e para a concentracdo das espécies, quando comparado
com o modelo de cinética quimica detalhada, o Steady Laminar Diffuision Flamelet (SLDF).

Aplicando a mesma modelagem para queima de carvao pulverizado apresentada
utilizada neste trabalho, Silva et at., 2019 apresentaram um estudo em CFD sobre o efeito de
vazamentos no selo d’agua de uma caldeira real de uma Usina Termelétrica de 160 MW.
Neste trabalho foi constatado que o vazamento de ar quando em grande quantidade afeta
significativamente o processo de combustdo e, em qualquer nivel, pode mascarar a leitura do

excesso de ar na operacdo da caldeira, gerando prejuizos ambientais e energéticos a planta.

1.3.2 Estudos com DTF

Wang et al., 2014 realizaram um estudo experimental e numérico utilizando um
DTF. Neste trabalho foram testados diferentes tipos de biomassa e carvdo, como: casca de
arroz, madeira, carogo de oliva, carvdo betuminoso de origem inglesa, a fim de avaliar a
combustdo e as caracteristicas das cinzas de combustiveis renovaveis comparando-as ao
carvao betuminoso. O primeiro modelo, metamodelo, foi implementado através do MatLab —
MATrixLABoratoy, e consiste dos balangos de quantidade de movimento e energia para o
escoamento diluido de particulas sélidas no interior do DTF. No segundo modelo, os calculos
foram realizados através do pacote Fluent, que foi configurado para simular um plano

representativo do DTF, assumindo escoamento axissimétrico com a consideracdo de
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turbilhonamento (swirl), em regime permanente. Neste mesmo trabalho Wang fez
experimentos em um DTF, utilizando carvdo e biomassa e por fim, comparando os dados
numéricos com os experimentais. Os resultados revelaram que os valores de burnout das
biomassas sdo comparaveis aos resultados do carvdo devido a uma série de fatores que tém
efeitos opostos. Em particular, destacaram a influéncia da maior quantidade de matéria volatil,

que aumenta o burnout, e da sua maior umidade e maior tamanho de particula.

Com enfoque no estudo de processos de combustdo envolvendo carvdo e
biomassa, Mortari, 2015 avaliou 0 comportamento térmico de bagaco de cana-de-agucar, de
dois carvoes minerais (CE4500 e PSOC1451), e suas misturas (75% carvao + 25% bagaco)
em base maéssica, nas seguintes atmosferas: 80% N> + 20% O (combustdo convencional),
80% CO2 + 20% O (simulando oxi-combustdo), 100% CO2, 100% N2 e 100% O. As
principais técnicas empregadas no estudo foram analise elementar, analise termogravimétrica
(TGA), e um reator tubular de queda livre (DTF). Os resultados obtidos em DTF mostraram
que, quando o processo ocorre sob atmosfera contendo CO: (tipica de oxi-combustdo), para
todos os materiais as emissdes de NO sdo até 34% inferiores aquelas feitas com ar
atmosférico. Entretanto, efeito contrario é observado para as emissées de CO. Em relacéo as
emissdes de SO, nenhuma tendéncia pode ser observada. O rendimento da queima do bagaco
foi 50% superior em atmosfera de ar devido a facilidade da ignicdo nesta atmosfera. Para
ambas as misturas também ndo se evidenciaram alteracdes de comportamento em funcdo da

atmosfera utilizada.

Recentemente, Rohloff, 2017 comparou a combustdo de dois carvdes minerais (um
brasileiro e outro colombiano) e um carvdo vegetal em um forno DTF. O equipamento foi
construido no Laboratério de Combustdo do Departamento de Engenharia Mecéanica da
UFRGS (Universidade Federal do Rio Grande do Sul) com 1,340 m de altura util e
temperatura de operacdo até 1200 °C. A combustdo foi avaliada a 1100 °C, em termos de
burnout, analise de temperatura e espécies quimicas ao longo do comprimento do reator. Dos
resultados obtidos, o carvao colombiano mostrou-se mais reativo por ter sido consumido mais
rapidamente, alcancando burnout mais elevados do que o carvao brasileiro e o carvéao vegetal.
O carvdao vegetal e o carvao brasileiro obtiveram burnout semelhantes ao longo do
comprimento do forno. O carvado vegetal liberou mais CO que os carvdes minerais no inicio

da combustdo. A emissdo de NO foi mais alta na combustdo do carvdo colombiano e do
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carvao vegetal porque estes concentram mais nitrogénio em sua estrutura. As emissdes de
SOztambém foram proporcionais ao teor de enxofre nos carvles, de maneira que o carvao
brasileiro apresentou as maiores concentragdes, seguido pelo carvdo colombiano e por Gltimo,

0 carvdo vegetal.

1.4  Objetivos do trabalho

Objetivo do presente trabalho é apresentar uma metodologia de avaliagdo de um
Drop Tube Furnace — DTF a partir do desenvolvimento de uma modelagem numérica em
volumes finitos utilizando-se a dinamica dos fluidos computacional, CFD, e da aplicacdo da
metodologia Design of Experimets, DoE, (ou Projeto de Experimentos) para se obter
metamodelos capazes de representar os principais resultados obtidos com o reator, e que

represente a taxa de queima do carvao no DTF.
Assim, os objetivos especificos do presente trabalho séo:

a) Implementar um modelo computacional para queima de carvdo em um DTF
que considera os principais fendmenos envolvidos, tais como 0 escoamento
turbulento, reativo e ndo isotérmicos;

b) Validar os resultados do modelo numérico com dados experimentais;

c) Analisar os resultados gerados por meio das simulacdes computacionais no
que tange devolatilizacdo dos combustiveis e as reacdes de combustdo, assim
como a taxa de queima das particulas;

d) Avaliar a influéncia da radiacdo térmica e do meio participante no que se
refere a fuligem no processo;

e) Avaliacdo do processo de queima no reator para diferentes relacbes
ar/combustivel;

f) Implantar metodologia DoE para determinar simulacGes e variaveis a serem
adotadas nas simulagdes;

g) Avaliar a influéncia do teor de cinzas, excesso de ar e umidade do carvdo no
processo de combustdo e desenvolver um metamodelo para os principais

resultados do reator para a combustéo de carvéo.
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1.5  Contribuicdes da pesquisa
Este trabalho visa construir metamodelos algébricos de facil uso para avaliar a
influéncia do teor de cinzas, da umidade do combustivel e do excesso de ar sobre o0 processo
de combust&do em um reator do tipo Drop Tube Furnace — DTF. As simulagdes efetuadas com
0 auxilio de Mecanica dos Fluidos Computacional — CFD oferecem um estudo detalhado do
processo de combustdo mas trata-se de um procedimento de implementagéo custosa, mas que
podem ser organizadas de forma a gerar os metamodelos sem perda significativa de

acuracidade.

1.6 Organizacgao da tese

Este trabalho estd organizado em seis capitulos e dois apéndices. O Capitulo 2
apresenta os principais modelos numéricos utilizados para o célculo termodindmico e
combustdo do carvao.

O Capitulo 3 traz a metodologia aplicada no trabalho, com as caracteristicas
fisicas do reator utilizado, o tipo de malha gerada, analise de convergéncia da malha e, a
validacdo do modelo com os dados experimentais.

No Capitulo 4, sdo apresentados e discutidos os resultados do modelo numérico
desenvolvido no CFX® no presente trabalho. Também sdo detalhados os casos analisados para
gueima de carvao.

O Capitulo 5, é apresentada a metodologia DoE para criar um metamodelo para o
problema, comparando os resultados com os dados experimentais e com o modelo numérico
do CFX®.

Por fim, o Capitulo 6 apresenta as conclusfes obtidas com o presente trabalho e

sugestdes para sequéncia dos estudos sobre este tema.
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2 MODELO MATEMATICO

Neste capitulo sdo abordados e apresentados 0s principais equacionamentos
matematicos e as reagdes quimicas envolvidas no processo de combustdo de combustiveis
solidos. Em particular, maior énfase sera dada para a combustdo de carvdo mineral, sendo a
modelagem baseada nas equagdes de conservacdo de massa, de energia, espécies quimicas e
de quantidade de movimento, aléem de modelos de turbuléncia, reaces quimicas e, por fim,
modelos de radiacdo em meios participantes.

A modelagem da combustdo de combustivel sélido pulverizado baseia-se em
certos pressupostos e simplificacdes adotadas para permitir uma solugdo realista usando
recursos de calculo com o conhecimento disponivel do combustivel. Para o presente trabalho,
utilizou-se o software comercial Ansys CFX®, versdo 15, que possui uma grande variedade de
opcdes para implementacao da modelagem.

Os modelos foram baseados na solucdo das equacdes médias de Favre (Favre
Average Navier-Stokes) de KUO, 2005, considerando o modelo de turbuléncia k-o de
MENTER, 1994 para prever a turbuléncia do escoamento, onde k é a energia cinética
turbulenta definida pela variacdo das flutuacGes de velocidade, expressa em [m%/s?] e w € a
frequéncia turbulenta em [1/s]. A trajetdria das particulas no escoamento é prevista por um
modelo Lagrangeano onde as particulas representativas sdo rastreadas durante suas trajetérias
dentro do dominio. Uma distribuicdo estatistica é aplicada para injecdo dos combustiveis no
dominio de estudo, onde os parametros de injecdo das particulas sdo estimados pela sua
distribuicdo estatistica de acordo com o critério de Rosin-Rammler, considerando-se o
diametro médio das particulas de carvao de 55um.

A combustdo € calculada tanto para a particula de combustivel como para a fase
gasosa, assumindo que as reacdes quimicas sdo resolvidas tanto pela cinética quimica como
por mistura turbulenta em reacdo instantdnea. O balango de energia da fase gasosa é usado
para calcular a temperatura dos gases considerando a interacdo entre as particulas e a
transferéncia de calor por radiagdo. A Figura 2.1 resume os modelos aplicados na solugdo

matematica, sendo estes implementados no CFX.
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Modelos de: Conservagdo de Massa, espécies

quimicas, energia e quantidade de movimento

b l L]

k-® Combustdo Radiagéo

Figura 2.1 - Principais modelos utilizados.

A opcdo pelo emprego do modelo k-w ocorreu devido a obtencdo de resultados
mais proximos aos dados experimentais numa etapa de testes preliminares, e por ser 0 modelo
que melhor representa 0 escoamento turbulento no reator, tanto proximo as paredes como no
seu ndcleo.

As secles a seguir apresentam a descri¢cdo dos modelos implementados no Ansys

- CFX, para o presente estudo.

2.1  Conservacdo da quantidade de movimento

Para um fluido multicomponente, as equacgdes de transporte sdo resolvidas para 0s
componentes do vetor velocidade, fracdes massicas de espécies quimicas, pressao e
temperatura (entalpia), além dos componentes do modelo de turbuléncia k-w. Entretanto,
equac0es adicionais devem ser resolvidas para completar o modelo a fim de descrever a fisica
real do problema.

O movimento do fluido é modelado usando campos Unicos de velocidade,
pressdo, temperatura, espécies quimicas e as componentes do modelo de turbuléncia. A
influéncia dos varios componentes do fluido é sentida apenas através da variacdo de suas
propriedades, em virtude das diferencas existentes, onde cada componente tem sua propria
equacdo para conservacdo de massa. Apds a aplicacdo das médias de Reynolds/Favre, esta
equacdo da conservacdo da massa pode ser expressa em notacdo tensorial no regime

estacionario como:



18

R N I —

onde p, ¢ a densidade massica (ou massa especifica) média do fluido para a componente a na
mistura, p, é a densidade massica do fluido para a componente a na mistura, U] € 0 campo

de velocidade média, representado como

_ P Ui
-3

sendo Ul-j é a velocidade massica média do fluido para a componente a, pa(UU — U]) éo

fluxo de massa relativo e S, é o termo fonte para 0 componente «, o0 qual inclui os efeitos das
reagdes quimicas, quando conveniente. Na Equagdo 2.1 o termo —M representa as tensoes
cruzadas devido as flutuacBes de velocidade no escoamento, e necessitara de modelagem
especifica para sua solucédo atraves da aplicacdo da aproximacdo de Boussinesq e do modelo
de turbuléncia, k-w. Caso os termos na forma expandida da Equacdo 2.1 forem somados em
todos os componentes, o resultado serd a equacdo de continuidade na sua forma convencional

para escoamentos incompressiveis. Assim, quando as taxas de rea¢do quimica S, forem nulas,

a(pl;) _
an -

0 (2.3)

onde p é a densidade massica média da mistura.

O termo do fluxo de massa relativo € responsavel pelo movimento diferencial dos
componentes individuais. Este termo pode ser modelado de varias maneiras para incluir
efeitos de gradientes de concentragdo, gradiente de presséo, forcas externas ou gradiente de
temperatura. Destas possiveis fontes de movimento relativo entre os componentes da mistura,
0 efeito primario € o do gradiente de concentracdo. O modelo para esse efeito da origem a um
termo semelhante a difusdo na Equacéo 2.1, apresentado abaixo:

[y 0P

pa(U;j — Uj) = T ox (2.4)
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O coeficiente de difusdo molecular, T, € assumido como sendo igual a pD,, onde
D, é a difusividade cinematica do componente a na mistura, e p é a densidade massica nessa

mistura gasosa. Definindo a fragdo em massa do componente a na mistura gasosa como

Yo =— (2.5)

onde a soma das fragdes em massa sobre todos os componentes € 1, para garantir a sua
conservacdo. Desta forma, substituindo as Equacgdes 2.3 e 2.4 na Equacdo 2.1, pode-se

reescreve-la sob a forma da conservacao de espécies quimicas da seguinte forma:

00pa0)%a) _ 9 (. 9,

a T
Faa_xj> ~ o (PYal)) + S (2.6)

Os fluxos escalares turbulentos sdo modelados usando a hipd6tese de viscosidade

efetiva Boussinesq, como:

_ He Y,

— Y" 2
Pl = o, 2.7)

onde Sc; é 0 nimero de Schmidt turbulento. Substituindo a Equacdo 2.6 na Equacdo 2.7 e

assumindo as médias ponderadas para a massa de Y, tem-se:

ax]' B ax] Geff ax] (28)

d(p,UY, d Y,
(pa j a) _ < a) +Sa
onde S, o termo fonte [kg/(m3s)], onde sdo previstas as taxas de reacdes quimicas quando
houver, e

_ He
Papry =Ta Sc, (2.9

A Equacdo 2.8 é uma equacdo geral de adveccao/difusdo da forma comum as
equacdes resolvidas para cada uma das outras varidveis dependentes do calculo do
escoamento do fluido. Nessa equacdo em funcdo das médias de Reynolds/Favre, apresenta-se
a necessidade de se determinar uma viscosidade adicional aparente, propriedade do

escoamento, a chamada viscosidade turbulenta, . Para tal, um modelo complementar de
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turbuléncia pode ser utilizado, tais como os modelos k-¢, k-, SST, dentre outros, sendo que a

2

viscosidade turbulenta pode ser definida como u; = p% para 0 modelo k-w e u, = C#pk?
para 0 modelo k-¢.

Vide que o modelo matematico considerado neste trabalho necessita da dissipacdo da
energia cinética turbulenta (&), considerada como a taxa na qual as flutuacdes de velocidade se
dissipam em [m2/s®], a qual é usada nos modelos de combustdo, ¢ € calculado através da

relacdo entre a viscosidade turbulenta dos dois modelos, k-& e k-, conforme equacéo a seguir
2
U = p% = Cup k; , sendo C,, uma constante empirica [adimensional] igual a 0,09.

O modelo de turbuléncia k-w utilizado neste trabalho é caracterizado por duas
equacOes de transporte adicionais para representar as propriedades de escoamento turbulento.
Esse modelo de turbuléncia k- € mais robusto e preciso que os demais modelos RANS, pois
modela o escoamento proximo as paredes para nimeros baixos de Reynolds. As equacgdes
para energia cinética turbulenta, k [m?s?], e sua frequéncia turbulenta « [1/s] sdo

respectivamente:

O (50,k) = a( +”t>ak + P, — B'pk

0x; PE) = 0x; H o/ 0x; k= B'pko (2.10)
d , - (0 U\ dw ) _

ax, (PUw) = <ax]- (n+ aa,) axj) taghembpo (2.11)

onde B, f e a sdo constantes empiricas [adimensionais] do modelo turbulento, que
apresentam os valores 0,09, 0,075 e 5/9, respectivamente Wilcox, 1988, ox € o, € 0 nimero
turbulento de Prandtl com os respectivos valores de 1 e 2. Finalmente, P, representa a taxa

média de producéo de turbuléncia, devido as forcas viscosas [kg/ms?], que € obtida por:

o, a0\ a0,
an axi ax] (212)
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2.2  Conservacao de energia
Negligenciando toda a difusdo multicomponente de energia devido a difusdo de
cada espécies quimicas, ou seja, assumindo a unidade do nimero de Lewis, a equacdo de

energia pode ser escrita como

e Kk WU \oh]l =
a—xj pP Ujh) = a—x][<c—p+ P_Tft>a_xj] + Srad (213)

onde é o vetor de velocidades & é a entalpia média total da mistura, definida como
h=) T
o (2.14)

sendo h, a entalpia total média da a-ésima espécie quimica, x a condutividade térmica da
mistura, Pr, € 0 numero de Prandtl turbulento, e S,,, representa a fonte de energia térmica

devido a transferéncia por radiacdo. O calor especifico médio da mistura é dado por:

N
Cp = z Y Coa (2.15)
k=1

onde C,, € o calor especifico a-ésima espécie quimica, N, € o nimero total de espécies

quimicas. O termo h,, pode ser estimado como

N, | — T
] n )
R, = z T f Cy o dT (2.16)
=1 Tref
onde T é a temperatura média da mistura, h_]‘? e a entalpia molar de formagéo, T,.r € a

temperatura de referéncia e W, € a massa molecular da a-ésima espécie quimica.

O termo S, Que representa o termo fonte de energia térmica devido a

transferéncia de calor por radiacdo é calculado através da equacdo a seguir:

Sraa = —V-Graa (2.17)
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Para completar o modelo, a densidade massica da mistura pode ser obtida pela

equacao de estado de um gés ideal. Assim,

p° W
RT

p= (2.18)
onde po é a pressdo operacional da cdmera de combustdo, a qual é considerada constante e
igual a 1 [atm], R é a constante universal dos gases e W é a massa molecular da mistura. As
equacOes acima sdo validas apenas para o nucleo da turbuléncia, onde £>>g. Proximo as
paredes adotam-se as funcfes de parede convencionais do modelo de turbuléncia utilizadas

automaticamente pelo CFX.

2.3 Combustéo

2.3.1 Modelagem da combustédo

O modelo de reacBes quimicas empregado nas simulagdes utiliza os
equacionamentos EDM Eddy Dissipation Model de Magnussen e Hjertager, 1976 e o FRC
Finite Rate Chemistry Model de Kuo, 2005, também chamado de modelo de Arrhenius. Estes
dois modelos concorrem entre si e 0 que apresenta o menor valor residual de cada iteracdo, é
0 adotado para avaliacdo das taxas de destruicdo e formacdo das espécies quimicas, sendo
usado como termo fonte da equacdo de transporte de espécies quimicas.

2.3.2 Eddy Dissipation Model

Para resolver o modelo de reagfes quimicas para oxidacao do combustivel quando
a turbuléncia é governante em relacdo as taxas de reacdes, ou seja, 0 tempo das reacdes
devido a mistura turbulenta € muito maior que o tempo para a cinética quimica, adota-se o
modelo Eddy Dissipation. Ele é baseado no conceito de que as reagdes quimicas ocorrem
rapidamente quando comparadas aos processos de transporte no escoamento. Assim, quando
0S reagentes se misturam a niveis moleculares, eles instantaneamente formam produtos
[ANSYS, 2013]. Desta forma considera-se que a taxa de reacdo esta diretamente relacionada
ao tempo necessario para que se atinja a mistura completa dos reagentes. H4 uma correlacéo

especifica para regimes turbulentos, apresentada pela expressao:
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&

Taxa < E (2.19)

Ela diz que a taxa é proporcional ao tempo de mistura definida pela energia
cinética turbulenta, k e a dissipacdo dos turbilhdes,e. Este conceito de controle de reacdo é
aplicado na industria em muitos problemas de combustdo onde as taxas de rea¢do sao muito
rapidas, quando comparadas as taxas de mistura dos reagentes. No modelo Eddy Dissipation a

reacdo k € limitada pelo menor valor das duas expressdes a seguir:

£ I
R, = A —min|—
K . min <v],d> (2.20)

onde a Equacéo 2.20 corresponde aos reagentes. Considerando a oxidagdo em funcéo de um

vortice de combustivel estar envolvido por vértices de produtos, tem-se:

e (Xp(DW
R, =A'B E(m) (2.21)

O termo | é a concentragdo molar de cada componente, em mol/m3, enquanto p representa as
n-iteragdes da reagdo k. W, é a massa molar do componente I, em g/mol e v, é o coeficiente
estequiométrico. Os termos A e B sdo os coeficientes do modelo Eddy Dissipation, e seus

valores sdo, respectivamente, 4 e 0,5.

2.3.3 Finite rate chemistry model (Arrhenius)
O modelo Finite Rate Chemistry, ou simplesmente modelo de Arrhenius,
implementado no CFX®, considera que a taxa de progresso da reacdo elementar k pode ser

descrita por:

N, N,
Ry = | Fr H (1] — By, ﬂ [1]7% (2.22)
I=A,B,... I=A,B,...

onde F, e By, sdo as constantes da taxa de reagdo no sentido direta e inversa, respectivamente,
[I] concentragdo molar do componente e r representa a ordem de rea¢do do componente | para
a reacdo elementar k [ANSY'S, 2013].

Para a reacdo elementar, o coeficiente estequiométrico é igual a ordem da reacéo.

As taxas de reagdo constantes sdo dependentes da temperatura, e essa dependéncia é dada pela
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equacdo de Arrhenius e pode ser escrita separadamente para as reacOes direta e inversa,
conforme equacdes a seguir.

A constante F;, é descrita por:
_Ekr
F, = AppTBrre ™ mr (2.23)

e, da mesma forma, B, pode ser definida por:

_Exp
By, = AygThrBe ™ 7 (2.24)

Nestas equacdes o fator pré-exponencial Ay, e suas unidades dependem da reacao
guimica modelada de Turns, 2000. O termo B, éo fator de ajuste da reacdo, A, é o fator de

frequéncia, E, é a energia de ativacdo, dada em [J/mol.K] e T é a temperatura absoluta em

[K].

2.3.4 Modelo de rea¢bes quimicas E-A (Eddy-Breakup-Arrhenius)

O modelo Eddy-Break-Up-Arrhenius € baseado em uma anélise fenomenologica
de combustdo turbulenta que assume elevados nimeros de Reynolds sendo aplicavel a uma
grande faixa de numeros de Damkohler. Os modelos apresentados anteriormente sdo
comparados e adota-se 0 menor valor entre os dois, ou seja, a reacdo que ocorre com menor
velocidade serd a dominante segundo Eaton et al., 1999. Também sdo assumidas taxas finitas
de reacBes e um processo de estado estacionario de combustdo turbulenta para os volateis.
Este trabalho considera que a oxidacdo seja uma combinacdo de queima difusiva juntamente
com pré-mistura, ocorrendo em duas etapas globais de reacBes quimicas, envolvendo as
seguintes espécies gasosas: Oz, CHas, Hz, H20, CO», CO, NO, HCN, HCO. As equagdes de

conservacao sao resolvidas para cada espécie quimica, exceto para o nitrogénio.

2.3.5 Modelo de reacdes NOx

A formacgdo do NOx € um processo complexo e neste trabalho sdo considerados
quatro mecanismos de formagdo de acordo com Kuo, 2005. O primeiro mecanismo é o
Thermal NO, ou mecanismo térmico, que ocorre apenas em temperaturas superiores a 1800K.

A formacédo do NO surge de radicais livres de duas das espécies mais abundantes nesta faixa



25
de temperatura, oxigénio e nitrogénio. O processo ocorre em duas etapas e € conhecida como
mecanismo de Zeldovich. Segundo Kuo, 2005, este mecanismo apresenta natureza de cadeia,
e devido a sua baixa taxa de formacdo, em comparagdo as reacBes de oxidacdo, pode ser
desacoplado do processo de combustdo. O motivo deste mecanismo ocorrer somente em altas

temperaturas € que sua energia de ativacdo e de aproximadamente 319 kJ/kmol.

Um segundo mecanismo foi proposto por Fenimore, 1970, o qual considera que
formacdo de NO ocorra muito rapidamente em temperaturas inferiores a 1800K quando
nitrogénio e oxigénio estejam presentes. Ele é conhecido como Prompt-NO, ou mecanismo

instantaneo, e possui energia de ativacao entre 75 e 92 kJ/kmol.

O terceiro mecanismo implementado neste trabalho descreve a formacdo de NO
em atmosferas ricas em combustivel. Neste caso ndo ha oxigénio suficiente para oxidar

completamente o combustivel, levando o excesso a se reduzir em NO.

O quarto e ultimo mecanismo de formacgédo de NOy, é denominado de Fuel-NO, no
qual os compostos de nitrogénio presentes no combustivel, principalmente na forma de
heterociclos, sofrem répida vaporizacdo quando entram na camara de combustdo. A producéo
de atomos de nitrogénio na frente de chama sobre o mecanismo NO do combustivel (por
reacOes semelhantes CH + N2 — HCN + N) exige muito menos energia do que a formagao de
atomos de nitrogénio via N2 + O. Segundo Bowman, 1972, a taxa de formagdo de NO via
compostos contendo nitrogénio (diferente do NO térmico) ocorre em escala de tempo

comparavel as das reacdes de combustao.

Em combustdo de carvdo os mecanismos de Fuel-NO e Thermal-NO sdo mais

importantes, devido a temperatura na cdmara de combustdo e ao excesso de ar utilizado.

2.4  Combustdo de combustiveis sélidos

Na combustdo de combustiveis solidos, uma combinagédo de varios subprocessos
representa o processo global de conversdo termoquimica das particulas de combustivel. Em
geral, a composi¢cdo dos combustiveis solidos (carvdo) é dividida em quatro classes,
nomeadamente umidade, material volatil, carbono fixo e teor de cinzas. Tipicamente, 0
processo de combustdo e dividido em diferentes estagios: aquecimento, secagem,
desvolatilizagdo, combustdo homogénea em fase gasosa e reacfes heterogéneas de superficie

das particulas (oxidacdo e gaseificacdo). Dependendo das condicGes operacionais e da
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natureza do sistema, esses processos podem ser sequenciais ou em sobreposicdo. Em geral, 0
residuo da combustdo é apenas o teor de cinzas do combustivel. A Figura 2.2 apresenta 0s

processos que uma particula sélida tipica sofre durante a combustao.

H,0
CO, + H,0
NH,0, HCN,

Particula de NO, N,
Combustivel

CxHy
Secagem NO, N,
éCo Cco,

Oxidagao do
Char

Devolatizagao

B: 160 a 250°C
C: 350°C

Cinza
Figura 2.2 - Representacdo dos estagios de combustdo dos combustiveis sélidos [Adaptado de
Karlstrom, 2017].

A conversdo de combustivel sélido comeca com o aquecimento das particulas
solidas através de conveccdo e radiacdo dos gases quentes circundantes e eventual condugéo
das particulas vizinhas. Em resumo, conforme a particula aquece, o calor é conduzido através
de seu volume por conducédo e, comega 0 processo de secagem. Consequentemente, como a
camada externa das particulas de combustivel secam e a temperatura atinge um determinado
valor, a devolatilizacdo comeca. Durante esta etapa, varios processos fisicos e quimicos
ocorrem liberando espécies gasosas volateis, sendo o char formado como o residuo
carbonoso. Os gases volateis liberados reagem com o ambiente circundante e queimam em
uma chama difusiva. O calor gerado e transferido para a particula gerando devolatilizagédo
adicional (ou secagem). Além disso, através da conversdo, espécies reativas podem atingir a
superficie da particula e os residuos de carvdo reagem com o oxigénio atmosférico, gerando

vapor de agua, dioxido de carbono e monéxido de carbono entre outros de menor relevancia.
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Em condicgdes ideais, o residuo da combustéo ¢é apenas o teor de cinzas do combustivel, que

fica no fundo da cdmara de combustdo ou é arrastado pelo fluxo dos gases de combustéo.

Outro comportamento observado refere-se a proximidade que a temperatura na
superficie da particula de combustivel tem com a temperatura dos gases. A Figura 2.3
apresentam a temperatura de duas particulas de combustivel, sendo uma de 50 pm e outra de
6mm, quando expostas a uma temperatura de 1.000 °C.

[°C] °ql

1000 + 1000+

600 1 600 |

mmm Temp. superficie

Temp. no centro 1
200 200 mm Temp. superficie

Temp. no centro

> e
0,02 0,04 0,06 10 20 30

Tempo de residéncia [s] Tempo de residéncia [s]

(a) Particula com didmetro de 50um  (b) Particula com didametro de 6mm
Figura 2.3 - Temperatura na superficie e no centro das particulas de carvdo, quando
submetidas a uma temperatura de 1.000 °C [Adaptado de Karlstron, 2017].

Na Figura 2.3(a) observa-se a temperatura na superficie e no centro de uma particula
com diametro de 50 pum, similar as utilizadas na modelagem do presente trabalho. Devido ao
tamanho reduzido da particula e a hipGtese de que estas se comportam como um corpo negro,
as temperaturas na face e no centro possuem comportamentos idénticos e as etapas de
secagem e devolatilizacdo ocorrem na sequéncia. Para particulas de maior diametro, o efeito
da conducdo térmica interfere nas etapas de secagem e devolatilizacdo, as quais ocorrem
simultaneamente durante 18s, conforme atingimento da temperatura de devolatilizagdo do
carvao betuminoso (350 a 400 °C), e devido ao gradiente de temperatura no interior da
particula, conforme representado na Figura 2.3(b). Outra diferenca a se destacar no
comportamento das duas particulas de combustivel (50 um vs 6 mm), é o tempo necessario
para devolatilizacdo e oxidagdo total do combustivel, sendo que na particula de menor
tamanho estes processos levam 30 ms, enquanto que para a particula maior sdo necessarios

aproximadamente 25 s para a combustdo completa.
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2.4.1 Modelo de combustéo da particula
A modelagem da combustdo da particula é utilizada para a determinacdo da
temperatura, trajetoria da particula, secagem, devolatilizacdo, oxidacdo do carbono residual e
concentracdo de espécies quimicas tanto da mistura gasosa como para as particulas de carvéo,
cinzas e o carbono residual, verificando-se a influéncia dos parametros operacionais, como

condicdes heterogéneas para o combustivel e escoamento de ar durante a combustao.

O esquema cinético para a pirélise de particulas de carvdo utilizado neste trabalho
foi apresentado por Silva et al., 2010 e Silva et al., 2019, e assume que o carvao mineral é
composto de carvao bruto (rawcoal), cinza (ash), agua na forma de umidade e carbono
residual (char). O carvdo decompde-se em carbono residual e gases volateis através de duas
reacOes paralelas e concorrentes (Ric e Roc) de desvolatilizagdo, segundo o modelo proposto
por Ubhayakar et al., 1976. As cinzas e a agua presentes na particula de carvdo podem ser

consideradas como impurezas do carvao, pois ndo produzem energia.

O carbono residual, ¢ uma particula composta essencialmente por carbono.
Durante o processo de combustdo, o carvdo bruto decompde-se em diversas fragoes.
Inicialmente ocorre a secagem, que é a retirada da umidade da particula. H& em seguida, o
processo de devolatilizacdo, onde separam-se da particula sélida os gases volateis, restando o
carbono residual e as cinzas. Finalmente ocorre a oxidacdo dos gases volateis e do carbono

residual, restando apenas a fracdo de cinzas na particula sélida.

A decomposicdo global da particula de carvdo € apresentada na Figura 2.4. As

particulas de carvao sao tratadas como esferas contendo reacdes internas.

Volume em
fase Gas

Produtos oxidados do Char

Volume em —

fase Gas /

Volateis do Carvio

Figura 2.4 - llustracdo da particula de carvéo durante a desvolatilizacdo [Adaptado de
Conrado et al., 2015].
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A solucdo das equagOes apresentada nesta secdo se concentrara no tratamento
Lagrangeano das particulas e acoplamento bidirecional entre as fases gasosa e sélida, que séo

comumente usados em simulagdes de combustéo.

No modelo Discrete Phase Model (DPM) do ANSYS, as particulas séo tratadas
de maneira Lagrangeana e seu efeito no campo de escoamento ¢ incluido nas equaces da fase
continua via termos fonte (acoplamento bidirecional). Portanto, as particulas podem trocar
calor, massa e quantidade de movimento com a corrente de gas. A estratégia para a simulagéo
¢ alternar entre a forma Euleriana para calculos de fluxo e lagrangeana para calculo da
trajetéria da particula, desde que a solucdo convergente seja obtida. As secBes a seguir

representam a teoria do modelo DPM.

2.4.2 Trajetdria da particula

A temperatura, composicao e velocidade da particula de carvdo ao longo de sua
trajetoria sdo calculadas usando o modelo Lagrangeano. As equacfes de movimento da
particula sdo:

dx, B
- = (2.25)
du,

my,—== fo+ fy (2.26)

onde fp é a forca de arraste e fy a forca gravitacional. A forca de arraste € calculada através da
seguinte equacgéo:

Ug.inst — Up

fo =my——> (2.27)

Quando a dispersdo da turbuléncia da particula pela fase de gas € incluida no
modelo CFD, as equacdes para a trajetdria da particula sdo integradas usando a velocidade
instantanea do fluido. Assim, ug ;s = U, +u’, onde u’ € a velocidade turbulenta flutuante
calculada de acordo com Gosman e loannides, 1981. Quando a dispersdo da turbulenta da

particula ndo é incluida, a velocidade média do gas € usada, ug jns; = Uy.

O tempo de relaxacdo da particula t,- para a for¢a de arraste € definida como:
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I = Ppdp
T 18u,fp (2.28)

sendo que o coeficiente de arraste, fp, definido por Schiller Naumann, 1933, vélido para uma
particula esférica como:

P 0,15Rey®®”,  Re, < 1000
? 7 10,01833Re,, Re, > 1000 (2.29)

2.4.3 Aquecimento e resfriamento inerte da particula
A temperatura da particula, Tp, € obtida através da resolugdo da equagédo de
balanco de energia na particula, a qual é aquecida via conveccdo e radiacdo, conforme

equacOes a seguir. Assim,
T,
my,Cy = = Qc + Qr = Qu (2.30)

T .
m,C, d—z; = hA,(Tw — Tp) + £,A,0(0% — T,)) — M, L (2.31)

onde mp e Cp sdo a massa e o calor especifico da particula. Os termos Qc, Qr € Qm sdo
transferéncias de energia para a particula devido a conveccéo, radiacdo e evaporacdo da agua
respectivamente, h coeficiente de transferéncia de calor por convecgdo, Ap area da superficie
da particula, T,, € a temperatura do gas circundante, T, € a temperatura da particula, ¢,

1
)/4éa

emissividade da face da particula, o constante de Stefan-Boltzmann, 0 = (6/40

temperatura radiante, sendo G a radiagdo incidente na particula, Mp é amassa de 4guae L o

calor latente da agua. Durante a resolucdo a Equacdo 2.31 a particula é considerada

isotérmica.

2.4.4 Modelo de secagem da particula
As reacGes que ocorrem na particula de carvdo se desenvolvem nos pontos
indicados na Figura 2.5. A parcela de cinzas ndo participa de nenhuma reacdo, sendo que ela

acompanha a particula solida até a reacao final de oxidacéo do carbono residual.
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Figura 2.5 - Modelo de devolatilizagdo do carvdo com secagem [Ubhayakar et al., 1976 e
Xianchun et al., 2009].

Para a secagem das particulas as Equaces 2.30 e 2.31 de transferéncia de calor da
particula sdo aplicadas, sendo o fluxo de calor por evaporacdo € representado por Qw.
Também adotou-se o modelo baseado no trabalho de Xianchun et al., 2009, onde a taxa da
reacdo de secagem Rco Coal Drying é prescrita pelo modelo de Arrhenius, que prevé a
evaporacdo da umidade presente na particula a uma temperatura de 373 K, resultando em
carvao seco e vapor de dgua. Assim,

E;

R, = A, e @t (2.32)
onde R; é a constante de velocidade da reacdo em [s*(mol.m®)™] A, é o fator pré-
exponencial da equacdo de Arrhenius, em [1/s], E é a energia de ativacdo em [J/mol], R é a
constante universal dos gases em [J/mol.K], T é a temperatura em [K] e o subscrito i refere-se
as i - reacBes do modelo. Para a reacdo Rco, segundo Xianchun et al., 2009, o fator pré-
exponencial A e a energia de ativacio E valem, respectivamente, 4,587x10%2kg?m®s? e
78,995 kJ.mol ™.

2.4.5 Modelo de devolatilizacdo da particula

Para combustiveis que se apresentam na fase gasosa em condicBGes atmosféricas
normais como metano, propano e butano, as rea¢des de combustdo ocorrem exclusivamente
na fase gasosa. Entretanto, para materiais na fase liquida ou solida € necessario que primeiro
ocorra a separacdo dos componentes volateis. Este processo é denominado desvolatilizacéo no

caso de sélidos e evaporacdo para o caso de liquidos.

A devolatilizagdo da particula de carvdo é assumida como sendo linearmente

dependente da quantidade de volateis da particula, sendo:
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dm
d_tp = _kc max[O, mp - (1 - fv,O)mp,O] (233)

onde mp € a massa instantanea de particulas, mpo € a massa inicial de particulas. fvo € a fragdo

de massa de volateis inicialmente presentes na particula e ky € a taxa cinética definida como:

Tc

k,= A.e » (2.34)
onde o termo pré-exponencial A, depende do tipo de carvdo, dado em [kg.m?s?]. T, é a

temperatura de ativacgéo e T, € a temperatura da particula, dados em [K].

Para o caso da particula de carvao, a desvolatilizagdo é representada pelas reacfes
Rc1 e Rco, presentes na Figura 2.5. O modelo de desvolatilizacdo do carvao, utilizado neste
trabalho, foi proposto por Ubhayakar et al., 1976, que considera que 0 processo ocorre em

dois estagios paralelamente:

Desvolatilizacdio |

Oxidagio do Char

1 Carvdo bruto -» 0,61 Char + 0,39 Volateis

1 Char -> 2,667 05+ 3,667 CO;

Desvolatilizagdo Il

Oxidagdo dos Volateis

1 Carvéo bruto -»0,2 Char + 0,8 Volateis

0,3636 CH,+ 0,6364 CO+ 20, -> 1 CO,+ 2 H,0

Figura 2.6 - Esquema de rea¢des quimicas do carvao bruto [Ubhayakar et al., 1976]

Este modelo € indicado para carvdo betuminoso e a primeira reacdo predomina
nas particulas com baixa temperatura tendo rendimento designado como Y; [ANSYS 2013].
Nas temperaturas mais altas, o rendimento € apresentado como Y2. Como resultado, as fracdes
finais de volateis dependerdo do historico de temperatura da particula, crescendo com o
aumento da mesma, e seu valor final ficara entre Y1 e Y2. Considera-se que a particula é
composta por quatro fragdes: fracdo de carvdo bruto Co, fragdo de carbono residual, Ceh,
fracédo de volateis, V, e fracdo de cinzas, Cash, todas expressas em kg/kg. A fracdo de cinzas da
particula seca, Cash, € expressa como 1-Ccn-Co-V (fracdo total, subtraindo o carbono residual,

umidade e volateis). A taxa de conversdo do carvao bruto é descrita por:
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dcC,

i (ky + k2)C, (2.35)

sendo que Co € a fragdo de carvéo bruto, ki e ko as taxas de reagdo, obtidas pela equagéo de
Arrhenius, Equacéo 2.32.

A taxa de producdo de compostos volateis, dada em kg/s, pode ser obtida por:

dv

P —(Yiky + Y2k3)C, (2.36)

O valor de Y1 é obtido a partir da analise aproximada do carvéo e, de Y2, é obtido a
partir da devolatilizacdo em alta temperatura. A taxa de formacao de carbono residual € obtida

atraveés de

dCch
ar (1 =YDk + (1 = V2)k;)Co (2.37)

onde os termos A1, E1, A2 e E2 sdo definidos por Ubhayakar et al., 1976, com valores 1,34x10°
[s], 8852 [K], 1,46x10%3 [s1], 30189 [K], respectivamente.

2.4.6 Modelo de oxidacéo do carbono residual
O modelo de reacdo global é usado para calcular a oxidacdo do carbono residual,

conforme equacdo a seguir:

dm X
D,C 02
dr —ndypgRT, <M_02> Rt (2.38)

. . , am , . ~
onde mpc € massa de carbono residual na particula, % é a taxa de oxidacdo do carbono

residual em CO, dp é 0 didmetro da particula, Xo2 € a fragdo molar de oxigénio na superficie,

Moz é a massa molecular do oxigénio. Rt é a taxa geral de reacéo, calculada por:

kg7
d
Ry = <k;1) (2.39)

sendo kg a taxa de difusdo do oxigénio e k. o coeficiente de taxa quimica.
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A taxa de difusdo do oxigénio por unidade de area na superficie da particula €

definida por kd(Xg —Xs), sendo X, a fracdo molar de oxigénio nos gases da camara de
combustéo e distante da particula, e X, é a fragdo molar de oxigénio na superficie da particula.

O coeficiente kq pode ser obtido através da equagéo:

Dyes (Ty + T,\ ™ Py
k,= —(2—2) 2
d < 2.Tye P (2.40)

Tp

onde 7, € o0 raio médio da particula em [m], T,, € a temperatura da particula dada em [K], T; é
a temperatura média dos gases no entorno da particula, em [K], Tret € a temperatura de
referéncia, sendo usada 293 [K]. O termo P, é a pressdo atmosférica, P é a pressao local,
ambas em [Pa], D,.f € a difusividade dindmica em [kg.m™s1]. O termo «; é um expoente de
ajuste com valor de 0,75 [ANSYS, 2013].

A taxa de reacdo quimica do carbono residual, ke, € calculado pela seguinte

equacéo:
( TC)
k.=A.e\ T (2.41)

onde Ac é o fator pré exponencial e Tc é a temperatura de ativacdo da oxidacdo do carbono
residual e T, a temperatura da particula.

Na fase de gas, adotou-se 0 modelo de cinética quimica simplificada para o
metano em dois passos, WD», desenvolvido por Westbrook e Dryer, 1981, que considera o
processo de combustdo desenvolvendo-se a taxas globais finitas. A oxida¢do do CO para o

CO- e a reacao de oxidagdo do CH4 para o CO se déa por:

¢;CHy +1,5.0, - CO + 2H,0 (2.42)
¢, CO+0,5.0, - CO, (2.43)

onde c1 e ¢2 sdo as taxas de oxidacdo para CHas e para o CO, respectivamente.
2.4.7 Modelo para calculo do diametro da particula

O modelo utilizado pelo CFX para calculo do didmetro da particula utilizada

como premissa 0 conceito de volume constante e densidade variavel durante as etapas de
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secagem e devolatilizacdo, e de densidade constante e volume variavel para a etapa de
oxidacdo do carbono residual. Estes conceitos sdo fundamentais para a modelagem da

variacdo do didmetro e da densidade da particula durante a trajetoria no reator.

Normalmente, a particula de carvéo dilatara devido a liberacdo de gas durante a
fase de devolatilizacdo. O modelo pressupde que o didmetro das particulas mude
proporcionalmente aos volateis liberados e deve ser especificado um aumento no didmetro
médio da particula de carvédo ap6s a devolatilizacdo completa como entrada para 0 modelo. A
alteracdo do diametro das particulas devido a dilatacdo é calculada usando a seguinte equacéao:

d [1itres |

—d, =Csd
dt P T i

(2.44)

sendo d,, o diametro da particula instantaneo, Cs o coeficiente de dilatacdo, d,, 0 didmetro
das particulas no inicio da devolatilizagdo, m,.. € a taxa de variagdo da massa do material de
referéncia, ., € a massa do material de referéncia no inicio da devolatilizagdo. Quando o
coeficiente de dilatacdo for igual a zero, o didmetro das particulas permanece constante

durante a devolatilizacao.

A equacdo para massa especifica constante é descrita abaixo, com a qual obtém-se o

didametro da particula durante a fase de oxidacao do carbono residual.

mp dyg _ npd,’
6 6

=Wo+C)—-V+0) (2.45)

sendo que p € a densidade da particula, d,, e d,, sdo o diametro inicial e no instantaneo da

particula, V e C sdo a massa de volateis e do carbono residual do carvéo respectivamente.

2.5 Modelagem da nucleacéo e combustéo de fuligem

A modelagem da formacdo e oxidagdo da fuligem €é ainda um dos principais
desafios dentro de problemas de combustdo, sendo objeto de varias pesquisas recentes. De
acordo com Kuo, 2005, sdo denominadas de fuligem as particulas solidas, carbonicas,
originadas de componentes volateis de combustiveis liquidos ou soélidos. Formando
aglomerados de pequenas particulas grosseiramente esféricas, seu tamanho pode variar de

0,005 a 0,2 um, sendo mais comuns particulas de 0,01 a 0,05 um. Geralmente particulas de
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fuligem séo compostas de um grande namero de cristais lamelares que contém, em média, de

5 a 10 folhas, cada uma com aproximadamente 100 atomos de carbono.

No modelo de formacdo de fuligem de Magnussen e Hjertager, 1976, assume-se
que a fuligem ¢é formada na fase gasosa, ap0s a devolatilizacdo dos combustiveis, sendo em

dois estagios, onde o primeiro representa a formagéo do nucleo:

a(ﬁXN) a(ﬁﬁjXN) _ e\ 0Ky = =
ot + ax]_ = (,Ll + P_Tt> a_xj + Snuclei,f + Snuclei,c (2.46)

0 segundo estagio representa a formacéo da particula de fuligem, a partir deste nucleo:

0(p¥s)  0(puy¥s) _((  me\9Fs) o 3
o | ox (“+P_n)6_acj ooy st &40

i)
As equacdes de transporte sdo resolvidas para a concentracao especifica do nucleo

do radical, X, dado em mol/kg, e a fragdo massica de fuligem Y5 em kg/kg de Tesner, 1971.

O modelo completo pode ser subdividido em trés etapas independentes. A
primeira € a formacéo dos nucleos e particulas de fuligem, de acordo com o modelo de Tesner
et al., 1971. A segunda etapa trata da combustdo dos ndcleos e das particulas de fuligem.
Fechando o modelo, levando-se em conta o efeito da turbuléncia sobre as taxas das reac6es
quimicas, adotando-se o modelo de Eddy Dissipation Concept (EDC), proposto por
Magnussen e Hjertager, 1976. Nele séo calculados os termos S‘nuclei,f e Snuceic da Equacio
2.46 e 0s termos Ssoorr € Ssoorc, da Equagdo 2.47. Nas Segdes 2.5.5.1 e 2.5.5.2 sdo
apresentados os detalhes do modelo de formacdo e combustdo da fuligem, respectivamente.

Outros modelos, como o de Khan e Greeves, 1974, sdo aplicados em diversos trabalhos de

pesquisa N0 mesmo segmento, e podem ser alternativas futuras para a extensdo deste trabalho.

2.5.1 Formagcao de fuligem
O modelo de formacéo da fuligem proposto por Tesner, 1971 busca representar a
formacéo dos nucleos e das particulas de fuligem de forma simplificada, conforme equaces a

sequir.
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A formacdo de nucleos e particulas de fuligem é calculada seguindo os modelos
empiricos de Tesner, 1971, apresentados a seguir. Os termos fonte sdo formulados em

concentracdo de particulas, em [parte/m3].

Cy = p.A. Xy (2.48)

onde A ¢ o nimero de Avogadro, dado de 6,0221x10% [parte/mol].
As particulas de fuligem, em [parte/m3]
Ys

=P (2.49)

d3
my = psootn? (2.50)

onde mp é a massa da particula de fuligem, psoot € & densidade [kg/m?] e d, é o diametro médio
das particulas de fuligem [m]. Com estas defini¢des, os termos de origem para a formacdo dos

nacleos de fuligem podem ser modelados de acordo com Tesner et. al., 1971, como:

gnucleo,f =ng + (f - g)CN — 9oClnCs (2.51)
S:soot,f =mp (a—bCs)Cy (2.52)

onde n, é a taxa de formacio espontinea dos nicleos dada em [parte/m3s], Cn é a
concentragdo de ndcleos em [parte/m3]. O termo f é um coeficiente linear de ramificacéo, g é
o coeficiente linear de terminagdo, sendo o resultado de (f — g) 100 [1/s], g, descreve o
coeficiente de terminacéo das particulas de fuligem, sendo este 1x10™° [m3/s/parte], enquanto
Cs representa a concentragdo das particulas de fuligem formadas, dada em parte/m3. Os
termos a e b sdo constantes e valem 1x10° [1/s] e 8x10* [m?3/s/parte], respectivamente.

A equacao é simplifica, agrupando-se o termo n,, que é dado por:

—Tao
Ny = Ao fe- P Yryer exp( /1) (2.53)

Nesta expressdo a, &€ uma constante de valor 1,35x10%" [parte/kg/s], f. representa
a concentragdo massica de carbono no combustivel, em [kg/m®], Tao é adotado o valor de
90.000 [K].
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2.5.2 Combustao de fuligem
Uma vez formados os nucleos e as particulas de fuligem, parte deles sofrem um
processo de combustdo que deve ser modelado especificamente. A taxa de combustdo de
fuligem é determinada pela equacéao abaixo:

Rs,c = A. C_'s (g/k) (2.54)

Esta equacdo pode ser utilizada para regides onde a concentragdo meédia de
fuligem é baixa, quando comparada a concentracdo de oxigénio. Em regiGes de baixa
concentracdo de O € a sua concentragdo que limitara a taxa de combustdo das particulas de
fuligem. Apesar de as particulas de fuligem representarem uma pequena fracdo na massa total
de espécies no processo de combustdo, elas deverdo competir pelo oxigénio com todos 0s
combustiveis ndo queimados segundo Magnussen e Hjertager, 1976. Assim a equagado correta

para esta condicdo é:

Coz\ (& Cs. T
R = A - - _
e < Ts > (k) <Cs s + Cf Tf (255)

onde C, representa a concentracio média local de fuligem em kg/m3, e r, é a razéo
estequiométrica de oxigénio, necessaria para realizar a combustdo de 1 kg de fuligem. Dentre
a Equacédo 2.54 e a Equacédo 2.55, a que apresentar a menor taxa de reacdo, determina a taxa

de combustéo da fuligem.

2.6 Modelagem da radiacéo térmica

Todas as substancias emitem radiacdo eletromagnética continuamente devido a
agitacdo molecular associada a sua energia interna. A radiacdo esta presente em todos 0s
processos, e pode ser sentida de diversas formas, desde a percepcao do espectro de radiacéo
visivel ao olho humano, até a captacdo de energia térmica radiante pela pele. O efeito da
radiacdo pode ser detectado em diversas situacOes, entretanto, sua importancia é elevada
guando os niveis de temperatura absoluta dos corpos e meios sdo mais altos de acordo com

Siegel e Howell, 1968. Desta forma, processos como a combustdo em fornalhas e camaras de
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combustdo, que ocorrem a altas temperaturas, dependem fortemente da transferéncia radiante,

logo seu entendimento é de fundamental importancia.

A radiacdo é afetada por diversos fatores e entre os mais significativos
apresentam-se as condicGes de superficie, caracteristicas direcionais, e 0 meio pelo qual a
radiacdo € propagada. Os meios que possuem a capacidade de interferir na radiacdo, séo
denominados meios participantes e toma-se como exemplo a atmosfera rica em H,0 e CO,,

principais produtos da combustéo de hidrocarbonetos.

2.6.1 Equacdo da transferéncia radiativa - ETR

Pode-se definir formalmente o calor trocado por radiagdo térmica como a taxa na
qual energia radiante é emitida no comprimento de onda A na direcdo (6,¢), por unidade de
area da superficie emissora normal a essa direcdo, por unidade de angulo sélido no entorno
dessa direcéo e por unidade de intervalo de comprimento de onda dA no entorno de 1 segundo
Siegel e Howell et al., 2002.

A intensidade espectral definida acima depende fortemente de variaveis
geométricas, e possui unidades de W/(m?2.sr.um). Consideragles posteriores, como por

exemplo caracteristicas difusivas, permitem a simplificacdo do equacionamento.

As trocas de energia radiativa podem ser consideradas como ocorrendo entre
todos 0s corpos presentes dentro da cadmara de combustdo, isso inclui as paredes e as
particulas sélidas, que neste trabalho foram consideradas como corpos negros. Assim, a
radiacdo emitida de um ponto inicial tem sua intensidade alterada ao longo de um caminho e

esta pode ser expressa de forma ampla por:

dl,(r,s)

ds = _(Kav + st)- Iv(r' S) + Kol (U, T)

Kgy . (2.56)
+— | dIy(r,s)®(s.5)dQ + S

i ),
onde v é a frequéncia ou numero de onda, r e s sdo 0s vetores posicdo e direcdo
respectivamente. O termo S é a distancia do caminho percorrido, K,, € o coeficiente de
absorcdo do meio e K, 0 coeficiente de espalhamento. A intensidade de emissdo de corpo

negro é designada por I, enquanto I, representa a intensidade de radiagdo espectral, ambas
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apresentadas em [W/(m?.sr.um)], e T é a temperatura local absoluta, dada em [K]. O termo
Qrepresenta 0 angulo solido e o termo @ € a funcdo de fase para o espalhamento. Tem-se

finalmente o termo fonte representado por S, dado em [W/(m?. um)].

Para resolver o problema central da intensidade da radiagdo que sai de um ponto
inicial até o final de um percurso definido, adota-se como condi¢do de contorno a parede da

camara como uma superficie opaca, com emissao e reflexao difusas.

2.6.2 DTRM - Discrete Transfer Radiation Model

Existem varios métodos de resolucdo da equacgdo de transferéncia de calor por
radiacdo, RTE (Radiation Trasfer Equation), sob o ponto de vista espacial da transferéncia de
calor. Entretanto ndo ha um método que apresente bons resultados em todas as aplicacdes.
Este trabalho utilizou o modelo Discrete Transfer Radiation Model - DTRM segundo
Carvalho et al., 1991, onde a varia¢do da intensidade é calculada através de linhas do ponto de
origem até o destino. Apesar da natureza isotropica da radiacdo, a discretizacdo do angulo
solido em 16 angulos discretos torna resolu¢do numérica computacional simplificada, pois a
equacdo é resolvida apenas para cada angulo, em todos os volumes finitos que compdem a
malha. A utilizacdo do método tem apresentado bons resultados quando observadas suas

limitagdes, como relatado por Filkoski, 2010.
A equacdo resolvida para cada raio é uma simplificacdo da Equacdo 2.56, e

quando leva-se em conta o espalhamento, este é considerado isotropico, permitindo a
simplificacdo da equacao por:

dl,(r,s K. )
dl,(rs) _ —Kop + Ko 1,(1, 8) + Kyl 0, T) + —= | I,(r,s)dQ + S (2.57)
as ar Jy, '

Ap0ds a integracdo na banda espectral, a RTE pode ser escrita como:

dl(r,s) K,oT*
ds

—K,I(r,s)+S (2.58)

onde o ¢ a constante de Stefan-Boltzmann (5,672 x 10 W/m2?K#), r é o vetor posi¢io, S € 0
vetor direcdo, e S* é o termo fonte, onde pode ser considerada a participacdo das particulas
que geram o espalhamento. Assim, pode-se definir a variacdo na intensidade de radiagéo

como sendo a diferenca entre o ganho ocasionado pela emissdo e a atenuacdo devido a
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absorcéo do meio de acordo Siegel e Howell, 2002. O coeficiente K, pode ser determinado de
diversas formas. Este trabalho aplica 0 método WSGG — Weighted Sum of Gray Gases

segundo Hottel e Sarofim, 1967, detalhado a seguir.

2.6.3 Modelo de Soma-Ponderada-de-Gases-Cinza - WSGG

Tomando como exemplo um gas participante, com temperatura constante e uma
trajetdria conhecida, sendo atravessado por um fluxo de calor radiativo, pode-se definir sua
emitancia direcional total, £, como sendo a razdo entre a energia radiante emitida pelo gas na
direcdo da trajetoria, e a energia que seria emitida por um corpo negro a mesma temperatura.
Este parametro apresenta forte variagdo em funcdo do comprimento de onda, como pode ser
analisado na Figura 2.7, que apresenta 0 comportamento da absortancia do COx.

Absortincia Monocroméatica Direcional

\J |J1 /I\J
8 2 1.67

]
20 10 6 65 4 3 2.5
Comprimento de onda A, jum

Figura 2.7 - Comportamento da absortancia em funcdo do comprimento de onda no diéxido
de carbono [Siegel e Howell, 2002].

O modelo WSGG foi desenvolvido por Hottel e Sarofim, 1967, e propdem a
substituicdo da variacdo espectral do coeficiente de absorcdo, por um ndmero limitado de
gases cinza. Considerando um percurso S, pode-se relacionar dados experimentais com um
equacionamento, como segue:

Ng

ew(®S) = ) g(T)(1 - &™) (259)

j=0

onde K; € o coeficiente de absorcdo e a; € o coeficiente de ponderagéo correspondentes ao j-

ésimo gas cinza, e N; é o numero de gases cinzas considerados. &y, € a emitancia total do gas.
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Pode-se definir o coeficiente de ponderagdo a;, como a fragdo de energia de um corpo negro
na regido do espectro correspondente ao coeficiente de absorgdo do gas cinza K;. Estes
coeficientes foram determinados, com sucesso, por Smith et al., 1982, através de polindbmios

da forma:
k
a;(T) = 2 b TH 1 (2.60)
k=0

onde j o numero do gés cinzae k — 1 o grau do polinémio.

Com o modelo WSGG, a ETR, Equacdo 2.56, fica da seguinte forma, segundo

Centeno, 2015. Assim,
dl

d—S’ = —k;l; + kja;(T) Iy (T) (2.61)

com j variando de O ate 3.

2.6.4 Modelo WSGG - Coeficientes de Dorigon

Dorigon et al., 2013 propuseram novos coeficientes de ponderacdo para o modelo
WSGG em atualizagdo aos de Smith et al., 1982, realizando ajustes das curvas de emitancia
total em relacdo as calculadas pelo método de integracdo LBL (line-by-line), utilizando as
linhas espectrais obtidas pela base de dados espectrais Hitemp 2010 e Rothman et al., 2010,
que é a versdo mais recente da base de dados espectrais, além de considerar temperaturas da
ordem de 1000K, mais adequadas ao problema de combustdo. Foram utilizados quatro gases
cinzas (N, = 4). Os coeficientes de ponderacao propostos por Dorigon et al., 2013, utilizados
no presente trabalho, sdo apresentados na Tabela 2.1. As pressdes parciais de CO2 e H20

foram compensadas de forma dinamica nas equacdes de cada coeficiente.

Tabela 2.1 - Coeficientes WSGG de [Dorigon et al., 2013]

j Ky ; [m?atm?] by j,x 10t byJ[',IZé(l]lol bg.J['.l3<)_(2]107 bg.j[.il()f;]mll bg,]‘[,fzéom
1 0,192 0,5617 7,8440 -8,5630 4,2460 -7,4400
2 1,719 1,4260 1,7950 -0,1077 -0,6972 1,7740
3 11,370 1,3620 2,5740 -3,7110 1,5750 -2,2670
4 111,016 1,2220 -0,2327 -0,7492 0,4275 -0,6608
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2.6.5 Modelo de gés cinza - GC
No modelo espectral de gas cinza (GC), considera-se que o coeficiente de
absorcdo K,da Equacdo 2.56 seja independente do numero de onda, podendo assumir um
valor constante ou em fungdo da temperatura e composi¢do do meio de acordo com Centeno,
2014. No presente trabalho, foi considerada a variacdo de K, em funcdo da temperatura e
composicdo dos gases. Este modelo é um dos mais simples e apresenta limitagdes, ja que para
uma espécie quimica gasosa o coeficiente de absorcdo sofre grande variacdo, em funcdo do
comprimento de onda. Entretanto trata-se de um modelo muito difundido que pode ser util em
varias aplicacbes de engenharia, e que reduz significativamente o esforco computacional

requerido.

Com o modelo de GC, a ETR, Equacdo 2.56, fica da seguinte forma, segundo
Centeno, 2014.

dl
75 = —kl+ klen(T) (2.62)

O coeficiente de absorcado, K,, é obtido para cada gas participante em separado.
No caso de uma mistura de gases, o coeficiente de absorcéo total da mistura é dado pela soma

dos coeficientes de absorc¢do individuais, conforme

Kng = Pg1knp,g1 + Dg2knpgz + - (2.63)

onde K, 4 € o coeficiente de absorcdo total da mistura gasosa, em cm™ e p € a presséo parcial.

2.6.6 Radiagéo devido a fuligem

A modelagem da transferéncia de calor radiativa em misturas de gases com
fuligem (soot) vem sendo estudada, e diversos coeficientes foram determinados por diversos
autores como Taylor e Foster, 1975, Makhviladze et al., 1999, entre outros. Alguns estudos
adotaram para a fuligem os mesmos coeficientes e ponderacfes dos gases em questdo, para
todas as temperaturas. Esta consideragédo, apesar de reduzir o esforco computacional, pode
introduzir erros significativos, uma vez que os coeficientes para os gases e para a fuligem

possuem dependéncias distintas de acordo com Felske e Charalamlos, 1982.

Neste trabalho realizou-se a modelagem dos gases separadamente da fuligem,

integrando os coeficientes dentro do WSGG. Para misturas de gases e fuligem, o numero total
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de gases cinzas € determinado pela combinagdo de cada gas cinza original, N, ;, com os gases

g
cinzas da fuligem, Ny ;. Assim o nimero total de gases cinza sera Niyq = (Ng +1) x Ny,
onde o numero um corresponde ao gas relativo a janela transparente. A modelagem completa
possui, portanto, dez gases cinza. Os coeficientes de absorc¢do final da mistura s&o calculados

por:

knm = kg,n + ks m (2.64)

e os coeficientes de ponderacao sdo obtidos por:

Anm = Agn X Asm (2.65)

sendo (n =0, ...,kg) e(m =0, ..., k). Os subscritosg correspondem aos gases originais do

WSGG, s refere-se a fuligem, e o subscrito j é a integracdo final das combinagdes. Os
coeficientes adotados para a fuligem, seguiram os resultados obtidos por Cassol et al., 2014, e

sdo apresentados na Tabela 2.2. Observa-se que para a fuligem ha apenas dois gases cinzas.

Tabela 2.2 - Coeficientes WSGG para fuligem [Cassol et al., 2014].

. b, i ,x 10t b, i 3x 107 b, ; 4x 101! b, ; sx 10%
K. . [mtatm? - x 101 9.),2 9.4,3 9.).4 9.5.5

) or MAM]  bosX10 ey [K7] [K] [K]

1 22.313,49 0,95552 -1,431 9,871 -3,390 4,555

2 466.624,8 0,08010 1,290 -7,874 2,322 -3,084

A motivacdo para o uso de dois gases cinzas para descrever a fuligem é de ordem
computacional, uma vez que mais gases cinza deixariam o calculo mais trabalhoso e com

tempo computacional elevado.

Na Figura 2.7 pode-se observar intervalos da curva em que a absortancia
apresenta valores nulos. Estes intervalos sdo também conhecidos como janelas transparentes.
No caso de misturas puras de gases, as janelas transparentes nao contribuem para o processo,
mas em uma mistura de gases e fuligem deve-se considerar a emissao e a absorcao da fuligem
nas regides espectrais correspondentes de acordo com Centeno, 2014. A inclusdo do efeito da
janela transparente pode ser feita através da inclusdo de um gas cinza adicional com

coeficiente de absorcédo nulo, k, , = 0. O coeficiente de ponderagédo pode ser calculado por:
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Ng

ago(T) =1— 2 ag,j (2.66)
k=1

As particulas solidas de carvdo bruto, cinzas e carbono residual foram
consideradas esféricas, homogéneas, e configuradas como corpos opacos e negros com
emissividade igual a 1. A correlacdo de transferéncia de calor entre o escoamento da mistura

gasosa e as particulas sélidas adotada foi a de Hanz-Marshall.

2.7 Burnout
O burnout dos combustiveis simulados no reator, foi calculado pelo método
ashtracer, o qual é um balanco de massa entre a quantidade de cinzas que entra e que sai do

reator, conforme a Equacdo 2.67. Assim,

Burnout (%) =|1-| M| 100=Ashes || 5 2.67)
100— Ash.,;, Ash, '

O termo Ashcomb Se refere ao teor de cinzas presente no combustivel, em base seca,
e 0 termo Ashges Se refere ao teor de cinzas presentes no residuo da combustdo, recolhido pela

sonda em cada ponto de coleta.

2.8 Limitagdes do modelo

Quando se fala em modelagem, assume-se que exista alguma abstracéo do sistema
fisico real, ou seja, que o modelo tenta representar a realidade com alguma limitacdo, o que
certamente pode gerar falhas em algumas situaces de solicitacdo. Contudo, deseja-se que a
precisdo do modelo em relagdo a realidade seja maximizada. Assim, avaliando o modelo
numérico apresentado na Secdo 2 e utilizado no presente trabalho, constata-se algumas

limitacOes, como as listadas abaixo:
1. As particulas ndo séo necessariamente esféricas, como considerado no modelo.

2. De fato, a hipotese de corpo negro € uma idealizacdo para o comportamento

das particulas sélidas no dominio;
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3. O dominio ndo é realmente unidimensional e tem-se outros componentes
escalares do vetor velocidade no escoamento além da velocidade axial;

4. O modelo de combustdo dos volateis e do carbono residual (Char) é

simplificado, baseado em mecanismos globais;
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3 METODOLOGIA

O presente capitulo apresenta as caracteristicas do reator de queda livre utilizado,
0 método numérico adotado da solucdo do problema, o estudo de convergéncia de malha, a
validacdo do modelo implementado por comparacdo com dados experimentais de Wang et al.,

2014 e a andlise de qual modelo de escoamento é mais adequado para a solugdo do problema.

3.1  Caracteristicas do Drop Tube Furnace (DTF)

O forno de queda livre, ou ainda a fornalha tubular de queda, conhecido em inglés
como Drop Tube Furnace (DTF) é um equipamento laboratorial para estudos de combustao
de combustiveis sélidos, no qual as particulas sdo continuamente alimentadas num tubo
vertical e transportadas por uma corrente de gas segundo Souza e Santos, 2004. O DTF
consiste em um reator cilindrico vertical, com aguecimento através de resisténcias elétricas
em que as particulas de combustiveis sélidos sdo continuamente alimentadas juntamente com
um fluxo gasoso com velocidade inferior a velocidade terminal. As particulas se deslocam
dentro do forno e podem ser coletadas em diferentes pontos, correspondendo a diferentes
tempos de residéncia. No ponto de coleta, as particulas sdo arrefecidas com um fluxo de
nitrogénio a fim de cessar as reacfes. Para estudos de queima, o gas pode ser ar atmosférico,
produtos de combustdo ou outras misturas com concentragcdo controlada de oxigénio,
enquanto que em estudos de pir6lise as particulas podem ser introduzidas em uma atmosfera
de nitrogénio. O DTF é capaz de simular em laboratério as condi¢bes de trabalho de
processos de combustdo em grande escala, tais como altas temperaturas, altas taxas de
aquecimento (na ordem de 10* °C/s) e tempos de residéncia na ordem de centésimos a
décimos de segundo. Os fornos podem ser configurados para produzir resultados similares
aqueles observados em queimadores reais por meio do ajuste de parametros operacionais
como temperatura, velocidade do gas de arraste, tempo de residéncia da particula e excesso de
ar segundo Zimmer, 2012. Através dos experimentos em fornos DTF pode-se caracterizar a
eficiéncia de queima de combustiveis solidos, o processo de liberacdo de volateis, as emissdes
geradas e deposi¢cdo de cinzas em superficies. Com o auxilio de modelagem pode-se ainda

extrair os parametros cinéticos de combustéo e volatilizacdo. Adicionalmente pode-se estudar
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os efeitos cinéticos de um determinado gas controlando-se a composi¢cdo da atmosfera ou

estudar os efeitos de interacdo de misturas de combustiveis diferentes.

Os sistemas DTF sdo relativamente baratos de operar e podem gerar multiplos
conjuntos de dados em um periodo curto de tempo. A mais importante habilidade destes
sistemas é a de simular as condi¢cdes de operagdo de um processo de combustdo de grande
escala, especialmente em altas temperaturas e taxas de aquecimento. Os DTFs podem ser
configurados usando os parametros chaves operacionais para produzir resultados similares
aqueles observados em queimadores reais. Os parametros chaves incluem temperatura do gas,
tempo de residéncia da particula, excesso de ar, taxas de aquecimento, e temperaturas
superficiais das particulas de acordo com Zimmer, 2012.

Segundo Wang et al., 2014, o DTF do Instituto Superior Técnico de Lisboa, no
qual se baseou o estudo deste trabalho, opera em temperatura maxima de 1100 °C. A camara
de combustdo é cilindrica, com diametro interno de 50 mm para experimentos de combustéo
em ar atmosférico. Ambos os cilindros tém 1300 mm de comprimento. A temperatura da
parede do forno é continuamente monitorada por oito termopares tipo K, uniformemente
distribuidos ao longo da cadmara de combustdo. Um injetor resfriado a agua transporta
particulas de combustivel sélido através de um duto central junto com o fluido de transporte.
Em uma passagem concéntrica encontra uma vazao secundaria de oxidante. O dosador
volumétrico do tipo rosca dupla transfere combustivel solido pulverizado para o injetor
resfriado, de onde o combustivel é inserido na cdmara de combustdo. As particulas sdo
recolhidas dentro da cdmara por uma sonda maével resfriada a agua e nitrogénio, que cessa a

combustdo no momento em que particulas adentram a mesma.

A Figura 3.1 apresenta esquematicamente o DTF utilizado e as principais
condicdes de contorno adotadas para a construcio do modelo no CFX®. O sistema é
constituido por uma unidade de alimentacdo de combustivel, pelo Reator e por uma unidade

de captura de particulas.
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Figura 3.1 - Drop Tube Furnace [Adaptado de Wang et al., 2014].

3.1.1 Geometria

O Drop Tube Furnace, apresentado na Figura 3.1, é eletricamente aquecido com
uma poténcia total de 5.600 W, é formado por um tubo de cerdmica de 1.300 mm de
comprimento e 50 mm de diametro interno. As resisténcias elétricas sdo acionadas por oito
controladores PID que acionam as resisténcias de acordo com as temperaturas lidas por oito
termopares distribuidos uniformemente ao longo do DTF.

A injecdo da mistura de carvao pulverizado, é feita pela parte superior do reator.
O sistema de alimentagdo é composto por dois medidores de vazdo, um depdsito, um
alimentador de parafuso ligado a um motor de velocidade variavel, um agitador e por um
injetor arrefecido a agua.

A alimentacdo de particulas consiste em um duto que injeta o combustivel,

impulsionado por ar comprimido, até a entrada do forno na extremidade superior do DTF. A
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parte desse dispositivo de injecdo situada fora do forno é dotada de uma camisa d’agua a fim

de promover a alimentacdo de combustivel a uma temperatura conhecida.

Abaixo do dispositivo de injecdo, a combustdo ocorre ao longo do comprimento
do forno. Pelo interior do DTF € posicionada uma sonda movel e refrigerada, que coleta
particulas e gases nos locais desejados. Uma estrutura de suporte garante a fixa¢do da sonda
durante o procedimento de coleta. Nitrogénio é adicionado ao processo para resfriar as
particulas quando entram na sonda. A bomba a vacuo é ligada na saida da sonda por
mangueiras, tendo o filtro de quartzo localizado num equipamento de suporte entre a saida da
sonda e a bomba. O filtro retém as particulas, enquanto que os gases sdo direcionados para
andlise, ou descarregados na atmosfera. Na saida da bomba é colocado um tubo com um
encaixe para o analisador de gases, que coleta o gas liberado pela combustdo, juntamente com

0 nitrogénio e o gas de arraste e procede a sua analise.

3.2  Método numérico computacional

Todas as equacdes da modelagem matematica sdo resolvidas pelo Método dos
Volumes Finitos (MVF) desenvolvido por Patankar, 1980, método este utilizado pela maioria
dos softwares comerciais, tais como 0 CFX® e o Fluent® da Ansys®, por exemplo. O MVF
realiza um balanco de conservacdo da propriedade de cada volume elementar da malha
computacional para obter a correspondente equacdo discreta, satisfazendo a conservacao da
propriedade a nivel dos volumes elementares.

A Figura 3.2 resume os modelos aplicados para a solugdo do problema para
gueima de carvao. Nesta figura apresenta-se um diagrama esquematicos do modelo numérico
desenvolvido para representar o experimento no DTF. No modelo sdo considerados como
constantes os dados de entrada de vazdo de combustivel e ar, além de suas propriedades
elementares, temperatura, velocidade e tamanho das particulas sélidas.
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O arranjo esquematico possibilita visualizar a sequéncia aplicada na solucéo do

problema, iniciando com a identificacdo do tipo de combustivel aplicado. Na fase seguinte,

aplica-se 0 modelo de secagem do combustivel, o qual tem como saida vapor d'agua e

combustivel seco. ApoOs esta fase, as particulas de carvdo seguem para as etapas de

devolatilizacdo, oxidagdo dos volateis e carbono residual, formacdo e oxidacdo de fuligem.

Apdbs o processamento e convergéncia dos modelos de secagem, devolatilizacdo, oxidacao,

formacdo e combustdo de fuligem, emprega-se 0 modelo de célculo de formacdo de NOXx, no
que chamamos de pds processamento.

3.3 Critério de convergéncia

O critério de convergéncia adotado para a solucdo das simula¢Ges numéricas foi o
RMS (Root Mean Square- Raiz Quadratica Média) o qual visa obter valores normalizados dos
residuos das equacdes. Estes residuos sdo uma medida da dissimilaridade local de cada
equacdo do volume de controle conservativo. Para as simulacBes huméricas computacionais,
estabeleceu-se o valor de 10° para todos residuos, desta forma, buscando-se atingir uma

convergéncia satisfatoria.

3.4  Dominio de investigacédo e malha computacional
Uma parte do aparato que compdem o DTF foi assumida para o estudo, a qual
compreende o tubo de reacdo, e uma malha computacional foi desenvolvida no software
ICEM CFD®, programa constituinte do pacote ANSYS®. A discretizacio da geometria foi
realizada com a implementacdo de volumes tetraédricos no ndcleo do dominio e volumes
prismaticos na regido préxima das paredes do reator. Para a malha, foram empregadas 860 mil
células para caracterizar o dominio computacional, estendendo-se de 0 a 1,3 metros na direcédo
axial e de 0 a 0,05 metros na direcéo radial, representando o tubo do reator.
A Figura 3.3 a seguir apresenta a malha desenvolvida para este estudo em corte
longitudinal, mostrando a discretizacdo dos volumes de controle prismaticos proximos das

paredes na regido de entrada.
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Figura 3.3 - Malha computacional gerada no software ICEM CFD® em corte longitudinal,

mostrando a discretizagdo dos elementos volumétricos na regido de entrada.

A Figura 3.4 mostra a geometria do caso em estudo implementada no software Ansys
CFX®, no qual, foi realizada a especificacdo das condicdes de contorno, valores iniciais e
parametros de solugéo.
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Figura 3.4 - Vista isométrica no software Ansys CFX.

3.4.1 Estudo de qualidade da malha
Simulagdes numéricas computacionais exigem uma analise cuidadosa da malha

construida, de forma a garantir que ela represente da forma mais fiel possivel o problema
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estudado. Esta analise depende do conhecimento e da experiéncia do responsavel pela
simulacdo, e existem métodos para se avaliar uma malha. O estudo de qualidade de malha é
um destes métodos, que visa garantir a escolha correta da malha a ser simulada, encontrando-
se 0 equilibrio entre refinamento e o esforco computacional. O método consiste em construir
malhas mais e menos refinadas no entorno de uma malha pré-definida. Entende-se por
refinamento a diminuicéo das dimensdes dos volumes trabalhados, ou seja, maior quantidade
de volumes. A andlise € realizada sobre alguma variavel previamente escolhida, e 0s
resultados devem ser comparados entre si, escolhendo-se a malha que garanta resultados
constantes, independentemente de posterior refinamento.

A Tabela 3.1 apresenta os resultados obtidos para a temperatura, fraces molares
de CO; e Oz na linha axial do reator, empregando diferentes graus de refinamento da malha.
Uma vez que estas variaveis reinem caracteristicas do escoamento, turbuléncia, transferéncia
de calor e cinética quimica, elas foram escolhidas por serem variaveis chave para as

simulacdes, sendo utilizadas para o estudo de convergéncia de malha.

Tabela 3.1 - Temperatura e fracbes massicas médias para Oz e CO- na saida do reator.

Validacdo da Malha

Malha Volumes T média [°C] X02médio XCO2 médio
. 328406 (();100 X 688,55 20,832% 2,4276%
2 8E+(ig()((2))00 X 888,57 20,835% 2,4326%
3 2E+ggo((1))oo X 888,67 20,842% 2,4376%

Pode-se observar que o estudo de convergéncia de malha aqui apresentado baseia-
se na duplicacdo do numero de volumes em cada direcdo, conforme pode ser verificado na
Tabela 3.1. Este estudo foi realizado com a comparacdo de trés malhas, sendo a malha "1" a
mais refinada, "2" a malha intermediaria e a "3" a malha mais grosseira.

No presente estudo emprega-se a metodologia de analise de independéncia de
malha proposta por Roache, 1994, e atualizada por Celik et al., 2008, que propds um indice de
convergéncia de malha (GCI - Grid Convergence Index) com o objetivo de reportar os
resultados do estudo de convergéncia de malha de forma uniforme e ainda fornecer uma
estimativa de erro relacionada com a convergéncia de malha da solugéo. Este CGI pode ser

calculado com dois niveis de malha, entretanto, trés niveis sdo recomendados a fim de estimar
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a ordem de convergéncia e para verificar se os resultados estdo dentro da faixa assintética de
convergéncia.

O GCI é uma estimativa do desvio percentual entre o resultado calculado e o valor
assintotico que seria obtido com uma malha com resolugéo zero, ou seja, 0 GCI indica uma
faixa de erro sobre o quanto distante a solugdo com uma determinada malha esta do valor
assintotico. O GCI da malha mais refinada é definido como:

Flea|

GCli, = m (3.1

sendo Fs o fator de seguranca. Roache, 1994 recomendou que o Fs igual a 3 para comparacgéo
com duas malhas e Fs=1,25 para comparag¢fes com trés malhas. O erro relativo &;, € definido

como:

. _h=h .

12 fl ( ' )
onde f; é a solucdo obtida para a malha mais refinada, e f, a solu¢cdo para a malha
intermediaria. Analogamente, é possivel determinar o indice de convergéncia de malha para a
malha 2, GCl.3, empregando-se as Equacbes 3.1 e 3.2. Na Equacdo 3.1 p é a ordem de
convergéncia, a qual pode ser diretamente obtida a partir de trés solu¢bes usando um fator de
refinamento da malha r constante. Assim,

ln (f3_f2)

= oA/ 3.3
p Inr (33)

No presente trabalho adota-se r=2, ou seja, a malha mais grosseira, identificada
como malha 3 na Tabela 3.1, tem a metade da quantidade de volumes em cada direcdo que a
malha intermediaria, malha 2, da mesma tabela, sendo que esta possui a metade da quantidade
de volumes em cada dire¢do que a malha mais refinada.

Apbs a determinacdo dos indices de convergéncia de malha GCl12 e GClzs, pode-

se verificar a convergéncia da solugdo para a faixa assintotica através de:

 GCly
X = e, (3.4)
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se o0 resultado da Equacdo 3.4 for proximo a um, indicam que as solucGes estdo dentro da
faixa assintética de convergéncia.

A Tabela 3.2 apresenta os resultados do estudo de convergéncia das malhas.
Ressalta-se que os valores de GCli2, GCl23 e X devem ser calculados separadamente para cada
variavel chave que foi selecionada para o estudo de convergéncia de malha. De acordo com 0s
dados calculados e apresentados na Tabela 3.2, o valor do GCli.apresenta niveis adequados
de precisdo para todas as varidveis, além do valor de X ser muito proximo a um, indicando

que os resultados estdo dentro da faixa assintotica.

Tabela 3.2 - indice de convergéncia de malha para as variaveis utilizadas.

GClI
Tmédio [°C] X0O2.médio XCO2.médio
GClyz [%] 0,0007 0,0357 17,7586
GClas [%] 0,0035 0,0634 17,7586
X 1,0000 1,1071 1,0147

A Figura 3.5 apresenta o grafico da comparacao das trés malhas computacionais,
utilizadas no estudo de convergéncia de malha, sendo representada a temperatura na linha de

centro para as trés simulacdes com as malhas testadas.
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Figura 3.5 - Grafico do teste de independéncia de malha
A abscissa descreve a posicdo vertical ao longo do reator, sendo o ponto zero

localizado na entrada de ar e combustivel. Observou-se que a regido de maior diferenca de

resultado entre as malhas € na faixa de 0,28 a 0,58 m, sendo esta a regido onde ocorrem as
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reacOes de combustdo. Mesmo nesta regido observa-se que a diferenca entre os resultados
tende a diminuir, a medida que se refina a malha. Esta tendéncia a estabilizacdo dos resultados
motivou a escolha da malha com 8,5x10° volumes, a qual apresenta bons resultados, com
tempo de processamento otimizado, em comparacdo as malhas mais refinadas. Simulagdes
com malhas mais refinadas ndo puderam ser realizadas devido a limitacdo computacional.

Considerando que as simulacfes sdo feitas em um computador Desktop, com
processador INTEL XEON CPU ES-1650 3,5 GHz e 24,0 GB de memdria, 0S custos
computacionais para a malha escolhida (2) foram de aproximadamente 108 segundos por
iteracdo. SAo necessarias aproximadamente 800 iteracGes para a convergéncia do problema,
que corresponde a aproximadamente 36 horas de processamento, o qual é aceitavel para os

propositos deste trabalho.

3.5  Dados de entrada e combustivel

Para a simulacdo e analise dos resultados provenientes da simulacdo com o DTF,
informacdes sobre a relagdo de ar/combustivel sdo de extrema relevancia.

A combustdo é completa quando todo o carbono presente no combustivel se oxida
e forma COy, todo o hidrogénio forma H-O e todo o enxofre forma SO, assim como outros
elementos sdo completamente oxidados. Quando estas condi¢cdes ndo sdo atendidas, surgem
nos gases de combustdo de espécies intermediarias, como CO e NO, pelo fato da combustao
ser incompleta.

Pela conservacdo de massa, pode-se afirmar que a massa dos produtos é igual a
massa dos reagentes, de modo que a variacdo ocorre em termos de nimero de mols.

A partir da analise elementar € possivel determinar a quantidade de ar necessaria
para que ocorra a combustdo completa de cada material. Neste estudo, esses céalculos foram
feitos considerando-se a combustdo de carvao betuminoso, considerando o ar nas condicdes
atmosféricas. A Tabela 3.3demonstra a analise elementar e a massa atbmica do carvao

utilizado no presente trabalho.
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Tabela 3.3 - Composicéo elementar e imediata do carvéo betuminoso

Composicéo elementar - Base Umida [%0] a%ﬁ??a hﬂg:{]gbrjsﬂige
Carbono 79,3 12,01 6,60
Oxigénio 8,4 15,99 0,53
Hidrogénio 59 1,00 5,90
Enxofre 0,5 32,00 0,016
Nitrogénio 1,9 14,00 0,136
Outros (Umidade e
cinza) 4.0
Composicéo imediata - Base Umida [%6]
Volateis 44,6
Carbono fixo 51,4
Umidade 1,7
Cinza 2,3

Fonte: Wang et al., 2014.

A composicdo quimica varia entre os diferentes combustiveis solidos. Os coeficientes
estequiométricos sdo normalmente nimeros fracionarios que sdo obtidos com base na analise
elementar dos materiais. Desta forma, a equacdo quimica balanceada para o caso do carvéo,

pode ser descrita conforme abaixo. Assim,

6,60C + 0,530 + 5,90H + 0,016S + 0,136N + x(O2 + 3,76N2) — 6,6CO2 + 2,95H.0 +
0,016S0O: + 0,136NO + yN>

A relacdo de ar-combustivel em massa em combustdo estequiométrica é dada:

1082,98 — 1128
96 ’

Desta forma, a proporcdo estequiométrica (massa/massa) entre ar/combustivel é
dada por: 11,28:1. Adotando o excesso de ar de 20%, a propor¢do de ar combustivel é 1,20
vezes a proporcdo estequiométrica, ou seja, 13,53:1. Assim, considerando a alimentagdo de

25gramas/hora de carvéo, a massa de ar necessaria 324,89g/h, ou 0,32489kg/h.
Como a densidade do ar seco € igual a 1,2kg.m, a vazdo necessaria sera de
270,74L/h ou 4,51L/min. Portanto, para o carvdo betuminoso, com alimentacdo de 25g/h a

vazdo de ar necessaria para combustdo estequiométrica € de 3,76L/min e de 4,51L/min,
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considerando um excesso de ar de 20%. Nos experimentos realizados por Wang et al., 2014,
foi adotada uma vazéo de ar de 22L/min, ou seja, um excesso de ar de 585%.

Vide que os dados de entrada para constru¢do do modelo numeérico tiveram como

referéncia os experimentos produzidos por Wang et al., 2014, as condic¢des de entrada foram

prescritas conforme dados informados na Tabela 3.4 para os diferentes casos analisados.

Tabela 3.4 - Dados de entrada e condi¢fes de contorno no reator.

Carvao
Carvao [g/h] 25
Vazdo de ar seco [L/min] 22
Temperatura de entrada do ar [°C] 80
Temperatura das paredes [°C] 1.100
Emissividade das paredes 0,9
Velocidade de entrada do combustivel [m/s] 0,74
Velocidade de entrada do ar [m/s] 0,74

De acordo com os dados de entrada utilizados nos experimentos e, a relagdo
ar/combustivel calculada no presente trabalho, a relagdo utilizada é 5,85 vezes superior se
comparada a condi¢do de combustdo estequiomeétrica, ou seja, um excesso de ar de 585% para
a condicdo com carvao.

A simulagdo da combustdo do carvdo foi conduzida no reator aquecido a uma
temperatura de 1.100°C sobre as paredes do dominio. Considera-se que nas paredes aplicam-
se as condicBes de ndo deslizamento e impermeabilidade. Para 0 modelo de turbuléncia
consideram-se energia cinética turbulenta e sua dissipacdo como nulas nesta regido do
dominio.

As constantes cinéticas empregadas na secagem das particulas de carvao adotadas
neste trabalho, ou seja, o fator pré-exponencial e a energia de ativacdo sdo mostradas

respectivamente na Tabela 3.5.

Tabela 3.5 - Constantes cinéticas para as reagdes envolvendo o carvéo.

Reacéo A E [kJ/mol] Referéncia
Reo 4,58 x 10*? [kg2.me.s] 78,99 Xianchun et al., 2009
Ra 2,00 x 10° [s™] 160,00 Wang et al., 2014

Re2 2,00 x 10° [s7] 160,00 Wang et al., 2014
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O tamanho das particulas de carvdo foram modeladas considerando uma
distribuicdo probabilistica desenvolvida por Rosin-Rammler Brow, 1995 e, de acordo com
Smart et al., 2010, com distribuicdo variando de 30a 300 um, sendo que aproximadamente
77,5% do fluxo total de particulas possuem didmetro menor de 50um, com um fator de
dispersdo de 5,78. Considerou-se que as particulas sejam esféricas e uniformemente

distribuidas no orificio de entrada.

3.6  Escoamento no reator
A Figura 3.6 mostra a trajetoria das particulas ao longo do reator a partir da

entrada primaria e secundaria do DTF.
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(a) Trajetoria das particulas de (b) Perfil de velocidade do escoamento
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Figura 3.6 - Trajetdria das particulas em funcdo da velocidade no interior do reator.

E possivel observar que o escoamento possui comportamento de trajetdria linear,
sem formacao de recirculacdes na trajetoria das particulas, que sofrem aceleracédo apds os 120
mm da entrada do reator.

As particulas de combustivel sdo introduzidas no interior do reator, com
velocidade aproximada de 0,743m/s e sofrem leve desaceleragéo no inicio do reator, devido
ao aumento da secdo do escoamento. As particulas de combustivel voltam a sofrer aceleragdo
apo6s a posicdo 120 mm da entrada, ocasionada pela expansdo volumétrica do gases e
aceleracdo da gravidade. A velocidade méxima é atingida aos 700mm da entrada, com
velocidade do escoamento de 1,05 m/s.

Como ocorre 0 aquecimento do ar no interior no reator, provocado pelas paredes

aquecidas e reacgdes de combustdo, as propriedades do ar que afetam o perfil do escoamento,
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como a velocidade dos gases, massa especifica e viscosidade, sofrem significativa variagéo,
assim como numero de Reynolds. A Figura 3.7apresenta a variacdo do nimero de Reynolds e

da temperatura no interior do DTF, sendo que a cota "zero" indica a entrada do reator.
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Figura 3.7 - NUmero de Reynolds e temperatura dos gases no reator.

Conforme observado na linha tracejada da Figura 3.7, o escoamento inicia-se em
regime transitério na entrada do reator e torna-se laminar, ap6s o aquecimento dos gases,
permanecendo neste regime até o final do escoamento.

Mesmo com um escoamento sendo predominantemente laminar, o modelo
numérico que obteve melhores resultados em comparacdo com os dados experimentais foi o
modelo de turbuléncia k-@, conforme apresentado na Secdo 3.8. Desta forma, foi aplicado em

todas as simulacdes do presente trabalho.

3.7  Comparacdo com dados experimentais

O modelo de combustdo aplicado neste estudo foi confrontado com os dados do
experimento realizado em um DTF por Wang et al., 2014, observando-se 0 campo de
temperaturas e taxas de queima das particulas (burnout). O mesmo autor realizou
experimentos em um reator, utilizando carvéo e diferentes biomassas, como: casca de arroz,
ramos de pinheiro, palha de trigo, casca de café, bagaco de azeitona, caroco de péssego e
derivados de residuo urbano. O estudo incluiu trabalho experimental e numérico, utilizando-se

o software Fluent® da Ansys® Inc., e teve como principal objetivo caracterizar os processos de
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combustdo e oxi-combustdo em duas instalacdes distintas, especificamente em um reator
tubular, usando oxidantes com diferentes composi¢cbes em uma fornalha laboratorial. A
configuracdo do modelo computacional incluiu: modelo de turbuléncia, k-& modelo de
balanco de energia, modelo de transporte de espécies, modelo de fase discreta e Modelo de
Ordenadas Discretas (DOM) para radiacao térmica.

A Figura 3.8 apresenta os resultados medidos no experimento e nas simulagdes de
Wang et al., 2014 para a distribuicdo de temperatura sobre a linha axial do reator em

comparagdo com os resultados obtidos na simulagédo do presente trabalho para carvéo.
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Figura 3.8 - Campo de temperatura na linha de centro do reator para carvao.

Os perfis de temperatura apresentam comportamentos similares e séo
caracterizados por um aumento inicial da temperatura que é bastante similar para todos os
combustiveis sélidos e caracteristica dos experimentos e simulacdes no DTF. Este aumento na
temperatura resulta principalmente do aquecimento induzido do reator, além da
devolatilizacdo e combustéo dos volateis.

Analisando os resultados dos perfis de temperatura verifica-se boa concordancia
entre os resultados do presente trabalho e os resultados experimentais obtidos por Wang et al.,
2014, atingindo temperaturas méaximas de 1072°C no experimental e 1151 °C pelo método
numérico, e temperaturas medias de 834,8 °C e 848,8 °C, respectivamente, para resultados

experimentais e numéricos.
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A Figura 3.9 apresenta a taxa de queima do carvao nas trés situacdes analisadas
para a validacdo do modelo, sendo os dados experimentais e numéricos de Wang et al., 2014

com os resultados obtidos no presente trabalho.
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Figura 3.9 - Taxas de burnout na linha de centro do reator para carvéo.

Observa-se que os modelos numéricos ndo representam a rea¢do no inicio do
reator, conforme verificado no experimento. O que justifica a taxa de burnout ficar inalterada
nesta regido de entrada do reator sdo as etapas de aguecimento e posterior secagem do
combustivel, antes do inicio da devolatilizagdo e reacbes de oxidagao.

O modelo desenvolvido no presente trabalho obteve resultados proximos aos
dados de Wang et al., 2014, com desvio médio relativo de 1,65% perante os dados
experimentais, enquanto o modelo numérico desenvolvido pelos mesmos autores apresentou
desvio médio de 6,5%, quando comparados com os dados de temperatura. As principais
divergéncias entre os modelos foram observadas na zona de combust&o, localizadas entre 480
a 650 mm da entrada do reator. A provavel razdo para estas discrepancias esta associada com
a dificuldades de instrumentacdo e medigdo experimental, enquanto que nas demais regides
do reator foram obtidos dados bem proximos aos dados experimentais. Visto que o modelo
numérico do presente trabalho representou de forma similar a taxa de queima (burnout) e o
comportamento da temperatura ao longo do reator, considerando-se assim que a modelagem

computacional desenvolvida é representativa dos fenbmenos que ocorrem no equipamento.
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3.8 Modelo computacional

Os modelos foram baseados na solucdo das equacdes medias de Reynolds
(RANS) fazendo-se o0 uso de médias ponderadas pela massa, médias de Favre de Freire et al.,
2002, para a fase gasosa, considerando o modelo k-w para representar a turbuléncia do
escoamento. A trajetoria das particulas no escoamento € prevista por um modelo
Lagrangeano, onde séo realizados a partir dos campos de propriedades da fase gasosa 0s
devidos balancos de massa, forca e energia. Uma distribuicdo estatistica é aplicada para
injecdo dos combustiveis no dominio de estudo, onde os parametros de injecéo para o carvao
sdo estimados pela distribui¢do de acordo com o critério de Rosin-Rammler.

Para prever o comportamento da combust&o do reator, foi utilizado na modelagem
computacional uma combinacdo dos seguintes modelos: Eddy Dissipation Model (EDM) de
Magnussen e Hertager, 1976 e o Finite Rate Chemistry Model (FRC) de Kuo, 2005, o
chamado modelo de Eddy Breakup Arrhenius, amplamente utilizado na literatura de Nieckelle
et al., 2002. O Modelo foi implementado na versdo 19 do CFX®.

3.8.1 Modelo de turbuléncia
Foram realizadas simulagfes com quatro modelos de turbuléncia para se escolher
0 mais adequado a ser utilizado: Laminar, k-, k-¢ RNG e k-w. A Figura 3.10 apresenta 0s

resultados obtidos para cada modelo em comparacdo com os dados experimentais.
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Figura 3.10 - Comparativo dos modelos de turbuléncia. Resultados para temperatura dos
gases.
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Os desvios medios obtidos para cada modelo foram os seguintes:

e Laminar: 4,61%;

o k-g 11,70%;

o k-eRNG:12,34%;

o k-w:1,65%.

O desvio foi calculado com base na relagdo entre a temperatura média dos 11
pontos de coleta ao longo do DTF, entre os dados experimentais e os obtidos com os modelos
numericos.

Por apresentar resultados mais proximos aos dados experimentais, optou-se pelo
uso do modelo de turbuléncia k-, o qual possui melhores resultados em regimes transitérios,

turbulentos e proximos a parede.

3.8.2 Efeito da fuligem

As particulas de fuligem sdo formadas principalmente devido a combustdo
incompleta, quando as condi¢fes de combustdo sdo suficientemente ricas em combustivel
para permitir que as reacdes de polimerizacdo e condensacdo deixem as particulas de fuligem
formarem a nucleacdo e crescer. Estas sdo particulas altamente emissivas, que aumentam a
radiacdo e a transferéncia de calor.

A constituicdo da fuligem é dependente da temperatura de devolatilizagdo e da
composi¢do do combustivel. Em geral, o estudo da formacédo e oxidacéo de fuligem requer o
uso de mecanismos de reacdo combinados com modelos de turbuléncia para capturar
corretamente 0s processos envolvidos. A Secdo 2.5 detalhou os processos de nucleacéo,
formacdo e combustdo da fuligem e que foram empregados no modelo numérico
desenvolvido neste trabalho.

Apbs analise de qual modelo de turbuléncia obteve resultados mais proximos aos
experimentos, analisou-se o efeito da fuligem (Soot) no perfil de temperatura no interior do
reator. A Figura 3.11 apresenta os resultados obtidos nos trés formatos, sendo: experimental,

modelo numeérico k- e modelo k- sem fuligem.
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Figura 3.11 - Efeito da fuligem na temperatura.

O modelo k-w sem fuligem teve erro médio de 2,11% sendo este 0,46% superior

ao modelo k- com fuligem, justificando a escolha do modelo a ser adotado para a sequéncia

do estudo numérico no reator. Destaca-se as diferencas de temperatura obtida na parte inicial

do reator, onde ocorre a secagem e devolatilizacdo do combustivel e, na fase final, onde

predomina a transferéncia de calor por radiacdo para 0 meio externo e a combustdo da

fuligem.

3.8.3 Modelos numéricos adotados

A Tabela 3.6 apresenta uma comparacdo entre as particularidades entre o0s

modelos de Wang et al., 2014 e aquele implementado neste trabalho.

Tabela 3.6 - Diferenca dos modelos encontrados na literatura e os adotados neste trabalho.

Item Modelos Wang (2014) Presente trabalho
1 Escoamento dos gases RANS RANS
2 Modelo de combustéo EDM/FRC EDM/FRC
3 Trajetoria das particulas Lagrangeana Lagrangeana
4 Modelo de turbuléncia k-¢ k- o
5 Secagem do combustivel NA! Bryden/Xianchun
6 Devolatiliza¢do do carvéo NI2 Ubhayakar
7 Modelo de fuligem (Soot) NA! Magnussen
8 Radiacdo/Modelo espectral DOM/GC DTRM/WSGG-Soot

L NA - Néo aplicado
2 NI - N&o informado
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O presente trabalho chegou a uma melhor concordancia com os dados
experimentais do que o de Wang et al., 2014 devido a implementacdo de modelos de secagem
dos combustiveis, devolatilizacdo de carvdo, formacdo e combustdo da fuligem e radiacdo
com soma ponderada de gases, listados na Tabela 3.6. Adicionalmente, permitiu realizar
analises adicionais como identificacdo das zonas de devolatilizacdo e reacdo dos

combustiveis, efeito da fuligem e taxa de aquecimento das particulas de combustivel.
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4 RESULTADOS

Nesta secdo apresenta-se os resultados obtidos por meio do modelo numérico
adotado nas simulacbes, o que possibilitou a analise de dados de devolatilizacdo, taxa de
gueima, tamanho e temperatura da particula de combustivel, além das reacfes que ocorrem no
interior do DTF, o que ndo é possivel obter na analise experimental.

A Tabela 4.1 séo apresentados os dados de entrada no reator, sendo mantidas as

mesmas condicBes experimentais utilizadas por Wang et al., 2014.

Tabela 4.1 - Dados de entrada no reator.

Dado de Entrada Carvéo
Carvéo [g/h] 25
Vazdo de ar seco [L/min] 22
Temperatura de entrada do ar [°C] 80
Poder calorifico superior PCS — Carvédo [MJ/kg] 35
Poder calorifico inferior PCI — Carvdo [MJ/kg] * 33,6

1 Considerando carvao betuminoso, com 1,7% de umidade.

Fonte: Autor.

O primeiro estudo considerou a combustdo de carvdo betuminoso, conforme
composicdo elementar e imediata apresentadas na Tabela 3.3, sendo que a particula do carvao

é considerada com formato esférico, e com caracteristicas de radiagdo de um corpo negro.

41  Combustdo de carvido mineral
Nesta secdo apresentam-se os resultados obtidos com o modelo numérico
implementado para o caso de queima de carvao betuminoso como combustivel, comparando

os dados obtidos com os dados experimentais e numéricos de Wang et al., 2014.

4.1.1 Tamanho e temperatura da particula

Para a utilizacdo em processos de transformacdo energética, o carvdo mineral
sofre uma preparacdo preliminar, a qual inclui a trituragdo em moinhos, que sdo responsaveis
por reduzir o tamanho da particula para diametros entre 30 e 1100um. Esta reducdo de

tamanho visa facilitar a alimentacdo de combustivel e as reacdes de combustdo no interior das
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camaras de combustdo. Para os experimentos no DTF, o processo de preparacdo das amostras
também se faz necessario, sendo etapa preliminar aos ensaios no reator.

Para o caso da simulacdo numérica, no software € possivel indicar quais sdo as
caracteristicas das particulas e sua distribuicdo geométrica, aproximando-se dos casos reais
utilizados experimentalmente. Neste caso de estudo, foi aplicada uma distribuicdo estatistica
para injecdo do combustivel no dominio, onde os parametros de injecdo para 0 carvao sao
estimados pela distribuicdo probabilistica de acordo com o critério de Rosin-Rammler, ja
citados anteriormente, assumindo que as particulas se distribuem segundo a lei exponencial. A
Tabela 4.2 apresenta as principais caracteristicas atribuidas a particula do carvéo, utilizadas

no presente trabalho.

Tabela 4.2 - Caracteristicas da particula de carvédo.

Descricdo Dado
Diametro minimo da particula de carvao [um] 30
Diametro maximo da particula de carvao [um] 300
Formato da particula Esférica
Caracteristica de radiacéo Corpo negro

A distribuicdo das particulas varia de 30 a 300um, sendo que aproximadamente
61% das particulas possuem diametro inferior a 70pum, com um fator de dispersdo de 5,78.
Considerou-se ainda que as particulas sejam esféricas, uniformemente distribuidas no orificio
de entrada do reator e injetadas a uma velocidade de 0,74m/s.

A Figura 4.1 apresenta a evolucgdo da particula no carvao no interior do reator (a)
e a Figura 4.1 (b) apresenta a variacdo de volume apds as reacdes de devolatilizacdo, de

acordo com os resultados numéricos.
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Figura 4.1 - Evolucéo da particula de combustivel no interior do reator e formacéo de carbono
residual.

Na Figura 4.1 (a) verifica-se a rapida decomposicdo da particula de combustivel
(representada pela linha continua), a qual sofre aquecimento, secagem e devolatilizacdo
durante os primeiros 260 mm da entrada do reator, percorrendo-0s em um tempo total de 297
ms. Estes processos sdo observados em termos das caracteristicas fisicas da particula, as quais
possuem um volume constante durante a devolatilizacdo e secagem, porém com sua densidade
variavel. ApOs esta posicdo do reator, a reacdo que predomina € a oxidacdo do carbono
residual, a qual é representada pela linha tracejada sendo modelada com reducdo de tamanho
da particula com densidade constante. Nesta figura, fica clara a rapida devolatilizacdo em
comparacdo com a reagdo de oxidacdo mais lenta do carbono residual, a qual necessita de
maior tempo de residéncia para combustdo completa. A Figura 4.1 (b) mostra a variagdo de
didametro que a particula sofre, a qual inicia com didmetro médio de 55 um e sai do reator com
18 um, com composicao predominante de substancias inertes (cinzas).

A velocidade e o tempo de residéncia das particulas de combustivel no interior do
reator podem ser observadas na Figura 4.2.
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O carvdo ¢ injetado no reator a uma velocidade de 0,74m/s, sofrendo rapida

aceleracao nos primeiros 50mm da entrada. Logo ap06s, inicia um processo de desaceleracéo,

causado pelo aumento da &rea de secdo transversal do escoamento, a qual inverte o

comportamento a partir de 170mm da entrada, sendo gerado pela expansdo volumétrica dos

gases, devolatilizacdo e inicio da combustdo. A velocidade méxima que as particulas atingem

é de 1,08m/s e ocorre entre as posi¢cdes 600 e 930mm da entrada. A partir desta posicdo, o

escoamento comeca a sofrer interferéncia do bocal de saida, o qual afeta a temperatura e

velocidade dos gases de combustdo. O tempo total para a particula percorrer o reator é de

1,37s.

Na Figura 4.3 sdo apresentadas a temperatura da superficie da particula de

combustivel e a temperatura dos gases durante o percurso no reator.
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Figura 4.3 - Temperatura na superficie da particula de carvao e temperatura dos gases durante
percurso no reator.

Observa-se logo na entrada do reator o aquecimento da particula e a posterior
estabilizacdo durante 21 ms. Este comportamento é explicado pela evaporacdo da umidade
presente no combustivel. Este comportamento é observado em todos os combustiveis sélidos,
sendo intensificado com a umidade e com o diametro das particulas. Apds o processo de
secagem, a particula é aguecida a uma taxa de 1,64 °C/ms, atingindo o pico de temperatura de
1.106,8°C a 575mm da entrada do reator.

4.1.2 Liberacédo dos volateis

O carvao betuminoso é caracterizado pelo seu baixo percentual de volateis quando
comparado com biomassas em geral, enquanto no carvao os volateis compdem entre 15 a 40%
da massa; na biomassa estes volateis podem constituir até 80% em uma analise elementar.
Para que o processo de devolatilizacdo se inicie € necessario que se tenha a transferéncia de
calor para a particula, até que esta atinja a temperatura superior a 350°C, dando inicio ao
processo de liberacéo dos volateis.

Segundo Karlstron, 2017, o balanco de energia durante a fase de devolatilizacéo
do carvéo é nulo, ou seja, a energia necessaria para o aquecimento da particula e reagdes de
devolatilizacao é igual a energia liberada nesta fase, diferentemente do que ocorre na fase de
secagem, a qual é predominantemente endotérmica.

Pelos recursos disponiveis na modelagem numeérica, é possivel fazer anélises

adicionais as que sdo usualmente obtidas em experimentos, como as apresentadas na Figura
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4.4, a qual apresenta a temperatura da face da particula no momento que inicia o0 processo de
devolatilizacao do carvéo.
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Figura 4.4 - Inicio do processo de devolatilizacdo versos temperatura na face da particula.

Analisando o grafico da devolatilizacdo, pode-se identificar que o inicio da
formacdo de CO e CHs ocorre concomitante a uma temperatura da particula de
aproximadamente 394,39°C, e atinge 0 auge da concentracdo massica no reator a 307mm da
entrada, quando a particula esta a uma temperatura de 742,06°C, onde o processo de oxidagédo
se intensifica, formando a chama e liberando energia, sendo observado pela taxa de consumo
de O2. O tempo total que a particula levou para a devolatilizacdo foi de 197ms, o qual é
identificado pelo inicio de formacdo dos gases volateis, como CO e CHa4, € com término
determinado pela maxima fragdo de carbono residual. Apds esta etapa, a reacdo que

predomina no reator € a de oxida¢do do carbono residual.

4.1.3 Oxidacao do carbono residual e fuligem

O carbono residual do carvao betuminoso possui caracteristicas porosas e 0 tempo
de oxidacdo esta diretamente ligado a taxa de aquecimento que a particula estad exposta,
proporcao de oxigénio, temperatura e ao seu didmetro. Geralmente, este processo é mais lento
se comparado a devolatilizacdo. Devido a caracteristica porosa e ao oxigénio presente na sua
composigdo, a oxidagdo ocorre na superficie e também no interior da particula segundo
Karlstron, 2017.
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A Figura 4.5 apresenta a oxidacdo do carbono residual (linha pontilhada) com a
formacéo e combustdo da fuligem (Soot), em comparacdo com os perfis das temperaturas dos

gases e da particula.
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Figura 4.5 - Oxidacdo do carbono residual e formacéo de fuligem (Soot).

O surgimento do carbono residual ocorre apds as etapas iniciais de secagem e
devolatilizacdo, conforme representado no gréafico pela linha pontilhada, a qual representa a
massa de carbono residual em relacdo a evolugdo da massa da particula de combustivel.
Analisando o dado de carbono residual, observa-se uma diferenca entre a modelagem
numérica e 0s experimentos.

Salvo a excegdo destacada no paragrafo anterior, o restante do processo de
oxidacdo do carbono residual no modelo numérico corresponde as condicBes reais de
combustdo de carvao, e podem ser avaliadas como tal.

O tempo para inicio da reagdo de oxidacdo do carbono residual foi de 542ms, a
410mm do ponto de injecdo das particulas e na temperatura proxima a 1000°C, percorrendo
826ms nesta etapa, até a extensdo maxima do reator, sendo este um tempo 4,2 vezes superior
ao necessario para a devolatilizagao.

Outra caracteristica que representa a oxidacdo do carbono residual relaciona-se ao
fato de que a temperatura da particula, a qual pode ser maior ou igual a temperatura dos gases,
0 que é observado na regido em destaque (Z1) na Figura 4.5. Este efeito é causado pelas
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reacOes de oxidacao na face e ou interior da particula, a qual se torna porosa durante a reacao
de oxidacéo.

Apesar do excesso de ar utilizado na simulacdo (585%), o efeito da fuligem nos
resultados ficou evidente, conforme apresentado na Secdo 3.8.2, tendo maior impacto na zona
de devolatilizacdo e na parte final do reator que, devido as suas caracteristicas altamente
emissivas, aumentam a transferéncia de calor por radiacdo nesta posicdo do reator. Desta
forma, uma andlise e a consideragdo do efeito da fuligem para a radiacdo térmica sdo
necessarias na conducgdo de simulagdes numéricas desenvolvidas nos reatores do tipo DTF.

A formacdo da fuligem teve inicio concomitante com a etapa de secagem e
devolatilizacdo, sendo intensificada apds a elevacdo da temperatura acima dos 1.100°C no
interior do reator, para um tempo de residéncia superior a 950ms, quando atingiu o nivel de
1.350ppm (partes por milhdo). Apos a nucleagdo e a formacdo da fuligem, observou-se um
leve declinio da sua concentracdo ao final do reator. Entende-se que esta ocorréncia seja
gerada pelas reacfes de combustdo a que estas particulas estdo sujeitas, justificando a reducéo

constatada.

4.1.4 Temperatura dos gases no interior do reator e burnout

Os resultados mais comumente obtidos em experimentos com DTF sdo as
medicdes de temperatura, tempo de residéncia e as taxas de burnout em cada posicdo do
reator, para diferentes condi¢des de operagdo. Estes dados séo essenciais para a determinacéo
dos fatores pré-exponenciais das reacGes de oxidacdo dos combustiveis, permitindo o
desenvolvimento de modelos numéricos para predicdo destas taxas.

A Figura 3.8 apresenta os perfis de temperatura medidos ao longo do eixo
axissimétrico do DTF para os dois casos avaliados. Considera-se também os resultados
numeéricos desenvolvido por Wang et al., 2014 em comparacao aos do presente trabalho.

Os dados coletados de temperatura séo caracterizados por um aumento inicial da
temperatura bastante similar nos dois modelos, resultante principalmente do aquecimento
induzido do reator e também pelo inicio da combustdo dos volateis. Nota-se que o modelo
desenvolvido no presente trabalho caracterizou inclusive a zona de combustdo, constatada
pela elevacdo de temperatura nesta regido, fato ndo observado no modelo de Wang et al.,
2014.
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O burnout permite avaliar a reatividade do combustivel. A Figura 3.9 apresentou
0 comportamento de burnout em relacdo a posicdo do reator para os dados de Wang et al.,
2014 e os obtidos no presente trabalho.

Verificou-se uma tendéncia de aproximacdo dos valores obtidos pelo presente
trabalho com aqueles obtidos por Wang et al., 2014. Nota-se que o burnout atinge niveis bem
elevados na primeira metade do reator, chegando a 90% de taxa de queima do combustivel.
Isto acontece porque a temperatura dos gases é elevada e o tempo de residéncia é
suficientemente longo para que todos os volateis sejam liberados e o carbono fixo, o qual
necessita de maior tempo de residéncia, oxide na segunda metade do reator.

As reacOes de secagem e o inicio da devolatilizacdo ocorrem na entrada do reator,
sendo a posteriori a queima dos volateis, e, devido a este fato, a taxa de queima é zero até os
150mm da entrada do reator. Tanto o modelo numérico como as medig¢des do experimento de
Wang et al., 2014 apresentam taxas de burnout desde a entrada do reator, sendo pouco
provaveis que ocorram devido ao tempo de aquecimento das particulas para a secagem e
inicio da devolatilizacdo, conforme indicado na Secédo 4.1.2.

A formacdo de algumas espécies quimicas, como HCN, H2, HCO, CO, CH4, CO2
e NOXx, resultantes da devolatilizacdo e queima do carvao e volateis, podem ser observadas na
Figura 4.6, gréaficos (a), (b), (c) e (d).
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Figura 4.6 - Formacao de espécies quimicas durante as etapas de devolatilizacdo, oxidagédo do

carbono residual, formacéo de Fuligem (Soot) e NOX.

Nos graficos apresentados na Figura 4.6, pode-se analisar o surgimento de algumas
moléculas como CO, CH4, CO2, HCO, HCN, Hz, H20, NO e fuligem durante as etapas de

devolatilizagdo e combust&o.

4.1.5 Perfil de Oz no reator

A Figura 4.7 apresenta a fracdo massica de oxigénio ao longo do reator. Foram
avaliadas a concentracdo média de oxigénio e na linha de centro do reator, considerando que 0
ar na entrada do DTF esteja na pressao atmosférica, 101,325 kPa, com sua concentracdo
massica de oxigénio igual a 23%, com 1% de vapor d’adgua e 76% de nitrogénio, a uma

temperatura de 80°C.
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Figura 4.7 - Fragdo massica média de Oz nos gases e na linha de centro do reator.

A concentracdo massica média de Oz nos gases de exaustdo, sofre queda
acentuada na zona de maior intensidade de queima no reator (entre a faixa de 250 a 470mm) e
apos esta faixa, uma queda leve, porém, constante até a posicéo de 1.100mm, estabilizando na
concentracdo de 20,88% até a saida do reator.

Quanto ao decaimento e ao comportamento da fracdo massica de O sobre a linha
de centro do reator (DTF), analisando a Figura 4.7 conjuntamente com Figura 4.6 (C), nota-se
que o comportamento do perfil do N2 é muito préximo ao do O (forma da curva, respeitadas
as magnitudes). Contudo, como o N2 € inerte, este comportamento ndo pode estar associado a
nenhuma reacao e, assim, tem-se que o as variacOes da fracdo massica de N estdo associadas
a outros efeitos devido ao escoamento, como mistura e diluicdo com outros gases gerados na
combustdo dos volateis e queima do carbono residual. Baseando-se nisto, conforme mostrado
nas Figura 4.9 para o O, constata-se que o resultado da perturbacdo no escoamento devido a
combustdo da particula mais acima no dominio, além de uma dilui¢cdo no fluxo das espécies,
também uma homogeneizacdo das fracbes massicas e da energia ao longo da linha de centro
do dominio em relagdo a nova composi¢do dos gases de combustdo. Assim, a queda inicial na
fragdo de O esta associada ao processo de combustdo de volateis e carbono residual e pela

inclusdo de outras espécies oriundas da queima, sendo que o0 aumento percebido a cerca de
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653 mm da entrada ocorre devido a uma diluicdo e uma homogeneizacao do escoamento, pois
na periferia do jato de entrada de combustivel tem-se alta concentracdo de O,. Assim, como
resultado tem-se que a fragdo de oxigénio na saida do reator é elevada devido ao excesso de ar

utilizado no modelo.

4.2 Analise das espécies quimicas na composi¢cao dos gases de combustéo ao longo do
DTF

Nesta secdo sdo apresentados os parametros relativos a concentracdo de espécies.

A Tabela 4.3 apresenta a temperatura e as concentracbes médias de diferentes espécies

presentes nos gases de combustdo na secdo de saida do DTF, obtidas através das simulacgdes.

Tabela 4.3 - Propriedades médias dos gases de combustdo na secdo de saida do DTF.

Propriedades Carvao
Yn2 [karkg] 0,7529261
Yoz [ka/kg] 0,2084713
Ycoz [ka/kg] 0,0242053
Yrzo [kg/kg] 0,0143981
Ysoot [ppm] 1.350
Yhen [ppm] 26,06
Yno [ppm] 21,16
Yeo [ppm] 0,11
Temperatura média [°C] 848,81

A Figura 4.8 apresenta as vistas no plano transversal sobre o eixo axissimétrico do
DTF, representando os campos de temperatura, CHs4, CO, CO2, NO e fuligem no presente
trabalho.
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Figura 4.8 - Vistas do plano transversal no centro do DTF, representando Campos de
Temperatura, CHs, CO, CO2, NO e Fuligem (Soot).

E possivel comparar as diferengas entre as simulagdes, como: zona de
aquecimento, devolatilizacdo, combustdo, com o consumo de oxigénio e formacdo de CO: e,

por fim, as zonas de formacao de NO e fuligem (Soot).

Em toda a extensdo do DTF percebe-se a formacédo de fuligem, especialmente na
metade inferior do reator, reforcando a importancia da implementacdo do modelo de fuligem,
assim como a avaliagdo espectral desta para a inclusdo no modelo WSGG na transferéncia de
calor por radiacdo. E também na segunda metade do reator que ocorre a formagéo de NO, em

funcdo do mecanismo Thermal e Fuel-NO.

Os resultados obtidos para NO variaram entre 12,25 a 21,17 ppm, sendo estes
valores baixos se comparados com dados de cdmaras de combustao tradicionais. Os menores
niveis de NO foram ocasionados principalmente pelo elevado nivel de excesso de ar (585%),
baixo tempo de permanéncia no reator (1,37 segundos), e pelo fato da temperatura, a qual é o
fator predominante na reacdo de formagédo do NO, ndo ser muito elevada. Altas temperaturas

abrem sitios de nitrogénio na matriz do carvdo durante a combustdo, o que leva a uma maior
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conversdo do nitrogénio combustivel em NO, pelo mecanismo de Fuel NOx. Neste estudo
todas as simulacdes ocorreram em temperaturas entre 900 e 1.150°C, sendo que as variagdes

sdo consequéncia da energia liberada nas rea¢des durante a combust&o.

A Figura 4.9 apresenta as vistas no plano transversal axial no centro do DTF,
representando os campos de Hz, HCN, HCO, H»O e Ox.

Fracdo massica

Fracdo massica

Fracdo massica

Fracdo massica

Fracao massica

de H2 de HCN de HCO de H20 de O2
13 1,50 1,10 2,0% 21%
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[ke/ke] e-8 [ke/ke] e-4 [ke/ke] e-6 [ke/kel %

Figura 4.9 - Vistas do plano transversal no centro do DTF, representando Campos de Ho,

HCN, HCO, H20 e O2

E possivel observar os resultados que indicam o comportamento das reacdes que
ocorrem com 0 hidrogénio e oxigénio ao longo do reator. Efeito similar as reacBes que
envolvem o carbono, ocorre com o hidrogénio.

A Figura 4.10 apresenta as vistas no plano transversal axial no centro do DTF,
representando as principais reagdes que ocorrem durante a queda das particulas de
combustivel no reator.
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Figura 4.10 - Vistas do plano transversal no centro do DTF, representando os principais
produtos que se formam no reator.

E possivel correlacionar a temperatura e em que distancia da entrada do dominio
ocorrem as reacdes. A segunda zona do reator é entre 450 e 900 mm ap0s a entrada do DTF.
Nesta regido predominam as reacGes de oxidacdo das moléculas de combustivel, gerando
reacOes exotérmicas e, por consequéncia, elevando a temperatura do interior do reator. E nesta
faixa que ocorre a formagdo de CO», H20 e consumo de O,. Também é possivel identificar a
formacdo de HCO, o qual ocorre em elevadas temperaturas (acima de 1000°C), tendo a
formacéo logo apo6s a faixa onde se concentra a chama.

A terceira e Gltima faixa do reator, predomina a reacdo de oxida¢do do HCO, além
da formacdo e combustdo da fuligem, assim como a formacdo de NO, sendo que ambas
reacOes necessitam de temperatura elevada (maior que 1000°C). Estas reagdes ocorrem apos
0s 900mm da entrada do reator e decorrem até o final do dominio. Nesta faixa observa-se a
reducdo da temperatura dos gases de combustéo, gerado pela radiagdo com o meio externo do

reator, perda térmica com as paredes e, influéncia da fuligem na transferéncia de calor.
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5 METAMODELO PARA O DTF

As penalidades em tempo de processamento e necessidade de recursos
computacionais de alto desempenho ligadas a simulacdo em CFD motivou o desenvolvimento
de um metamodelo que permite a aplicacdo e obtencdo dos principais resultados para
temperatura dos gases, carbono residual, NOx, burnout, fracdo de cinza residual e fuligem de
forma rapida e que podem ser aplicados em softwares de livre acesso. A geragdo de um banco
de dados de simulacdo com CFD permaneceu necessaria, mas sua aplicacdo ganhou mais
dinamismo.

O planejamento da definicdo dos pardmetros de saida do metamodelo e a
montagem do banco de dados de simulagdes foi elaborado com o auxilio da metodologia
estatistica Design of Experiments (DoE).

A abordagem de um fator por vez, ou One Factor at a Time (OFAT) fornece uma
andlise de sensibilidade baseada sobre a influéncia que cada fator sozinho tem em um
determinado fator de resposta. A interdependéncia entre os fatores de entrada varia em niveis
diferentes e compreender como sua combinacdo pode afetar a saida requer uma abordagem
diferente. A metodologia DoE pode executar exploractes planejadas com dados simulados ou
dados experimentais e € uma ferramenta adequada para identificar a sensibilidade acoplada de
fatores de mdltiplas entradas na saida do modelo de acordo com Montgomery, 1997. Entre as
técnicas conhecidas, empregou-se o método fatorial completo (fatorial 3¥) com composicéo
central é capaz de gerar um nimero adequado de combinacBes para analisar o efeito das
variaveis no modelo. Os trés fatores de entrada selecionados sdo, nomeadamente, 0 excesso
de ar, a umidade e o teor de cinzas no combustivel, conforme Tabela 5.1. Estes critérios foram
selecionados por se entender que suas varia¢fes afetam o processo de queima, e também pelo

fato de ndo estarem associados aos parametros de reatividade do combustivel.

Tabela 5.1 - Dados de entrada para a aplica¢do no DoE.

Variavel de Descricéo Minimo  Maximo  Unidade
Entrada

Excesso de ar Vazdo de ar na entrada do reator 45 22 L/min
Umidade Percentual de umidade no combustivel 15 12 %

Cinza Percentual de cinza no combustivel 15 10 %
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Os seguintes critérios foram adotados para definir os niveis maximos e minimos
de cada variavel, sendo:

1. excesso de ar: Nivel inferior de 20% de excesso de ar e nivel superior de

acordo com os dados experimentais (585% de excesso);

2. umidade: Percentual de umidade usualmente obtido em carvdo betuminoso,

tendo patamar inferior proximo ao dado experimental (1,7%);
3. teor de cinzas: Percentual de cinza usualmente obtido em carvdo betuminoso,
tendo patamar inferior proximo ao dado experimental (2,3%).

Os demais dados de entrada do reator foram mantidos constantes, sendo eles:
vazdo de combustivel, composicdo de enxofre e nitrogénio do carvao, além da temperatura
interna e temperatura do ar na entrada do reator, bem como as constantes dos modelos de
secagem, devolatilizagdo e combustdo do carbono residual e volateis. Como a proporg¢do de
carvao bruto (RawCoal) é uma varidvel dependente da cinza e umidade, ndo fez parte das
variaveis de entrada no modelo de DoE, sendo obtida com a subtracdo da fracdo massica de

cinza e umidade da massa total de combustivel na entrada do reator.

5.1 Aplicagdo da metodologia DoE para determinar as simulacgdes e cruzamento das
variaveis

Foi aplicada a técnica de experimento fatorial multinivel (fatorial 3k) para as
variaveis de entrada definidas do processo, ou fatores de controle, e suas respectivas faixas. A
técnica combina valores mé&ximos, minimos e intermediérios dos fatores de controle. A
determinacdo das combinagdes de valores de entrada para as simulacGes foi elaborada com o
auxilio do software Minitab, conforme a Figura 5.1.

Uma faixa mais ampla de excesso de ardo que aquela relatada nos dados
experimentais (aproximadamente 585%) foi testada para melhorar a elucidagédo da influéncia
desta varidvel. Com base nos critérios adotados na metodologia DoE, foram definidas as 27
simulacdes adicionais a serem aplicadas, conforme dados e combinagbes apresentadas na
Tabela 5.2.
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Figura 5.1 - Representacdo dos fatores de controle do planejamento experimental.

Tabela 5.2 - Simulacgdes e varidveis a serem aplicadas de acordo com os resultados obtidos
com a metodologia DoE.

N° da Combustivel Excesso de Ar Composicéo elementar
Simulagdo  carvao [g/h] [\L/flri?ﬁ] Exc. [%] UnE(',/C(i) ? de C['O%a Bﬁf@’?& ]
1 25 12 319 12 5 83
2 25 4,5 120 15 15 97
3 25 12 319 15 15 97
4 25 22 585 12 5 83
5 25 12 319 15 10 88,5
6 25 12 319 6 5 89
7 25 4,5 120 15 5 93,5
8 25 4,5 120 6 5 89
9 25 22 585 15 5 93,5
10 25 22 585 6 10 84
11 25 4,5 120 12 ) 83
12 25 4,5 120 12 15 86,5
13 25 4,5 120 6 10 84
14 25 4,5 120 12 10 78
15 25 22 585 6 15 92,5
16 25 22 585 15 10 88,5
17 25 4,5 120 15 10 88,5
18 25 22 585 6 5 89
19 25 12 319 15 5 93,5
20 25 4,5 120 6 15 92,5
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21 25 12 319 12 10 78
22 25 22 585 12 1,5 86,5
23 25 12 319 6 10 84
24 25 12 319 12 15 86,5
25 25 22 585 12 10 78
26 25 22 585 1,5 15 97
27 25 12 319 6 15 92,5

Foram realizadas as 27 simulacbes adicionais em relacdo a condicdo inicial,
conforme o cruzamento dos dados apresentados na Tabela 5.1, 0 que resultou em acréscimo
de aproximadamente 810 horas de processamento.

Os dados de saida para os metamodelos foram: temperatura dos gases, burnout,
carbono residual (Char), fracdo de cinza residual (Ash Residual), NOx e fuligem (Soot). Estes
dados de saida foram definidos pela possibilidade de comparar seus resultados com os dados
experimentais para temperatura e burnout, e com os dados do modelo numérico do CFX®

para as demais saidas adotadas.

5.2  Saida do DoE
O reator foi subdividido em sete (7) zonas, conforme a Figura 5.2 com geragéo de
dados em cada ponto de analise, possibilitando comparacdo com o modelo numérico e com 0s

dados experimentais de Wang et al., 2014.
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Ponto de analise
X'=900 [mm]
6° Zona do reator

Ponto de anilise

X=1.100
(mm] ____ 7° Zona do reator

Ponto de analise

X=1.300 [mm]
Saida do reator

Figura 5.2 - DTF Zonas de analise e coleta de dados e geracdo das equacdes do metamodelo

As distancias entre as zonas Z1 a Z7 no eixo Y coincidem com as posi¢des de
coleta dos resultados experimentais de temperatura dos gases e burnout, possibilitando a
geracdo de equacles intermediarias e, por consequéncia, a criagdo dos perfis de
comportamento no interior do reator ao longo da queda das particulas.

Foi possivel avaliar a correlacdo entre as variaveis de entrada e gerar as equacoes
do metamodelo que caracterizam o comportamento das reacdes predominantes no interior do
reator e em cada zona definida

A Figura 5.3 apresenta o efeito das variaveis de entrada e suas respectivas

correlacdes nos resultados de temperatura média e fuligem na saida do reator.
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Termo 231
T

AC ; Fator Nome AC i Fator  Nome
1 A Umidade ! A Umidade
<! e A A e
o 10 20 30 40 50 o 10 20 30 40 50
Efeitos Padronizados Efeitos Padronizados
(a) Pareto — Efeito na temperatura (b) Pareto — Efeito na fuligem

Figura 5.3 - Varidveis de maior relevancia para os resultados de temperatura média e fuligem
na saida do reator.

Este grafico é chamado de Pareto e mostra os valores absolutos dos efeitos
padronizados desde o maior até o menor efeito. Esses graficos possibilitaram identificar quais
as principais variaveis e as correlacfes entre elas, que causam impacto nos resultados de
temperatura e fuligem dos experimentos com o reator. A linha tracejada na vertical delimita as
variaveis que causam, estatisticamente, maior interferéncia nos resultados, sendo estas as que
ultrapassam a linha de referéncia. Nesse caso, as barras que cruzam a linha s&o
estatisticamente significativas ao nivel de 0,05. Desta forma, as varidveis ou correlac@es entre
elas que tiverem resultados inferiores podem ser descartadas, simplificando as equagdes que
irdo representar as variaveis de saida. O grafico de Pareto foi baseado no intervalo de
confianca de 95%.

As imagens da Figura 5.4 apresentam a variagdo do resultado de temperatura do

reator, com a alteracdo dos dados de entrada.

Temperatura

< 900
900 - 920
920 - 940
940 - 960
960 - 980 1050
980 - 1000

1000 - 1020
> 1020 1000

Temperatura
Fixar Valores
Cinza 575 950

Umidade

(a) Grafico de contorno: Umidade e vazao d ar (b) Gréfico de superficie: Umidade e vazéo de ar
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Temperatura
< 964
964 - 966

I 966 - 968
W 968 - 970
970 - 972 |
; i |
£ ixar Valores 972
’ B |
Temperatura 969 | S| ‘
966 | ‘b‘/ 12
| /
963 8
Umidad / //4 Umidade
midade 3 5 / i
Cinza 9
(c) Gréfico de contorno: Umidade e cinza (d) Gréfico de superficie: Umidade e cinza

Temperatura
< 900
900 - 920
920 - 940
940 - 960 1050
960 - 980
I 980 - 1000
I 1000 - 1020 1000

> 1020
Temperatura

950 |

90 | . 20
15 A
3T % 5 1°
9

Cinza
(e) Grafico de contorno: Cinza e (f) Grafico de superficie: Cinza e
vazdo de ar vazdo de ar

Figura 5.4 - Método de Superficie de Resposta (RSM) para os resultados de temperatura,
variando vazdo de ar, umidade e cinza do combustivel.

Os resultados sugerem uma relacdo linear entre excesso de ar e a temperatura,
conforme representado na Figura 5.4 (a), assim como teor de cinzas (c) e umidade do
combustivel (e). A alta taxa de excesso de ar foi a variavel que mais interferiu na temperatura
do reator, gerando até 10% de reducdo na temperatura média. A combinacdo entre elevados
teores de umidade, cinza e excesso de ar, causaram O maior impacto nos resultados,
ocasionados pela reducdo de energia do combustivel e agravados pela maior velocidade dos
gases, quando em vazdo elevada.

A Figura 5.3 (b) representa as variaveis que mais interferem no resultado de
fuligem, sendo: excesso de ar, cinza e a correlacdo entre elas o que causou maior impacto nos
resultados. O excesso de ar causa reducdo na temperatura do reator e menor tempo de
residéncia das particulas, tendo como consequéncia elevacdo nos niveis de fuligem.

A geracdo de equacOes para as reacfes que ocorrem no reator com o auxilio do
DoE foi feita para a temperatura dos gases, carbono residual, fragdo massica de cinza na
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particula, fuligem e NOXx. Estas equacfes séo validas para o volume de controle do reator do
DTF, aquecido artificialmente a 1.110°C e alimentado com carvao betuminoso com
caracteristicas entre os limites apresentados na Tabela 5.1. A Tabela 5.3 apresenta as
equacdes em cada zona para a temperatura, além da temperatura média do reator, fuligem e

NOx totais na saida.

Tabela 5.3 - Equacfes do metamodelo para temperatura e NOx na saida do reator.

Equacoes do metamodelo para o DTF - Temperatura

Temperatura [°C]
Entrada de

combustivel e ar

___ 1°Zona do reator Zonal TZ1=13482-16662EA+TE
Ponto de andlise
X =175 [mm] .
— 2" Zona do reator Zoma2 TZ2=0,25218TZ1 - 140,3 UmC + 820,65
Ponto de andlise ———
X =350 [mm)
—— 3°Zona do reator Zona3d TZ3=0368TZ2+727Cz+2626EA-988EA+656
Ponto de anlise
X =520 [mm]
4° Zona do reator Zona4 TZ4=04341TZ3+6142
Ponto de andlise
X =700 [mm)
5° Zona do reator Zona5S TZ5=05134TZ4+2802EA+5186
Ponto de analise
¥ =900 [mm]
6° Zona do reator Zona 6 TZ6=03854TZ5-10424Cz+21985EA+457CzEA+472
Ponto de analise
X =1.100 [mm]
— 7°Zona da reator Zona7 TZ7=095057 TZ6 - 49
Ponto de andlise
X=1.300 [mm] . Temp.
Saida do reator P TM=45CzEA-28,64EA - 83,8Cz+ TE + 992,85
Meédia
NO:
XM NOx=00739T-484
saida
Onde:
TM: Temperatura Média no Reator [*C] TZ1: Temperaturana Zona 1 [*C]
TE: Temperatura de Entrada do Ar [°C] TZ2: Temperaturana Zona 2 [°C]
UmC: Umidade do Carvio [%6] TZ3: Temperaturana Zona 3 [°C]
Cz: Cinza do carvio [%) TZ4: Temperaturana Zona 4 [°C]
VA: Vazio de ar [I/min] TZ5: Temperaturana Zona 5 [°C]
Tx: Temperatura na posicio x [°C] TZ6: Temperatura na Zona 6 [°C]
EA: Excesso de Ar [%] TZ7: Temperaturana Zona 7 [*C]

NOx Out: NOx na Saida do Reator [ppm]

Nota-se o efeito das principais variaveis que interferem nos resultados em cada
zona para temperatura dos gases, sendo em termos gerais principalmente o excesso de ar, 0
percentual de cinza e a temperatura de entrada do ar, para as zonas especificas Z1 a Z7, cada

uma sobre influéncia de determinadas variaveis, conforme descrito a seguir.
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A Zona 1 sofre maior influéncia do excesso de ar de combustao e da temperatura

de entrada. Na Zona 2 ocorre a secagem e devolatilizacdo dos volateis do combustivel, e sofre

a influéncia da umidade do combustivel e a temperatura da zona anterior. Nas zonas Z2 a Z6

ocorre uma relacdo entre as temperaturas das zonas anteriores e pequenas interferéncias do

teor de cinzas do combustivel e do excesso de ar. A Z7 passa a sofrer interferéncia externa,

reduzindo a temperatura pelos efeitos de radiacéo e recirculacdo de ar atmosférico.

Na Tabela 5.4 sdo apresentadas as equacdes para a obtencéo dos dados de carbono

residual (Char), obedecendo os mesmos critérios definidos anteriormente.

Tabela 5.4 - Equac6es do metamodelo para carbono residual (Char).

Equacdes do metamodelo para o DTF - Carbono Residual (Char)

Entrada de
[ combustivel e ar

1° Zona do reator

Ponto de andlise ——

Carbono Residual [%]

Zonal

CZ1=0,062Tx- 284

¥ =175 [mm]
____ 2° Zona do reator

Zona 2

CZ2=641EA-3163Cz+526

Ponto de andlise ———
¥ = 350 [mm]
. 3" Zona do reator

Zona 3

CZ3=914EA-255Cz+ 28,6

Ponto de analise

X =520 [mm]
4" Zona do reator

Zona 4

CZ4=9,13EA 753 CzEA 136,5 Cz+ 23,04

Ponto de analise

X =700 [mm) .
5° Zona do reator ZonaS CZ5=898EA-77CzEA-904Cz~+ 1563
Ponto de andlise
X =900 [mm]
6° Zona do reator Zona6 CZ6=701EA-153Cz-61,6 CzEA+1948
Ponto de andlise
X =1.100 [mm)]
— 7'Zonadorestor  gona7 CZ7=40,02-361Cz
Ponto de andlise
X = 1.300 [mm] .
Saida do reator
Onde:
TM: Temperatura Média [*C] CZ1: Carbono Residual na Zona 1 [%]
TE: Temperatura de Entrada do Ar [*C] CZ2: Carbono Residual na Zona 2 [%]
UmC: Umidade do Carviio [%s] CZ3: Carbono Residual na Zona 3 [%]
Cz: Cinza do carvio [%] C74: Carbono Residual na Zona 4 [%)]
VA: Vazdo de ar [U/min] CZ5: Carbono Residual na Zona 5 [%a]
Tx: Temperatura na posicio x [°C] CZ6: Carbono Residual na Zona 6 [%a]
EA: Excesso de Ar [%s] CZ7: Carbono Residual na Zona 7 [%a]

A correlacdo entre 0 excesso de ar e a temperatura surge com maior frequéncia e

relevancia nas equagdes que regem o resultado de carbono residual entre as zonas Z1 a Z3,

pois as reag0es que envolvem a geracdo e consumo do carbono residual estdo fortemente
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ligadas a temperatura do ambiente onde a particula de combustivel esta exposta. A partir deste
ponto, 0 percentual de cinza do combustivel torna-se a varidvel que mais interfere nos
resultados entre as zonas quatro a sete (Z4 a Z7), conforme analise de Pareto.

As equagdes que determinam o célculo da fracdo méssica de cinzas residuais da
particula (Ash residual) séo apresentadas na Tabela 5.5. A obtencéo destes dados possibilita o

calculo da taxa de queima do combustivel, obtendo as taxas de burnout ao decorrer do reator.

Tabela 5.5 - Equacgdes do metamodelo para fragdo méssica de cinza na particula

Equacdes do metamodelo para o DTF - Fracio de Cinza Residual (4sh)

Ash Residual [%]

Entrada de
[ combustivel e ar

— 1°Zona do reator Zonal AsZ1=00325TZ1+108UmC+247Cz-3UmC Cz-30,1

Ponto de andlise ——

X=175 — T 4 57 - a4 T T
(wom)  rzomdoresor  gopay ASE2=8542UmC+674.1Cz-2337EA+6233 UmC Cz- 15,19 UmC Cz

-7562CzEA-6747UmC CzEA + 14

Ponto de andlise ———

X = 350 [mm]
. 3°Zona do reator Zona3d AsZ3=430Cz-651EA+353CzEA+45129
Ponto de analise
X =520 [mm] As74=2774UmC + 5847 Cz -1,609 EA -2464 UmC Cz - 39,96 UmC EA

4 Z d tol
onadoreator  Zomad ) 5566 CzEA + 393 UmC CzEA < 30,05

Ponto de andlise
¥ =700 [mm] AsZ5=3077 UmC + 5601 Cz - 0,9996 EA - 2707 UmC Cz - 45,53 UmC

5° Zona do reator
ZomaS A 2404 CzEA + 4503 UmC CzEA + 3491

Ponto de anilise
X =900 [mm]

AsZ6=166,8UmC +464Cz- 1,792 EA - 1182 UmC Cz- 18,73 UmC EA +

6" Z dh t Z 6
onacorealor  LOMAG 1 12 CZEA + 146,5 UmC CzEA + 46,12

Ponto de analise
¥ =1.100 [mm]

— 7'Zomadoreator 7,507 ASZ7=430.6 Cz+ 53,03

Ponto de andlise

X= 1300 (mm] Saida do reator
Onde:

TM: Temperatura Média [°C] CZ1: Carbono Residual na Zona 1 [%]
TE: Temperatura de Entrada do Ar [°C] CZ2: Carbono Residual na Zona 2 [%)]
UmC: Umidade do Carvio [%] CZ3: Carbono Residual na Zona 3 [%)]
Cz: Cinza do carvdo [%] CZ4: Carbono Residual na Zona 4 [%]
VA: Vazio de ar [I/min] CZ5: Carbono Residual na Zona 5 [%]
Tx: Temperatura na posigio x [*C] CZ6: Carbono Residual na Zona 6 [%]
EA: Excesso de Ar[%)] CZ7: Carbono Residual na Zona 7 [%]

Observou-se uma dependéncia da fracdo massica de cinzas residuais na particula
de combustivel (Ash residual) com os trés dados de entrada e suas correlagdes (umidade,
cinzas e excesso de ar), o que impossibilitou a redugcdo do numero de pardmetros do modelo,
com excecao da ultima zona (Z7). Essa ultima zona apresentou dependéncia do percentual de

cinzas do combustivel, pois 0 combustivel ja estava oxidado em sua maioria nesta regido do
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reator. As equacgdes que representam estas reacOes sdo apresentadas na Tabela 5.5 e
denominadas de AsZn (Ash residual na Zona n).

A Tabela 5.6 apresenta as equacOes que regem a formacdo de fuligem em cada

zona, denominadas de SZ,, (Soot na Zona n). Para a fuligem, destaca-se a relacdo com a

umidade do combustivel e principalmente pelo excesso de ar na combustao.

Tabela 5.6 - Equac6es do metamodelo para fuligem (Soot).

Equacdes do metamodelo para o DTF - Fuligem (Soof)

Fuligem (Soot) [ppm]

Entrada de
I combustivel e ar

___ 1°Zona do reator Zonal SZ1=05814TZ1+359UmC +318.8Cz-63,68 EA-3479 UmCEA +441

Ponto de andlise ——
X = 175 [mm]

___ 2" Zona doreator Zona2 SZ2=107.4UmC - 129.923 EA - 26,1 UmC EA + 1281,07

Ponto de anlise
X =350 [mm]

——— 3°Zona do reator Zona3d SZ3=2695CzEA-3451EA-300,6Cz-14038Z2+3151
Ponto de anilise
X =520 [mm]
4* Zona do reator Zona4 SZ4=13218-14631EA
Ponto de analise
X =700 [mm]
5° Zona do reator ZonaS SZ5=225Cz+4584EA-637CzEA+ 109065
Ponto de andlise
¥ =900 [mm]
6° Zona do reator Zona 6 SZ6=1371UmC+ 6881 EA-235UmCEA+ 87868
Ponto de anlise
% =1.100 [mm] 7° Zona do reat
— na do reator Zona7 SZ7=5747TEA+632CzEA-426Cz+ 85394

Ponto de analise

X=1.300 [mm -
fml Saida do reator Fuligem

Soot Out =57.47EA + 63,2 CzEA - 426 Cz+ 853,94

na Saida
Onde:

TM: Temperatura Média [°C] SZ1: Fuligem na Zona 1 [ppm]
TE: Temperatura de Entrada do Ar [°C] $Z2: Fuligem na Zona 2 [ppm]
UmC: Umidade do Carvio [%] SZ3: Fuligem na Zona 3 [ppm]
Cz: Cinza do carvio [%] $74: Fuligem na Zona 4 [ppm]
VA: Vazio de ar [I/min] SZ5: Fuligem na Zona 5 [ppm]
Tx: Temperatura na posigio x [°C] SZ6: Fuligem na Zona 6 [ppm]
EA: Excesso de Ar [%] SZ7: Fuligem na Zona 7 [ppm]

Soot Out: Fuigem na saida do reator [ppm]

Nas duas zonas iniciais do reator (Z1 e Z2), o efeito da umidade do combustivel é
a principal variavel de entrada que determina a formacé&o de fuligem nestes locais. Nas zonas
subsequentes, o efeito da temperatura tornou-se predominante, sendo representada nas
equacOes pelo excesso de ar. Uma vez geradas as equacOes unidimensionais que representam

as reacOes escolhidas, a etapa subsequente foi a analise e comparagdo dos resultados em
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comparacdo com os resultados obtidos pelo CFX e os resultados experimentais de Wang et

al., 2014, para o caso de temperatura e burnout, conforme secao a seguir.

5.3  Resultados obtidos com as equagdes do metamodelo

Apbs a geracdo das equacOes apresentadas na Secédo 5.2, foi realizada a analise e
comparacdo dos resultados frente aos dados conhecidos, obtidos para o carvao betuminoso
utilizado nos experimentos de Wang et al., 2014 e com as simulagdes do CFX do presente
trabalho. As composicOes elementar e imediata para o carvéo utilizado, foram apresentadas na
Tabela 3.3.

O fluxo do processo de utilizacdo das equacdes do metamodelo € representado

pela Figura 5.5.

Dados de entrada
carvio mineral

!

Limites do
modelo

Cilculo de temp.

(TZ.)Z1a Z7
v i )
¥ ¥ l l
Calculo da fuligem Calculo de NOx Calculo de carbono Fragdo mdssica de
(5z.)Z1aZ7 (NO, Out) residual (CZ,) 71 a 77 cinza na particula
l (AsZ,)Z1a 77
L4
v
l Calculo de

A =
(=)

Figura 5.5 - Fluxo do processo de célculo com as equacdes do metamodelo.

O fluxo de analise inicia com a verificacdo dos dados de entrada do carvdo, estdo

dentro dos limites de célculo do metamodelo, conforme faixas abaixo:



95
e umidade do carvéo entre 1,5 e 12%;
e percentual de cinza entre 1,5 e 10%;
e excesso de ar de combustédo entre 120 e 585%j;

e carvao bruto (Raw coal) entre 78 e 97%.

A primeira variavel a ser calculada ap6s a validacdo dos dados de entrada € a
temperatura dos gases em cada zona, seguindo a ordem numérica entre Z1 e Z7 e, na
sequéncia, apresentada no fluxograma apresentado para carbono residual, fracdo massica de
cinzas na particula, burnout, fuligem e NOX, sucessivamente para cada zona.

A Figura 5.6 apresenta os resultados para a temperatura no interior do reator,
obtidos com os trés métodos descritos neste trabalho, sendo a linha continua sdo dados do
CFX®, a linha tracejada representa os resultados do metamodelo e os pontos representam os

dados experimentais de Wang et al., 2014.

&
g

1200 -

B i -
- B <] -‘v -
o | / soex  307% nmm
T 213%

- 28% T ¥

/
/
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Temperatura interna do Reator [°C]
A

2
8

; —&—Temperatura Modelo CFX [*C]
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-]
3
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#— Temperatura Modelo CFX [*C] ‘

Temperatura Experimental [*C)

1
8

& & & & & & & ° Ky & & & E & Gl

Disténcia axial do DTF [mm] Distancia axial do DTF [mm]

(a) Temperatura na linha axial do reator (b) Erro em relacéo ao dado experimental

Figura 5.6 - Temperatura na linha de centro do reator, obtida pelo dado experimental,
simulacdo numérica no CFX e o metamodelo.

O desvio médio entre o metamodelo proposto e o CFX foi de 0,18%, com
resultados satisfatérios em todos os pontos de analise. O desvio médio entre 0 metamodelo
proposto e os dados experimentais foi de 6,02%, sendo mais significativa a diferenca dos
resultados na regido intermediaria do reator, para a qual o desvio chegou a 21,3%. Este desvio
também é percebido em relacdo aos resultados obtidos com o modelo em CFX. Podem-se

elencar duas possiveis causas desta diferenca: a utilizacdo de dados simulados no CFX para
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alimentacdo do metamodelo e a dificuldade de medicdo nos experimentos no reator, o que
pode causar um desvio na medicao de temperatura na zona de queima.

O que se pode destacar aqui é o fato de que as equacdes do metamodelo s&o
capazes de representar as informacdes utilizadas como pardmetros de entrada neste modelo,
que sdo altamente complexas e interdependentes, caracterizando-se numa poderosa
ferramenta metodologica para o desenvolvimento de cddigos numéricos simplificados e
infinitamente mais rapidos que os baseados em volumes finitos, inclusive sendo possiveis de
rodarem em paralelo a supervisérios de sistemas de controle de plantas industriais, desde que
obviamente bem ajustados.

O passo subsequente ao calculo da temperatura dos gases nas zonas do reator é o
calculo do carbono residual, conforme as equacGes apresentadas na Tabela 5.4. Os resultados
obtidos séo apresentados na Figura 5.7, a qual compara os dados entre 0 modelo CFX e
metamodelo, sem referéncia com dados experimentais, pois ndo foram mensurados no
trabalho do Wang et al., 2014.
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o & ¥ . . 0% & 2 . .
° o # & & ' 5 K N ® # & < 4 K4 X4
Distancia axial do DTF [mm)] Distancia axial do DTF [mm]
(a) Taxa de carbono residual (char) (b) Erro em relagdo ao dado experimental

Figura 5.7 - Taxa de carbono residual na linha de centro do reator, obtida pela simulacao
numérica no CFX e o metamodelo.

O desvio médio entre os resultados dos dois modelos foi de cerca de 7,9%, sendo
que o metamodelo apresentou resultados mais satisfatorios nas regides inicial e final do
reator, na qual o erro foi de 2,89%. Na regido onde predomina a oxidacdo do carbono residual
os resultados obtidos foram em média 8,66% acima da referéncia utilizada.

As Figura 5.8 (a) e (b) apresentam os resultados obtidos para fragdo massica de
cinzas na particula e as Figuras (c) e (d) apresentam as taxas de burnout para cada modelo, em

comparacdo com os resultados experimentais de Wang et al., 2014, calculada conforme a



Equacdo 2.67. O dado de fracdo de cinzas
calculo das taxas de burnout em cada ponto e,

os gréficos da taxa de queima do combustivel.
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residuais na particula é parte necessaria para

desta forma, sdo apresentados em conjunto com
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Figura 5.8 - (a) Fracdo massica de cinza na particula (c) Taxas de burnout na linha de centro
do reator, obtida pelo dado experimental, simulacdo numérica no CFX e o metamodelo.

O desvio médio para os resultados de cinza residual na particula foi de 3,58%,

conforme apresentado na Figura 5.8 (b), tendo resultados satisfatorios em todas as posi¢6es do
reator. Para o caso de burnout apresentado na Figura 5.8 (b) foi possivel comparar 0s
resultados com os dados experimentais, tendo desvio médio de 5,75%. Porém, na regido de
intermediéria do reator, onde ocorre a devolatilizacdo e oxidacdo de forma mais intensa, o
desvio chegou ate 48,7%, demonstrando a necessidade de confirmar os dados experimentais,
simulagdes do CFX e metamodelo para a regido referida.

Por fim, foram comparados os resultados de ambos 0s modelos numéricos para a

geracdo de fuligem ao longo do reator, conforme representado na Figura 5.9.
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Figura 5.9 - (a) Geracdo de fuligem durante o processo de combustdo do carvéo, calculado
com modelos numéricos no CFX e o metamodelo, (b) Erro em relacdo ao dado numérico do
CFX.

A comparacdo dos resultados de fuligem obtidos pelo metamodelo em relacdo ao

modelo completo do CFX® apresentou desvio médio de 0,21% e erro maximo de 8,19% na

regido de entrada do reator.

A seguir sdo apresentados os resultados pelos dois métodos numéricos,

comparando os resultados obtidos pelo CFX e pelo metamodelo para temperatura e fuligem

ao longo do reator, relativos a campanha de vinte e sete simulac@es. Foram selecionados nove

casos, variando excesso de ar, teor de cinzas e umidade do combustivel, conforme Figuras

5.10e5.11.
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Figura 5.10 - Comparacao dos resultados obtidos com os métodos numeéricos CFD e o
metamodelo para temperatura e fuligem — Experimento 09.
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Figura 5.11 - Comparacdo dos resultados obtidos com os métodos numéricos CFD e o
metamodelo para temperatura e fuligem — Experimentos 07, 14, 15 e 25.
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Figura 5.12 - Comparacdao dos resultados obtidos com os métodos numéricos CFD e o
metamodelo para temperatura e fuligem — experimentos 05, 20, 21 e 27.
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De forma geral, pode-se concluir que as equacgdes geradas com o método do DoE

podem representar de forma satisfatoria e agil os principais resultados analisados, e que a
metodologia desenvolvida e aplicada neste trabalho apresenta-se com uma importante
ferramenta para avaliacdo e monitoramento de sistemas térmicos, como caldeiras, fornos,

reatores, etc.

5.4  Resumo do método desenvolvido para obter o metamodelo

Para a obtencdo do metamodelo foi desenvolvida e aplicada uma metodologia que
envolveu dados experimentais, simulagbes numéricas em CFD, validacdo dos resultados
numéricos, aplicacdo do DoE para obtencdo das campanhas de simulagdes, geracdo das
equacOes do metamodelo e, por fim, a validacdo dos resultados obtidos. A Figura 5.13
apresenta o fluxograma das etapas percorridas para a geragéo dos resultados apresentados na

secdo anterior.

Definigdo do problema
a ser analisado

Coleta de dados que
caracterizam o problema

Definigio das variaveis
que interferem no caso
em estudo

Definir metodologia de
DoE a ser aplicada

Andlise das varidveis de
entrada relevantes em
cada saida definida

Alimentar modelo DoE
com os resultados
obtidos

Coletar dados de acordo
com as varidveis

definidas no DoE

Aplicar varidveis
definidas no modelo
DoE escolhido

L“jv

0

g

8

5

Gerar as equagdes que
caracterizam a saida

definida

Aplicar equagdes geradas
em casos com resultados
conhecidos

Validar resultados das
equagdes com os
resultados conhecidos

Aplicar equagdes para
casos desconhecidos

>
Figura 5.13 - Fluxograma desenvolvido para simplificar o modelo numérico.

O processo a ser analisado possui as doze principais etapas apresentadas no
fluxograma, porém existem outras de menor relevancia e que estao intrinsecas aos principais
passos e que sdo descritas nos itens a seguir:
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caracterizacdo do problema a ser resolvido, avaliando as condi¢des de entrada,
contorno e resultados de saida desejados. Nesta etapa, deve-se analisar com
critérios estabelecidos quais serdo os principais dados de saida a serem
estudados;

coleta de dados experimentais e/ou numéricos confidveis que caracterizam o
processo em analise;

avaliar quais séo as principais variaveis que interferem nos resultados finais e
suas faixas. As varidveis alimentam o DoE e estabelecem a campanha de
simulacdes e ou experimentos a serem realizados. Ressalta-se gque quanto
maior 0 nimero de varaveis de entrada, maior sera a quantidade de dados a
serem coletados, de acordo com a metodologia DoE aplicada;

Definicdo da metodologia de DoE a ser aplicada entre os modelos estatisticos
existentes, como: fatorial, fatorial completo, superficie de resposta, entre
outros disponiveis e que devem ser avaliados de acordo com as caracteristicas
e varidveis do problema em andlise;

criacdo do experimento em softwares que possuem o método estatistico

coleta dos dados de acordo com a campanha de experimentos definidos na
etapa anterior.;

alimentacdo o modelo DoE com todas as informagGes obtidas na campanha de
experimentos;

analise dos dados inseridos no modelo DoE visando identificar as principais
varidveis de entrada que interferiram na saida especifica. Também sugere-se
analisar as covariaveis que podem interferir no resultado, sendo esta uma rotina
de selecdo no modelo DoE. A geracdo do grafico de Pareto auxilia na
identificacdo das varidveis de entrada de maior relevancia para cada resultado,
podendo simplificar as equacdes de regressdo, com a exclusdo de varidveis de
entrada de baixa interferéncia, conforme apresentado na Figura 5.3;

geracdo das equacOes que representam a varidvel de saida, obtidas por
regressdo das informacgdes de entrada do modelo (varidveis, covaridveis e

resultados experimentais) que caracterizam o problema em estudo. As
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equacOes sdo geradas para cada saida especifica, definida na primeira etapa do
processo;
aplicacdo as equacOes obtidas no DoE em casos com os resultados conhecidos,
com as variaveis de entrada dentro da faixa definida na terceira etapa. No
presente trabalho foram utilizadas duas formas de comparacéo dos resultados,
sendo a primeira a comparacao entre 0 modelo CFD e o metamodelo; e na
segunda, 0 metamodelo com os dados experimentais de Wang et al., 2014;
sugere-se que nesta etapa do processo ocorra a validagdo dos resultados entre
os modelos, utilizando-se como referéncia um experimento com resultados
conhecidos. Importante analisar o erro entre os modelos e verificar se 0s
resultados com o metamodelo sdo aceitaveis para cada caso;
caso a validacdo dos resultados entre os modelos esteja com desvios aceitaveis,
o modelo pode ser aplicado para problemas desconhecidos e com dados de
entrada dentro das faixas delimitadas na etapa trés. A Figura 5.5apresenta 0s

passos para a aplicacdo do modelo desenvolvido no presente trabalho.

O processo desenvolvido e aplicado no presente trabalho serviu para simplificar

um modelo numérico em CFD de alta complexidade e elevado tempo de processamento para

um metamodelo de facil aplicacdo, entendimento e capaz de fornecer resultados satisfatorios

para a necessidade especifica na qual foi desenvolvido. Desta forma, este processo pode ser

replicado a outros problemas de engenharia, que possuam elevado grau de dificuldade e

tempo de resolucao.

Pode-se destacar algumas vantagens da aplicacdo deste modelo, como:

identificacdo de forma rapida e estruturada das principais variaveis de cada
problema;

simplificacdo dos modelos numéricos;

otimizacdo de tempo de processamento;

pode ser aplicado e resolvido sem a necessidade de processadores de elevado
desempenho;

facilidade de entendimento e operacao das ferramentas;
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e obtém resultados satisfatorios, quando comparado com outras ferramentas mais
complexas;

e pode ser aplicado a diversos problemas de engenharia, que possuam elevada

quantidade de variaveis;

Portanto, a aplicacdo do método de Design of Experiments pode ser uma
ferramenta adicional na andlise e solugdo dos problemas complexos de engenharia,

amplificando a analise e direcionando a atengdo para as variaveis de maior relevancia.
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6 CONCLUSOES

A modelagem computacional de combustiveis sdlidos fornece uma ferramenta
valiosa que pode ser usada para a investigacdo e melhor compreensdo dos fenémenos
envolvidos em um processo de combustdo. Dois modelos numéricos para a previsao do
processo de combustdo de carvdo foram desenvolvidos, validados e apresentados neste
trabalho. O primeiro modelo numérico foi implementado no cédigo comercial CFX® de CFD
(Computational Fluid Dynamics), e o segundo, utilizando a metodologia DoE (Design of
Experiments), para gerar um metamodelo capaz de reproduzir os principais resultados gerados
pelo modelo completo em CFD.

Os estudos numéricos foram conduzidos em um forno de queda livre - DTF (Drop
Tube Furnace), um equipamento capaz de aproximar em escala laboratorial as condicdes de
gueima dos combustiveis sélidos, tais como altas temperaturas, elevadas taxas de
aquecimento (na ordem de 10%°C/s), tempo de residéncia controlados, e assim obter
informacgBes necessérias para analise de pardmetros cinéticos, eficiéncia de queima,
devolatilizacdo, combustibilidade, analise de emissdes geradas e deposicdo de cinza em
superficies. O DTF admite a queima de mistura de combustiveis em regime de coqueima, em
condicBes proximas a de processos em grande escala. A simulagdo da combustdo no CFX®
empregou os modelos para escoamento RANS (Reynolds Averaged Navier Stoks), combustéo
EDM/FRC (Eddy Dissipation Model e Finite Chemistry Model), trajetdria das particulas de
forma lagrangeana, modelo de turbuléncia k-@ , secagem do combustivel através do modelo
proposto por Brydem/Xianchum, devolatilizacdo do carvdo, formacdo e combustdo de
fuligem de acordo com o modelo proposto por Magnussen e, por fim, modelo de radiacdo
DTRM (Discrete Transfer Radiation Model), integrando ao WSGG (Weighted Sum of Gray
Gases) com os efeitos da fuligem.

Os resultados obtidos foram comparados com o0s dados experimentais
disponibilizados por Wang et al., 2014 apresentando desvios médios de 1,65% para
temperatura e de 3,2% para os resultados de burnout. Os resultados obtidos mostram que o
modelo desenvolvido para simular o comportamento do DTF é eficaz e pode ser uma
ferramenta auxiliar para caracterizagdo do comportamento das reagOes envolvidas na

combustdo de carvao, fornecendo resultados compativeis com a fisica real do problema.
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O CFD permitiu obter dados adicionais aos que usualmente séo coletados nos
experimentos, como a trajetoria e temperatura da face da particula, inicio do processo de
devolatilizacdo, tipo de gases devolatilizados e em que regido ocorre a combustdo, formagéo,
combustdo e interferéncia da fuligem. Desta forma, o presente trabalho possibilitou a analise
destes efeitos no processo de combustao de carvao, conforme descritos a seguir.

Identificou-se que a secagem e devolatilizacdo dos volateis do carvdo ocorrem na
etapa de aquecimento até os 260mm da entrada do reator, com tempo de residéncia das
particulas de 297ms. Devido ao baixo diametro da particula utilizado neste trabalho (didmetro
médio de 55um), as etapas de secagem e devolatilizacdo ocorrem em sequéncia, visto que a
temperatura na face e no centro das particulas sdo idénticas. Para as particulas de maior
tamanho (>1mm), o efeito de conducdo térmica interfere no processo de secagem e
devolatilizacdo, fazendo com que estas etapas ocorram simultaneamente, causado pelo
gradiente de temperatura entre a face e o centro da particula.

Observou-se o inicio do processo de devolatilizacdo do carvdo quando a face da
particula atingiu a temperatura de 394,4°C, baseado no surgimento das primeiras moléculas
de CO e CHg4, seguido pela sua oxidagdo. A finalizacdo do processo de devolatilizagdo ocorre
a 307mm da entrada do reator e com a temperatura da particula a 742,06°C, tendo tempo de
permanéncia nesta etapa de 197ms. Outra caracteristica da etapa de devolatilizacdo dos
volateis no carvdo é o balanco de energia nulo, sendo que a energia disponibilizada pela
oxidacdo dos volateis é igual a energia necessaria para formacdo das demais espécies que
compdem a devolatilizacdo. A etapa de oxidacdo do carbono residual é caracterizada por
reacOes exotérmicas, com elevacdo da temperatura dos gases.

A etapa de oxidacdo do carbono residual ocorreu em sequéncia a etapa anterior,
sendo identificada pela formacdo do carbono residual e também pela proximidade que a
temperatura da particula atinge em relacdo a temperatura dos gases, sendo que em alguns
momentos € superior a dos gases. Este € um comportamento caracteristico desta etapa da
combustdo de carvdo e ocorre devido a superficie porosa da particula, o que resulta em
reacOes de combustdo na face e também nos poros, elevando a temperatura na superficie. A
etapa de oxidacédo teve um tempo total de duracdo de 826ms, sendo este 4,2 vezes superior ao
tempo de devolatilizagdo dos voléteis.

Outro aspecto importante a ser analisado na combustdo de combustiveis sélidos é

a formacdo de fuligem, que atingiu niveis de 1.350ppm. A formag&o da fuligem teve inicio
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concomitante com a etapa de secagem e devolatilizacdo, sendo intensificada apds a elevacéo
da temperatura acima dos 1.100°C e tempo de residéncia superior a 950ms. Apos a nucleagédo
e formacdo da fuligem, observou-se um leve declinio dos niveis medidos ao final do reator,
gerados pelas reacfes de combustdo que estas particulas sofrem.

O modelo numérico em CFD demanda conhecimento dos softwares ou em
capacidade de computadores para resolucdo. Visando reduzir esta dificuldade de obtencéo de
resultados, foi desenvolvido, aplicado e validado um metamodelo que permite obter
resultados de forma &gil para a temperatura dos gases de combustéo, carbono residual, fracdo
massica de cinza na particula, fuligem e NOX. A construcdo desses metamodelos foi realizada
com metodologia estatistica de Design of Experiments DoE a partir de resultados de
simulacdo de CFD para faixas dos parametros de umidade, cinza, excesso de ar e carvao
bruto.

O modelo tem validade limitada aos tipos de carvdo mineral que estejam dentro da
faixa na qual foi desenvolvido, o carvédo do tipo betuminoso, com percentual de cinzas entre
1,5 a 10%, umidade entre 1,5 e 12 % e com combustédo com excesso de ar entre 120 a 585%.

O desvio médio para temperatura dos gases de combustdo entre os resultados do
metamodelo e do CFD foi de 0,18%, e de 6,02% em respeito aos dados experimentais, mas
esse Ultimo caso com desvio de 21,3% na regido intermedidria do DTF. A diferenca em
relacdo aos experimentos pode ser justificada também por eventuais desvios durante a
aquisicdo de dados. O desvio médio para os resultados do teor de cinzas residuais na particula
foi de 3,58% em comparacdo com os dados numéricos, e com resultados satisfatorios em
todas as posicdes do reator. Este dado serve de entrada para o célculo de burnout e,desta
forma, possivel de ser comparada com 0s experimentos, o qual resultou em um desvio médio
de 5,75%, sendo aceitavel em relacdo ao experimento. Porém, na regido de intermediaria do
reator, onde ocorre a devolatilizacdo e oxidacdo de forma mais intensa, o desvio chegou até
48,7%, apresentando a necessidade de confirmar os dados experimentais, simula¢ées no CFD
e por fim o metamodelo para a regido referida. Para o caso de fuligem, o0 metamodelo obteve
resultados bem satisfatorios, com desvio medio de 0,21% e erro maximo de 8,19% na regido
de entrada do reator.

Conforme resultados obtidos entre os modelos numéricos analisados, pode-se
concluir que os metamodelos desenvolvidos por esta metodologia aqui aplicada representam

de forma coerente e condizente as reagdes fisicas e quimicas que ocorrem nas em pProcessos
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de combustdo, além de serem possiveis de se aplicar a outros problemas complexos de
engenharia. Neste sentido, o presente trabalho apresentou uma metodologia bastante eficiente
para a construcdo de modelos unidimensionais, que pode ser replicada em outros problemas

semelhantes.

6.1  Sugestdes para proximos trabalhos

Sugerem-se 0s seguintes pontos:

a) comparar resultados dos modelos numéricos com os dados experimentais do
reator da UFRGS;

b) aplicar a metodologia DoE utilizando os dados experimentais para gera¢ao das
equac0es e verificar se € necessario ajuste no modelo CFD;

c) aplicar a metodologia apresentada para obtencdo de metamodelo sem
equipamentos industriais como fornalhas, caldeiras, reatores, etc., a fim de
verificar sua capacidade de solucéo e simplificacéo;

d) direcionar &reas de pesquisa para armazenamento de energia e transicao

energética.
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APENDICE A - A Figura 8.1 apresenta os campos das espécies ao longo do DTF.
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Figura 8.1 — campos das espécies ao longo do DTF.
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ANEXO | - Método numérico computacional

Conforme definido por Patankar, 1980 e Maliska, 2004, um método numérico tem
por objetivo resolver um conjunto de equacOes diferenciais, adotando um método de
substituicdo destas derivadas por expressdes algebricas mais simplificadas, com solucéo
analitica, que incorporam a variavel a ser determinada. Ao utilizar um método numeérico,
abre-se mdo da exatiddo de uma solucdo analitica para obter um resultado calculado
iterativamente, para quantos volumes desejar subdividir o dominio estudado. Desta forma,
resolve-se as equacOes algébricas para cada volume determinado, gerando-se uma solucéo
global. Este resultado apresenta erros, que sdo gerados a cada iteracao, e, espera-se que este
erro diminua com o aumento do nimero de volumes adotados, ou seja, com o refinamento da
malha.

Todas as equaces da modelagem matematica séo resolvidas pelo método dos
volumes finitos no qual o software comercial Ansys CFX 15.0 € baseado. O método numérico
de Volumes Finitos (MVF) realiza um balanco de conservacdo da propriedade para cada
volume elementar da malha computacional para obter a correspondente equacdo discreta,
satisfazendo a conservacao da propriedade a nivel dos volumes elementares.

Um método numérico tem como funcdo resolver uma ou mais equacdes
diferenciais, substituindo as derivadas existentes por expressdes algébricas que envolvem a
funcéo incognita. A Figura A.1 exemplifica a tarefa do método numérico, que é transformar
uma equacdo diferencial, definida no dominio D, em um sistema de equacdes algébricas. Para
isso, as derivadas da funcdo existentes na equacdo diferencial devem ser substituidas pelos
valores discretos da funcdo. Transformar as derivadas em termos que contém a funcdo
significa integrar a equacdo diferencial, e as diversas maneiras de fazé-lo so o que caracteriza

0 tipo de método numérico de Maliska, 2004.
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condiges de contorno [A] [¢] = [B]

Figura A.1 - A tarefa do método numérico, [Maliska, 2004].

A.1l. Funcdes de Interpolacéo

Considera-se 0 problema unidimensional de adveccao/difusdo da propriedade

@ sem os termos, transiente e fonte, obtidos por:

0 0 o0
= =5 (%) A

onde@ representa uma propriedade qualquer transportada e I'®, o coeficiente de
transporte. O objetivo € sempre propor uma funcédo de interpolacdo com menor erro possivel e
que, a0 mesmo tempo, ndo envolva muitos pontos nodais para ndo criar uma matriz com
estrutura muito complexa. Outro ponto importante a ser observado € evitar coeficientes
negativos, pois isto gera dificuldades na solucdo. Coeficientes negativos ndo impossibilitam a
obtencdo da solucdo, no entanto, exigem o uso de métodos robustos para resolver o sistema
linear.

Sendo assim, adotou-se para o problema em andlise, 0 uso do método de
aproximacdo do termo advectivoup-wind. Este método nada mais é que uma aproximacao de
primeira ordem, de um lado s6. Para u positivo, a aproximagdo de um lado sé resulta na

seguinte aproximagao numerica:

(@6 =00) _ (@ —0w)

A.2
Ax Ax ( )

pudp — pugd,, =I°

e para u negativo, a aproximacdo da Equacdo A.2, agora com up-wind para o outro lado,

resulta em:
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@5 =0r) (@ = 0u)

A.3
Ax Ax ( )

pudy — pudp = re

sendo os coeficientes resultantes destas equac6es todos positivos.

A solugédo do pulso de @ usando esquemas up-wind tem a forma mostrada na
Figura A.2, onde se pode ver que desaparecem as oscilagdes numéricas, mas, por outro lado, o
pulso dissipou-se, ndo sendo captado o real gradiente do problema.

) Solugdo dissipada
{difusio numérnica)

—
-

X

Figura A.2 - Presenca de difusdo numérica no uso do esquema up-wind na aproximacao da adveccao
[Maliska, 2004].

O esquema necessita de um refinamento da malha a medida que o escoamento se
torna mais complexo para produzir resultados mais precisos. Segundo Maliska, 2004,
enguanto o nimero de iteracBes requerida para convergéncia aumenta linearmente, o tempo
computacional aumenta quadraticamente. O esquema up-wind produz solucgdes fisicamente

coerentes, mas tem a propriedade de suavizar os altos gradientes, por serem dissipativos.

A.2. Integracdo da equacao para @ em trés dimensdes

Sabendo que a variacdo de massa € nula para um sistema, a equacdo da

conservacao de massa é descrita da seguinte forma:

Am
— =0 (A4)

At sistema

onde m é a massa no sistema.
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Esta equacdo deve ser integrada no tempo e no espaco como mostrado na Figura
A.3 onde, para facilitar a especificacdo das dimensfes, apenas as retas que unem 0s centros

dos volumes de controle sdo mostradas.

'Y
9

" A}" /

"y

Figura A.3 - Volume elementar tridimensional. [Maliska, 2004].

As seis letras minusculas w, n, s, e, b e f identificam as interfaces do volume de
controle centrado em P. A integracdo no tempo e sobre o volume de controle em P da equacéo
de conservacéo para @ pode ser feita da seguinte forma:

0 B B 0
] = (p0)dvdt + J — (pud)dva + f 55 (voydvde + f — (pwo)dvat

= f:—x(rq’%) dth+faa—y<r®%) dvdt (A5)

9 0
+f—(r¢ —Q) dth+fs®dth
0z 0z

onde o primeiro termo do lado esquerdo dessa equacdo representa o divergente (17) da
propriedade @, do lado direito igualando a questdo tem-se o gradiente (V) da propriedade e

[ S2avdt representa o termo fonte da propriedade @ em quest&o. Resultando em:
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Mp@p — Mp@p

+Mm2—mma+mmz—M&§+Mw?—Mmg

At
ao9 Da®9+Da®9 Da@ D |
Vaxl, T 2252l T P2 el T 2 0x (A6)
_ [0]
D36| 5]

sendo que os termos antes da igualdade, na Equagdo A.6, em fungdo de @, sdo os termos
advectivos e os termos depois da igualdade, em funcéo de(I"Q’ ) sdo os termos difusivos.

O sobrescrito 6 significa que a varidvel em integracdo ao longo do intervalo de
tempo é avaliada em uma posicdo intermediaria entre o instante t e o instante ¢ + A¢,

originando as formulagdes totalmente implicita, implicita e explicita.

O termo L[S‘D]g significa a aproximacdo numérica do termo entre colchetes e
podera conter o gradiente de pressdo se @ for uma das componentes do vetor velocidade.

Para auxiliar a equacdo aproximada para a variavel @, a equacdo da conservagédo
de massa deve ser empregada substituindo @ por 1 e considerando o termo fonte como nulo na

Equacdo A.6. A equacdo da conservacdo de massa pode ser escrita como:

Mp—MY . . . L ~
—x + Me = My + My — Mg + My — My = 0 (A7)
A.3 Sistemas de equacdes a ser resolvido

Cada uma das equac0es diferenciais devera ser representada por um sistema de
equacOes algébricas lineares. Para um escoamento tridimensional compressivel, tém-se as

seguintes equacdes:

Apu, = Aup + Ayuy + Apuy + Asus + Apup + Ayup — L[P¥]AV + By (A.8)
Apvy = Aevp + Ay vy + Agvy + Agvs + Apvp + Apvg — L[PY]AV + Bp (A.9)
Apwy, = A,wg + Aywy + Agwy + Asws + Apwp + Apwp — L[PY]AV + By (A.10)
ATy = ATy + ATy + AnTy + ATs + ApTp + AT + BY (A11)

Mo = M2 | Mty = Wy + Bty — M, + Bty — 1, = 0 (A12)

At
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P =P(p,T) (A.13)

onde a Equacdo A.13 é a equacao de estado usada para fechamento do problema, e u, v, w, P,
T e p sdo as trés componentes do vetor velocidade, a pressdo, a temperatura e a massa
especifica, e BY é o termo fonte da equacéo.

Ao se tentar resolver essas equacdes, a primeira decisdo a ser tomada € quanto a
natureza da solucdo, segregada ou acoplada. A solucdo acoplada é inviavel em funcdo das
extraordinarias dimensdes que a matriz resultante iria atingir para o caso em estudo, devido ao
grande namero de elementos que compdem a malha. Sendo assim, a Unica op¢do para solucao
deste problema é a solucdo segregada dos sistemas de equacdes, isto €, resolver os sistemas

lineares um a um, atualizando os coeficientes.

A.4 Método simple

A técnica utilizada durante muito tempo para evitar o problema do acoplamento
foi resolver equacBes em termos da funcédo de corrente e da vorticidade. Com essa préatica, um
problema bidimensional, cujas incdgnitas sdo as componentes do vetor velocidade e a
pressdo, reduz-se a um problema de duas incognitas: a funcdo de corrente e a vorticidade,
desaparecendo da formulacdo a pressdo. Um inconveniente é a necessidade de fornecer
condigdes de contorno para a vorticidade, uma variavel de interpretacdo fisica ndo facil e ndo
conhecida como condi¢do de contorno primitiva do problema. Outro inconveniente é o
acoplamento entre a funcdo de corrente e a vorticidade, via condi¢6es de contorno, tornando o
processo iterativo bastante instavel e de convergéncia lenta, segundo Maliska, 2004.

Existem atualmente diversos métodos para tratar desse acoplamento. O objetivo
de todos eles é criar uma equacdo para a pressao que permita que 0 processo interativo
avance, observando a conservacdo da massa. Na construcdo de qualquer algoritmo, a
realimentacdo adequada do processo € fundamental para se obter uma boa velocidade de
convergéncia. No caso do acoplamento em questdo, o residuo de massa, calculado atravées da
equacdo da conservagdo da massa é o dado fundamental para indicar a maneira como 0 novo
campo de pressao deve ser alterado. Existem diversas maneiras de se ir ajustando as variaveis
durante o processo interativo até se obter a solu¢do do problema, quando entdo todas as

equacOes de conservacdo envolvidas estardo satisfeitas. Varios foram o0s precursores nos
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desenvolvimentos de métodos para tratar o acoplamento de presséo-velocidade. Com base nas
ideias de Chorin, muitos outros foram desenvolvidos dos quais alguns dos mais difundidos na
comunidade cientifica serdo citados aqui:

e Método de Chorin;

e Método Simple—SemilmplicitLinkedEquations;

e Método Simpler;

e Meétodo Prime — Pressurelmplicit Momentum Explicit;

e Meétodo Simplec — Simple Consistente.

Um dos métodos mais largamente empregado até bem recentemente, e do qual,

por sua vez derivam muitos outros, € o método SIMPLE, desenvolvido por Patankar, 1980.
Neste método, a pressdo é escrita como a soma da melhor estimativa da pressdo disponivel,
P*, mais uma correcdo P’, que é calculada de maneira a satisfazer a equacéo da continuidade,
ou seja, P = P* + P". Este método para tratamento do acoplamento pressdo-velocidade, a
sequéncia de calculo envolve dois passos distintos: no primeiro as velocidades sdo corrigidas
de modo a satisfazer a equacdo de conservacdo de massa, no segundo, as pressdes Sdo
avancadas para completar o ciclo iterativo. As equacdes para a correcdo das velocidades sao

obtidas a partir das equacdes de movimento e resultam em:

AV AP’

Up = u}*, - EH (A-14)
. AV AP

Ve =Vp o h (A.15)
. AVAP

Wp = Wp — EE (A-16)

Resta, agora, obter uma equacdo para determinar P, tal que, quando substituido
nas Equacdes A.14 a A.16, origine velocidades u, vew que satisfagam a equacdo da
conservacdo da massa. Para tanto, basta substituir as Equacfes A.14 a A.16 na equacdo da
conservagao de massa discretizada para o volume, Equacdo A.12, obtendo-se uma equagao de

Poison para P", na forma:
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ApPp = AgPi+A,Ply + AP + AnPYy + ArPh + ApPh — V.V (A17)

Encontrando P, as velocidades sdo entdo corrigidas, obtendo-se um campo de
velocidades que satisfaz a equacéo da conservagédo de massa.

E possivel agora realizar o segundo passo, que € calcular a pressio P através de:

P=P +P (A.18)

Para o novo ciclo iterativo, P* ¢é feito igual ao novo P, e um novo campo de
velocidades estimado é calculado, dando-se sequéncia ao mesmo processo, até obter-se a

convergéncia dentro de parametros estipulados.

Neste ponto, é importante ressaltar que a Equacdo A.18 ndo tem uma
fundamentacéo fisica que a suporte. Ela ndo é obtida nem a partir da equacdo da conservacéo
de massa nem da equacdo da conservacdo da quantidade de movimento. E apenas uma
maneira simples de avancar os valores de P. O termo P” tem um significado fisico muito forte
nas Equacdes A.14 a A.16, mas ndo tem na Equacdo A.18. Essa é a razdo por que é necessario

aplicar um coeficiente de sub-relaxacdo severo em P, do tipo:

P =P +aP (A.19)

para que se possa obter a convergéncia do sistema de equagdes. A descricdo completa do
método Simple contemplando todas as deducGes de equacbes pode ser encontrada em Maliska
(2004).

A.5 Fluxograma de metodologia de resolucdo do ANSYS CFX/SOLVER

O software utilizado para realizar as simulagdes foi o Ansys CFX v. 15.0. A
Figura A.4 apresenta o fluxograma seguido a cada iteracao realizada no software.
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Figura A.4 - Fluxograma de resolugéo adotado pelo Ansys CFX. [Adaptado de ANSYS, 2013].

A solucdo de cada conjunto de equagdes presentes no modelo computacional

consiste de duas operacdes numéricas intensivas, sendo elas:

a) Geracdo do coeficiente: equagdes ndo-lineares séo linearizadas e inseridas na

matriz solugéo;
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b) Solucdo da equacéo: as equacOes lineares sdo resolvidas utilizando o método

AlgebraicMultigrid, o qual é explicado abaixo.

O AlgebraicMultigrid ¢ um método de convergéncia por inversdo de matrizes
aprimorado. Este processo envolve a realizacdo de iteragdes iniciais em uma malha fina (a
malha original) e iteracGes posteriores em uma malha virtual mais grosseira. Os resultados

obtidos séo entéo transferidos da malha grosseira para a malha original [ANSY'S, 2013].

Este método forma um sistema de equagfes discretas para a malha grosseira por meio da
soma das equacOes da malha original. Isso resulta em um engrossamento virtual do
espacamento da malha durante o curso das iteracdes, posteriormente, refinando-a para obter
uma solucdo mais precisa. O Ansys CFX utiliza uma implementacdo do método
AlgebraicMultigrid, chamada de Corre¢do Aditiva. Isto se torna plausivel pelo fato de que as
equacdes discretas sdo representantes do equilibrio das quantidades conservadas ao longo do
volume de controle. As equacdes para a malha grosseira podem ser criadas unindo os volumes
de controle originais para criar volumes maiores, como pode-se observar na Figura A.5.
Assim, as equagdes da malha grosseira impdem requisitos de conservacdo ao longo de um
volume maior, resultando em uma redugéo de erros [ANSYS, 2013].

Malha Original

Primeira Malha
Grosseira (Virtual)

Préxima Malha
Grosseira (Virtual)

Figura A.5 - Variacdo dos volumes de controle da malha durante a solugdo de um problema no Ansys
CFX. [Adaptado de ANSYS, 2013].



