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1
Introducao

1.1
Motivacao

Os combustiveis fdsseis representam na atualidade a principal fonte
de energia no planeta e, segundo as prospecgoes recentes (Shafieee e Topal,
2009), eles estarao presentes pelos proximos cem anos. A maioria das usinas
termelétricas, as industrias de alimentos, de transformacgao de materiais e
de refino, assim como o transporte (terrestre, maritimo e aéreo) e algumas
atividades domésticas (cocgao e calefagao), empregam a conversao da energia
quimica contida nos combustiveis fosseis em energia térmica. Este processo,
que é comumente chamado de combustao, é necessario para o conforto e o
desenvolvimento da humanidade.

Nao obstante, a combustao também afeta de maneira negativa,
ameagando a vida humana e dos animais, pois, gera poluentes (tais como CO,
NOx, SOx, UHCs, fuligem, etc.) que s@o prejudiciais para a satide. Além disso,
existe na comunidade cientifica e governamental a crescente preocupacao de
que a queima dos combustiveis fosseis seja a principal responsavel pelo aque-
cimento global. Assim, considerando a importancia da combustao e a possivel
diminuicao das reservas dos combustiveis fosseis, a obtencao de processos de
combustao que sejam extremamente eficientes e que levem a minima producao
de poluentes sao os principais desafios no desenvolvimento de sistemas de com-
bustao (Wang, 2004).

Estes sistemas de combustao sao encontrados nas mais diversas aplicacgoes
da industria e do transporte. Tanto nas refinarias quanto nas usinas ter-
moelétricas e de producao de alimentos manufaturados, equipamentos de
combustao tais como fornos, caldeiras, camaras de combustao interna e de
turbina a gas constituem elementos indispensaveis no refino do petroéleo, na
geragao de energia elétrica e no processamento de matérias primas (alimentos,
metais, ceramicos, polimeros, etc.). No que diz respeito ao transporte terrestre,
maritimo e aéreo, os automoveis e os navios utilizam motores de combustao

interna alternativos, enquanto que a propulsao dos avioes depende das camaras
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de combustao de turbinas a gas.

Assim, fornos e caldeiras sao equipamentos de combustdao nos quais a
energia quimica contida no combustivel é convertida, por meio da combustao,
em energia térmica. Parte desta energia térmica, contida nos gases produtos
da combustao, ¢é transferida para as fronteiras do equipamento através dos
mecanismos de transferéncia de calor de conducao, conveccao e radiacao. Estas
fronteiras sao, geralmente, compostas de materiais refratarios, tais como tubos
de alta pressao e/ou tijolos.

De forma esquematica, seis principais componentes claramente identifi-
cados e diferenciados (Baukal, 2004) sao encontrados em fornos e caldeiras
aquatubulares, cujo esquema representativo é mostrado na Figura 1.1. O
primeiro é o queimador, dispositivo empregado para garantir a reagao do com-
bustivel com oxidante, de forma a converter a energia quimica contida no
combustivel em energia térmica. A energia contida nos produtos da combustao,
gerados da queima destes reagentes, sao aproveitados pelos dutos aquatubu-
lares (habitualmente chamado de carga), que constitui o segundo componente.
Na maioria das vezes, o queimador e a carga estao localizadas no interior
da camara de combustao, que é o terceiro componente. Os trés componentes
restantes sao o recuperador de calor e os sistemas de controle de vazao e de
emissoes, cujas fungdes devem permitir uma operagao eficiente do sistema e
uma formacao minima de poluentes.

Destes seis componentes, o conjunto forno/queimador é aquele fundamen-
tal na operacao de caldeiras e fornos de refino, pois constitui o espago no qual
o processo de combustao e a transferéncia da energia contida na mistura de
combustivel e de ar para a carga sao realizados. Maximizar esta transferéncia
sem aumentar a emissao de poluentes é o principal desafio para engenheiros
e cientistas na area da combustao. Este desafio foi abordado durante décadas
mediante o emprego de técnicas experimentais com condi¢oes de operagao con-
troladas (Spangelo, 2004). Em particular, experimentalistas buscaram simular
o padrao do escoamento inerte no interior de fornos industriais mediante o em-
prego de “protétipos”de configuracoes geométricas reduzidas. Embora a fisica
complexa no interior de um forno real (o qual envolve combustao, radiagao,
formagao de poluentes, etc.) tenha sido simplificada, estes obtiveram resul-
tados que permitiram conhecer com maior detalhe o padrao do escoamento.
No entanto, a analise do escoamento reativo de fornos industriais utilizando
queimadores prototipos é de realizagao complexa. Isto ocorre pois, para garan-
tir a “similaridade”, os nimeros de Reynolds e Damkohler devem ser inalter-
ados, o que é praticamente impossivel. Assim, algum tipo de escalonamento

deve ser realizado. Tipicamente, equipamentos de combustao sao escalonados
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Figura 1.1: it Esquema simplificado de um sistema de combustao de fornos e
caldeiras.

¢

utilizando o método de “velocidade constante”ou “fluxo constante”.

Na atualidade, a maioria dos desenvolvimentos de equipamentos de
combustao mediante a experimentacao ¢é realizada através do emprego de
queimadores simples em escala real. Este método frequentemente produz
um sistema de combustao que funciona bem na operagao industrial. Nao
obstante, o emprego de queimadores multiplos que operam no interior dos
fornos e caldeiras produz emissées maiores (NOx, fuligem, etc.) do que as
evidenciadas com um 1nico queimador. Outros problemas, como a de interacao
de chamas, podem ser observados. As chamas de queimadores individuais
podem se juntar e, desta forma, a altura do envelope de chama é incrementada
de maneira consideravel. Isto ocorre em particular, quando a distancia entre
os queimadores nao ¢é suficientemente grande para que os queimadores operem
de forma autonoma. Além disso, o escoamento em um ambiente de operacao
pode ser muito diferente daquele obtido no laboratério. A experimentacao de
equipamentos de combustao em escala real é excessivamente cara, com custos
da ordem de dezenas de milhoes de délares (Baukal Jr. et al., 2001).


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0821304/CA


PUC-RIo - Certificacdo Digital N° 0821304/CA

Capitulo 1. Introducdo 39

Mais recentemente, a Dindmica dos Fluidos Computacional [do
inglés Computational Fluids Dynamics, CFD] como ferramenta numérico-
computacional constitue a alternativa mais plausivel na anélise e no projeto de
equipamentos de combustao em escala industrial. Esta ferramenta compreende
a analise, mediante a simulagao assistida por computador, de escoamentos
que podem envolver a fluidodinamica, a transferéncia de calor e de massa, a
combustao e outros fenomenos associados, tais como a radiacao e a formacao
de emissoes poluentes (Versteeg e Malalasekera, 2007).

No caso da andlise e projeto de sistemas de combustao, a Dinamica dos
Fluidos Computacional é atualmente empregada no desenvolvimento de novos
equipamentos. Assim, é possivel obter um modelo computacional em escala real
e com um baixo custo quando comparado com aqueles das montagens experi-
mentais. Assim é plausivel obter uma ampla gama de resultados quantitativos
e qualitativos em condigoes de funcionamento do conjunto forno/queimador,
que vao desde aquelas de operacao “padrao”, até as mais restritivas. Inclusive,
é factivel abordar, no contexto do CFD, problemas criticos oriundos da com-
bustao tais como a extingao, reignicao, detonacao, explosao, vibragao, acustica,
etc.

No entanto, a universalizacao de seu uso como ferramenta de projeto
¢ limitada, em particular, pelo desenvolvimento de modelos que descrevam
as interacgoes entre turbuléncia, combustao, radiacao e formacao de emissoes
poluentes. Além disso, o grau de realismo dos resultados obtidos esta direta-
mente relacionado a capacidade preditiva destes modelos empregados. E esta
capacidade preditiva que constitui o calcanhar de Aquiles das simulagoes.

A tecnologia da Dinamica dos Fluidos Computacional envolve a inte-
gragao de trés partes. A primeira parte corresponde aos modelos fisicos, que
consistem em um conjunto de equagoes de transporte de massa, quantidade de
movimento e energia, além das equagoes de estado, de turbuléncia, das reacoes
quimicas, da radiagao, da formacao de poluentes (NOx, SOx, fuligem), etc.
A segunda parte corresponde a uma discretizacao das equagoes de transporte
para resolver estes modelos fisicos. Para este fim, a uma série de abordagens
ou métodos de solucao tais como volumes finitos, elementos finitos, ordenadas
discretas, montecarlo, etc., podem ser empregadas. A terceira parte é a dis-
cretizagao do dominio computacional, solucao do sistema algébrico e o pds-
processamento dos resultados numéricos.

Uma vez que existe, nas industrias, uma necessidade de minimizar o custo
operacional de fornos e caldeiras buscando uma maior eficiéncia energética,
assim como uma diminui¢ao das emissoes de poluentes, o desenvolvimento de

equipamentos de combustao que apresentem um desempenho 6timo é um dos
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grandes desafios industriais na atualidade.

No entanto, a grande complexidade envolvida na descri¢ao dos fenomenos
fisicos-quimicos, assim como as limitacoes computacionais ainda presentes
na atualidade, constituem os principais problemas no emprego da Dinamica
dos Fluidos Computacional em equipamentos de combustao. Smith e Webster
(2002) discutem as questoes mais importantes que limitam a aplicacdo do CFD

na solucao dos problemas industriais envolvendo a combustao:

— Compreensao limitada da fisica da combustao em escoamentos
turbulentos, que envolve as incertezas da cinética das reagoes quimicas,
a natureza caotica da turbuléncia e da mistura turbulenta e de suas
interacoes nao lineares. Outros aspectos também contribuem para esta
limitacao, tais como (i) a formagao/consumo da fuligem, (ii) as com-
plexidades na determinagao das propriedades radiantes dos gases, (iii) o

transporte e vaporizagao de combustiveis liquidos (goticulas), etc.

— A grande disparidade nas escalas de comprimento e de tempo.
A dificuldade computacional provém, principalmente, da grande dispari-
dade nas escalas de comprimento e de tempo presentes em um processo de
combustao turbulenta. Por exemplo, o escoamento no interior dos equipa-
mentos de combustao é geralmente turbulento, apresentando grandes val-
ores de escalas de comprimento integral, da ordem das dimensoes do
equipamento. Por outro lado, a cinética de combustao, que envolve até
centenas de espécies quimicas e milhares de reagoes elementares, envolve
escalas que vao desde microsegundos até varios segundos. Para capturar
todas as caracteristicas responsaveis pela transferéncia de quantidade de
movimento, precisa-se resolver o escoamento em escalas de comprimento
menores do que a escala de Kolmogorov, tais como a escala de Batchelor
[escala de Kolmogorov sobre o inverso da raiz quadrada do ntimero de
Schmidt, (Fox, 2003)], o que é necessério para descrever o transporte de
das espécies quimicas.

— Dificuldade na validagao de coédigos CFD em equipamentos
de combustao. Devido, principalmente, ao alto custo na montagem
experimental de um conjunto forno/queimador em escala real e, também,
a dificuldade em obter medicoes suficientemente detalhados para a

validagao dos modelos em situacoes complexas.

— Modelos fisicos foram desenvolvidos com base em resultados
obtidos em equipamentos de combustao de escala laboratorial.
Os quais nem sempre cobrem os parametros de operacdo comuns na

industria (pressoes elevadas, tipo de combustivel, etc.).
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Na atualidade, especial atencao vem sendo dada pela comunidade
cientifica a interacao existente entre a combustao, radiacao térmica e a
producao da fuligem. De fato, nas regioes de elevadas temperaturas no interior
de combustores a fuligem, que é formada pela combustao incompleta, exerce
um grande impacto na radiagao térmica, levando a uma mudanca significativa
no campo de temperatura.

Assim, sao evidentes as limitagOes existentes da aplicacao de CFD
em equipamentos de combustdao. A simulacdo que considera, de maneira
simultanea, a dinamica dos fluidos, a cinética quimica detalhada e todos
fenomenos de transferéncia de energia e de espécies quimicas, requer a res-
olucao de centenas de equacoes diferenciais parciais acopladas em milhares
de volumes de controle elementares. Para contornar esta limitacao, muitos
modelos de CFD empregam um nimero limitado de equacoes para descrever
a transformacao quimica de apenas alguns dos elementos representativos do
processo de combustao. Estes tipos de modelos podem ser capazes, em algu-
mas circunstancias, de predizer os principais parametros aerotermoquimicos,
nao obstante, podem vir a falhar, por exemplo, na descricao da formacao de
NOz e da fuligem.

Adicionalmente, no que diz respeito a combustao, ha caréncia de exper-
imentos detalhados de validacao de modelos fisicos que consideram a medida
simultanea de diversas propriedades termoquimicas e de seus gradientes. No
que se refere a aplicagdo de CFD em equipamentos de combustao em escala
industrial, os resultados experimentais sao escassos e, muitas vezes, de disponi-
bilidade restrita. Desta forma, os resultados obtidos com CFD poderiam con-
duzir a erros de diversos tipos, que aparecem como consequéncia das incertezas
e das hip6teses utilizadas para a derivagao de modelos (turbuléncia, combustao,
radiagao, etc.). Ainda assim, a aplicagdo da Dinamica dos Fluidos Computa-
cional permite explorar parametros de operacao de sistemas de combustao, em
particular, aqueles para os quais o custo da realizacao de ensaios ¢é elevado.
Isto permite reduzir o ciclo de desenvolvimento destes equipamentos, melhorar
a eficiéncia de operacao e estender o ciclo de vida. Como consequéncia sao

reduzidos os custos de projeto, operacao e manutengao.

1.2
Delimitacao do Problema

A maioria dos equipamentos de combustao de porte industrial opera
em regime turbulento, sendo encontrados em diversos processos cujo impacto
economico ¢ importante. No ambito da engenharia mecanica, o incremento da

eficiencia de combustao, a predicao da transferéncia de calor e a reducao da
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formacao de poluentes correspondem aos principais focos de interesse. Estes
objetivos sao de dificil alcance pois, entre outras razoes, as reagoes quimicas
envolvidas no processo de combustao sao fungoes nao lineares das propriedades
termoquimicas da mistura.

Dentre os desafios recentes no estudo da combustao turbulenta, um dos
principais é o desenvolvimento de modelos matematicos que descrevam ade-
quadamente os fenomenos fisico-quimicos que acontecem na queima de com-
bustiveis. Uma vez que as propriedades aerotermoquimicas (i.e., estrutura da
chama, energia transferida, emissdes poluentes, etc.) dependem fortemente das
caracteristicas aerodinamicas e da mistura entre os reagentes e os produtos de
combustao, uma correta descricao das interacoes existentes entre a combustao
e a turbuléncia, assim como da mistura de reagentes e produtos de combustao,
permite determinar todas as propriedades envolvidas neste processo. Além
disso, ha interesse crescente em se desenvolver dispositivos de combustao que
causem o menor impacto ambiental possivel. Para isto, é necessario se im-
plantar novas tecnologias, capazes de reduzir signicativamente a emissao de
poluentes. Esta tendéncia é motivada pela necessidade de se respeitar as mu-
dancas nas legislacoes ambientais nacional e internacional. Note-se que estas
mudancas sao fruto de uma demanda da sociedade diante da percepcao dos
riscos e também, da tendéncia de criagdo de barreiras tecnolégicas/ambientais
como forma velada de protecionismo mercantil.

Outros dos problemas abertos, no que diz respeito a operacao destes
equipamentos, sao a transferéncia de calor por radiacao, a formagao da fuligem
e o transporte e vaporizagao de combustivel liquido em forma de goticulas.
Estes fenomenos fisicos exercem forte influéncia sobre os processos de com-
bustao. Assim, serao levados em conta neste estudo as interacoes existentes
entre estes fenomenos, bem como sua influéncia sobre a predicao do pro-
cesso aerotermoquimico induzido pela combustao turbulenta. Em particu-
lar, modelos que permitem descrever adequadamente as propriedades radi-
antes dos gases produtos da combustao e da fuligem, sao de extrema im-
portancia. De fato, a radiacao afeta diretamente a estrutura da chama e, por
conseguinte, a termoquimica das reacoes, alterando desta forma, a formacao
de poluentes tais como 6xidos de nitrogénio e fuligem. Cabe ressaltar que
a radiacao é causada pela emissao de energia na forma de ondas electro-
magnéticas (ou fluxo de fétons) em uma ampla distribuicao de bandas espec-
trais (Versteeg e Malalasekera, 2007). No caso particular de sistemas praticos
de combustao, a radiacao é emitida em comprimentos de onda localizados den-
tro do espectro infravermelho (0,7 —100 pym). A energia maxima que é emitida

por um corpo negro a temperatura ambiente se encontra ao redor de 10 pum,
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enquanto que ao se superar 1.000 — 1.500 K, uma fragao aprecidvel de energia
radiante é emitida em comprimentos de onda no espectro visivel (0,2 — 0,7
pim)

Muitas vezes, a radiacao térmica é negligenciada na simulacao em CFD,
pois esta envolve um sobrecusto computacional frequentemente injustificavel.
De fato, em alguns equipamentos de combustao, tais como camaras de com-
bustao de motores de combustao interna e turbinas a gas, a radiacao exerce
pouca influéncia sobre os demais processos de transferéncia de calor (difusao
e advecgao). Por exemplo, as temperaturas maximas alcancadas pela mistura
dentro de uma camara de combustao interna de ignicao por centelha aconte-
cem sobre uma pequena fragao do tempo do ciclo térmico. No caso de turbinas
a gas, as temperaturas maximas sao menores do que as dos fornos e caldeiras.
Isto permite negligenciar este fenomeno na analise e projeto destes equipamen-
tos, cujo objetivo primordial é conversao direta da energia quimica em energia
mecanica sob forma de pressdo e/ou velocidade.

No entanto, em fornos e caldeiras, a radiacao térmica é um mecanismo
importante na transferéncia de energia térmica, pois redistribui a energia
térmica através das interacoes entre (i) parcelas de fluido, (ii) as paredes e,
(iii) o fluido com as paredes.

Este trabalho aborda a modelagem e simulacao, através da Dinamica dos
Fluidos Computacional, do processo da combustao turbulenta de equipamentos
de combustao de escala laboratorial. Esta modelagem ¢é realizada levando-se em
conta os fenomenos de radiagao térmica e a sua intera¢ao na formagao/consumo
da fuligem. Para este fim é empregada a abordagem das Equacoes Médias
de Navier-Stokes (Reynolds Averaged Navier-Stokes, RANS), junto com a
combustao turbulenta de chamas nao pré-misturadas adicionando modelos que
descrevem a radiacao, a formacao da fuligem e o transporte e vaporizagao de

goticulas de combustivel (droplets).

1.3
Objetivo

O presente estudo tem por objetivo principal a caraterizacao, mediante
a Dinamica dos Fluidos Computacional, dos fenomenos de combustao turbu-
lenta nao pré-misturada de queimadores e equipamentos de combustao de es-
cala laboratorial que sao empregados nas universidades e centros de pesquisa.
Atencao particular é dada aos modelos que descrevem as propriedades ra-
diantes globais e espectrais, dos gases produtos de combustao e da fuligem.
Assim, o estudo tem por intuito identificar aqueles modelos que permitem

simular com maior precisao o transporte da energia radiante no interior do
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sistema forno/queimador. A contribuigao original do presente trabalho é a
andalise paramétrica dos modelos empregados por comparacao com resultados
analiticos e experimentais. Além disto, faz parte dos objetivos deste trabalho
apontar linhas de desenvolvimentos de modelos mais promissores, que permi-
tam liberar os gargalos existentes.

Para este fim, serao empregados, como meio de compracao dos modelos
de propriedades radiantes, dois queimadores nao pré-misturados de porte

laboratorial distintos:

— De Endrud (2000), que queima metano e ar enriquecido com oxigénio.

— De Nakamura et al. (2011) que queima o querosene com oxigénio puro.

1.4
Organizacao do trabalho

O presente trabalho ¢é dividido em sete capitulos. No segundo capitulo,
apresentam-se os resultados da pesquisa bibliografica abordando o estudo
experimental e computacional da caracterizacao das propriedades aeroter-
moquimicas e radiantes que envolve a combustao turbulenta de combustiveis
fosseis, liquidos e gasosos, em queimadores de porte laboratorial e industrial.
Nesta revisao bibliografica, atencao especial é dada em estudos numéricos e ex-
perimentais que contemplam a radiagao, a formagao da fuligem e a interacao
entre ambos fenomenos.

O terceiro capitulo apresenta, dentre da abordagem RANS, a formulagao
matemdtica das equagoes de transporte (massa, quantidade de movimento,
energia e espécies) para fluidos newtonianos compressiveis que, junto com a
equacdo de estado e formulagoes complementares (leis de Newton, Fourier e
Fick), representam o estado do escoamento. Em seguida, sao detalhados os
principais modelos de turbuléncia e combustao turbulenta nao pré-misturada.
Enfase especial é dada no estado da arte dos modelos de transporte radiante
de um meio participante (gas/fuligem) e de produgao da fuligem, com foco nos
modelos que calculam as propriedades cinza e espectral dos gases produtos da
combustao e da fuligem. Finalmente, a descricao que representa no referencial
lagrangeano a interacao de gotas de combustivel liquido com ambiente gasoso,
tal como os encontrados nos processos de combustao turbulenta de “sprays”,
¢ também contemplada. Neste caso, foi considerada apenas o Modelo de Fase
Discreta [Discrete Phase Model, (DPM)] para a caracterizagao do transporte
e vaporizacao de goticulas (droplets).

O capitulo quatro desenvolve uma descricao pormenorizada do Radcal,

programa desenvolvido em Fortran por Grosshandler (1993), com o objetivo de
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calcular mediante a abordagem de banda estreita [Narrow Band Model, NBM],
as propriedades radiantes espetrais dos gases produtos da combustao e da
fuligem. Além disso, a descricao da implementacao do acoplamento do Radcal

tT™ & também contemplada neste capitulo. Assim o Radcal, junto

com o Fluen
com os demais modelos de propriedades radiantes, sao em seguida, comparados
com resultados de Linha por Linha [Line By Lyne, LBL] no caso de radiacao
unidimensional entre placas planas paralelas e infinitas (Mossi, 2011).

Sao apresentados e discutidos no quinto capitulo, os resultados correspon-
dentes ao queimador nao pré-misturado de Endrud na combustao de metano
e ar enriquecido com oxigénio. O estado dos modelos de propriedades radi-
antes dos gases produtos da combustao e da fuligem é realizado mediante a
comparagao com dados experimentais de Wang et al. (2002), Wang (2004) e
Wang et al. (2005).

No sexto capitulo, a comparacao com os dados experimentais do
queimador de querosene/oxigénio Nakamura et al. (2011), permite fazer uma
analise critica da capacidade preditiva da modelagem da combustao, no que diz
respeito as propriedades aerotermoquimicas, radiacao e formacao de fuligem,
que apresentam os codigos atuais de CFD.

Finalmente, no sétimo e ultimo capitulo sao apresentadas as conclusoes

e recomendagoes para trabalhos futuros.
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