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capacidade de geracdo de 255 t/h de vapor superaquecido, queimando simultaneamente
gas natural e metanol em 20 queimadores distribuidos nas quinas dos quatro lados da
fornalha. O escoamento em cada queimador foi detalhadamente simulado e os perfis de
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A abordagem numeérica envolveu a utilizacdo dos modelos SST k —w, Eddy
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The numerical study of the reactive flow within a tangential firing boiler, to
investigate the phenomenon of overheating in the furnace wall tubes, was developed in
the present work. The capacity of the simulated boiler is 255 t/h of superheated steam,
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results. Finally, the overheating regions were identified.
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1.Introducéo, motivacao e objetivo

Ao longo da histéria, a humanidade vem desenvolvendo a tecnologia para
tornar a vida e o trabalho mais confortaveis e produtivos. O uso seguro e eficiente do

vapor d’agua ¢ um importantissimo exemplo deste desenvolvimento.

Desde que 0 homem dominou o uso do fogo e conseguiu gerar vapor a partir da
agua, vem utilizando este recurso para aquecimento de ambientes e preparacdo de
alimentos. A primeira utilizagdo do vapor d’agua com fins industriais data do século
dezessete quando maquinas foram criadas para bombear a agua das minas de carvéo
inglesas utilizando o chamado “poder de expansdo do vapor” [1]. Hoje, o vapor
representa papel importante na transformacao de energia térmica em energia elétrica no
mundo. A geracdo termoelétrica representou, em 2013, 78% da geracdo mundial de
energia elétrica [2]. Vapor também é insumo importante na industria. Ele aciona
equipamentos e valvulas, aquece correntes de fluidos e participa de reagcdes quimicas.
Esté presente em industrias como a de producdo de papel, de alimentos, petréleo e gas e

petroquimicas, entre outras.

A geragdo do vapor d’agua também evoluiu ao longo da historia, desde a
maquina idealizada pelo grego Hero em 200 A.C., chamada eolipila, passando pela
“caldeira vagdo” de James Watt, no século dezoito, at¢é as modernas caldeiras

supercriticas de hoje.

Geradores de vapor, comumente chamados de caldeiras, variam de tamanho e
capacidade, desde pequenas caldeiras para aquecimento de edificacbes até
equipamentos capazes de produzir, individualmente, mais de 4000 toneladas por hora de

vapor superaquecido para geracao termelétrica [1].

De forma mais genérica, as caldeiras podem ser classificadas em
flamotubulares e aquatubulares. As do primeiro tipo se caracterizam pela circulagdo dos
gases de combustdo internamente aos tubos. Ja nas aquatubulares, mais utilizadas, os
gases circulam por fora dos tubos e estes conduzem a agua e o vapor. As caldeiras
aquatubulares apresentam utilizacdo mais ampla, pois possuem vasos pressurizados
internamente de menores dimensdes relativas. Isso viabiliza econémica e tecnicamente
0 emprego de maiores espessuras e, portanto, a operacdo em pressdes mais elevadas.

Outra caracteristica importante deste tipo de caldeira € a possibilidade de adaptacéo de



acessorios, como superaquecedores, 0 que permite o fornecimento de vapor

superaquecido, necessario ao funcionamento de turbogeradores a vapor.

Dentre as caldeiras aquatubulares, as de queima tangencial sdo equipamentos
de geracdo de vapor com fornalhas de quatro, seis, oito ou até mais paredes de tubos,
onde os queimadores, instalados em cada canto das paredes, sdo dispostos de forma que
as correntes de combustivel(eis) e de ar tangenciam um circulo imaginario na parte
central da fornalha. A Figura 1. 1 apresenta um esquema da secdo transversal da fornalha
de uma caldeira tangencial de quatro lados As chamas geradas pelo processo de
combustdo nesses equipamentos formam um circulo no interior da fornalha de modo
que um grande vértice é criado. Essas caldeiras sdo amplamente utilizadas em plantas
de geracdo termoelétricas pelo seu alto grau de preenchimento do volume da fornalha
pela chama, boa estabilidade da chama, boa adaptacdo a variacdo de carga (nos casos de

gueima de carvao) e baixa emissdo de NOy [3].

-l =
- -

Figura 1. 1 - Esquema do interior da fornalha (secéo transversal) de uma caldeira tangencial de
quatro lados. Fonte: adaptado de ZHOU [4].



Nas caldeiras, a energia térmica pode ser provida atraves das seguintes formas:
queima de combustiveis solidos (por exemplo, carvao e lenha), liquidos (por exemplo,
6leos derivados do petroleo, biodleos) ou gasosos (por exemplo, gas natural); por
resisténcias elétricas (eletrotermia); ou por fontes ndo convencionais, como a fissao
nucelar, energia solar, energia geotérmica, etc. Dentro de plantas industriais, ha ainda as
caldeiras cuja fonte de energia térmica é oriunda de outros processos, promovendo um
aproveitamento energético. Exemplos desses equipamentos sdo as caldeiras
recuperadoras de calor, que usam a energia téermica dos gases produzidos em turbinas a
gas, por exemplo, e as caldeiras que usam como combustiveis gases subprodutos de
outros processos. Industrias como a de producéo de aco, refino de petréleo, producédo de
papel e processamento de alimentos sdo exemplos de aplicacdo desses geradores de
vapor [1]. Na industria de fabricacdo de fertilizantes, gases residuais gerados nos
processos, como gas residual e gas &cido, sdo aproveitados como combustivel
complementar em fornalhas de fornos e de caldeiras que geram vapor para aquecimento

na propria planta e forca motriz para geracao termoelétrica.

Um dos problemas comuns durante a operacdo de caldeiras aquatubulares,
sobretudo em caldeiras de queima tangencial, é o superaquecimento dos tubos que
formam as paredes da fornalha, o que pode levar a corrosdo, ruptura e falha dos tubos; a
parada da caldeira; e até mesmo a acidentes. Tubos danificados devem ser substituidos,
o interior da fornalha deve ser inspecionado e, até que a caldeira volte a operacédo
novamente, muito prejuizo é acumulado. Acredita-se que o desbalanceamento da
temperatura dos gases e, consequentemente, da chama circular gerada pela queima
tangencial seja a principal razdo para tais problemas em caldeiras de queima tangencial
[5]. Esse desbalanceamento pode ser intensificado quando sdo queimados diferentes

combustiveis, com poderes calorificos diferentes, nos queimadores tangenciais.

Experimentos préticos da combustdo em caldeiras de queima tangencial séo o
mais antigo e eficaz método para entender esses fendbmenos, porém apresentam grandes
restricdes relativas ao custo e risco, mesmo que realizados em escalas menores que as

de equipamentos industriais.

Colaborando com estudos experimentais, métodos numéricos para modelagem
do problema fisico podem ser usados para conduzir experimentos computacionais que
simulam inUmeros casos operacionais de maneira relativamente répida, segura e

confiavel. A Dinamica dos Fluidos Computacional (CFD — Computational Fluid
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Dynamics) é um método numérico de solucdo de escoamentos de fluidos no qual as
equacOes diferenciais parciais complexas que regem este tipo de problema s&o
modeladas e transformadas em um sistema de equacgdes algébricas. O dominio fisico é
dividido em inameras pequenas células que simulam os elementos diferenciais da
modelagem analitica, e nelas o sistema de equacdes é resolvido numericamente ao

longo de varias iteracoes.

A andlise utilizando CFD se mostra uma ferramenta Util para a antecipacéo de
resultados e previsdo de desempenho de caldeiras em diferentes configuracdes de
operacdo, tais como com diferentes combustiveis e/ou razdes ar/combustivel, operando
em cargas parciais ou plena. Desse modo, sobretudo em relacéo as caldeiras tangenciais,
a aplicacdo da ferramenta CFD representa uma op¢do para o dimensionamento
otimizado da fornalha, das paredes de tubos, dos elementos internos, dos dutos de ar,
etc. Também permite a elaboracdo de diagnosticos e solugbes de problemas
operacionais desses equipamentos oriundos de condi¢des de operacdo ndo previstas ou
de deficiéncias no projeto do conjunto.

Tomando como motivacdo uma caldeira de queima tangencial real numa
fabrica de fertilizantes nitrogenados, que queima dois combustiveis diferentes, com
problema de corros@o nos tubos das paredes da fornalha, causada possivelmente entre
outros fatores, por superaquecimento, o presente trabalho pretende realizar um estudo
de CFD do escoamento reativo que acontece em seu interior para investigar os pontos

de superaguecimento.
O Objetivo dessa dissertacdo pode ser dividido em duas partes:

1) Desenvolvimento e verificacdo de simula¢des numeéricas utilizando
CFD do escoamento reativo no interior de uma caldeira de queima
tangencial de 4 lados e 16 queimadores com capacidade de evaporacédo
de 255 t/h de vapor, queimando gas natural e metanol. Para executar as
simulacdes, é utilizado o pacote cientifico ANSYS@ Workbench™,
composto pelos softwares DesignModeler™, Meshing™, Fluent™ e
CFD-Post™. A verificagdo é feita confrontando os dados das
simulagbes com os dados reais coletados por uma cémera de
supervisdo de chama instalada no interior da fornalha;

2) Avaliagdo da distribuicdo da chama no interior da fornalha para
determinar as caracteristicas do escoamento no interior da fornalha,
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como perfis de temperatura e identificar o0s pontos de

superagquecimento.

As simulagdes numéricas a serem desenvolvidas nesta dissertagdo envolvem a
elaboracdo de um modelo geométrico do interior da fornalha, a elaboracdo de modelos
geométricos detalhados do interior dos queimadores e a aplicacdo e verificacdo de
modelos matematicos responsaveis pela solugdo das equagbes que governam a
quantidade de movimento, a transferéncia de calor, a transferéncia de espécies e as
reacOes quimicas que acontecem no interior da fornalha. Tais modelos séo capazes nao
sO de diagnosticar o possivel desbalanceamento da chama e do aporte térmico (objetivo
do presente trabalho) como podem ser utilizados também para predizer o
comportamento e o desempenho da caldeira em outros casos operacionais demandados
pela planta e para otimizar a operacdo da caldeira, economizando combustivel e
ampliando a vida atil do equipamento. Os referidos modelos matematicos poderdo ser
utilizados, inclusive para descrever e estudar o escoamento reativo no interior de

caldeiras com padrdes geométricos e combustiveis semelhantes.



2. Revisao da Literatura

2.1. Modelagem numérica através de CFD

Mundialmente, carvdo ainda € o combustivel mais utilizado em caldeiras
industriais, por sua boa relacdo poder calorifico/custo. Por isso, a modelagem da
combustdo do carvdo pulverizado é dominante entre os estudos de CFD aplicados a
caldeiras. No entanto, a literatura também reporta estudos realizados sobre caldeiras que
aproveitam o0s gases oriundos de algum processo principal como combustiveis
auxiliares, inclusive estudos feitos em caldeiras tangenciais que queimam mais de um

combustivel simultaneamente.

Os pesquisadores estdo interessados, geralmente, em estudar a eficiéncia do
equipamento e a qualidade das emissdes. Porém, problemas de superaquecimento e
falha dos tubos que formam as paredes da fornalha de uma caldeira também séo objeto
de analise e sdo encontrados na literatura. Segundo HE [6], acredita-se que o
desbalanceamento da temperatura dos gases e da chama circular gerada pela queima

seja uma das principais raz0es para problemas em caldeiras tangenciais.

Dentre as referéncias utilizadas no presente trabalho, serdo citados os registros

gue mais contribuiram para o desenvolvimento da metodologia que sera empregada.

GUBBA [3] simulou numericamente a operacdo de uma caldeira de queima
tangencial de capacidade 300 MW utilizando um modelo de aquecimento de particulas
para modelar a queima conjunta de carvdo e biomassa (12% do biocombustivel)
utilizando o solver ANSYS@ Fluent™. A influéncia do tamanho e do formato das
particulas de biomassa nas caracteristicas da combustdo e das emissdes foi investigada.
Foram utilizados os modelos realizable k-¢ para a turbuléncia, ordenadas discretas para
a radiacdo, além de modelos de combustdo de particulas para o carvdo pulverizado e

para a biomassa.

HABIB [5] investigou numericamente o problema de formacdo de NO numa
caldeira de 1699 MW com queima tangencial em 32 queimadores utilizando o
ANSYS@ Fluent™. Campos de temperatura e de concentracdo de NO foram obtidos
para diversos regimes de operacgdo utilizando Eddy Dissipation Concept (EDC) como
modelo de combustdo, com diferentes valores de excessos de ar, com o desligamento e
com a variagdo do angulo de um ou mais queimadores. Seus resultados mostram que a

formacgédo de NO aumenta com o aumento da temperatura do ar de combustdo e que o
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desligamento de um ou mais queimadores provoca distor¢do e deslocamento do vortice

de chama.

HWANG [7] estudou o uso da tecnologia de recirculagéo e requeima de cinzas
numa caldeira de 500 MW queimando tangencialmente carvéo pulverizado. Simulacbes
numéricas foram realizadas com o pacote ANSYS@ Fluent™ para determinar as
melhores condigdes de fornecimento de cinzas na fornalha e sua influéncia na
performance da caldeira. Foram utilizados os modelos k-¢ para a turbuléncia, P1 para a
radiacdo e o modelo de taxa de reacdo cinética/difusiva de superficie para a combustao

do carvao.

TANG [8] desenvolveu um modelo numérico utilizando o pacote ANSYS@
Fluent™ para modelar uma caldeira de queima tangencial com capacidade de 200 MW
de uma siderurgica utilizando gases residuais da fabricacdo do aco e gas natural como
combustiveis. O autor investigou o superaquecimento nas paredes dos tubos da fornalha
e realizou um estudo paramétrico para determinar a influéncia da vazao de gas natural
na temperatura dos tubos. A validacdo dos resultados foi feita comparando os perfis de
temperatura de um plano na altura dos gqueimadores com imagens de uma camera
térmica. Neste trabalho as paredes da fornalha foram modeladas como adiabéticas, o
que poderia levar a temperaturas mais altas do que as reais nas paredes. O autor
considerou as &reas com temperaturas entre 750 e 900K como éreas de
superaguecimento. De acordo com os resultados, para baixas cargas de gas natural, os
gases ndo conseguem formar o vértice de fogo e as chamas tendem a se aproximar das
paredes causando superaquecimento em alguns pontos. Consequentemente, 0S picos de
temperatura para 0s casos de menor carga sd0 maiores que para 0S casos de carga
média. Para o terceiro caso estudado, de carga alta, o vortice formado aumenta de
tamanho e suas extremidades se aproximam das paredes fazendo com que pontos de
superaquecimento também aparecam. Em suma, 0s autores encontraram um ponto
6timo de carga de gas natural para mitigar os pontos de superaquecimento nas paredes

da fornalha.

ZHOU [4] realizou estudos experimentais e numéricos em ma caldeira de
gueima tangencial de 600 MW, com énfase no escoamento dos gases de combustdo na
zona de conveccdo e na influéncia dos desvios de temperatura dos gases nas falhas da
caldeira. Os autores identificaram, para cada configuracdo de internos da caldeira, 0s

desvios sofridos pelas velocidades tangencial e swirl (de giro). Foi utilizado o modelo k-
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¢ € 0 algoritmo de acoplamento velocidade-pressaio SIMPLE [9] pra modelar a

turbuléncia.

DIAS [10] modelou a combustdo sem chama visivel do gas natural em um
queimador de geometria cilindrica e 16 injetores de combustivel e a formacdo de NOXx.
Para modelar a radiacdo, o autor utilizou o modelo das ordenadas discretas com 4

divisOes para os angulos theta e phi.

Os trabalhos anteriores fizeram uso, configuraram e validaram os modelos
fisicos e numéricos utilizados na presente dissertacdo. Portanto, o estudo dos mesmos

foi essencial para o desenvolvimento deste trabalho.

Em nenhuma das modelagens visitadas na revisdo bibliogréfica foi empregado
um estudo de convergéncia de malha sistematico, seguindo um método especifico.
Além disso, as paredes da fornalha sempre sdo modeladas como adiabaticas ou com
temperaturas prescritas, desconsiderando a espessura das mesmas. A camada de 6xido
formada em consequéncia da acdo da agua no interior dos tubos também néo foi levada
em consideracdo. Os trabalhos normalmente também ndo modelam os queimadores e
assumem que os fluxos de combustiveis e ar entram na fornalha ortogonalmente as
paredes, sem angulos relativos entre as correntes. O presente trabalho superou todas as
dificuldades apresentadas, representando um avanco na literatura referente a modelagem
em CFD de caldeiras e camaras de combustao.

2.2. Fenbmeno de Superaquecimento e Fluxo Critico

Um caso de transferéncia de calor e escoamento de fluidos de grande
importancia para a geracdo de vapor é o processo de vaporizagdo da agua e o
escoamento bifasico de liquido e vapor. Em termos gerais, vaporizacdo ¢ o fenbmeno
em que uma substancia passa do estado liquido para o de vapor sem mudanca de
temperatura ou de pressdo a medida que recebe calor continuo. Em uma caldeira, a
vaporizacao ocorre nos tubos da fornalha por onde a agua escoa até o tubul&o. O fato da
vaporizacdo envolver altas taxas de transferéncia de calor torna o processo de
vaporizagao apropriado para o resfriamento desses tubos que estdo expostos diretamente

a chama na fornalha.

Um ponto de extrema importancia que deve ser analisado durante o projeto e

operacdo de grandes geradores de vapor € a mudanca repentina no padrdo do
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escoamento bifasico da agua no interior dos tubos que pode causar a perda da
capacidade de resfriamento dos tubos, ocasionando superaquecimento e possivel falha.
A figura 4.1 ilustra a curva de vaporizacdo da agua para o caso de um fio aquecido
dentro de um reservatorio, resultado da investigacdo de varios pesquisadores e que cuja
interpretardo pode ser estendida ao caso do escoamento ascendente no interior de um

tubo reto, como no interior da fornalha.

Fluxo de Calor Critico
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Figura 2. 1 - Curva de vaporizagdo — fluxo de calor contra diferenca de temperatura. Fonte:
adaptado de STEAM [11].

Do ponto A ao ponto B, a troca de calor por convecgdo resfria a superficie. Nesse
trecho ainda ndo ha vaporizacdo e o fluxo é governando pela lei do resfriamento de Newton.
Passando do ponto B, o fluido imediatamente adjacente a superficie aquecida excede
ligeiramente a temperatura de saturagdo enquanto o interior permanece subresfriado. Entre os
pontos B e S, pequenas bolhas sdo formadas na superficie e colapsadas quando em entram em
contato com o restante do fluido. Do ponto S ao C, a temperatura média do fluido atinge a
temperatura de saturacdo e as bolhas sdo formadas ndo sé na superficie aquecida. Até o ponto C,
o fluxo de calor da superficie para a agua cresce numa taxa bem mais alta que a temperatura e
no trecho C-D comeca a se formar de um filme de vapor ao redor da superficie. Eventualmente,

a vaporizacao se torna tdo ampla que o filme de vapor se estabelece na superficie, isolando-a.



Neste momento a capacidade de resfriamento de superficie pelo fluido € reduzida drasticamente.
O comportamento da temperatura da superficie nessas condi¢es depende de como é realizado o
aquecimento. Para os casos em que o aporte de calor depende da temperatura da superficie,
como nos geradores de vapor nucleares, o fluxo reduz & medida que a temperatura aumenta
(trecho D-E). Como nas caldeiras de combustéo o fluxo de calor nos tubos se mantém o mesmo,
independente da temperatura, o isolamento causado pelo filme de vapor faz com que a
temperatura salte do ponto D para o ponto D’ na figura 4.1. Esse fendmeno é chamado de Crise

da Vaporizagéo e o fluxo de calor no inicio desse processo chamado fluxo de calor critico

O fluxo de calor critico é determinado pelas configuracbes da caldeira, como
didmetro, material e espessura dos tubos, nivel de pressdo e temperatura do liquido e vapor
saturados e condices do escoamento como velocidade ascendente e nimero de recirculacdo da
agua. O procedimento mais utilizado para monitorar as condi¢des do fluxo de calor nas paredes
dos tubos e evitar o superaquecimento € a medigdo direta ou indireta da temperatura dos tubos.
De maneira geral, para tubos feitos de aco carbono, temperaturas da parede acima de 900 °F, ou
482 °C sdo indicativos da perda da capacidade de troca térmica da agua em fungéo da formacéao

do filme isolante de vapor e inicio do superaquecimento [11].

O aumento repentino da temperatura dos tubos da fornalha durante a Crise da
Vaporizagdo é extremamente prejudicial & seguranca e a continuidade operacional de uma
caldeira. Por isso, durante o projeto e operacdo destes equipamentos, é importante manter nas
regidbes de maior fluxo de calor, como na fornalha, a vaporizacdo nuclear para resfriar

adequadamente os tubos evitar 0 superaquecimento e consequente falha.
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3. Metodologia

3.1. Definigdo do Problema Fisico

O equipamento que serd objeto da simulacdo é uma caldeira de queima
tangencial de quatro lados com capacidade de evaporacdo de 255 t/h de vapor, modelo
RRP-BOX da CBC que faz parte de uma fabrica de fertilizantes nitrogenados da
Petréleo Brasileiro S/A. - Petrobras. Sua finalidade é produzir vapor superaquecido
utilizado para aquecimento e alimentacéo de turbinas de acionamento de compressores e
bombas da planta. A caldeira € suprida por agua de alimentacédo tratada e condensado
das turbinas de acionamento através do sistema de bombeamento e passa por um

preaquecimento no economizador antes de ser injetada no tubul&o da caldeira.

A 4gua é vaporizada e superaquecida juntamente com vapor saturado gerado
pelas caldeiras de recuperacdo de calor da planta e enviado para a caldeira tangencial. O
vapor é superaquecido até dois niveis de temperatura. Vapor em 95 bar e 410°C é
extraido e enviado para a planta, e vapor a 92 bar e 492°C é enviado para os turbo

geradores.

Apds a expansdo para 40 bar nas turbinas de geracdo, a maior parte do vapor
retorna a caldeira nas condi¢cbes de 39 bar e 375°C e é submetido a novo
superaquecimento até 485°C, retornando, em seguida, para o0s turbo geradores,
aumentando a eficiéncia global do sistema.

O ar, na temperatura ambiente, é insuflado pelo ventilador de ar forcado no

aquecedor de ar regenerativo. Uma vez preaquecido, o ar € conduzido aos queimadores.

O sistema de queima da caldeira esta distribuido em dois patamares e nos
quatro cantos da fornalha (A, B, C e D). Dos queimadores os fluxos de combustiveis e
de ar sdo dirigidos ao centro da fornalha, formando um circulo imaginario em sentido
anti-horario na secdo transversal da fornalha. A Figura 3. 1 apresenta um esquema da
secdo transversal da fornalha onde é possivel ver os quatro cantos. E possivel observar
também os angulos que os queimadores formam com as paredes da fornalha,
responsaveis pela formacdo da chama quase circular. A este tipo de queima da-se o

nome de queima tangencial.
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Figura 3. 1 - Esquema da seg&o transversal da fornalha da caldeira com os queimadores.
Dimens6es em milimetros. Fonte: documentacao da caldeira. Fonte: documentagéo técnica da
caldeira.

A caldeira possui doze queimadores de gas natural, sendo dois conjuntos
instalados no primeiro patamar e um instalado no segundo; quatro queimadores de gas
acido instalados no primeiro patamar; e quatro queimadores de metanol mais quatro
qgueimadores de gas residual no segundo patamar. A Figura 3. 2 mostra um esquema do
conjunto de queimadores instalado em cada canto da fornalha e suas dimensfes. O
metanol é admitido na caldeira no estado liquido e ar comprido é utilizado como agente
atomizador. O gas acido € um gas rico em agua (96% em volume) e o gas residual é
uma corrente gasosa rica em mondxido de carbono e nitrogénio molecular (47,35% e
37,10% em volume, respectivamente). A operacdo da caldeira envolve a queima
simultdnea ou ndo dessas correntes, a depender dos demais processos da planta,
responsaveis pela geracdo destes combustiveis. Na maior parte do tempo somente o gas

natural e o metanol sdo queimados e, quando o gas acido e o gas residual sdo
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queimados, suas vazdes sdo bem menores que dos anteriores. Na condi¢cdo operacional
simulada neste trabalho os combustiveis queimados sdo o gas natural e o metanol. Os
demais queimadores estdo fora de operacdo. Dados experimentais foram coletados
durante a operacdo queimando esses dois combustiveis somente. As Tabelas 3.1 e 3.2

apresentam as composicdes do gas natural e da corrente de metanol, respectivamente.
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Figura 3. 2 - Esquema do conjunto de queimadores instalado em cada canto da fornalha.
Dimens6es em milimetros. A: queimador de gas natural. B: Queimador de gas &cido. C:
Queimador de metanol. D: Queimador de gas residual. Fonte: documentacéo técnica da caldeira.
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Tabela 3. 1 - Composicdo real do gas natural. Fonte: documentagdo técnica da caldeira.

Componente Fracdo molar

Metano 0,8912

Etano 0,059
Propano 0,0177
n-Butano 0,0093
Nitrogénio 0,0157
Dio6xido de Carbono 0,007
Oxigénio 0,0001

Tabela 3. 2 - Composicdo real da corrente de metanol. Fonte: documentagdo técnica da caldeira.

Componente Fracdo molar

Metanol 0,95
Sulfeto de Hidrogénio 0,006
Cianeto de Hidrogénio 0,0026

Amobnia 0,003

Agua 0,0384

Os gases de combustéo gerados, depois de transferir a maior parte do calor para
a agua e o vapor, na caldeira, sdo aproveitados no economizador e preaquecedor de ar.

Por fim, sdo descartados para a atmosfera pela chaminé.

A Figura 3. 3 apresenta o interior da caldeira inteira com destaque em azul para

a regido da fornalha que sera simulada e, em vermelho, para os queimadores.
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Figura 3. 3 - Caldeira completa com destaque para a regido da fornalha e dos queimadores.
Fonte: documentacéo técnica da caldeira.

A caldeira em estudo apresenta um historico de superaquecimento nos tubos
que formam as paredes da fornalha, inclusive de falha mecanica dos tubos. De acordo
com a literatura apresentada, este problema pode estar relacionado ao desbalanceamento
da chama circular formada no interior da fornalha pelo diferente aporte térmico que é

suprido por cada queimador, nos casos de operacdo com diferentes combustiveis.

A combustdo em vortice que acontece no interior da fornalha é um fenémeno
complexo que envolve reagcbes quimicas em escoamentos turbulentos que liberam
elevadas quantidades de energia por radiacdo. Esse fendmeno, fortemente influenciado
pelas condi¢cdes de injecdo e vazdes dos combustiveis queimados, caracteriza o
problema fisico do presente trabalho. A Figura 3. 4 mostra a fornalha em perspectiva

com suas dimensoes.
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Figura 3. 4 - Fornalha da caldeira em perspectiva com suas dimensdes em milimetros. Fonte:
documentac&o técnica da caldeira.

3.2. Modelagem do Escoamento e da Transferéncia de Calor
3.2.1. Equagdes de Conservacao

O modelo matemético empregado neste trabalho € baseado na solugédo
numérica das equacdes diferenciais parciais de conservacao da massa, da quantidade de
movimento, da energia e de espécies que regem o escoamento reativo numa abordagem
Euleriana. Essas equagdes tridimensionais sdo resolvidas para descrever a dindmica do
escoamento reativo e as suas caracteristicas térmica e quimica. Para a solugdo dessas
equacOes, serdo utilizados modelos de turbuléncia, de combustdo, de transferéncia de

calor e de transporte de espécies.

As equacles governantes de conservacdo podem ser expressas da seguinte
forma geral [12]:
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d(pd)
ot

+ V- (ppv) = V- (TV) + S, (3.1)

A Equacdo (3.1) é a equacdo de transporte para a propriedade ¢ [12]. Ela
explicita os varios processos de transporte: a taxa de variagdo com o tempo da
propriedade ¢ e o termo convectivo no lado esquerdo; e o termo difusivo (I') e o termo
fonte (S4) do lado direito. A propriedade ¢ assume o valor unitario para a conservagao
da massa, da velocidade para a conservacdo da quantidade de movimento, da energia
para a conservacao da mesma e da fracdo massica ou molar de um componente para o

transporte de espécies, conforme apresentado a seguir.

(i) Equagéo de Conservagdo da Massa (Equacao da Continuidade):

dp _
57+ V() =0 (3:2)

O primeiro termo no lado esquerdo € a taxa de variacdo no tempo da massa
especifica do fluido. O segundo é o termo convectivo e descreve o fluxo total de massa

através das fronteiras do volume de controle.

(if) Equacéo de Conservagéo da Quantidade de Movimento:

6(5:) +V-(pvv) =V -T+S, (3.3)

onde T é o tensor tensdo definido como:
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2,20 dv; _p ,u(%+£> 6171 6173
dx, 0x, 0xyq 6x3 0x1

T (6172 N 6171) 2 av, p vz 0173 (3.4)
~ | M\Gx, " ax, Hox, 6x3 6x2 '
dv; 01y dvs 6172) 0v;
\H (axl + 6x3) # (axz + dx3 2u d0x3 P

Os termos a esquerda da Equacéo (3.3) representam a variacdo temporal local e
o fluxo liquido convectivo de quantidade de movimento. O primeiro termo do lado
direito descreve o somatorio de forcas de superficie e de pressdo e o segundo representa

0 somatdrio das demais forcas de campo e as fontes de quantidade de movimento.

(iif)Equacéo de Conservagéo da Energia:

a(;e) +V:(pev) =V (Tv) +V:[KVT] + S, (3.5)

onde e é definido por:

UZ

P 3.6
e=h +—+gzh (3.6)

O primeiro termo do lado esquerdo da Equacgédo (3.5) representa a variagao
temporal e o fluxo liquido convectivo de energia. Do lado direito da equacgéo, 0s termos
descrevem o trabalho liquido realizado sobre o fluido, a quantidade de calor

adicionada/retirada e o termo fonte de energia.

(iv)Equacdo de Transporte de Espécies:

a(g l)+v (pYv) = =V-J; + R, + S; (3.7)

onde, para escoamentos turbulentos:
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He (3.8)

%
Ji=—{PDim +5_ct VY = Dri—

Os termos do lado esquerdo da Equacéo (3.8) representam a variagdo temporal
e o fluxo liquido convectivo da espécie i. Do lado direito, o primeiro termo descreve o
fluxo liquido difusivo, o segundo a taxa de producdo/consumo da espécie i através de

reacOes o terceiro o termo fonte.

3.2.2. Equacdes de Conservacdo para Escoamentos Multifasicos

Fundamentalmente, o processo de combustio €& um fendmeno
multicomponente, em cuja analise devem ser resolvidas as equacdes de conservacao
levando em consideracdo a concentracdo de cada espécie presente no dominio. Além
disso, um dos combustiveis utilizados na caldeira é admitido em estado liquido nos
queimadores (metanol) e misturado com ar comprimido para atomizacdo, caracterizando
um escoamento bifasico. A seguir sdo apresentadas as equacdes de conservacao para um

sistema multicomponente e/ou multifasico.

(i) Equagéo de Conservagédo da Massa (Equacao da Continuidade):

nf
a(fip) B
—c T V- (fipivi) = JZ;MU +S; (3.9)

Os termos a esquerda na Equacdo (3.9) representam as mesmas quantidades
que na Equacdo (3.2) para cada fase. Os termos no lado direito descrevem a taxa de

transferéncia de massa entre as fases i e j e o termo fonte do fase i.
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(if) Equacéo de Conservacédo da Quantidade de Movimento:

nf nf

d(fipivi)

% +V- (fipivivi) =V- Ti + Z(Ml]v] - 1\41'1'171') + Z FU + Svi (310)
j#i j#t

onde T € o tensor tensdo para cada componente/fase.

Os termos na Equagédo (3.10) representam as mesmas quantidades que na
Equacéo (3.3), para cada fase i. No lado direito, além do somatorio de forcas e do termo
fonte, ha a transferéncia de quantidade de movimento consequente da transferéncia de

massa entre as fases e suas interfaces.

(iif)Equacéo de Conservagéo da Energia:

nf nf
o(fipier)
latl i + V- (fipieivi) =V- [Kl VTL] + Z(MUGI — Mjiei) + Z QU + Sei (311)
j#l j#i
onde e é definido por:
e, =, P U (3.12)
ot o 2

Os termos na Equacdo (3.11) representam as mesmas quantidades que na
Equacdo (3.5), para cada fase i. No lado direito, além do fluxo de calor e do termo fonte,
ha a transferéncia de calor consequente da transferéncia de massa entre as fases e suas

interfaces.
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3.2.3. Modelo de Turbuléncia

A maioria dos escoamentos presentes em equipamentos industriais, sobretudo
naqueles sujeitos a combustdo, ocorre em regime turbulento. Este fenémeno,
apresentado em escoamentos com elevado nimero de Reynolds, se caracteriza por um
comportamento espacial e temporal, com um grande nimero de graus de liberdade [13].
Em estudos utilizando dindmica dos fluidos computacional (CFD), existem trés formas
de modelar a turbuléncia: DNS, LES e RANS. DNS, ou Direct Numerical Simulation é
um método que consiste em resolver as equacBes de conservacdo da quantidade de
movimento para todas as escalas de turbuléncia e regimes do escoamento. LES, ou
Large Eddy Simulation, é uma técnica que resolve as equacbes de Navier-Stokes em
escalas maiores de tempo e espaco e modela as equacfes nas escalas menores. Os
efeitos da turbuléncia que ocorrem em escalas abaixo das escalas da malha sdo
modelados. Apesar de possuirem melhor acuracia e nivel de detalhamento, tanto DNS
como LES representam custos computacionais extremamente elevados em fungédo do
alto numero de elementos gerados na discretizacdo do dominio da fornalha, o que

inviabiliza o seu uso no presente trabalho.

O terceiro método, RANS, modela todas as escalas da turbuléncia, resolvendo
as equacdes médias de Navier-Stokes. As variaveis na equagdo do movimento sao
divididas em duas partes: uma média temporal, dada pela Equacdo (3.13) e outra

flutuante, num processo chamado de decomposicao de Reynolds [13].

_ 1 [lo+r

d=lim=| ¢dr (3.13)

T T to

Assim, a parcela flutuante é descrita da seguinte forma:

(3.14)

acH|

' =¢ -

O escoamento avaliado neste estudo poderd apresentar variaches de massa

especifica consideraveis, provocadas pelos altos gradientes de temperatura. Por isso, é
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também aplicado o conceito de média da Favre, conforme Equacdo (3.15), para
decompor as varidveis em uma parte flutuante e outra média em relacdo a massa

especifica.

- pt)dt  pp
¢ = M = ﬁ (3.15)
J p(t)dt p
Da mesma forma, a parcela flutuante é descrita da seguinte forma:
¢ =¢p—¢ (3.16)

Inserindo as expressbes (3.14) e (3.16) nas equacdes da continuidade e da
conservacdo da quantidade de movimento, e desprezando as variagdes na viscosidade,
obtém-se as Reynolds Averaged Navier-Stokes Equations, ou RANS, representadas aqui

em notacdo indicial:

0p , 3 _ (3.17)

E axi

a(pi)) 0(pl;ii;) oP 9 ot; 0% 201y
+ = -|- RN —Z
at aX] c')xl- axj

G
ax; 37200 || T 3 (Rij . (318
8 axi+axi 3 0xy 511>]+axj (Rij) +pg: (3.18)

onde RU = —pu’iu’j.

O sobrescritos ( ),( ) e( ) denotam média temporal, média e flutuagtes

de Favre, respectivamente e R;; representa o tensor tensao de Reynolds.

O tensor tensdo de Reynolds é um tensor de segunda ordem simétrico, que
representa seis novas incégnitas no sistema e, por isso, deve ser modelado. Em RANS,

ha duas formas de modelar R;;: os Reynolds-Stress Models (RSM), no qual o tensor &
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resolvido diretamente via equacdes de transporte, adicionando sete novas equagdes ao
sistema; e os Eddy Viscosity Models (EVM), que usam a hipdtese de Boussinesq [13].
para assumir que o tensor tensdo de Reynolds é diretamente proporcional ao tensor taxa

de deformacdo através da viscosidade turbulenta, ur:

Ry = (2 4. 08 2(‘k+ aa")cﬁ 3.19
ij = Mt dx; | ox; 3 p lltaxk ij (3.19)

O meétodo RSM é bem mais caro computacionalmente que o EVM e
geralmente de dificil convergéncia [15]. Por isto, na maioria dos casos, RSM ¢é usado

apenas quando se sabe que o EVM néo funciona [15].

O tensor tensdo de Reynolds pode ser resolvido por diferentes maneiras em
EVM. Nos modelos semi-empiricos, denominados k — e, desenvolvidos por
LAUNDER e SPALDING [17, 18], a viscosidade turbulenta u, € modelada pela relacao

de Prandtl-Kolmogorov:

pk?
U = CMT (320)

Os modelos k — ¢ sdo baseados em duas equagOes de transporte, uma para a
energia cinética turbulenta (k) e outra para a taxa de dissipacdo turbulenta (&). O termo
C, na Equacdo (3.20) é uma constante empirica. O modelo conhecido como k — &
Standard se tornou popular devido a sua simplicidade e custo e eficacia [19],
representando um modelo de duas equagbes usualmente aceitavel em escoamentos
simples e em casos onde o transporte de turbuléncia pode ser considerado
caracteristicamente difusivo. Porém, YEOH [20] aponta que este modelo apresenta
dificuldades em predizer os efeitos de turbuléncia em regides de expansdo abrupta e de

recirculacao, situacdes presentes no escoamento da fornalha.

Modificagbes foram introduzidas no modelo k — &, originando os modelos
RNG k — ¢ (Renormalization Group k — €) e Realizable k — €. Essencialmente, tais

modelos apresentam a mesma estrutura do Standard, diferindo-se principalmente [21]
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quanto ao método de calculo da viscosidade turbulenta e aos numeros de Prandtl
turbulento que governam a difuséo da turbuléncia. Apesar destes modelos apresentarem
melhorias que aumentam a robustez e agilizam a convergéncia numérica da solucéo,
ainda sdo limitados em regifes onde os efeitos viscosos sdo predominantes, como a
subcamada viscosa e pelas restri¢des intrinsecas da hipotese de viscosidade turbulenta
isotropica (a presenca das paredes faz com que 0 escoamento proximo seja anisotropico)
[21].

A maior limitagdo dos modelos k —¢ se encontra na dificuldade de
modelagem proximo as paredes, que representam as principais fontes de vorticidade e
turbuléncia. Diferentes experimentos demonstram que a regido do escoamento proxima
da parede pode ser dividida em trés camadas: subcamada viscosa, camada intermédia e
completamente turbulenta [22]. A Figura 3. 5 mostra as 3 camadas e inclui a velocidade
adimensional U* em funcdo da distancia adimensional da parede y* para escoamentos
com trés Re diferentes. y* é muito importante para modelagem da turbuléncia préximo
as paredes e se relaciona com U+ através da Lei da Parede. O nivel de refinamento da
malha utilizada em simulagdes de CFD depende do modelo utilizado para resolver as
camadas junto as paredes e cada modelo requer um y*maximo. Por isso, a distancia
para a parede da primeira camada de elementos é definida essencialmente em funcéo do

y™* através da Equacéo (3.21).

T 62y

onde y é a distancia da parede para a primeira camada de elementos e 7, é a tensdo de

cisalhamento na parede.
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Figura 3. 5 - Camadas de turbuléncia proximas a paredes. Fonte: adaptado de KUNDU [22].

Em problemas de arrasto aerodindmico néo desprezivel, ou de fluxos altamente
viscosos, gradientes de pressdo adversos com descolamento de camada limite, o efeito
de proximidade da parede € significativo e se faz necesséria a resolucdo da subcamada

viscosa, levando a uma malha mais refinada (y* = 1).

Como alternativa a limitacdo apresentada pelos modelos k — € para a solucdo
de escoamentos de camada limite, o0 modelo k — w, originalmente proposto por
KOLMOGOROV [23], representa uma opcdo de modelagem para uma larga faixa de
tipos de escoamento em presenca de gradientes reversos de pressdo, tendo sido validado

em escoamentos com separacao, transicao, jatos e de baixo Re.

A diferenca entre 0 modelo k — w € 0 k — & se encontra na escolha da variavel
da segunda equacdo de transporte. No modelo k —w, w € a taxa de dissipacdo
especifica ou por unidade de energia cinética (e/k), também conhecida como

frequéncia de turbuléncia.

O modelo Standard k — w, conforme proposto por WILCOX [24] é um
modelo empirico de duas equacbes reformulado em relacdo a estrutura do k — w
original, que incorpora corregdes de baixo Reynolds, fatores de compressibilidade e

dissipacédo de k e w.
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Apesar de ser mais adequado para modelagem das camadas do escoamento
mais proximas das paredes, as solucOes para a energia cinética turbulenta e para a taxa
de dissipacdo especifica do modelo k — w possuem alta sensibilidade na camada
logaritmica para casos de gradientes de pressdo adversos, acima dela, e na regido de

escoamento livre, afetando negativamente a resolucdo do escoamento.

Para desenvolver um modelo que combinasse a independéncia em relacdo a
corrente livre do modelo k —& com a formulacdo robusta e precisa nas regides
préximas das paredes do k — w, MENTER [25] propds o modelo SST (Shear-Stress
Transport) k — w. As principais modificacfes adotadas sdo a introdugdo de um termo
adicional de difusdo cruzada (D,) que combina os dois modelos, a ponderacdo zonal
dos coeficientes atraveés do uso de uma funcéo de transicdo (blending function, F;) e
mudangas nos termos difusivos, de producdo e de dissipacdo de k e w. Outra
modificacdo importante € a modelagem da viscosidade turbulenta que leva em
consideracdo o transporte da tenséo de cisalhamento turbulenta (turbulent shear stress),
Equacéo (3.22), responsavel pela predicdo mais acurada da separagdo do escoamento
nas paredes. No modelo SST, a energia cinética turbulenta e a taxa de dissipacdo

especifica sdo obtidas pelas Equacgdes (3.23) e (3.24).

_ pk 1
T [ 25 (3.22)
max a*’a,w

onde S ¢ a intensidade do tensor taxa de deformacéo:

S = ’281']'81']'

d(pk) N d(pkuy) 0 ( N ,ut) akl ou;

e p— —)—|—R..—
Jat axi ax] (% ax] H aui

— B pkw + Sy (3.23)
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Para a Equacéo (3.23):

1
Oy = )
k Fl/Uk,l +(1- Fl)/Uk,z

B =pBi[1+F(M)]

O-k,l = 2,0 , O-k,Z = 1,0

Para a Equacéo (3.24):

1

— , o = 2'0 , g, = 1,168
7o Fi/0p1+ (1 = F)/0,, @l “?
A [y + Re:/R, i} . [ag + Re./Ry
= — |, =l |
=2 \1+Re,/R, 1+ Re,/Ry,
. K2 - K?
Ay = Flaoo,l + (1 - Fl)aoo’z ) aoo’l = ﬁ;:kl -_— , aoo'z == ﬁ;;z - —*
Boo Ow1 ,3:0 ﬁ°° Ow,2 .Boo
1 . _Bi . _ _
Rw=2,95,Rk=6,a0=§,a0=§,aoo—1,K—O,41

p; =0,072, B;; =0,075 pB;,=0,0828 p5 =0,09

; k
B=p|1- %C*F(Mt) , Bi=FpBi(1—=F)Bi, , Re = it

1 ok dw
D, =2(1- F1)P50w,z 3% ox.
j 0Xj

Para ambas as equacgdes:

F, = tanh(®7)

[ <\/E 500u> 4pk l
@&, = min|max

0,090y’ py2w )’ 6,,2D5y?
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(0 M <M, , 2k ~ ~

4/15 + (Re./Rg)"
1+ (Rec/Rg)"

Bi = Bs

C* = 1,5 ) RB = 8 ) ﬁ:o = 0'09

Os termos S, e S, sdo os termos fonte da energia cinética turbulenta e da taxa

de dissipacdo especifica, respectivamente.

Resolvidas as equacgdes de transporte para a energia cinética turbulenta e para a
taxa de dissipacao especifica, a viscosidade turbulenta e o tensor tensdo de Reynolds s&o
determinados pelas EquacOes (3.22) e (3.19) e, em seguida, sdo resolvidas equacdes

médias de Navier-Stokes.

Em termos comparativos, o0 modelo SST k — w apresenta um nivel maior de
detalhamento em célculos computacionais de escoamentos turbulentos pelas melhorias
implementadas através da combinacdo das solu¢des dos modelos k — ¢ e k — w, 0 que
permite uma transicdo suave entre estes a partir da funcdo de transicdo F1 e que
possibilita um melhor tratamento do transporte da tensdo de cisalhamento turbulenta em
camadas limites. Segundo estudo de ALENCAR [26] 0 SST k — w € 0 modelo de maior
precisdo dentre os de duas equagdes. Neste estudo, foram realizados testes de validacao
de diferentes modelos de turbuléncia na geometria do combustor anular FLOXCOM
[27], desenvolvido por um consércio de institutos e empresas com o objetivo de criar
uma camara de combustdo de baixa emissdo de NOX, levantar seus dados experimentais
e disponibiliza-los na literatura. ALENCAR [26] comparou os modelos k — &, RNG
k —e e SST k — w. Este apresentou 0 menor desvio médio padrdo da magnitude da

velocidade média adimensional com referéncia a velocidade de entrada de ar.

A utilizacdo dos métodos para modelar a turbuléncia DNS e LES implicam em
um custo computacional excessivo e proibitivo para o estudo proposto no presente
trabalho, principalmente ao se considerar o elevado nimero de elementos das malhas. O

uso do método RANS, com o modelo SST k — w sera utilizado, por ser o melhor dos
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modelos de duas equacdes e por sua adequada relacdo custo/beneficio. Tal modelo deve

mostrar resultados satisfatorios, conforme reporta a literatura [28, 29, 30].

3.2.4. Modelo de Combustédo

Ao resolver a equacdo do transporte de espécies, Equagdo (3.7), a taxa de
producdo/consumo R; de cada espécie i através de reacdes quimicas é calculada através
de um modelo de combustdo. Os problema objeto de estudo deste trabalho é a descricéo
do escoamento reativo e turbulento, resultado da combustdo nao pré-misturada de dois
combustiveis diferentes — gas natural e metanol no interior da fornalha. Tendo isto em
mente, 0 primeiro passo para caracterizar a combustdo é verificar, dentre os modelos
disponiveis, quais permitem a introducdo de dois combustiveis diferentes nas reagdes.
Importante também para o modelo escolhido é que ele possa descrever com suficiente
precisdo o comportamento d o escoamento reativo e que nao dificulte a convergéncia da

solucdo e o tempo computacional gasto.

Uma das abordagens para se modelar a combustdo ndo pré-misturada é a
utilizagdo de um escalar conservado chamado fragdo de mistura. A base dos modelos
gue empregam esse conceito é o fato de que, com algumas simplifica¢fes, a condicdo
termoquimica do fluido pode ser relacionada a este escalar e a interacao entre quimica e
turbuléncia pode ser descrita através de uma funcdo densidade de probabilidade, ou
PDF (Probability Density Function), de modo a evitar a solucdo das equacdes de

conservacao para cada espécie envolvida no escoamento.

A fracdo de mistura f pode ser definida em termos das fracdes massicas dos
elementos conforme Equacdo (3.25), onde Z; é a fracdo massica do elemento i e 0s
subscritos ox e comb denotam as correntes de oxidante e de combustivel nas entradas,
respectivamente.

Zi — Zi,ox (3-25)

Zi,comb - Zi,ox

f=

Baseado no conceito de fracdo de mistura, para o caso de chamas ndo pré-
misturadas, se distinguem trés regides: regido da corrente de combustivel (f = 1),

regido da corrente de oxidante (f = 0) e a regido da reacdo (f entre 0 e 1). A grande
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vantagem dos modelos baseados na fracdo de mistura é que, assumindo a mesma
difusividade para todos os participantes das reacdes, as equacOes de conservacdo das
espécies podem ser reduzidas a uma Unica equacéo de conservacdo da fragdo de mistura.
Os termos fonte para os elementos quimicos se cancelam, uma vez que estes sdo
conservados nas reacoes e, assim, f se torna um escalar conservado. Enquanto que a
condicdo de mesma difusividade pode ser problematica para escoamentos laminares,
para escoamentos turbulentos pode ser aceitavel, nos quais a conveccao supera a difusdo
molecular [31]. O ANSYS@ Fluent™ modela a equacdo de conservagdo de f para

escoamentos turbulentos utilizando médias de Favre, conforme a equag&o a seguir:

(pf) =N _ K )z (3.26)
o +V-(pfv)—V-[<C—p+;t>Vfl

onde K € a condutividade térmica da mistura, C, o calor especifico da mistura, o, 0

namero de Prandt e p, a viscosidade turbulenta.

A relacdo entre os valores médios e instantaneos da fracdo de mistura e das
propriedades do escoamento é dada pela relagdo quimica/turbuléncia, e esta é descrita
por meio das tabelas de PDF. Resumidamente, o conceito de PDF, proposto por LIBBY
[32,33] e representado aqui como p(f), pode ser descrito como a fragdo de tempo em
que um elemento de fluido, em uma dada posicdo, se encontra em um estado

termoquimico f. p(f) pode ser expresso matematicamente como:

p(IBf = Jim %z . (3.27)

onde T é a escala de tempo e t; € 0 tempo em que 0 estado f passa na faixa Af.

A funcdo densidade de probabilidade p(f) pode, entdo, ser utilizada para

computar os valores médios das propriedades do escoamento atraves da Equacao:
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_ 1 3.28
3 = f p(f) di(F)df (329

Os célculos da PDF em tempo real tornariam a solucdo computacionalmente
cara. Por este motivo, as integrais das PDFs sdo pré-processadas e armazenadas em
tabelas que sdo consultadas durante a simulagdo. O pré-processamento e geracdo das
tabelas de PDF exigem a utilizacdo de solvers precursores para geracdo do modelo de
cinética quimica. Basicamente, uma biblioteca quimica € constituida de um conjunto de
informacdes que congrega taxas de reacdo, propriedades termoquimicas e dados de
transporte. Para alguns combustiveis, como o gas natural e metanol, utilizados neste
trabalho, j& estdo disponiveis na literatura pacotes de cinética quimica detalhada e

simplificada, compativeis com o0 ANSYS@ Fluent™.

A simulacdo da combustdo de dois combustiveis diferentes utilizando a
abordagem da fracdo de mistura s6 é possivel no ANSYS@ Fluent™ assumindo que
todas as espécies estdo reagindo no seu estado de equilibrio. Essa simplificacdo faz com
que as taxas de cada reacdo descritas nos pacotes cinéticos sejam ignoradas e uma Unica
taxa de reacdo, calculada pela Equacdo (3.29), seja considerada para cada espécie,

independentemente do nimero de passos do mecanismo completo.

Yol —y, (3.29)

onde o sobrescrito eq denota o equilibrio quimico e 7., € 0 tempo caracteristico da

reacéo, calculado por:
Tear = Tesc T Tqui (3.30)

onde 7,4, € 0 tempo caracteristico do escoamento, calculado pelo modelo de turbuléncia

e T4y; € 0 tempo caracteristico de reagdo da espécie i, calculado na Equacéo (3.31):
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_ (Y (3.31)
Tqui = Cqui min (—le/dt>

onde c4y,; € uma constante cujo valor depende da espécie em questdo. A funcdo min €
utilizada para determinar o menor tempo de reacdo caracteristico, que sera escolhido

dentre todas as espécies.

O modelo de equilibrio quimico pode levar a grandes erros pelo fato de ignorar
as taxas de reacdo calculadas pelas equacbes de Arrhenius e assumir uma Unica taxa
para cada espécie. Essa aproximacdo leva, geralmente, a temperaturas acima das
estimadas em condicdo de ndo equilibrio, por considerar as reagfes mais rapidas, com
passo Unico, utilizando os menores tempos caracteristicos do dominio [31]. N&o
obstante, a condicdo de equilibrio serd utilizada como alternativa para promover a

ignicdo da chama e se obter uma solucéo inicial da combust&o.

Sem utilizar o conceito de fracdo de mistura e PDFs, o0 ANSYS@ Fluent™
pode modelar o termo R;, responsavel pela producdo e consumo de cada espécie i
devido a reacOes através de trés abordagens diferentes: Laminar Finite-Rate Model,
Eddy Dissipation Model (EDM) e Eddy Dissipation Concept (EDC). Esses trés modelos
fazem parte da Generalized Finite-Rate Formulation, adequada para um grande namero
de aplicaces, incluindo sistemas de combustdo laminar ou turbulenta, com e sem pré-

mistura ou para chamas parcialmente pré-misturadas [31].

O Laminar Finite-Rate Model calcula a taxa de reagdo usando as equacgdes de
Arrhenius e ignora os efeitos das flutuacGes turbulentas. A taxa liquida de producéo e
consumo da espécie i através de reacdes é computada da soma de todas as reacdes

envolvendo a referida espécie:

Nr (3.32)
R; = MM,izRi,r
r=1

onde M), ; € a massa molecular da especie i, N; € o nimero de reages em que a espécie
i participa e R; . é a taxa de reacdo molar da espécie i na reacdo r, calculada da seguinte

forma:;
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N N .,
Rip = 00;, = i) | kar | 16" =t | IG5 (3:33)
L |

1 j=1

onde,

N = nlmero de espécies no dominio;

v;, = coeficiente estequiométrico do reagente i na reagéo r;

V;,r = coeficiente estequiométrico do produto i na reacédo r;

k,, = constante de taxa da reacéo direta r;

k;, = constante de taxa da reagéo inversa r;

C;» = concentracdo molar da espécie j na reagdo r,

njr = expoente de taxa para a espécie reagente j na reagao r;

77;'.7” = expoente de taxa para a espécie produto j na reacgdo r;

© = efeitos de terceiro corpo;

A constante de taxa de reacdo direta k- € calculada atraves da expresséo de

Arrhenius:
ko, = A TPre=Er/RT (3.34)

onde,

A, = fator pré-exponencial para a reagdo r;
By = expoente de temperatura para reacéo r;
E, = energia de ativagéo da reagéo r;

R = constante universal dos gases;
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Se a reagdo r € reversivel, a constante de taxa de reacéo inversa k; ,- € calculada

da seguinte forma:

kiy = —= (3.35)

onde K, € a constante de equilibrio para a reacéo r.

O valores das constantes e expoentes nas equacgdes (3.33), (3.34) e (3.35)
variam de reacdo para reacdo e podem ser inseridos no cddigo manualmente ou atraves

dos pacotes cinéticos mencionados anteriormente.

Esse modelo é exato para chamas laminares, mas geralmente é impreciso para
chamas turbulentas devido ao efeito de ndo linearidade causado pela turbuléncia na

cinética quimica e desconsiderada no modelo [34].

No Eddy Dissipation Model, desenvolvido por MAGNUSSEN [34] as taxas de
reacdo sdo controladas pela turbuléncia, de modo que os célculos da cinética quimica de
Arrhenius, custosos computacionalmente, podem ser evitados. Este modelo parte do
pressuposto que a cinética envolvida no problema é rapida e as espécies reagem assim
que misturadas. Dessa forma, a escala de tempo da cinética € desprezivel se comparada
a escala de tempo da turbuléncia, fazendo com que esta controle a taxa de combustdo. A
taxa de producdo da espécie i através de reacBes quimicas R;, € calculada pelo menor

valor das duas expressdes abaixo:

€ Y,
R, =v'i;M,, Ap— <,—R> (3.36)
k v R,TMW,R
€ 2pYp
R, =v'; .M, ;AB
l v Lrw,il p k Z?] vllj'rMW'j (337)

onde:
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Yy = fragdo massica dos produtos.
Yr = fracdo maéssica dos reagentes.
A = constante empirica igual a 4,0.

B = constante empirica igual a 0,5.

Nas equacoes. (3.36) e (3.37) as reacdes quimicas sdo governadas pela escala
de tempo de mistura k/¢ e a combustdo procede sempre que ha turbuléncia (k/e > 0).
Os vortices se dissipam a partir da mistura ndo queimada originando vortices menores,
sendo a taxa de dissipacdo de vortices a responsavel por estabelecer o ritmo da reacao,

considerando a taxa de reacdo quimica desprezivel.

Por considerar a mesma taxa de reacdo turbulenta para todas as reacGes, 0
modelo EDM consome menos tempo de célculo do que o Finite Rate, ao evitar a
cinética quimica baseada nas taxas de Arrhenius. A taxa de reacdo Unica também pode
levar a erros e sO deve ser utilizada quando ha certeza de que a escala de tempo da
cinética é desprezivel em relacdo a de turbuléncia (cinética rapida) e quando os modelos

de cinética completa forem proibitivos em termos de processamento.

O modelo Eddy Dissipation Concept € uma extensdo do Eddy Dissipation
Model, também desenvolvido por MAGNUSSEN [35] para incluir mecanismos
detalhados de reaces quimicas em escoamentos turbulentos. Ele assume que as reactes
ocorrem em pequenas estruturas turbulentas, chamadas escalas finas, onde os reagentes
se misturam em escala molecular, numa temperatura suficientemente alta [36]. Essas
estruturas sdo responsaveis também pela dissipacdo da turbuléncia em calor. O

comprimento das escalas finas pode ser modelado como:

1/4

£ =6 (1) (3.39)

onde * denota quantidades na escala fina e C; € uma constante de fragdo volumétrica

igual a 2,1377.
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A fracdo volumétrica das escalas finas é calculada como §**. O ANSYS@
Fluent™ assume que a combustdo nas escalas finas ocorre & pressdo constante, com as
espécies presentes e a temperatura no elemento tomadas como condigdes iniciais [31].
As reacOes procedem numa escala de tempo t*, governadas pelas equacgdes de

Arrhenius apresentadas no modelo Finite Rate. A escala de tempo t* é definida por:
%
=, (—) (3.39)

onde C, é uma constante igual a 0,4082.

Dentre os modelos que permitem a modelagem da combustdo de dois
combustiveis diferentes a0 mesmo tempo sem a necessidade de assumir equilibrio
quimico, o Laminar Finite-Rate Model é impreciso para chamas turbulentas, por ndo
considerar os efeitos turbulentos nas reacdes. O Eddy Dissipation Model néo resolve as
equacOes de Arrhenius, considerando que a quimica € rapida e as taxas de reacdo sdo
todas iguais, ditas pelas escalas de tempo de turbuléncia. O modelo Eddy Dissipation
Concept é capaz de tratar a interacdo entre quimica e turbuléncia sem abrir mao dos
mecanismos detalhados das reacdes e da influéncia das escalas de tempo da turbuléncia.
O EDC ¢ aplicavel, sem a necessidade e mudanca nos valores das constantes, em uma
grande variedade de problemas de combustdo, tanto nos casos de quimica rapida em
relacdo aos tempos de mistura e de turbuléncia como nos casos em que as escalas da
cinética sdo dominantes [37]. Este modelo foi utilizado no presente trabalho para
modelar as reacdes de combustdo simultaneas do gas natural e do metanol pelas razbes
apresentadas anteriormente e pelos resultados satisfatorios reportados pela literatura em

simulacdo de equipamentos semelhantes [5, 8, 38].

3.2.5. Modelo de Radiacéo

Na fornalha de uma caldeira, a transferéncia de calor por radiagdo, bem como
por conveccdo estdo presentes. Porém, uma vez que a temperatura que 0s gases de
combustdo alcancam na reacdo sd@o muito altas, a dependéncia na quarta ordem do fluxo

de calor por radiacdo (Lei de Stefan-Boltzman) faz com que esta forma de transferéncia
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seja predominante. Por esta razdo, um modelo de radiacdo precisa ser bem definido para

a simulacéo.

Basicamente, a proposta de modelagem da radiagdo térmica se concentra em
obter o volume total de absorcdo e emissao de radiacdo térmica, Equacéo (3.40), a partir
da solucédo da Equacdo de Transporte da Radiacdo (RTE) para a intensidade de radiacédo
I e contabilizar sua participacdo como termo fonte na equacdo de transporte de energia
(3.5).

4T
S, =-V-q, = af I(r,s)d ) — 4acT* (3.40)
0

onde:
S, = termo fonte de energia por radicdo;
q, = fluxo de calor por radiacéo;
a = coeficiente de absorcao;
I = intensidade de radiacdo para a posi¢do r e direcéo s;
Q = angulo solido;

o = constante de Stefan-Boltzman.

O ANSYS@ Fluent™ oferece cinco modelos de radiacio diferentes: Discrete
Transfer Radiation Model (DTRM), P1, Rosseland, Surface-to-Surface (S2S) e o

modelo das ordenadas discretas (DO).

Antes de descrever os modelos disponiveis, se faz necessario tecer algumas
consideracOes sobre pontos importantes ao se estudar a transferéncia de calor por
radiacdo em uma simulacdo. A presenca de elementos particulados (fuligem), por
exemplo, afeta fortemente a radiacdo no escoamento, justamente por absorverem a
mesma, assim tornando a temperatura mais elevada no meio. Na combustdo completa de
gases, pode-se considerar 0 meio isento de fuligem, assim, transparente a radiacdo. Essa

consideracao foi adotada para a descricdo da radiacdo neste trabalho.
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Para qualquer modelo utilizado para descrever a radiacdo, a intensidade do seu
campo deve ser tratada como funcgéo do espectro, vinculando o escoamento dos gases
quentes resultantes da combustdo com o espectro da radiacdo. Uma das maneiras mais
simples é aquela apresentada no modelo de corpo cinza, no qual a radiacédo é assumida
uniforme através do espectro, sendo a mesma para todas as frequéncias. Uma alternativa
a este modelo, é o Multi-Banda (Non-Gray Model), que utiliza um espectro dividido em
N faixas espectrais de comprimento de onda finito. Cada faixa espectral é representada
pelo valor do ponto médio da mesma no dominio da frequéncia, de modo que o
parametro principal analisado neste modelo é o da frequéncia de radiacdo que depende
do indice de refracdo do material. O modelo Multi-Banda é adequado para meios que
possuam coeficientes de absorcdo que variam gradualmente através das bandas
espectrais e suavemente nas mesmas, 0 que possibilita assumir que o coeficiente de
dispersdo seja constante em cada banda. Na presente dissertacdo ndo foi adotada essa
abordagem. Em reacdes de combustdo, o modelo Multi-Banda seria adequado em
situacOes onde existe fuligem devido a interagdo desta com gases como CO2, CO e

H20(v), que absorvem e emitem radiacdo em diferentes nimeros de onda.

Uma alternativa que busca uma relacdo de compromisso entre 0 modelo de
corpo cinza e o completo Multi-Banda é o modelo de Soma Ponderada dos Gases Cinza,
ou WSGGM (Weighted Sum of Gray Gases Model). Desenvolvido por HOTTEL [14],
WSGGM relaxa o comportamento descontinuo dos gases no espectro de radiacao,
aproximando-o como constante, cujo valor € a média ponderada pela temperatura dos

valores das propriedades dos gases cinza ficticios no espectro dividido em N regides.

O primeiro dos modelos oferecidos pelo ANSYS@ Fluent™, DTRM (Discrete
Transfer Radiation Model), assume que toda a radiacdo que deixa a superficie de um
elemento para um certo intervalo de angulo sélido, pode ser aproximada para uma so
faixa. O nimero de faixas é determinado previamente e 0 modelo resolve a equacdo de
transferéncia por radiacdo para cada faixa [15]. Esse modelo é relativamente simples se
comparado com os demais e de mais baixo custo computacional [31]. Porém, seu custo
se torna mais elevado a medida que o nimero de faixas aumenta. Seus pontos negativos
sdo: ndo permite incluir o efeito de espalhamento, ser aplicavel somente para radiacdo
cinza, ndo permitir processamento paralelo e ser bem mais caro computacionalmente

que os demais para altas espessuras opticas [31].
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O modelo de radiacdo P1 é o caso mais simples do modelo geral PN, baseado
na expansao da intensidade de radiacdo | em séries ortogonais de harménicas esféricas
[39, 40], considerando que a intensidade da radiacdo é independente da direcdo e
isotropica para uma dada posi¢do do espaco. Consequentemente, o modelo resolve uma
simples equacéo de difusdo para a radiacdo incidente, cujo valor representa a soma de
todas as intensidades radiantes em todas as dire¢Oes. Trata-se de um modelo
conservativo, indicado para meios participantes opticamente espessos, i.e., ndo é
recomendado para casos de limites finos ou puramente transparentes [31]. O uso do
modelo P1 é mais apropriado, no que se refere ao escopo de combustdo, para o estudo
de chamas de combustivel pulverizados, na regido da vizinhanga imediata da chama [39,
40].

Pra modelagem de radiacdo cinza, a equacao a seguir é obtida para o fluxo de

calor por radiacdo g, quando quatro termos da série sdo utilizados:

1 (3.41)
B 3(a + 0'5) - CUS ve

qr =

onde as é o coeficiente de espalhamento, G ¢ a radiacdo incidente e C é o coeficiente

linear anisotrdpico da funcéo de fase.

Com a introducdo do seguinte parametro:

1 (3.42)

r=-—
3(a+ agg) — Cog

a Equacdo (4.41) é simplificada para:

q, = —-TVG (3.43)

A equacdo de transporte para G é:
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V- (T'VG) — aG + 4an*cT* = S (3.44)

onde n € o indice de refracdo do meio e S; é uma fonte de radiacdo definida pelo

usuario.

Combinando as equacdes (3.43) e (3.44):

-V-q, = aG — 4an’oT* (3.45)

Lembrando da Equacéo (3.40), a expressdo para —V - g, pode ser diretamente
substituida na equacdo de conservacdo da energia, Equacdo (3.5), como termo fonte

para a radiagéo.

O modelo P1 também pode ser utilizado para modelar radiacdo ndo cinza
utilizando o modelo de Multi-Banda. Neste este modelo, a Equacdo (3.44) € reescrita

como:

V- (F}LVG)L) - a;LG;L + 4aln20T4' = SGA (346)

onde G, a radiacdo espectral incidente, a, € o coeficiente de absorcdo espectral, S;; é 0

termo fonte definido pelo usuario. Introduzindo o parametro T, definido como:

_ 1 (3.47)
3(ay + gs3) — Cosy

[

onde ag; € o coeficiente de espalhamento espectral, o fluxo de radiacdo espectral é

calculado, entdo, como:

q, = —I,VG, (3.48)
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O termo fonte para a radiacdo a ser substituido na equacdo de conservacédo de

energia é definido, entdo, como:

—Vear= Z VG (3.49)
Todas
as bandas

O modelo P1 apresenta como vantagens: resolve as equacdes de difuséo, que
demandam menor esforco computacional; consegue modelar a radiacdo ndo cinza; e é
facilmente aplicavel a geometrias complicadas com coordenadas curvilineas [31]. Este
modelo é menos caro computacionalmente que o DO e 0 DTRM (para casos em que sdo
necessarias varias faixas para o DTRM). Por outro lado, o modelo P1 tende a
superestimar fluxos de radiacdo de fontes locais/concentradas ou sumidouros, e pode
perder acuracia, a depender da complexidade da geometria, para baixas espessuras

Opticas [31].

O modelo de Rosseland pode ser derivado do P1 com algumas aproximagoes.
Assim como no P1, no Rosseland o fluxo de calor num meio cinza pode ser aproximado
pela Equacdo (3.43), onde I também é definido pela Equacdo (3.42). Rosseland difere
do P1 por assumir que a radiacao incidente G é a de corpo negro para a temperatura do

gas ao invés de resolver a equacdo de transporte (3.44). Assim:
G = 4on®T* (3.50)
Substituindo o valor de G na Equagéo (3.43):
qr = —160Tn%T3VT (3.51)

Utilizando a Equacgdo (3.51) na (3.40), é possivel calcular o termo fonte de

radiacdo para uso na equacao de transporte de energia.
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O modelo de Rosseland possui caracteristicas semelhantes ao P1, exceto pela
vantagem de n&o resolver uma equacdo de transporte para a radiagéo incidente e, assim,
ser mais rapido e consumir menos memoria. Porém, ele sé apresenta bons resultados
para meios opticamente espessos, ndo sendo recomendado para meios transparentes.

Além disso, esse modelo ndo considera radiacdo ndo cinza [31].

O modelo S2S foi desenvolvido para ser aplicado em simulagdes de
transferéncia de calor por radiagdo em involucros sem meio participante (sistemas de
descarte de calor em espaconaves e sistemas envolvendo radiacédo solar, por exemplo).
A principal consideracdo feita nesse modelo € que qualquer absorcdo, emissdo ou
espalhamento podem ser ignorados, restando na analise somente a radiagdo “de parede
para parede”, além de considerar as superficies como cinzas ¢ difusas. Por ser um
modelo especifico com bastantes simplificacdes, ndo se adequa ao problema fisico deste
trabalho.

O modelo das ordenadas discretas (DO do inglés, Discrete Ordinates Radiation
Model), originalmente proposto por CHANDRASEKHAR [40] resolve a equagédo de
transferéncia por radiacdo (RTE) para um numero finito de angulos sélidos discretos,
cada um associado a um vetor direcdo s fixo no sistema global cartesiano e a um fator
de peso w;. Os fatores de peso sdo funcdo do numero de divisdes do espaco, de modo
qgue seu somatorio seja igual a 4m. O modelo DO resolve equacdes de transporte
similares aquelas relacionadas ao escoamento e a energia, mostrando-se um modelo
suficientemente robusto para lidar com uma ampla faixa de problemas, na medida em

que a RTE é resolvida nos volumes de controle pelo método de volumes finitos [40].

A equacdo de transferéncia de calor por radiacdo (RTE), para um meio com

absorcéo, emissdo e espalhamento € escrita como:

dl(r,s)

4
oT* o 3 , .
+ (a+ay)l(r,s) = an2—+—f I(r,s")P(s-s)dQ (3.52)
ds m 4r
0

onde & ¢ a funcéo de fase.
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Depois de resolvida a Equacéo (3.52) para a intensidade de radiagdo I, através
da Equacdo (3.40), o termo fonte de radiacdo para equacdo de conservacao da energia é
obtido:

N (3.53)
S, = az w;I(r) — 4acT*
i=1

A intensidade da discretizagdo do angulo sélido é configurada pelo usuario,
assim como a escolha do nimero de faixas no DTRM. Porém, diferente do DTRM, o
modelo DO ndo realiza uma varredura nas faixas e sim transforma a RTE em uma
equacdo de transporte para a intensidade de radiacdo em coordenadas espaciais. O
modelo DO resolve as equagOes de transporte para todas as direcdes s. A quantidade de
equacdes resolvidas pelo modelo equivale a quantidade de angulos solidos e de dire¢des

s utilizadas na discretizacéo.

No solver ANSYS@ Fluent™, o modelo DO é implementado de duas
maneiras: podendo estar acoplado ou ndo a equacdo de energia. No primeiro caso, as
equacOes discretizadas de energia e intensidade de radiacdo sdo resolvidas de forma
simultanea em cada célula [41], assumindo que as vizinhangcas no espago Sdo
conhecidas. Esta abordagem se mostra vantajosa em casos de elevada espessura Optica
e/ou elevados coeficientes de disperséo, acelerando a convergéncia da solugdo [31] em
relacdo aquela do método sequencial, a que, nos casos mencionados, a desacelera
drasticamente. O contrario também se verifica. Para 0s casos de meio transparentes e de
baixa espessura optica o acoplamento energia/radiacéo prejudica a convergéncia. Ndo se
contextualizando este trabalho na primeira situacdo, utilizou-se 0 método desacoplado
[41, 42].

O modelo DO cobre toda a extensdo de espessuras Opticas e pode ser aplicado
tanto para problemas de radiagdo. Assim como P1 e Rosseland, DO também considera o

espalhamento, como mostram as equacdes apresentadas.

Neste trabalho, se tem como enfoque a aplicagéo de combustiveis gasosos, gas
natural e metanol, isentos de particulados, permitindo assim que o meio seja admitido

como transparente. Além disso, considera-se que as paredes apresentam emissividade
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total e ndo sdo cataliticas, ou seja, refletem toda a radiacéo recebida para o meio fluido e
nédo afetam as reacgdes. Nestas condi¢Oes, dos modelos mencionados 0s mais adequados
sdo 0 DTM, 0P1e o0 DO.

O modelo de radiacdo DO se mostra como a alternativa mais robusta na
medida em que pode ser bem aplicado em superficies com reflexdo especular e em
meios transparentes com dispersdo anisotrépica, sendo aplicavel para qualquer
espessura Optica, ao contrario do modelo P1 que ndo é recomendavel para meios
transparentes com dispersdo anisotropica [31]. O custo computacional do modelo DO
depende basicamente da discretizacdo angular adotada, mostrando-se moderado para
configuracdes tipicas. O modelo DO € amplamente utilizado por pesquisadores que
estudam a combustdo em sistemas semelhantes [3, 5, 8].

3.2.6. Modelo de Escoamento Multifasico

O metanol € admito no queimador no estado liquido e ar comprimido €
utilizado para atomizacdo. A primeira estratégia deste trabalho foi considerar o metanol
em fase gasosa tanto no queimador quanto na fornalha em prol da simplificacdo do
problema. Porém, para o metanol ndo havia disponiveis dados de medicdo da
temperatura e pressdo na entrada do queimador e para 0 ar de atomizagdo ndo havia
dados disponiveis de vazdo. Por este motivo, foi realizada uma simulacdo do
escoamento multifasico entre 0 metanol e o ar para se determinar as condi¢bes de
entrada ndo disponiveis, bem como as condicdes de saida. Na simulacdo da fornalha, a
simplificacdo do metanol na fase vapor foi aplicada, utilizando as condi¢des de saida do
queimador como condigdes de entrada. A seguir, sdo apresentados os modelos de

escoamento multifasico avaliados para esta dissertacéo.

O primeiro passo para a modelagem adequada do escoamento multifasico é a
determinacéo do tipo de regime do escoamento. O ANSYS@ Fluent™ agrupa os
Escoamentos multifasicos em quatro categorias [31]:

e Fluxo em bolhas: bolhas discretas de gas ou liquido numa fase continua
liquida;
e Fluxo em gotas: gotas discretas de liquido em uma fase continua gasosa;

e Fluxo em golfadas: grandes bolhas discretas numa fase liquida continua;
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e Fluxo estratificado / superficie livre: dois fluidos imisciveis separados

por uma claramente definida interface.

Para o caso em questdo, a atomizacdo do metanol liquido com ar comprimido
pode ser melhor descrita na categoria de fluxo em gotas. Devido a falta de dados em
relacdo a vazdo de ar de atomizacao, ndo € sabido a priori qual a fracdo volumétrica
ocupada pela fase liquida de metanol, porém espera-se que seja baixa em relacdo a do ar

comprimido, caracteristica do processo de atomizacao.

O avanco da dindmica dos fluidos computacional levou ao desenvolvimento de
duas abordagens para o célculo numérico de escamentos multifasico: Euler-Lagrange e
Euler-Euler. A abordagem Euler-Lagrange, chamada no ANSYS@ Fluent™ de Modelo
de Fase Discreta (Discrete Phase Model) trata uma fase como continua, resolvendo as
equacOes de conservagao apresentadas no item 3.2.1, enquanto a outra fase, considerada
dispersa, é tratada rastreando-se as particulas ou gotas, dispersas na fase continua e
resolvendo suas equacdes por meio de balanco de forcas sobre elas [43]. E fundamental
para esta abordagem que a fase dispersa esteja suficientemente diluida na fase continua
e possua uma baixa fracdo volumétrica, menor de que 10-12% para que 0s a interacao

particula-particula seja desprezivel.

Na abordagem Euler-Euler as fases do escoamento sdo tratadas como meios
continuos interpenetrantes. Cada fase é modelada pelas equacdes de conservacdo de
massa, de quantidade de movimento e de energia e a interacdo entre fases ocorre por
meio de termos de troca de quantidade de movimento [43]. As fracGes volumétricas sdo

continuas em funcéo do espaco e do tempo e sua soma é igual a um.

Como mencionado anteriormente, para a abordagem Euler-Lagrange é
fundamental que a fracdo volumétrica da fase diluida esteja abaixo de 10-12% e, como
ndo ha informacdo disponivel sobre a vazdo de ar comprimido, optou-se pela
abordagem Euler-Euler para modelar a atomizacdo, por ser capaz de modelar quaisquer

faixas de fracdo volumétrica.

O solver do ANSYS@ Fluent™ oferece trés modelos para descrever o
escoamento multifasico segundo a abordagem Euler-Euler: Volume de Fluido (VOF do

inglés Volume of Fluid), Modelo de Mistura e Modelo Euleriano.

O VOF é um modelo desenvolvido por NOH [44] para determinar e descrever

a interface entre duas ou mais fases diferentes. Ele resolve um Unico grupo de equagdes
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de conservacdo para as fases e rastreia a fracdo volumétrica de cada fluido ao longo do
dominio. Aplicagdes tipicas deste modelo incluem misturas imisciveis com interface
bem definida, movimento de grandes bolhas em um liquido e escoamentos de fluidos
com superficies livres, como enchimento / esvaziamento de reservatorios e escoamentos
em canais. O modelo VOF se baseia na consideracdo de que as duas fases ndo sdo
interpenetrantes [31] e, por esta razdo, ndo se mostra adequado para o problema fisico
que se apresenta.

O Modelo de Mistura, desenvolvido inicialmente por ISHII [45], € um modelo
que, assim como o VOF, utiliza a abordagem de fluido Unico, resolvendo as mesmas
equacdes de conservagdo para ambas as fases, porém difere do antecessor pelo fato de
viabilizar a interpenetracdo das fases, permitindo quaisquer valores de fragéo
volumétrica além de 0 e 1 e aceitar que as fases escoem com velocidades diferentes,
utilizando o conceito de velocidades de escorregamento ou velocidades relativas e de

velocidades de deriva (drift velocities).

No Modelo de Mistura, as equacgdes de conservacdo apresentadas no item 3.2.2
sdo resolvidas para todas as fases considerando as médias das propriedades ponderadas

pela fracdo volumétrica:

(i) Equacéo de Conservagdo da Massa (Equacao da Continuidade):

0
- + V- (o) = (3.54)
t
onde v,, é a velocidade da mistura:

_ Iiv=1 fipivi
Pm

(3.55)

Um

e pm € a massa especifica da mistura:
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N
Pm = Zfipi
i=1

(if) Equacéo de Conservacdo da Quantidade de Movimento:

0(fiPmVm)
at

i=1

onde ,, € a viscosidade da mistura:

N
Um = Z fili
i=1

e vqr,; € a velocidade de deriva da fase i:
Var,i = Vi = Unm

e v; € a velocidade da fase i

N
+V- (pmvmvm) =-V:-P+V- [#m(vvm + vvrTn)] +V- (Z fipivdr,ivdr,i) +S,

(3.56)

(3.57)

(3.58)

(3.59)

A velocidade relativa ou de escorregamento é definida como a diferenca entre

as velocidades das fases e esta relacionada com a velocidade de deriva da seguinte

forma:

N
Vari = Vij — Z Yivjk
=1

(3.60)

onde v;; € a velocidade relativa entre as fases i e j e Y, € a fragdo massica da fase k:
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O ANSYS@ Fluent™ faz uso de uma formulacéo algébrica para calcular a
velocidade relativa desenvolvida por MAGNUSSEN [35]:

fi

Vij =
]
farrasto Pi O¢

t Gimpm) T (V_fi fo) (3.61)

onde a; € 0 nimero de Prandtl, n.é a difusividade turbulenta e 7; € tempo de relaxagédo

da fase i:

_ pidiz

. 3.62
T 181, (3.62)

d; é o didmetro das particulas (bolhas ou gotas) da fase i e a funcéo de arrasto f,,rqsto €
calculada de acordo com SCHILLER [46]:

1+ 0.15 Re%687 Re <1000

Jarrasto = {0,013 Re Re > 1000 (3.63)
A aceleracdo a é calculada da seguinte forma:
Jav
a=g— v, Vv, - — (3.64)
ot
(iii)Equacdo de Conservacdo da Energia:
P N N N
= (fipied + V- ) (fipieiw) = V- [2 filke + k) VT |+ 450 (369)
i=1 i=1 i=1

onde k. é a condutividade térmica turbulenta e e é definida pela Equagéo (3.12).
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O Modelo Euleriano é o mais completo e complexo modelo para escoamentos
multifésicos oferecidos pelo ANSYS@ Fluent™. Ao contrério dos anteriores, ele
resolve as equagOes de conservacdo para cada fase. O acoplamento é feito através de

uma equacao para a pressdo e de coeficientes de trocas nas interfaces.

Quando um modelo multifasico completo, como o Euleriano, é utilizado, é
preciso ajustar uma série de submodelos como o da concentracéo interfacial de &rea, da
forca de dispersdo turbulenta, e do arrasto. Para que o modelo completo forneca
resultados confiaveis é necessario que cada submodelo esteja bem configurado. Néo
obstante, 0 Modelo de Mistura, apresentado anteriormente, € um bom substituto para o
modelo Euleriano para muitos casos [31], incluindo o de fase liquida dispersa numa fase
gasosa, como o da atomizacdo. Além disso, 0 Modelo de Mistura pode trabalhar téo
bem como o completo, resolvendo um numero menor de equac@es [47 48]. Por ndo ser
o foco principal deste trabalho o estudo do escoamento multifasico e por apresentar
resultados satisfatorios em trabalhos anteriores, o Modelo de Mistura foi utilizado no
processo de atomizacgdo do metanol.

3.3. Modelagem dos Queimadores

A caldeira possui 12 queimadores de gas natural e 4 de metanol, totalizando 16
gueimadores. Cada queimador possui caracteristicas geométricas que demandaram um
refinamento que resultou em malhas de centenas de milhares de elementos até malhas
com mais de um milhdo de elementos. A simulacdo de todos os queimadores juntos a
fornalha resultaria em um custo computacional proibitivo para o trabalho. Para
contornar essa dificuldade, levando em consideracdo que as vazfes de combustiveis sdo
divididas igualmente entre os queimadores, um queimador de gas natural e um
qgueimador de metanol foram simulados e os perfis de velocidade, pressdo e temperatura

nas saidas foram importados como condic@es de contorno de entrada na fornalha.

Como as malhas nas saidas dos queimadores sdo diferentes das malhas nas
entradas da fornalha, 0 ANSYS@ Fluent™ realiza uma interpolagéo dos resultados
guando os perfis sdo importados. Os perfis interpolados foram validados com os dados
de saida dos queimadores, conforme descrito no capitulo 4, item 4.3. A seguir, €
apresentado como cada queimador foi modelado.
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3.3.1. Queimador de Gas Natural

Cada um dos 12 queimadores de gas natural recebe combustivel do coletor
através de uma Unica entrada. Apds a admissao, o gas natural € distribuido, através de
duas “pernas”, para dois bicos expansores com 11 furos cada. Através de cada furo, o
combustivel é inserido na fornalha para combustdo com o ar. As Figuras 3.6 e 3.7
apresentam as dimensdes do queimador.

T 1 lﬁloooé;
BN |

H L

uiﬂOOOO@

Figura 3. 6 - Queimador de gés natural. Dimensdes em milimetros. Fonte: documentagdo
técnica da caldeira.
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Figura 3. 7 - Detalhes da entrada e saida do queimador de gas natural. Dimens6es em
milimetros. Fonte: documentagéo técnica da caldeira.

A partir dos desenhos do queimador, seu modelo tridimensional foi criado

utilizando o software ANSYS@ Design Modeler™, conforme ilustra a Figura 3. 7.

SAIDAS
0,00 30,00 60,00 (cm)
I .S
15,00 45,00

Figura 3. 8 — Modelo tridimensional do queimador de gas natural.
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O software ANSYS@ Meshing™ foi utilizado para gerar as malhas do
queimador, combinando elementos hexaédricos e tetraédricos. A técnica chamada
sweep meshing foi utilizada sempre que possivel para criar os elementos hexaédricos,
por conseguir cobrir o dominio com um nimero menor de elementos e gerar malhas de
maior qualidade ortogonal, na maioria dos casos. Além disso, o uso dos elementos
hexaédricos permite que grande parte da malha fique alinhada ao sistema cartesiano e
ao sentido do escoamento, reduzindo os erros numéricos. Onde ndo foi possivel lancar
méo do sweep meshing (nos expansores, por exemplo), elementos tetraédricos foram
criados. Estes elementos possuem a vantagem de se adaptar melhor a geometrias mais
complexas e ndo lineares. Nas regifes junto as paredes, uma fina camada de elementos
prisméticos foi criada para capturar os altos gradientes e efeitos da camada limite.
Foram utilizadas de 12 a 16 camadas, com as camadas mais proximas as paredes tendo
de 0,003 a 0,02 mm de altura, de forma a garantir o valor maximo de 1 parao y*. A
figura 3.9 mostra a malha escolhida para a modelagem do queimador de gas natural
apos o estudo de convergéncia de malha (os resultados deste estudo sdo apresentados no
item 4.2).

600,00 (mm)

Figura 3. 9 — Malha utilizada no queimador de gas natural com destaque para as camadas de
prismas nas paredes.
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Como condigdes de contorno, na entrada foi adotada vazao prescrita normal a
face, ndo escorregamento e fluxo de calor nulo nas paredes, e pressdo prescrita nas

saidas. A Tabela 3. 3 apresenta as condic¢des de contorno.

Tabela 3. 3 — Condi¢6es de contorno para o queimador de gas natural.

Vazéo Press. Tem p.

Vazéo prescrita 52,73 12,40

Entrada 0,3
normal na entrada
N&o escorregamento
Paredes - - -
fluxo de calor nulo
Saida Pressdo prescrita - 2,45 -

3.3.2. Queimador de Metanol

O queimador de metanol foi dividido em duas partes: placa misturadora e bico
de queima. A primeira recebe o ar de atomizacdo através de seus 18 furos e o
encaminha ao bico. Este recebe o ar da placa por 6 furos e o metanol da lanca pelo
centro. No bico é feita a mistura ar de atomizacdo/metanol através de seis canais
internos. Apds a atomizacdo, o metanol € admitido na fornalha através dos seis furos do

fico do queimador. A Figura 3. 10 mostra as dimens@es da placa e do bico.
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Figura 3. 10 — Dimens6es do bico (esquerda) e da placa (direita) do queimador de metanol.
Dimensfes em milimetros. Fonte: documentacéo técnica da caldeira.

A partir dos desenhos do queimador, seu modelo tridimensional foi criado
utilizando o software ANSYS@ Design Modeler™ conforme ilustra a Figura 3. 11. Do
modelo tridimensional, a regido fluida (interior da placa e do bico) foi “retirada” para a
simulagdo (Figura 3. 12). Em funcdo da simetria apresentada, foi simulado 1/6 do

qgueimador (Figura 3. 13).

ENTRADAS DE
AR

e e 2fos b — — e — 2™
— —
- - 7 i -

Figura 3. 11 — Modelo tridimensional da placa e do bico do queimador de metanol.
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Figura 3. 12 — Regido de fluido do

queimador de metanol. Figura 3. 13 — Parte do queimador que foi

simulada (simetria).

As malhas do queimador de metano também foram criadas utilizando o
software ANSYS@ MeshingTM, combinando elementos hexaédricos e tetraédricos. Nas
regides junto as paredes, foram utilizadas 16 camadas de elementos prismaticos, com as
camadas mais proximas as paredes tendo 0,0012 mm de altura, de forma a garantir o
valor maximo de 1 para o y*. A Figura 3. 14 mostra a malha escolhida para a
modelagem do queimador de metanol ap6s o estudo de convergéncia de malha (os
resultados deste estudo séo apresentados no item 4.2).
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Figura 3. 14 — Malha utilizada no queimador de metanol com destaque para as camadas de
prismas nas paredes.

Pelo fato do queimador admitir metanol liquido e ar de atomizacdo, e por ndo
haver disponiveis informacdes de pressdo e temperatura do metanol e de vazdo do ar de
atomizacdo na entrada do queimador, foi realizada uma simulacdo do escoamento
multifasico para se determinar as condi¢des de entrada do metanol. Devido a a¢do do ar
comprimido, o metanol entra na caldeira em pequenas particulas misturadas ao ar.
Dessa maneira, o0 metanol foi modelado como vapor no interior da fornalha para evitar
uma abordagem multifasica do escoamento dentro desta, 0 que tornaria a simulagédo
impraticavel devido ao alto custo computacional. Assim como no caso do gas natural, as
condigdes de saida do queimador de metanol foram utilizadas como condicdes de

entrada na fornalha.

Na entrada de metanol deste queimador foi adotada vazdo prescrita normal a
face como condicdo de entrada. Na entrada de ar, pressdo prescrita e escoamento
normal. Nas paredes, condicdo de ndo escorregamento e fluxo de calor nulo e pressao

prescrita na saida. A Tabela 3. 4 apresenta as condic¢des de contorno.
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Tabela 3. 4 — Condi¢Oes de contorno para o queimador de metanol.

. . - Vazao Press. Temp.
Regido Fluido Condicéo i

Vazao prescrita 0,024

Metanol - -
normal na entrada
Entrada
Ar_ de ) Pressao prescrita i 584.96 26,30
atomizacao normal na entrada
Paredes i N&o escorregamento i i i
fluxo de calor nulo
Saida - Pressdo prescrita - 2,45 -

3.3.3. Difusor de Ar Primario

O ar primario do queimador de metanol é admitido na caldeira através do
difusor, responsavel por propiciar a devida mistura do ar com a corrente de metanol

atomizado. A Figura 3. 15 apresenta o difusor com suas dimensoes.

T jmi 4 M) i
- - )
Y i, ~N (
|

T = BICO DO QUEIMADOR 3 il B
4 / |
: A 7 |~ DEMETANOL \%M f -

Z T | '

S , ) « S ” 1 ! .
T —_ = 1 = ——
/4‘# 7

DIFUSOR DE AR \ /
PRIMARIO v

Figura 3. 15 — Difusor de ar primario do queimador de metanol e suas dimensdes, em
milimetros. Fonte: documentacéo técnica da caldeira.

A partir dos desenhos do difusor, seu modelo tridimensional foi criado

utilizando o software ANSYS@ DesignModeIerTM, conforme ilustra a Figura 3. 16. Do
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modelo tridimensional, a regido fluida (interior difusor) foi “retirada” para a simulagao
(Figura 3. 17). Em funcgéo da simetria apresentada, foi simulado 1/8 do difusor (Figura 3.
18)

0,00 45,00 90,00 (mm)

2250 67 50

Figura 3. 16 — Modelo tridimensional do difusor de ar priméario do queimador de metanol.

0,000 5,000 \DiJED (em)

Figura 3. 17 — Regido de fluido do difusor de ar primario do queimador de metanol.
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Figura 3. 18 — Parte do difusor de ar primario do queimador de metanol (simetria).

Para o difusor, as malhas foram criadas também utilizando o software
ANSYS@ Meshing™, combinando elementos hexaédricos e tetraédricos. Nas regides
junto as paredes, foram utilizadas 14 camadas de elementos prismaticos, com as
camadas mais proximas as paredes tendo 0,0025 mm de altura, de forma a garantir o
valor maximo de 1 para o y*. A Figura 3. 19 mostra a malha escolhida para a
modelagem do queimador de metanol ap6s o estudo de convergéncia de malha (os
resultados deste estudo s&o apresentados no item 4.2).
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Figura 3. 19 — Malha utilizada no difusor de ar primario do queimador de metanol com destaque
para as camadas de prismas nas paredes.

Como condigdes de contorno, na entrada foi adotada vazdo prescrita normal a
face, ndo escorregamento e fluxo de calor nulo nas paredes, e pressdo prescrita nas
saidas. A Tabela 3. 5 apresenta as condi¢des de contorno.
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Tabela 3. 5 — CondicGes de contorno para o difusor de ar primario do queimador de metanol.

. - \EVED) Press. Temp.
Regido Condicéo i

Vazéo prescrita

Entrada 0,12 3,23 147,94
normal na entrada
Né&o escorregamento
Paredes - - -
fluxo de calor nulo
Saida Pressdo prescrita - 2,45 -
3.4. Fornalha

A fornalha representa a parte mais importante de uma caldeira, onde 0s
combustiveis se misturam com ar e as rea¢fes de combustdo ocorrem. Nessa regido 0s
gases gerados pela combustdo atingem as maiores temperaturas da caldeira e transferem
calor por radiacdo e convecgdo aos tubos que formam as “paredes” da fornalha. Sao
nesses tubos que o processo de vaporizacdo da agua comeca. A geometria e as
dimensbes da fornalha sdo desenvolvidas de acordo com os combustiveis que serdo
qgueimados e os niveis do vapor produzido, fatores estes que influenciam fortemente o
tipo de combustdo gerada. Em um estudo de CFD é de extrema importancia que a
fornalha seja modelada da maneira mais fiel possivel ao equipamento original, tanto em
relacdo aos seus aspectos geométricos quanto aos modelos fisicos e condicbes de

contorno empregadas.

Na Figura 3. 3 é possivel identificar, no interior da caldeira, a regido da fornalha
que foi modelada, em azul, com destaque em vermelho dos queimadores e da saida do
dominio. Logo em seguida, a Figura 3. 4 apresenta as dimens@es da fornalha. A partir
dos desenhos da fornalha, seu modelo tridimensional foi criado utilizando o software
ANSYS@ DesignModeler™, conforme ilustra a Figura 3. 20, com destaque para as

entradas dos combustiveis.
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Figura 3. 20 — Modelo tridimensional da fornalha com destaque para as entradas de
combustiveis e de ar secundario.

As malhas da fornalha também foram criadas utilizando o software ANSYS@
Meshing™, combinando elementos hexaédricos e tetraédricos. Nas regides junto as
paredes, foram utilizadas de 10 a 12 camadas, com as camadas mais proximas as
paredes tendo de 0,025 a 0,1 mm de altura, de forma a garantir o valor maximo de 1
parao y*. A figura 3.21 mostra a malha escolhida para a modelagem da fornalha ap6s o
estudo de convergéncia de malha (os resultados deste estudo sdo apresentados no item
4.2).
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Figura 3. 21— Malha utilizada na fornalha com destaque para as entradas de combustiveis e para
as camadas de prismas nas paredes.

Os perfis de velocidade, presséo e temperatura das correntes de combustiveis e
de ar priméario foram importados das simula¢des dos queimadores como condi¢fes de
contorno de entrada na fornalha. Ja para o ar de combustdo secundario, a condicdo de
entrada escolhida é de vazao prescrita normal. As paredes da fornalha foram modeladas
como paredes lisas de aco carbono com espessura de quatro milimetros com uma
camada de magnetita no lado externo de um milimetro [49] para levar em consideracao
a exposicao do ago a dgua. As propriedades térmicas do aco foram obtidas do banco de
dados do ANSYS@ Fluent™ e a camada de 6xido foi caracterizada conforme os
trabalhos de EDGAR [50] e NODA [51]. Com o intuito de simular o fluxo de calor
transferido a dgua nos tubos foi adotada uma condi¢do de contorno térmica do terceiro
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tipo, conveccdo com um coeficiente de troca térmica igual a 30.000 W /K - m? [52] e
temperatura de corrente livre de 307,25°C (temperatura de saturacdo para a pressao de
trabalho da caldeira, 95 bar). Nas paredes também foi utilizada condicdo de contorno
de ndo escorregamento. Na saida foi adotada a condicdo de pressdo prescrita. A Tabela

3. 6 sumariza as condicdes de contorno.

Tabela 3. 6 — CondicGes de contorno para a fornalha.

n . . Vazédo | Press. | Temp.
Regiao Fluido Condicao o

Perfis de saida do

Gas natural . . - - -
gueimador importados
Metanol + ar de Perfis de saida do i i i
atomizagéo gueimador importados
Entrada
Ar de combustdo Perfis de saida do ) ) )
primario gueimador importados
Ar de compl_Jstao Vazdo prescrita 76.76 3,22 147,85
secundario normal na entrada
- N&o escorregamento - - -
Paredes
) Fluxo de calor por ) ) )
conveccao
Saida - Pressdo prescrita - 0,62 -

Dos modelos fisicos empregados nas simulagdes, para a modelagem da
turbuléncia, foi utilizado o modelo SST k — w, adotando-se correcGes para a curvatura e

de baixo Re.

A combustdo foi descrita pelo modelo Eddy Dissipation Concept (EDC).
Originalmente, neste trabalho foi utilizado o pacote cinético e termoquimico GRI-Mech
3.0 [53] para descrever a cinética quimica do gas natural e o pacote elaborado por
HELD [54] para o metanol. O pacote GRI-Mech foi especificamente projetado para a
descricdo da combustdo do metano e etano, tendo sido um produto de um time de
especialistas em cinética suportado pelo Gas Research Institute (GRI), organizacéo

criada para pesquisar aplicagdes para o gas natural. O pacote desenvolvido por HELD
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[54] é o mais completo mecanismo cinético do metanol encontrado na literatura. Ambos
0s mecanismos se apresentam em um formato compativel com 0 ANSYS@ Fluent™ e
estdo disponiveis para a comunidade cientifica sem custos, tendo sido amplamente
testados em variados casos, 0 que os configurou como padrdes industriais para a
comunidade de pesquisa [55]. Porém, devido a elevada complexidade dos pacotes
completos, com um total de 325 reacdes e 53 espécies para 0 gas natural e 89 reaces e
22 espécies para 0 metanol; ao modelo EDC que calcula as equac6es de Arrhenius para
cada reacdo e a malha da fornalha que possui um namero elevado de elementos (pouco
mais de quatro milhdes), tornou-se impraticavel a utilizacdo destes mecanismos em

funcéo do altissimo custo computacional.

Para tornar factivel a modelagem da combustdo de duas correntes de
combustiveis diferentes (gas natural e metanol) em tempo aceitavel com 0s recursos
computacionais disponiveis, foi utilizado o modelo de combustdo EDC com os pacotes
de cinética quimica reduzida do metano desenvolvido por BILGER [56] e do metanol
desenvolvido por YALAMANCHILI [57]. O primeiro possui quatro reacdes e 0

segundo possui cinco, apresentadas a seguir:

(i) Mecanismo reduzido do metano [56]:

CH, + H,0 + 2H, > CO + 4H,
CO + H,0 - CO, + H,
2H+M > Hy,+ M

3H, + 0, © 2H,0 + 2H

(if) Mecanismo reduzido do metanol [57]:

CH;0H + 2H - 2H, + CH,0
CH,0 < CO - H,

CO + H,0 & CO, + H,
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2H+M > Hy,+ M

3H, + 0, © 2H + 2H,0

Como o0s mecanismos reduzidos ndo incluem todas as espécies das
composicdes do gas natural e do metanol, as fragdes molares dessas espécies, 0,086 no
total para o gés natural e 0,0116 para o metanol, foram contabilizadas como do metano

e do metanol, respectivamente, gerando as seguintes composicdes para a simulagéo:

Tabela 3. 7 - Composi¢do do gas natural para a simulagao.

Componente Fracdo molar

Metano 0,9772
Nitrogénio 0,0157
Dioxido de Carbono 0,007
Oxigénio 0,0001

Tabela 3. 8 - Composigéo da corrente de metanol para a simulag&o.

Componente Fracdo molar

Metanol 0,9616
Agua 0,0384

Estes mecanismos reduzidos foram validados utilizando dados experimentais e
dados de simulagdo com o mecanismo completo GRI-Mech 3.0 e o desenvolvido por

HELD [56], conforme descrito no capitulo 4, item 4.1.

Como modelo de radiacédo foi adotado 0 modelo das ordenadas discretas (DO),
com quatro divisdes dos angulos theta e phi, conforme o trabalho de DIAS [10] e
discretizacdo de 3x3 pixels conforme indicado para meios transparentes e

semitransparentes [21].

O regime do escoamento simulado na fornalha foi permanente. Como
estratégia de resolucdo numeérica das equagOes, 0 método numeérico baseado na pressao
(Pressure-based Solver) foi utilizado por ser mais adequado para escoamentos
incompressiveis de baixa velocidade [15], As equacdes de conservacdo da quantidade
de movimento e da continuidade foram resolvidas simultaneamente utilizando o

esquema acoplado (Coupled Algorithm). Este esquema, por resolver de forma implicita
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as referidas equacOes, geralmente oferece maior estabilidade e velocidade de
convergéncia para a solucdo [15]. Os gradientes foram calculados pelo método dos
quadrados minimos (Least Squares Cell Based). Este método, dos trés oferecidos pelo
ANSYS@ Fluent™ apresenta a maior acurécia, junto com o método baseado nos nés
(Node-Based), porém é menos caro computacionalmente [15]. Durante o inicio dos
calculos, a discretizacdo espacial dos termos advectivos das equacdes foi executada
através do esquema de segunda ordem para todas as varidveis com exce¢do das
quantidades turbulentas, nas quais se aplicou o esquema de primeira ordem para manter
a estabilidade. Depois da primeira solucdo convergida, a discretizacdo de segunda
ordem também foi realizada nas equac¢Ges do modelo de turbuléncia para melhorar a
acurécia da solucdo. A técnica pseudo transiente foi utilizada como forma de relaxagédo
implicita das equacdes da continuidade e de conservagdo da quantidade de movimento
(fator 0,5 para cada), da energia cinética turbulenta, da taxa de dissipacdo turbulenta,
das espécies e da energia (fator de 0,75 para cada). Foram aplicados fatores de escala de
tempo de 25 para as equacOes das espécies e da energia para acelerar as reac@es. Tais
fatores foram reduzidos até o valor unitario a medida que a solucéo avancou e convergiu
para aumentar a acuracia. Todos os casos simulados foram inicializados pelo método
hibrido, no qual os valores das condi¢des de contorno sdo interpoladas para calcular os

valores iniciais da solucao.

Para as propriedades fisicas dos gases foi implementada uma dependéncia
térmica de modo a aumentar a precisdo dos resultados, particularmente em situacGes de
alta velocidade (entrada dos combustiveis na fornalha). Dessa forma, os coeficientes dos
polindmios adotados para o perfil da condutividade térmica e viscosidade em termos de
temperatura para a mistura foram considerados, respectivamente, como 7.6736x10° e
5,8837x10, e 7,6181x107° e 3,26223x10°® [21]. Para a massa especifica foi utilizado o
modelo de gas ideal incompressivel. O calor especifico (cp) da mistura foi definido
como dependente da composicao (mixing-law), permitindo que cada espécie tenha seu
cp calculado de forma individual e o calor especifico da mistura seja ponderado em
termos de cada fracdo molar. Cada espécie teve seu cp modelado em funcdo da
temperatura com os coeficientes dos polindmios escolhidos conforme a base de dados
do ANSYS@ Fluent™. O coeficiente de difusdo méssica da mistura foi calculado com
base nos coeficientes das espécies utilizando a teoria cinética dos gases [58].
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Referente as propriedades relacionadas a radiacdo adotou-se o coeficiente de
absorcdo como fungdo da composicdo da mistura através do recurso WSGGM
(Weighted Sum of Gray Gases Model) com os dados propostos por [59]. Para o
coeficiente de dispersdo, o valor considerado foi 107m™1, por se tratar de um meio

transparente [21].

3.5. Estudo de Independéncia de Malha

A malha de volumes finitos deve ser suficientemente refinada para identificar
as caracteristicas importantes do escoamento. Malhas bem refinadas levam a erros
numéricos de discretizacio menores. E de capital importancia calcular com precisao os
gradientes das variaveis, pois eles permitem o célculo dos fluxos que interessam ao
problema. Logo, o refino da malha foi feito nas regides de altos gradientes,
normalmente perto das entradas e das paredes. Para garantir que a malha seja a mais
adequada possivel, a um baixo custo computacional, um estudo de independéncia de

malha foi realizado.

No presente trabalho, o estudo de independéncia de malha foi executado
utilizando o método proposto pela ASME (The American Society of Mechanical
Engineers) em 2008 [60]. O método utiliza o indice de convergéncia da malha (GCl, do
inglés Grid Convergence Index). Esta técnica quantifica o erro numérico associado aos
intervalos de discretizacdo das equacdes diferenciais, ou seja, 0 erro associado ao
refinamento da malha. O método consiste na utilizacdo da extrapolacdo de Richardson
[61] para estimar a ordem de incerteza numérica baseado nos resultados de, pelo menos,

trés malhas de diferentes graus de refinamento.

O primeiro passo do método é definir o tamanho representativo das malhas,
uma vez que cada malha tera elementos e volumes de controle de tamanhos diferentes.
Para as malhas desenvolvidas no presente trabalho, todas tridimensionais, o tamanho

representativo das malhas é calculado da seguinte forma:

1/3

h = (3.66)

%imm
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onde N é o numero de volumes de cada malha e AV; é o valor do volume de cada célula
das malhas. Em seguida, sdo gerados os resultados das simulacdes de, pelo menos, trés
malhas diferentes (aqui mencionadas como malhas M1, M2 e M3). O método
recomenda que a razédo entre as dimensodes representativas de malhas subsequentes seja

proxima do valor de 1,3. Ou seja, considerando trés malhas com dimensdes

. ~ ~ h
representativas h,, h, e hs, calculadas pela Equacdo (3.66), as razbes r,; = h—ze T3, =
2

h .
h—3 devem se aproximar de 1,3.
2

O segundo passo é selecionar uma varidvel ¢ de interesse, que seja fisicamente

significativa para o0 estudo, ¢ calcular a “ordem aparente” p do método através da

equacao:
1
p= 2|+ ()| (367)
In(r;,) €21
onde:
rP —s
q(p) = ln( = ) (3.68)
T3 —
s=1-sen (83—2) (3.69)
€21
E21 =P — Py (3.70)
€32 = 3 — P (3.71)

O terceiro passo € calcular o valor extrapolado da variavel de interesse, bem

como o erro relativo aproximado e extrapolado:

Gxe = (g1 — 02)/ (51 — 1) (3.72)
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ext — ¢1
12
ext

21 _

(3.73)

(3.74)

21 _
Coxt =

Por fim, no quarto passo €é calculado o indice de convergéncia da malha M2 em
relacdo & malha M1.:

_ 1,25¢!

P _
159 1

GCr*t

(3.75)

A Equacédo (3.75) calcula o GCI da malha M2 em relacdo a malha M1. Os

passos 3 e 4 devem ser repetidos para o calculo do GCI da malha M3 em relacdo a M2.
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4. Resultados

4.1. Validacao dos Modelos de Combustao Reduzidos
4.1.1. Modelo Reduzido de Combustéo do Metano

Para validar os resultados obtidos com a utilizacdo do mecanismo de cinética
reduzido do metano, foram realizadas simulacfes do escoamento reativo no interior do
combustor BERL, composto por um queimador de vortice estabilizado (swirl stabilized
burner) de 300 KW e uma fornalha vertical de secdo ortogonal com duto de saida
cilindrico (Figura 4.1). Este equipamento foi desenvolvido pelo Burner Engineering
Research Laboratory para a execugdo de experimentos relacionados a queima do gas
natural e, por isto, é utilizado por pesquisadores para validar mecanismos,

principalmente, de combustao e radiacdo [55] para o metano.

300mm

1
A |
I
|
761 mm : DUTO
: DE SAIDA
|
Y !
A :
382mm :
v :
A |
|
|
_1066.8mm : o
. i Lt
|
I
165Imm : FORNALHA
|
|
|
|
|
|
|
|
|
A S —— W —————— ~— 27mm
QUEIMADOR

Figura 4. 1 — Esquema do combustor BERL de 300 KW com suas dimens@es e com a
localizacdo da linha utilizada para coletar os dados para a validacdo. Fonte: adaptado de YAN
[55].
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Os resultados das simulagdes no combustor BERL utilizando o mecanismo de
combustdo reduzido foram comparados aos resultados das mesmas simulagoes
utilizando o GRI-Mech 3.0 e aos dados experimentais. Em funcdo da simetria axial do
combustor, somente metade dele foi simulado. Para validar o modelo, trés variaveis
importantes foram escolhidas: velocidade axial, temperatura dos gases e concentracao
de O.

Os perfis de velocidade axial, de temperatura e de concentragdo de O, ao longo
de uma linda radial localizada a 27mm da saida do queimador (Figura 4. 2) séo

apresentados nas Figuras 4.2, 4.3 e 4.4.

Velocidade axial (m/s)

Posicao radial (m)

Figura 4. 2 — Perfis de velocidade radial ao longo da posicao radial » para a combust&o do
metano.
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Figura 4. 3 — Perfis de temperatura ao longo da posi¢éo radial r para a combustdo do metano.
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Figura 4. 4 — Perfis de concentracdo de O, ao longo da posicéo radial r para a combustdo do
metano
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Da Figura 4. 2, nota-se que a velocidades axiais calculadas utilizando o modelo
de combustdo reduzido e completo sdo bem proximas dos dados experimentais para
quase toda extensdo da linha radial. Em funcdo da alta velocidade de giro (swirl
velocity) na entrada de ar do queimador, para posicOes radiais abaixo de 0,04 m as
velocidades axiais preditas por ambos os modelos se distanciam cerca de 60% dos
dados experimentais. Para o caso do presente trabalho isso néo representa um problema
pelo fato do escoamento proximo a saida dos queimadores nao ser o objeto de estudo.
Para regides mais distantes do queimador ambos os modelos apresentam resultados

aderentes aos dados reais.

Na Figura 4. 3, percebe-se que as temperaturas previstas por ambos 0s
mecanismo sao praticamente as mesmas, com excecao da regidao mais proxima da saida
do queimador. Como mencionado anteriormente, a essa regido ndo é objeto de estudo
deste trabalho, ndo havendo desvios nos resultados devido ao uso do mecanismo

reduzido.

Analisando a Figura 4. 4, pode ser visto que as simulacfes utilizando tanto o
mecanismo reduzido como o completo apresentaram resultados aderentes aos dados

experimentais ao logo de toda a linha radial do combustor.

Com os dados apresentados acima, 0 uso do mecanismo reduzido desenvolvido
por BILGER [56] no lugar do mecanismo completo GRI-Mech 3.0 foi validado para ser
utilizado nas simulacGes da combustdo do metano interior da caldeira tangencial sem

prejuizo para os resultados.

4.1.2. Modelo Reduzido de Combustio do Metanol

Com o intuito de validar os resultados obtidos com a utilizacdo do mecanismo
de cinética reduzido do metanol, foram realizadas simulacdes do escoamento reativo no
interior do mesmo combustor BERL utilizado para validar o mecanismo reduzido do

metano. Neste caso, 0 combustivel foi trocado de metano para metanol.

Os resultados das simulagdes no combustor BERL utilizando o mecanismo de
combustdo reduzido do metanol foram comparados aos resultados das mesmas
simulagdes utilizando o mecanismo completo desenvolvido e validado por HELD [54]
Da mesma forma que para 0 metano, trés variaveis importantes foram escolhidas para a

validacdo: velocidade axial, temperatura dos gases e concentragédo de O,.
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Os perfis de velocidade axial, de temperatura e de concentracdo de O, ao longo
de uma linda radial localizada a 27mm da saida do queimador (Figura 4. 1) sdo
apresentados nas Figuras 4.5, 4.6 e 4.7.

— — — Mec. Comp. [HELD, 1998]

Velocidade axial (m/s)

0,2 0,3 0,4 0,5 0,6

Posicao radial (m)

Figura 4. 5 — Perfis de velocidade radial ao longo da posicdo radial r para a combustéo do
metanol.
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Figura 4. 6 — Perfis de temperatura ao longo da posi¢éo radial  para a combustdo do metanol
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Figura 4. 7 — Perfis de concentracdo de O, ao longo da posicéo radial r para a combustdo do
metanol
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Da Figura 4. 5, nota-se que a velocidades axiais calculadas sdo quase iguais em
ambas as simulagdes utilizando o mecanismo reduzido e 0 mecanismo completo para

todo o comprimento da linha radial r.

Na Figura 4. 6, percebe-se que as temperaturas previstas pelos mecanismos sdo
praticamente as mesmas até cerca de 0,07m de distancia da saida do queimador, a partir
de onde a temperatura calculada pelo mecanismo reduzido é ligeiramente maior que a
temperatura calculada pelo mecanismo completo. A méxima diferenca de temperatura

entre os modelos é de 8,46%.

A Figura 4. 7mostra que as fracdo méssica de O, para 0s dois mecanismos se
comporta de maneira semelhante a temperatura: valores quase idénticos de 0 a 0,07m da
saida do queimador. A partir desse ponto a fracdo massica de O, prevista pelo
mecanismo reduzido é ligeiramente menor que a calculada pelo mecanismo completo. A

méaxima diferenca € de 9,94%.

Com os dados apresentados acima, 0 uso do mecanismo reduzido desenvolvido
por YALAMANCHILI [57] para o metanol, no lugar do mecanismo completo
desenvolvido HELD [54], foi validado para ser utilizado nas simula¢Ges da combustdo

do metanol no interior da caldeira tangencial sem prejuizo para os resultados.

4.2. Estudo de Independéncia de malha

Como dito anteriormente, as malhas utilizadas nas simula¢bes devem ser
suficientemente refinadas para capturar as caracteristicas importantes do escoamento e
minimizar os erros de discretizacdo ao menor custo computacional possivel. Para se
identificar a melhor malha foi realizado um estudo de independéncia de malha para os

gueimadores e para a fornalha.

Para a realizacdo da analise utilizou-se somente a condicdo de operacdo de
referéncia, também usada para comparacdo com os resultados apresentada no item 4.4.
Conforme a metodologia apresentada, o indice de convergéncia da malha (GCl), criado
no método proposto pela ASME em 2008 [60], foi calculado para trés malhas de
refinamentos diferentes nos queimadores de metano, metanol e na fornalha e, a partir

dele, a melhor malha foi selecionada para cada componente da simulacao.
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4.2.1. Queimador de Metano

As regides de saida dos queimadores de metano sdo as mais importantes, pois
os perfis de velocidade e de temperatura na saida foram importados como condicdes de
contorno de entrada na simulacdo da fornalha. Por isso, no estudo de convergéncia de
malha do queimador de metano, o GCI foi avaliado para trés malhas diferentes ao longo
de uma linha radial na saida de um dos bicos do queimador, conforme ilustra a Figura 4.
8. As Tabelas 4.1 e 4.2 apresentam as caracteristicas das trés malhas desenvolvidas para

este queimador.

17 50 52,50

Figura 4. 8 — Detalhe da linha radial na saida do queimador de metano.

Tabela 4. 1 — Numero de elementos das malhas testadas pra o queimador de metano.

Malha M1 M2 M3
N° de elementos 1.101.805 2.579.842 5.691.536

Tabela 4. 2 — Razdes entre as dimensdes das malhas testadas para o queimador de metano.

Razao Valor

91 1,33
T3z 1,30




O indice de convergéncia de malha (GCI) foi calculado através da Equacéo
(3.75) e é apresentado para a malha M2 em relacdo a M1 e para a malha M3 em relagéo
a M2 nas Figuras 4.9 e 4.10, respectivamente.

30,0% +----------

25,0% f----------
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Figura 4. 9 — GCI da malha M2 em relacdo & malha M1 para o queimador de gas natural.
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Figura 4. 10 — GCI da malha M3 em relag¢&o a malha M2 para o queimador de gas natural.
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O valor do GCI maximo da malha M2 em relacdo a M1 ultrapassa os 15%,
indicando que a malha M1 necessita de refinamento. J4 o0 GCI da malha M3 em relagdo
a M2 apresenta valor méximo em torno de 0,5%. Portanto, a malha M2 pode ser

utilizada sem prejuizo para os resultados, pois é suficientemente refinada.

4.2.2. Queimador de Metanol

Assim como para 0s queimadores de metano, as regides de saida dos
qgueimadores de metanol sdo as mais importantes, pois os perfis de velocidade e de
temperatura na saida foram importados como condi¢Ges de contorno de entrada na
simulacdo da fornalha. Por isso, no estudo de convergéncia de malha do queimador de
metanol, o0 GCI também foi avaliado para trés malhas diferentes ao longo de uma linha
radial na saida de um dos bicos do queimador, conforme ilustra a Figura 4. 11. As
Tabelas 4.3 e 4.4 apresentam as caracteristicas das trés malhas desenvolvidas para este

queimador.

0,000 5000 10,000 (mm)
I .

2500 7 500

Figura 4. 11 — Detalhe da linha radial na saida do queimador de metanol.

80



Tabela 4. 3 — NUmero de elementos das malhas testadas pra o queimador de metanol.

N° de elementos 117.398 267.632 619.840

Tabela 4. 4 — Razdes entre as dimensdes das malhas testadas para o queimador de metanol.

REVET Valor

91 1,32
Taz 1,30

O indice de convergéncia de malha (GCI) foi calculado através da Equacéo
(3.75) e é apresentado para a malha M2 em relacdo a M1 e para a malha M3 em relagdo

a M2 nas figuras 4.12 e 4.13, respectivamente.
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Figura 4. 12 — GCI da malha M2 em relagdo a malha M1 para o queimador de metanol.
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Figura 4. 13 — GCI da malha M3 em relagdo a malha M2 para o queimador de metanol..

O valor do GCI maximo da malha M2 em relacdo a M1 é cerca de 6%,
indicando que a malha M1 j& possui um refinamento adequado, mas que pode ser
melhorado. Ja o GCI da malha M3 em relacdo a M2 apresenta valor maximo em torno
de 3%, garantindo que a malha M2 pode ser escolhida. A malha M1 poderia ser
utilizada, mas como todas as malhas possuem um nimero de elementos baixo para 0s

recursos computacionais disponiveis, a malha M2 foi escolhida.

4.2.3. Difusor de Ar Primario

No caso do difusor de ar priméario as areas de saida também sdo as mais
importantes, pelo mesmo motivo dos queimadores: os perfis de velocidade e de
temperatura na saida foram importados como condi¢des de contorno de entrada na
simulacdo da fornalha. No estudo de convergéncia de malha do difusor, o GCI foi
avaliado para trés malhas diferentes ao longo de uma linha que cruza uma das areas de
saida, conforme ilustra a Figura 4. 14. As Tabelas 4.5 e 4.6 apresentam as caracteristicas

das trés malhas desenvolvidas.
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Figura 4. 14 — Detalhe da linha na saida do difusor de ar primario.

Tabela 4. 5 — Namero de elementos das malhas testadas pra o difusor de ar primario.

W EUE M1 M2 M3
N° de elementos 317.793 762.501 1.678.651

Tabela 4. 6 — Raz0es entre as dimensdes das malhas testadas para o difusor de ar primario.

Razao Valor

191 1,34
732 1,31

O indice de convergéncia de malha (GCI) foi calculado através da Equacéo
(3.75) e é apresentado para a malha M2 em relacdo a M1 e para a malha M3 em relagdo
a M2 nas Figuras 4.15 e 4.16, respectivamente.
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Figura 4. 15— GCI da malha M2 em relagdo & malha M1 para o difusor de ar primario.
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Figura 4. 16 — GCI da malha M3 em relacéo a malha M2 para o difusor de ar primario.

O valor do GCI méaximo da malha M2 em relacdo a M1 gira em torno de 4%,
indicando que a malha M1 ja possui um refinamento adequado, mas que pode ser

melhorado. Ja 0 GCI da malha M3 em relagdo a M2 apresenta valor maximo em torno
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de 1%, garantindo que a malha M2 pode ser escolhida. A malha M1 poderia ser
utilizada, mas como todas as malhas possuem um nimero de elementos baixo para 0s

recursos computacionais disponiveis, a malha M2 foi escolhida.

4.2.4. Fornalha

Na fornalha, a regido proxima aos queimadores, onde se inicia a combustdo é a
mais sensivel ao refinamento de malha, onde os gradientes sdo maiores e a discretizacao
espacial desempenha papel mais importante. Para avaliar a convergéncia de malha da
fornalha, o GCI foi avaliado para trés malhas diferentes ao longo de uma linha reta
tracada em um plano que corta a fornalha transversalmente na altura dos queimadores
de gés natural do primeiro patamar, conforme ilustra a Figura 4. 17. As Tabelas 4.7 e 4.8

apresentam as caracteristicas das trés malhas desenvolvidas para a fornalha.
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Figura 4. 17— Detalhe da linha no plano transversal na altura dos queimadores.
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Tabela 4. 7— Numero de elementos das malhas testadas pra a fornalha.

N° de elementos 1.922.839 4.321.606 9.493.380

Tabela 4. 8 — Razdes entre as dimensdes das malhas testadas para a fornalha.

REVET Valor

91 1,31
T3z 1,30

O indice de convergéncia de malha (GCI) foi calculado através da Equacédo
(3.75) e é apresentado para a malha M2 em relacdo & M1 e para a malha M3 em relacéo

a M2 nas Figuras 4.18 e 4.19, respectivamente.
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i e |
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10% +------4-

5% +-------

0%
Comp. 117,57 239,20 360,82 482,45 604,07 725,70 847,32 968,95
(mm)

Figura 4. 18- GCI da malha M2 em rela¢do a malha M1 para a fornalha.
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Figura 4. 19 — GCI da malha M3 em relagdo a malha M2 para a fornalha.

O valor do GCI maximo da malha M2 em relacdo a M1 ultrapassa os 25%,
indicando que a malha M1 necessita de refinamento. J4 o0 GCI da malha M3 em relagéo
a M2 apresenta valor maximo pouco acima dos 5%. Portanto, a malha M2 pode ser

utilizada sem prejuizo para os resultados, pois € suficientemente refinada.

4.3. Verificacdo dos perfis de saida dos queimadores

Como mencionado na metodologia, apenas um queimador de gas natural e um
qgueimador de metanol foram simulados e os perfis de velocidade, pressdo e temperatura
nas suas saidas foram importados como condi¢fes de contorno de entrada na fornalha.
O ANSYS@ Fluent™ realiza uma interpolacio dos resultados quando os perfis s&o
importados utilizando trés métodos possiveis: Interpolacdo de Ordem Zero, no qual o
valor da variavel de um elemento é assumido como o valor do elemento mais proximo
no perfil, Distancia Inversa, que contabiliza a contribuicdo dos elementos mais
proximos ponderando pelo inverso da distancia e Menores Quadrados, que realiza uma

interpolagéo de primeira ordem minimizando a soma dos quadrados dos residuos.

Os trés métodos foram testados e o0 que apresentou o melhor resultado foi o

Distancia Inversa. O perfil de velocidade na saida do queimador de metano e o resultado
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interpolado na entrada da fornalha séo apresentados na Figura 4. 20. A Figura 4. 21
mostra o erro relativo entre os dois perfis para uma linha radial na saida do queimador e
na entrada da fornalha. Como pode ser observado o erro relativo méximo néo ultrapassa

0s 6%, considerado aceitavel para o estudo.

0.00
[m/s]

Figura 4. 20 — Perfis de velocidade na saida do queimador de metanol (esquerda) e interpolado
na entrada da fornalha (direita).
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Figura 4. 21 — Erro relativo entre o perfil de velocidade na saida do queimador de metanol e o
interpolado na entrada da fornalha ao longo da linha radial da Figura 4.17.
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4.4. Verificacdo da solugdo com dados experimentais

As informacOes disponiveis acerca da combustdo no interior da fornalha se
resumem as imagens de video gravadas por uma camera com medicdo de temperatura
por pirdmetro. Em funcdo da escassez de dados experimentais existentes, foi realizada
uma verificacdo dos resultados numéricos, em detrimento de validacdo, com a
finalidade de avaliar a consisténcia dos modelos adotados e a representatividade das
simulacdes, conforme descrito por AIAA [63]. Para tal, durante a operacdo real da
caldeira nas condi¢bes em que as simulacdes foram realizadas, o perfil da chama
capturado pela cdmera de video foi cmparado com os resultados calculados. As Figuras
4.22 e 4.23 mostram o plano de visdo da camera na fornalha e o plano equivalente no

modelo tridimensional utilizado neste trabalho.
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Figura 4. 22 — Plano de viséo da camera na

23Figura 4. 23 — Plano de viséo da camera
fornalha.

no modelo tridimensional.

A imagem da chama capturada pela camera é apresentada na Figura 4.24, com
medicdo da temperatura em cinco pontos diferentes. Os resultados para o perfil de
temperatura calculado no plano equivalente ao de visdo da camera no modelo
computacional foram pds processados e apresentados na Figura 4.25. Nos resultados

89



calculados, a temperatura para 0s mesmos pontos da Figura 4.24 foram estimados
através das médias espaciais no interior das marcagdes feitas na Figura 4.25 (retangulos
equivalentes aos da Figura 4.24). Na figura 4.26 é possivel enxergar o formato da
chama visivel gerada nas simulacdes através da isosuperficie da fracdo massica de CO
igual a 0,01 [64].

Figura 4.24 — Imagem com medicao de temperatura capturada pela cdmera de video da fornalha.

2:1075 °C

3.000 (m)
]

0.750 2250

Figura 4.25 — Perfil de temperatura do plano equivalente ao da imagem capturada pela camera.
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Figura 4.26 — Isosuperficie da fragdo méssica de CO igual a 0,01 gerada nas simulagdes.

Comparando os perfis de temperatura das Figuras 4.24 e 4.25 e o formato
estimado da chama na Figura 4.26 com o real, percebe-se a aderéncia entre os resultados
calculados e os experimentais capturados pela camera. Desta forma, A solugdo obtida
pelas simulacdes realizadas neste trabalho de acordo com a metodologia apresentada se
mostra consistente (fornecendo os resultados esperados) e passivel de validagdo no

momento em que mais dados experimentais estiverem disponiveis.

4.5. Analise do superaquecimento

Utilizando o modelo cujos resultados foram verificados, o impacto das chamas
na temperatura das paredes dos tubos foi investigado. Conforme descrito na
metodologia, as paredes da fornalha foram modeladas como a¢o carbono com espessura
de quatro milimetros com uma camada de magnetita de um milimetro no lado da &gua.
O fluxo de calor foi modelado como convecgdo com agua numa temperatura constante

(saturagéo).

A Figura 4.27 apresenta 0s contornos de temperatura nas quatro paredes da
fornalha (sul, oeste, norte e leste), indicando o fenbmeno de superaquecimento na
caldeira. Conforme reportado na revisdo da literatura, para tubos de a¢o carbono com

temperaturas de parede acima de 428 °C ha superaquecimento. Assim sendo, se
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identifica o referido fendmeno em todas as paredes, na regido do primeiro patamar de
gueimadores e na regido acima, até a saida da fornalha, com picos de temperatura acima
de 890°C nas paredes oeste e norte. As regides apontadas estdo de acordo com o0s

resultados previstos na literatura para casos semelhantes [8].

Figura 4.27 — Perfis de temperatura nas paredes da fornalha.

A seqguir € apresentada, na Figura 4.28, os perfis de temperatura dos gases em
dois planos verticais ortogonais. Avaliando esses perfis, percebe-se que, em funcédo das
altas velocidades nas saidas dos queimadores e ao processo de mistura antes da
combustdo, 0s gases quentes se aproximam das paredes em pontos mais acima na
fornalha, o que explica o superaquecimento nessas areas. A restricdo da area de
passagem na saida da caldeira também contribui para o aumento de fluxo de calor para
as paredes e 0 consequente aumento de temperatura. As linhas de corrente coloridas

pela temperatura (exibidas na Figura 4.29) evidenciam esse fenémeno.
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Figura 4.29 — Linhas de corrente coloridas pela temperatura.
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5. Conclusdes e Recomendacdes

Um problema comum durante a operacédo de caldeiras de queima tangencial é o
superaquecimento dos tubos que formam as paredes da fornalha, o que pode levar a
corrosao, ruptura e falha dos tubos; a parada da caldeira; e até mesmo a acidentes. No
presente trabalho, o escoamento reativo resultado da combustdo simultanea de dois
combustiveis diferentes, gas natural e metanol, em uma caldeira de queima tangencial
foi modelado através de técnicas numéricas de dinamica dos fluidos computacional
(CFD) com o intuito de investigar o superaquecimento nas paredes de tubos reportado
pela operacdo do equipamento real. Além da fornalha, os queimadores de gas natural e
de metanol, bem como o difusor de ar foram detalhadamente modelados para

caracterizar de forma realista as condicGes de contorno na entrada da fornalha.

A solugdo numérica do escoamento foi desenvolvida utilizando o pacote
comercial ANSYS@ Fluent™. Foram empregados os modelos SST k —w, Eddy
Dissipation Concept e Ordenadas Discretas para descrever o escoamento reativo
turbulento e a transferéncia de calor por radiacdo. O processo multifasico de atomizagéao
do metanol liquido com ar comprimido também foi tratado, langcando méo do Modelo
de Mistura.

Depois de realizados estudos de convergéncia de malha e verificados os
resultados através de dados coletados por cdmera de video com medicdo de temperatura
no interior da fornalha, as regibes de superaquecimento foram identificadas. As
principais conclusdes obtidas com este estudo, bem como as recomendacbes para
trabalhos futuros sdo detalhadas a seguir.

5.1. Conclusoes

Os resultados obtidos no desenvolvimento deste trabalho permitiram confirmar
a tendéncia de superaquecimento nas paredes da fornalha de uma caldeira de queima
tangencial utilizando dois combustiveis diferentes. As condi¢Ges de operacdo reais da
caldeira foram introduzidas e o padrdo de escoamento reproduzido conforme se
esperava, de acordo com as informacgdes reportadas pela literatura para este tipo de
equipamento. A analise qualitativa do escoamento em conjunto com a verificacdo

realizada através das imagens da camera de video levam a conclusdo de que o modelo
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desenvolvido podera ser utilizado para prever o padrdo de escoamento no interior da
fornalha e determinar regides propicias a sofrer superaquecimento. Depois de validado
com mais dados experimentais, 0 modelo podera ser utilizado para avaliar
quantitativamente o escoamento, levantar diagnosticos precisos da operacdo e realizar

estudos cientificos detalhados dos fendmenos fisicos.

As regides de superaquecimento foram identificadas e os resultados apontam
que uma grande regido acima dos queimadores apresenta temperaturas elevadas, bem
acima da temperatura inicial de superaquecimento referia na literatura, em todas as
paredes. As temperaturas calculadas também estdo de acordo com o reportado na
literatura. Como as correntes de combustivel e de ar foram distribuidas igualmente nos
quatro cantos da fornalha e o ar secundario se introduziu ortogonalmente na caldeira
(conforme condicdo operacional reproduzida na modelagem), o vortice de chama criado
é quase uniforme no plano transversal dos queimadores, conforme Figura 4.25. Uma
pequena distorcdo é aplicada ao vértice por influéncia dos angulos dos queimadores
(Figura 3.1) e da restricdo da area de passagem na parte superior da fornalha. Porém,
esta distorcdo ndo impede que as chamas se aproximem das todas as paredes, causando
nas quatro, elevacdes nas temperaturas de intensidades semelhantes. Portanto, pode-se
concluir que, para reduzir o superaquecimento, é necessario fazer uma avaliacdo da
influéncia da vazdo de combustiveis e consequente aporte e térmico e do excesso de ar
na fornalha, como no trabalho de TANG [8].

Uma ampla revisdo bibliografica dos modelos de turbuléncia, combustdo,
radiacdo e de escoamentos multifasicos foi realizada e os modelos mais adequados
foram selecionados para melhor caracterizar o escoamento. Como resultado, 0s campos
de temperatura foram reproduzidos adequadamente, conforme a versificacdo
apresentada, constatando que os modelos e as propriedades da mistura de gases foram

devidamente configurados.

Também como conclusdo deste trabalho, os modelos de cinética reduzida
utilizados para o metano e metanol representam adequadamente a combustdo destas
correntes, conforme reportado nos resultados e podem ser empregados sem perda de
acuracia em avaliagbes que ndo envolvem a previsdo da geracdo de compostos

intermediarios ou de poluentes como NOX.

Como principal resultado deste trabalho, se construiu um modelo completo e
detalhado capaz de reproduzir o complexo processo de combustdo no interior da
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fornalha de uma caldeira de queima tangencial real de grande capacidade, incluindo a
modelagem detalhada dos queimadores. Com este modelo € possivel simular quaisquer
condigdes de operacdo do equipamento, prever e antecipar falhas e realizar estudos para
melhorias de desempenho. Quaisquer simulacfes realizadas poderdo dar suporte e
confiabilidade as mudancas que venham a ser introduzidas no equipamento, reduzindo

vigorosamente os custos das intervengoes.

Para 0 estudo dos escoamentos turbulentos, este modelo também se mostra
uma ferramenta valiosa que pode ser utilizada para avaliar a influéncia dos modelos de
turbuléncia, combustao e radiacdo, bem como as técnicas de discretizacdo e esquemas
de acoplamento pressdo-velocidade em escoamentos complexos, caracteristicos das
caldeiras de queima tangencial, principalmente quando mais dados experimentais

estiverem disponiveis, como temperaturas das paredes de tubos da fornalha.

5.2. Recomendagdes de Trabalhos Futuros

Uma vez confirmada a presenca do superaquecimento nos tubos da fornalha e
identificados os pontos mais criticos, sugere-se, em continuidade a este trabalho, a

realizacéo de estudos mais detalhados visando avaliar os seguintes aspectos:

e Validacdo dos resultados contra dados de medicdo de temperatura nas
paredes dos tubos (feita por termopares que serdo instalados em futuro

préximo) para propiciar avaliagdes quantitativas do escoamento;

e Avaliacdo de outros casos operacionais, incluindo a queima conjunta
das quatro possiveis correntes de combustiveis: gas natural, metanol,

gas acido e gas residual;

e Modelagem dos dutos de ar secundario para estudar a influéncia do
angulo de entrada dessa corrente na formag&o do vortice de chama;

e Aplicacdo de uma condicdo variavel para o coeficiente de transferéncia
de calor por convecgdo nas paredes da fornalha para representar mais
fielmente a mudanca no fluxo de calor em funcdo da mudanca do

padrdo do escoamento de dgua no interior dos tubos.
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Estudo de otimizacdo das condicGes operacionais, alterando as
caracteristicas de entrada dos combustiveis e de ar, como presséao,
temperatura e pressdo para mitigar o problema de superaquecimento e
determinar a melhor configuracdo de operacao com relacéo a eficiéncia

energética e vida util do equipamento.
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