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Resumo: A simulacdo computacional em processos de combustdo que tentam exprimir o comportamento da fuligem
como meio participante na radiagdo térmica tem uma grande dificuldade para obtengdo de resultados adequados por
conta da falta de modelo de cinética quimica adequada para o cdlculo da concentracdo da fuligem e posteriormente
para o cdlculo do coeficiente de emissdo de radiacdo desta particula e da radiagcdo térmica emitida pela particula.
Quando se é utilizada na combustdo a técnica de combustdo enriquecida por oxigénio — OEC —, a precisdo desta
simulagdo diminui consideravelmente jd que ndo existe modelo de cinética quimica para a produgdo de fuligem com o
uso da OEC. Para a confirmagdo destas impossibilidades, o presente trabalho simulou em um pacote comercial de
grande inser¢do no mercado, o ANSYS CFX, o processo de correlagoes entre a formagdo de fuligem, radia¢do térmica
e a emissdo de NOx com a utiliza¢do da OEC em uma camara de combustdo horizontal cilindrica — chama confinada
—, verificando divergéncias encontradas com a expectativa do fendomeno fisico a ser desenvolvido baseado em
trabalhos anteriores.
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1. INTRODUCAO

A eficiéncia energética € um dos pontos fundamentais para a reducdo de gases estufas, emitidos dos processos de
combustdo industrial. Os queimadores industriais sdo, portanto, um dos principais equipamentos que devem ter a sua
eficiéncia térmica implementada a fim de diminuir o consumo de combustiveis, como também reduzir a emissiao de
gases poluentes e estufas. Inimeras técnicas sdo usadas para tal, como queima estagiada, queimadores com inje¢do de
ar com swirl e recirculag@o de gases. Todavia, nem sempre a eficiéncia energética conseguida é suficiente para diminuir
o consumo de combustiveis a niveis necessdrios na realidade atual.

H4 cerca de uma década, surgiu o processo de combustdo enriquecida por oxigénio (OEC), em que o ar de
combustio € enriquecido por oxigé€nio, sendo que, segundo Baukal (1998), traz resultados interessantes, como o
aumento de produtividade, eficiéncia térmica, menor volume de gases de exaustdo, maior eficiéncia dos processos de
transferéncia de calor e redu¢do do consumo de combustivel. Esta é uma técnica ja difundida em processos que
trabalham com altas temperaturas como siderurgias, ceramicas e em incineradores de residuos, todavia sem registros de
utilizacdo em plantas termoelétricas e na industria de petréleo e gés.

Ja a simulacdo computacional em processos de combustdo que tentam exprimir o comportamento da fuligem como
meio participante na radiacdo térmica tem uma grande dificuldade para obtencdo de resultados adequados por conta da
falta de modelo de cinética quimica adequada para o cdlculo da concentracdo da fuligem e posteriormente para o
célculo do coeficiente de emissdo de radiacdo desta particula e da radiacdo térmica emitida pela particula. Quando se é
utilizada na combustdo a técnica de OEC, a precisdo desta simulacdo diminui consideravelmente ja que ndo existe
modelo de cinética quimica para a produgao de fuligem com o uso da OEC.

Na literatura existem trabalhos que estudaram a emissdo de radiacdo térmica e de fuligem em chamas abertas
turbulentas difusas de CO, H,, CH,, C,H;, C3Hg, C,Hy e C,H,, variando as condigdes de operag@o desde a produgido de
convecg¢ao for¢ada no escoamento do ar até a condi¢ao de convecgdo livre (Becker e Liang, 1982).

A modelagem da formacgdo de fuligem em chamas é uma dificil tarefa porque, sendo necessdrio contabilizar a
interacdo entre a mistura de componentes causada pela turbuléncia, estrutura da chama, quimica da formagdo da
fuligem e a radiagdo térmica (Faeth et al., 1989).
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Os efeitos da radiacdo transiente para a resolucdo da equacdo de entalpia total numa fracdo de mistura foram
estudados (Gore e Jang, 1992). Um simples, mas efetivo tratamento da radiacdo foi usado a partir de uma relagdo de
estado da fragdo volumétrica da fuligem, baseada em dados experimentais. A taxa de dissipacdo da fracdo da mistura foi
tratada como parametro. Uma Unica estrutura de chama foi observada, envolvendo um ponto de inflexdo na temperatura
quando analisada a partir da fragdo da mistura, proximo da camada de fuligem formada na chama, identificando a
influéncia da fuligem na participac@o da transferéncia de calor na chama.

A formagdo da fuligem em chamas turbulentas pela interacdo de um modelo de formagdo, Leung (1991) com o
modelo de turbuléncia k-€ e um modelo de combustdo laminar foi estudada (Fairweather et al., 1992). Os efeitos da
radia¢@o foram computados assumindo que fracdo fixa da energia quimica gerada pela combustdo é perdida na fronteira
via radiacdo térmica. Resultados experimentais obtidos em chamas ndo pré-misturadas de propano foram préximos as
predicdes do modelo.

O efeito de atenuagdo do fluxo de calor por radiacdo causado pelo efeito barreira das particulas de fuligem,
notadamente um meio dominante nos processos de absorcao/emissdo da radiacdo térmica foi avaliado (Chen, 1983). Os
autores avaliaram que os efeitos de conducdo e convecgdo na chama ndo podem ser negligenciados.

As patentes americanas n° 5.199.866 (Joshi et al., 1993), n° 5.256.058 (Slavejkov et al., 1993) e a de n° 5.346.390
(Slavejkov et al., 1994) apresentam queimadores e métodos para a produgdo de chamas luminosas. Todas estas patentes
utilizam a técnica de enriquecimento da combustdo com O,. Tem sido encontrado que alguns queimadores possuem
baixa luminosidade para altas taxas de combustdo. Chamas com baixa luminosidade, ndo possuem transferéncia de
calor por radiacdo eficiente e produzem altas temperaturas de chama, ocasionando alta emissdo de NOx. As chamas
cobertas nestas batentes estdo limitadas a queimadores com formatos cilindricos.

Ja a patente americana n° 5.302.112 Nabors e Andrews (1994) apresenta o desenvolvimento de um queimador que
opera com uma menor emissdo de NOx e de particulado. O queimador opera com enriquecimento de O,. Através de
arranjos escalonados de mistura entre combustivel e oxidante, os autores afirmam ter conseguido o controle da
luminosidade da chama — indicativo de radia¢@o térmica — e por conseqiiéncia, o queimador seria capaz de operar com
altas ou baixas temperaturas de chama, dependendo da aplica¢do desejada. Isto indica mais um aspecto do controle da
radiagdo participante da fuligem (radiacdo luminosa) numa chama, em uma aplicacdo de aquecimento, em que altas
produtividades devem estar alinhadas a baixa emissdo de poluentes.

Na patente americana n® 5.575.637, Slavejkov et al. (1993) foi apresentado o desenvolvimento de um queimador
que usa ar enriquecido, em que, segundo o autor, aumentaria a transferéncia de calor por radiagdo em faixas do espectro
visivel, em chamas de gds natural ou em outros combustiveis gasosos, devido a grande participa¢ao da fuligem neste
mecanismo de transferéncia de calor. Além de um melhor efeito de transferéncia de calor por radiacdo, os autores
informaram uma reducdo da emissdo de NOx, ocasionado pela reducdo da temperatura de chama decorrente da
transferéncia de calor da chama. Os autores afirmaram que chamas luminosas e ndo luminosas (produzidas pela emissao
de radiag@o por H,O e CO,) produzem em torno de 15% e 6% da radia¢do no comprimento de onda entre 0,6 e 1,5 pwm,
respectivamente. Também seria importante notar que a radiacdo induzida pela fuligem néo estd limitada a faixa de 0,6-
1,5 wm, como também em maiores comprimentos de onda.

A proposi¢do de patente, ja descrita anteriormente, de Slavejkov et al. (1996) de um projeto de queimador que
possibilita o aumento artificial da fuligem e em conseqiiéncia a perda de calor por radiacdo da chama e a redugdo de
emissdo de NOx foi avaliada (Wang et al., 2002). Para esta avaliacdo, os autores utilizaram o teor de 30% de O, no
oxidante. Para esta condicdo, a avaliagdo numérica executada apresentou resultados que sugerem que a implementagdo
da formagao da fuligem pode ser uma ferramenta efetiva na estratégia de reducdo de reducdo de NOx e maximizacao da
transferéncia de calor.

Na literatura um estudo experimental em que foram analisadas as caracteristicas da combustdo e da radia¢do
térmica em chamas de metano/ar e de metano/oxigénio, identificando o papel da fuligem na radiagdo foi implementado
(Hwang e Gore, 2002).

A influéncia da OEC na formagdo da fuligem, radiacdo térmica e nas caracteristicas de emissao de poluentes, em
especial, especificamente de CO e NOx, em chamas turbulentas de propano, gds natural e eteno foi estudada (Kent e
Bastin, 1984). A concentracao de fuligem foi calculada a partir dos dados experimentais pela técnica de extin¢do da luz
de laser (LLE) utilizada primeiramente com este objetivo por Kent e Bastin (1984).

Um estudo computacional foi elaborado baseado na fluidodindmica computacional (CFD) da interacdo entre
fuligem, radia¢@o térmica e emissdo de NOx em chamas turbulentas difusas enriquecidas com O,, utilizando como
combustivel o propano (Wang et al., 2005). Os autores fizeram um modelo estruturado da dinamica da turbuléncia,
acoplada ao mecanismo quimico de formacgdo da fuligem e de NOx, além do modelo de transferéncia de calor por
radiagdo. Aqui vale ressaltar os modelos de formacdo de fuligem e de radiagdo utilizados no trabalho. O modelo
seguido de formacdo da fuligem, avaliando desde o crescimento a oxidacdo desta, foi o de Wang e Frencklach (1987),
que associado a equacdo mestra de Smoluchowski de momentum, apresentada por Frencklach (2002), forneceu a
evolucdo da distribuicao das particulas de fuligem, além de sua dinamica.

Cao et al. (2010) usaram o pacote de CFD Fluent para analisar a forma¢do de NOx em um processo de combustdo
com o uso da OEC.

O presente trabalho simulou em um pacote comercial de CFD de grande inser¢do no mercado, o ANSYS CFX, o
processo de correlagdes entre a formagao de fuligem, radiacdo térmica e a emissdo de NOx com a utilizacdo da OEC em
uma cimara de combustdo horizontal cilindrica, uma chama confinada. A expectativa é que fosse verificada uma
ampliacdo da radiag@o térmica com o uso da OEC, e, em decorréncia do aumento da formagdo da fuligem, e, por
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conseguinte, uma reducido da formag¢do de NOx com a reducdo da temperatura de chama, identificando assim as
correlacdes entre estes parametros.

2. APRESENTACAO DO PROBLEMA

A simulacdo proposta analisa chamas geradas numa cdmara de combustio, a qual consiste de um queimador com
dois tubos concéntricos: um tubo central com 5mm de didmetro, € um tubo externo com 100mm de didmetro, e uma
camara com 1,35m de comprimento. Gds natural escoa através do tubo interno, enquanto o ar puro, ou ar enriquecido,
escoa através da regido anular entre os tubos externo e interno. O ar puro e oxigénio foram pré-misturados antes da
entrada na camara de combustao para a producdo do ar enriquecido. Foram calculados na simulacdo a concentracio da
fuligem, emissdo de NOx na saida da camara como também a radiacdo térmica emitida na cadmara na faixa de influéncia
da fuligem, entre 0,6 a 3 um.

Para examinar os efeitos do teor de oxigénio no ar de combustio, as simulagdes foram realizadas comparando os
teores com 23 e 25% de O, no ar de combustdo — niveis de enriquecimento com O, de 2% e 4%, respectivamente — com
as realizadas com o ar puro (21% 0O,). Nos testes foram mantidos razdes de equivaléncia (@) entre 1,3 — 0,7. A vazdo de
gas natural foi mantida em 0,0003m3/s (18 L/min), estabelecido com 20°C e pressao atmosférica (101kPa). A tabela 1
sumariza as condi¢des usadas nas simulacgdes.

Tabela 1. Condicoes testadas.

Teores de O, D
21%, 23% 1,3

e 1,1

25% 1,0

0,9

0,7

3. MODELO NO ANSYS CFX

O ANSYS CFX processa numericamente a resolucdo em conjunto das equagdes de conservagdo de momentum,
energia e de massa de forma tridimensional, resultando em perfis de varios parametros, como temperatura, concentragao
de NOx, pressao, velocidade entre outros. O modelo de turbuléncia utilizado foi o modelo k-¢.

O modelo utilizado para o cdlculo da formacdo de fuligem baseia-se numa metodologia descrita por Magnussen e
Hjertager (1976), que propde um modelo de cinética quimica para a formacdo e oxidagdo da fuligem. O modelo de
formacdo da fuligem é descrito em dois estdgios, o primeiro representa a formacdo do radical nicleo precursor da
fuligem, e o segundo estdgio representa a formagao da particula de fuligem a partir destes radicais niicleos. As equagdes
5.9 e 5.10 representam estes dois estagios. A concentrag¢ao da fuligem € determinada através da resolug¢ao de um sistema
composto pelas equagdes 5.9 e 5.10.

Rn,f =n_+(f-gmn-g, nN (1

-F
", =ac exp(E) @)

Rn,f € a taxa de formacdo de radicais nucleos percussores da particula de fuligem de origem do combustivel dada
em particulas/ m’/s, n é a concentracio dos radicais niicleos (particulas/m®), f,g, go sdo coeficientes da reacio de
formagio da particula, e, N é a concentragio das particulas de fuligem dada em particulas/m”.

O item no da equacdo € a taxa de formacgdo espontanea dos radicais nicleos dada em particulas/ m3/s, ao é uma
constante de reacdo, cf é a concentracdo madssica de combustivel (kg/m3), E € a energia de ativagdo da reacdo, T a
temperatura absoluta, e R a constante universal dos gases.

A oxidagdo da fuligem no modelo proposto é também dividida em dois estdgios. O primeiro determina a oxidacdo
em regides nas quais a concentracio da fuligem € maior que a concentrag@o de oxigénio disponivel, enquanto o segundo
estdgio determina o nivel de oxidagdo em regides onde a oxidagdo de fuligem compete com a oxida¢do de
hidrocarbonetos dissociados do combustivel ndo queimados. Estes dois estdgios de oxidacdo sdo expressos pelas
equacdes 5.11 e 5.12.

(e
RS,C = ACs(;j (3)
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Rs,c representa a taxa de combustio da fuligem dada em kg/m’/s, co2, c5 e ¢ r sdo as concentracdes médias

z

locais de oxigénio, fuligem e hidrocarbonetos dissociados nido queimados, rs € o oxigénio requerido para queima
estequiométrica de lkg de fuligem, e, rf € o oxigénio requerido para a queima estequiométrica de lkg de
hidrocarbonetos dissociados ndo queimados. E é a taxa de dissipacdo da energia cinética turbulenta e k é a energia
cinética turbulenta.

Com o balanco entre formagao e oxidag@o da fuligem o modelo prediz o perfil de concentrag@o da fuligem ao longo
da chama. Neste modelo nao estd previsto a condicio de utilizagdo da OEC, e, perdas de energia por radiagdo térmica.

Para a simulacdo da transferéncia de calor por radiac@o térmica foi utilizado o método estatistico de Monte Carlo,
que segundo Goldstein (1986) este faz a analise da probabilidade de absorcdo de pacotes de energia, sendo um método
bastante utilizado nas aplicacdes de engenharia. No software ANSYS CFX foi estabelecido este método para aplicagdo
em meios participantes, ou seja, a transferéncia de calor em meios que transferem calor entre si, como ocorre em
chamas. Nesta andlise foram verificadas as taxas de calor por radia¢do no espectro de influéncia da fuligem, de 0,6 a 3
pm.

Ja a formagdo de NOx ¢ calculada através das contribuicdes dos modelos de NOx térmico de Zeldovich como
também pelo modelo de NOx imediato de Fenimore, os dois descritos anteriormente na revisdo da literatura.Como
critérios de convergéncia foram utilizados erros residuais na simulagio entre 107 e 10™.

4. RESULTADOS DA SIMULACAO

Nas figuras 1 e 2 sdo apresentados os perfis de concentracio da fuligem calculados para a razdo de equivaléncia de
0,9 com teores de O, 21 e 25%. Ja as figuras 3 e 4 apresentam os perfis de concentracdo da fuligem para a razdo de
equivaléncia de 1,1 com teores de O, de 21 e 25%. Estas razdes de equivaléncia exprimem a tendéncia de formacao
para as outras razdes de equivaléncia estudadas.

Analisando a linha de centro da cAmara onde é desenvolvida a chama, percebe-se que a utilizagdo da OEC trouxe as
chamas uma tendéncia de aumento da concentracao da fuligem ao longo da camara em comparacgio a queima com o ar
atmosférico.

1.518e-002

7.587e-00;

@
0.250 9 SKUO (m)

0.375

Figura 1: Fracio massica da fuligem encontrada ao longo da cimara em funcio da razio de equivaléncia RE =
0,9 e teor de O, de 21%.
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Figura 2: Fracao massica da fuligem encontrada ao longo da cAmara em funcio da razio de equivaléncia RE =
0,9 e teor de O, de 25%.
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Figura 3: Fracio massica da fuligem encontrada ao longo da cimara em funciio da razio de equivaléncia RE =
1,1 e teor de O, de 21 %.

Apesar do modelo do CFX ndo ser especifico para o uso da OEC, qualitativamente a expectativa de aumento da
concentracdo da fuligem no inicio da chama foi atendida. Todavia a de redugdo no fim da cadmara nao foi verificada.

Para a avaliag@o da interag@o entre a formagdo de fuligem, radiagdo térmica e formagao de NOx com o uso da OEC
também foram simulados no CFX o comportamento destes parametros nas vdrias razoes de equivaléncia e teores de O,
no oxidante.

Na Figura 5 sdo apresentados as concentracdes de NOx encontradas na saida da camara de combustdo em todas as
razdes de equivaléncia testadas.

Como expectativa, o aumento de formacdo da fuligem traria um aumento da radiagcdo térmica e, por conseguinte
uma reducdo da emissdo de NOx na saida da cAmara. Todavia, o que se verifica na simulagdo € o aumento da emissao
de NOx na camara, possivelmente pelo aumento da temperatura percebido na simulagdo com o uso da OEC, ndo
atendendo a expectativa gerada em torno da andlise.

Na figura 5 percebe-se claramente a tendéncia verificada em todas as razdes de equivaléncia do aumento da
emissdo de NOx com o uso da OEC. O aumento da formacéo da fuligem ndo trouxe resultados na reducdo da emissdo
de NOx.
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Figura 4: Fracio massica da fuligem encontrada ao longo da cimara em funcio da raziao de equivaléncia
RE = 1,1 e teor de O, de 25%.
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Figura 5: Concentracdo de NO na saida da cAmara de combustio.

Também foi simulada a radiacdo térmica que emerge nos pontos de medi¢do na camara. A figura 6 apresenta a
média dos valores encontrados nos dez pontos de medicdo, para cada condi¢cdo testada, mostrando a tendéncia da
simulag@o para a radiacdo no espectro de influéncia da fuligem.

Verifica-se um aumento da transferéncia de calor com o uso da OEC, sendo potencializado nas duas condicdes de
enriquecimento, em especial na condi¢ao de 25%. Isto possivelmente decorra do aumento em conjunto da temperatura
da chama como também da formacao de fuligem.

Com o aumento da temperatura espera-se um aumento da energia disponivel para transferéncia como também da
formacao da fuligem. Com o aumento da concentra¢ao da fuligem, o meio para a transferéncia de calor é potencializado
na chama.

Por fim percebe-se que a simulacdo em CFX ndo possui a correlagdo esperada entre a formagdo da fuligem e de
NOx, e, da radiacdo térmica. Apesar de que a radia¢do térmica tenha aumentado com a implementacao da fuligem na
chama.

Um dos possiveis pontos para a falha da interagc@o entre estes fendmenos € a falta de um modelo adequado para a
formagdo da fuligem com a OEC, bem como de um modelo adequado de radiacdo térmica que introduza a fuligem
como meio participante na radiacao.
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Figura 6: Radiacio Térmica média encontrada ao longo da cimara em funcio da razao de equivaléncia.

Para a validacdo das consideracdes apresentadas, o modelo foi comparado com resultados experimentais de
formacdo de NOx apresentados por Santos et al. (2009). A formacdo de NOx foi escolhida ja que é o parametro que
exprime a conseqiiéncia das correlacdes entre fuligem, radiacdo, OEC. Aumentando a concentragcdo da fuligem,
implementa-se a radiagdo reduzindo a temperatura de chama e por conseqiiéncia, reduz-se a formac¢io de NOx térmico,
principal fonte de formagdo de NOx em sistemas de combustdo.

A figura 7 apresenta a comparacdo dos resultados entre a simulacdo em CFX e Santos et al. (2009). Os resultados
numéricos para a concentracdo de NOx divergem bastante da condi¢@o experimental, em especial na condicao de 4% de
enriquecimento. Os resultados encontrados para a queima com o ar possuiram boa aderéncia aos resultados
experimentais, 0 que mostra que a simula¢do no que tange a formagdo de NOx apresenta-se adequada para a queima
com ar.

Possivelmente isto é em decorréncia do modelo nao produzir adequadamente as correlagdes da OEC, concentragdo
de fuligem, radiacdo térmica e formagdo de NOx. Como o modelo ndo exprime adequadamente estas correlagdes, os
niveis de temperatura permanecem mais elevados, aumento os niveis de concentracdo de 6xidos de nitrogénio através
do mecanismo de NOx térmico.

5. CONCLUSOES

Conclui-se que a simula¢do em CFX ndo possui a correlacdo esperada entre a formacdo da fuligem e de NOXx, e, da
radiac@o térmica, apesar de que a radiagdo térmica tenha aumentado com a implementacdo da fuligem na chama. Um
dos possiveis pontos para a falha da interacdo entre estes fendmenos € a falta de um modelo adequado para a formagao
da fuligem com a OEC, bem como de um modelo adequado de radiagdo térmica que introduza a fuligem como meio
participante na radiacao.

1500
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Figura 7: Comparacio dos resultados em CFX e em Santos et al. (2009) da Concentracao de NO na saida da
camara de combustao.
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Abstract. A computational simulation of combustion processes that attempt to express the behavior of soot as a
participant in the thermal radiation has a great difficulty in obtaining adequate results due to the lack of chemical
kinetics model for calculating the soot concentration and then to the calculating the emission coefficient of particle
radiation and thermal radiation emitted by the particle. When it is used in the combustion technique of oxygen-
enhanced combustion - OEC - the accuracy of the simulation is significantly reduced since there is no model of
chemical kinetics for the production of soot with the use of OEC. For confirmation of these impossibilities, this paper
simulated in a package large commercial market integration, ANSYS CFX, the process of correlation between the soot
Sformation, thermal radiation and the emission of NOx with the use of OEC in a horizontal cylindrical combustion
chamber - confined flames - by checking differences found with the expectation of a physical phenomenon to be
developed based on previous work.
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