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Nao existem métodos faceis para resolver problemas dificeis.

René Descartes



RESUMO

Combustdo e gaseificagdo de sélidos (carvao mineral e biomassa) representam uma
considerdvel parte na geracdo de eletricidade no mundo, com destaque para a China e
EUA, as duas maiores economias entre todos os paises. Estrategicamente, pesquisa e
desenvolvimento de tecnologias associadas a captura e ao armazenamento de carbono
estdo sendo conduzidas por importantes grupos, com destaque para o Laboratério Nacional
de Tecnologia da Energia do Departamento de Energia dos EUA objetivando o emprego
mais limpo deste insumo energético. No Brasil, os esfor¢os objetivam, principalmente,
intensificar o uso do carvdo nacional cujas caracteristicas o diferenciam daqueles
comumente usados em plantas de poténcia no exterior. Nos combustores e reatores de
gaseificacdo, os principais processos termoquimicos, de transferéncia de calor e de massa
observados em particulas de carvdo ocorrem similarmente em biomassa particulada.
Predicoes numéricas destes processos intrinsecos da transformagdo de carvao mineral e
biomassa sdo indispensdveis no projeto de plantas de poténcia mais limpas e eficientes. Em
linhas gerais, esta tese aborda este problema. Especificamente, o trabalho apresenta um
modelo matematico apropriado para simular os principais processos termoquimicos que
ocorrem na combustdo e gaseificacdo de particula sélida, em regime de baixo nimero de
Reynolds. As equagdes de conservacdo de massa, energia € momentum (geometria
bidimensional), transiente, sdo resolvidas numericamente por um método aprimorado de
volumes finitos baseado em elementos finitos. Neste trabalho, importantes modificacdes,
algumas inéditas, foram sugeridas e praticadas no método numérico para melhorar e
acelerar a convergéncia do mesmo. A despeito da natureza multifdsica do problema, o
dominio computacional foi resolvido diretamente, por meio de formulagdo baseada no
conceito de porosidade do meio. Como consequéncia, condi¢cdo de contorno na superficie
que separa as fases (s6lida e gasosa) ndo se fez necessaria. A fase condensada foi modelada
com auxilio de uma estrutura bimodal que permite equacionar altera¢des na estrutura do
sOlido pelos processos de pirdlise, combustio e gaseificacdo. O modelo proposto foi entdo
extensivamente validado e aplicado no estudo da secagem, pirdlise € combustio de
particula de turfa e biomassa. As predicdes numéricas mostraram excelente concordancia
com resultados experimentais e tedricos publicados na literatura especializado no assunto.
O modelo proposto, com elevado grau de ineditismo, tornou-se uma ferramenta importante

para o estudo tedrico da queima e gaseificagdo de combustiveis sélidos pulverizados.
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ABSTRACT

Combustion and gasification of solids fuels (coal and biomass) represent an
important share of the world’s electricity production, especially in China and USA, the
largest economies of all the countries. Intensive research is being conducted to develop
carbon capture and storage (CCS) technologies for existing and future coal power plants,
such as that of the Department of Energy, National Energy Technology Laboratory
(DOE/NETL) from the United States. This would allow cleaner use of such feed-stock for
many years to come. Research efforts, also in Brazil, would help increase the use of the
national coal whose characteristics, compared to that commonly used worldwide in coal
fired power plants, place another technological challenge. In boilers and gasifiers, the
major thermochemical, heat and mass transfer processes that occur in coal particles are, to
some extent, similar to that of particulate biomass consider for energy conversion.
Numerical predictions of these processes would help designing even cleaner and more
efficient coal/biomass-based power plants. This thesis presents a comprehensive
mathematical model to simulate combustion and gasification of solid fuel particle in low
Reynolds number regime. The conservation equations for mass energy and momentum
(two dimensional geometry), unsteady, are solved numerically by an enhanced Control
Volume Finite Element Method. A series of modifications to improve and accelerate
convergence of the CVFE method were proposed and implemented in the present thesis.
Despite the multiphase nature of the problem, the computational domain was solved
directly by means of a porosity formulation. Following that, there was no need of gas/solid
boundary conditions. The condensed phase was modeled by means of a bimodal porous
structure for pyrolysis and combustion/gasification processes. After model validation, the
code was applied for single particle drying, pyrolysis and combustion studies of biomass
and peat. Numerical predictions showed good agreement with experimental and published
data of the peat and biomass combustion literature. The proposed model, all together, can
be considered a novel advanced means of studying solid fuel combustion and gasification

processes.
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1 -INTRODUCAO

A biomassa foi provavelmente a primeira fonte de energia térmica utilizada em
larga escala pela humanidade. Antes de 1850 a madeira era o combustivel mundial
primadrio. Entdo, iniciou-se uma transicao gradual no emprego de fonte primaria da energia
com reducao da madeira e crescente predominio do carvao mineral, seguido do petréleo e,
mais recentemente, do gds natural. Confirmando-se as previsdes de esgotamento das
grandes reservas de petréleo e gds natural, o carvao pode, mais uma vez, tornar-se a fonte
principal de combustivel fossil (Tillm, 1991) no mundo. O emprego, em larga escala, do
carvao, provavelmente estard associado a técnicas de captura e armazenagem de carbono,
enquanto o emprego de energias renovaveis ndo se tornar majoritrio em escala global.
Fontes de energia renovaveis, tais como edlica, biomassa, fotovoltaica e geotérmica podem
se tornar predominantes no futuro (Ragland & Borman, 1998) sem, contudo, eliminar o
emprego de combustiveis fosseis.

Indmeras tecnologias estdo sendo aprimoradas para se evitar uma crise energética
de larga escala. Neste contexto, as reservas de carvao, que poderiam atender os proximos
200 anos de consumo de energia do globo, aos niveis atuais. Tais reservas sdo uma
alternativa importante para um futuro mais imediato, a espera da consolidag¢do de outras
tecnologias com significativa participacdo de fontes renovaveis.

Segundo Heikkinem (2005), a queima conjugada de carvao e biomassa € a opcao de
curto prazo mais econdmica para se reduzir emissdes de gases do efeito estufa, nas plantas
geracdo de energia elétrica em operacao. Adicionalmente, a queima conjugada de biomassa
com carvao permite reduzir as emissdes de NOx e SOx das plantas de poténcia que
empregam carvao pulverizado. Outros efeitos positivos da queima conjugada sdo também
discutidos por Dermirbas (2004) como; possibilidade de reducdo nos custos do
combustivel, menores niveis de produ¢do de residuos e redu¢do de contaminantes do solo e
da 4gua, dependendo da composicao quimica da biomassa usada.

De acordo com Eaton et al. (1999) o aprimoramento tecnolégico da queima de
combustiveis fosseis, no passado, foi de natureza fortemente empirica, baseado
principalmente em anos de experiéncia acumulada nas operagdes de fornalhas de
termelétrica a carvao e dados obtidos de instalacdes de teste de menor escala. Estes dados e
um entendimento mais aprofundado dos fendmenos de interesse, porém, sdo, com

frequéncia, dispendiosos economicamente de se obter e as conclusdes podem ser de dificil



extrapolagdo para sistemas de grande porte por causa da natureza complexa do escoamento
reativo no interior dos reatores.

A Figura 1.1 destaca os principais processos que ocorrem no interior da particula
bem como na camada de gds que envolve a mesma, apds algum tempo de residéncia no
combustor. Tais processos seriam também observados num reator de gaseificacdo, a

despeito da menor quantidade global de oxigénio disponivel.

Aquecimento

Conversao do solido Te>Ts

Simultdnea Sequencial

Material Volatil
Representado por CO

Combustao dos
gases volateis
sem formagdo

de chama

Combustao dos

gases volateis
com formacao

£ de chama X,

=
]
=1
5
a
<
=]
2
=
b
o}
="
=
@

\ \liteis(CO)

Combustdo dos
gases voldteis
sem formacao

de chama

Combustao dos

% || Carbonico = gases voldteis -
2 £ com formagéo QT
%, £

de chama

Superficie da particula

\/ Tempo

Figura 1.1 — Desenho esquematico das principais fases da combustio de uma particula

de carvao ou de biomassa.



Com base na sequencia apresentada na figura 1.1, nota-se que quando uma particula
¢ lancada num ambiente reativo (combustio ou gaseificagdo) sdo observados os seguintes
processos principais; aquecimento por conveccao e radiacdo, o que ocasiona a perda de
massa inicial devido a secagem, degradacdo térmica do sélido (emissdo de voléateis),
reacoes homogéneas de oxidacdo dos voldteis e, finalmente, oxidagcdo do residuo carbdnico
(reagcOes heterogéneas). Nesta dindmica, grandes gradientes de velocidade, temperatura e
concentracdo de espécies se estabelecem adjacentes a particula, numa regido denominada
camada limite. Os fendmenos que ocorrem nesta camada limite, juntamente com algumas
caracteristicas do reator, estabelecerdo a taxa de conversdo global da particula. Por isso,
uma descri¢do mais detalhada de tais fendmenos € oportuna.

Muitos modelos matemaéticos e respectivos codigos para predicdo de queima de
particulas de carvao e biomassa foram propostos nas dltimas décadas, como, por exemplo:
Sotirchos € Amundson (1984), Mussara et al. (1986), Biggs e Agarwal (1996), Veras
(1997), Helsen e Van den Bulk (2001), Wang e Bhatia (2001), Wendt et al. (2002), Peters
e Bruch (2002), Bryden et al. (2002), Krabbenhgft (2003), Bryden e Hagge (2003), Berkel
(2004), Rostami et al. (2004), Perkins e Sahajwalla (2005), YANG et al. (2005), Ip (2005),
Hong Lu (2006), Bellais (2007), Johansson et al. (2007), Rein et al. (2007), Saidi et al.
(2007), Yang et al. (2008). Nestes trabalhos o problema de combustdo é abordado com
diferentes niveis de complexidade, por isso sé trabalhos julgados mais recentes em
combustao de sélidos serdo resumidos a seguir, para efeito de revisdo bibliogréfica.

Helsen e Van Den Bulk (2001) propuseram um modelo matemaético
unidimensional, bifdsico e transiente para simulacdo da pir6lise de uma tnica particula de
madeira seca. Em tal modelo a fase sélida consistia de madeira e residuo de carbono. A
fase gasosa era composta de gases volateis e alcatrdo. Equacdes de conservagao médias no
volume para a massa e energia foram desenvolvidas para a fase sélida e para a gasosa.
Uma equacdo de conservacdo média no volume para quantidade de movimento foi
utilizada para o célculo do escoamento do gds no meio poroso. A cinética quimica e a
pirélise foram modeladas por mecanismos globais. A variagdo das propriedades fisicas e
de transporte com a temperatura e com a composicdo foi contabilizada com equagdes
algébricas. O codigo comercial de CFD PHOENICS foi utilizado para resolver
numericamente as equagdes matematicas. O modelo foi validado através da comparacdo
com dados experimentais. Segundo os autores, o modelo podia descrever qualitativamente

a evolugdo da pirdlise e prover uma boa predicao dos perfis internos de temperatura de



uma particula termicamente espessa, o que € especialmente importante para grandes
particulas, cuja conversiao de massa € altamente dependente da temperatura.

Em Wendt et al. (2002) foi desenvolvido um modelo numérico bidimensional,
baseado no cédigo comercial FLUENT, para predizer a pirdlise e a ignicao de uma tnica
particula de carvdo exposta a fluxo de calor radiativo. No modelo os gradientes de
temperatura intraparticula e a absorcdo de radiacdo térmica se modificavam com a
liberacdo local de volateis e, portanto, com a conversao do carvao virgem. Os gradientes de
pressdo interna originados pela liberacdo de massa durante a pirdlise, que causam o
escoamento viscoso de gds através dos poros, foram descritos pela lei de Darcy. O modelo
considerava que a combustao intrinseca de coque era dependente da concentragdo local de
oxigénio. A ignicdo era identificada tanto por aumento da temperatura da fase gasosa
quanto pela condicao de inflexdo da temperatura da superficie da particula para os modos
de ignicdo heterogénea e homogénea. Na comparacdo com modelos unidimensionais
publicados na literatura, que assumiram particula isotérmica, foi verificada razoavel
concordancia para demora de igni¢cdo com particulas pequenas inseridas em ar aquecido.
No entanto, desvios para particulas maiores que 300um foram observados, relacionados a
fase de ignicdo primdria. Tais desvios foram atribuidos aos gradientes de temperatura
intraparticula. O modelo foi aplicado para predizer o efeito da forma da particula no
processo de ignicdo, que ja foi observado em experimentos sob condi¢des de
microgravidade. Os resultados numéricos ficaram em concordancia com os experimentais
e mostraram que o tempo de ignicdo homogénea era menor para a forma discoidal seguida
pela forma cilindrica e entdo pela forma esférica. A demora da ignicdo heterogénea,
também calculada, ndo acompanhou esta tendéncia.

Rostami et al. (2004) modelaram a combustio sem chama de um leito de
combustivel poroso. Os autores dividiram a modelagem da combustdo em duas partes. A
primeira consistia da modelagem do escoamento do fluido e da transferéncia de calor, esta
parte foi resolvida diretamente com o c6digo comercial FLUENT 4.5. A segunda parte
envolvia a pir6lise e as rea¢des de combustdao. De forma geral, o modelo desenvolvido era
bidimensional, axissimétrico e transiente, baseado nos principios de conservagao para a
combustdo de um bastdo cilindrico de combustivel sélido poroso. A transferéncia de calor
foi representada por duas equagdes de energia, que modelaram a transferéncia de calor para
a fase solida e a gasosa. Nas simulagdes o material era submetido primeiro a pirdlise, que
consistia de um conjunto de reagdes de primeira ordem, desta resultava um residuo sélido

carbonico que era oxidado. A conversdo de massa sempre era acompanhada pela formacao



de produtos de combustio da fase gasosa. Cédlculos de combustdo foram feitos para vdrias
condi¢Oes de contorno, propriedades fisicas do combustivel e porosidade. Os resultados
das simulagdes incluiram perfis de temperatura de gids e de sélido, concentracdo de
oxigénio, velocidade de gds e distribuicdo de pressdo. Os efeitos da perda de calor pela
superficie, do poder calorifico, da taxa de insuflacio de ar, da porosidade do combustivel e
da velocidade da frente de combustdo foram discutidos. Segundos os autores, as
simulacdes capturaram o desenvolvimento de uma regido de combustdo permanente que se
movia sob taxa constante. Os picos de temperatura e velocidade de combustio ficaram
dentro das faixas dos dados experimentais. A partir de um estudo paramétrico foi
identificado que os parametros mais importantes eram transferéncia de massa lateral e
condicdes de contorno para oxigénio e coeficiente de transferéncia de calor para
combustao natural, sem insuflacdo de ar. Na combustdo com insuflacdo de ar, a taxa de
insuflacdo de ar no meio poroso e a porosidade do meio eram os parametros principais. Os
resultados do modelo concordaram razoavelmente com dados experimentais para o caso da
combustdo. Segundos os autores um grande nimero de melhorias ainda precisa ser
realizada no modelo, principalmente relacionadas as perdas de calor.

Hong Lu (2006) analisou a pirdlise e a combustdo de biomassa através de
experimentacdo em reator ¢ modelagem numérica. Parte experimental do trabalho foi
realizada em um reator de leito arrastado. Este reator trabalhava com atmosferas de
nitrogénio/ar a uma temperatura maxima de parede de 1600 K. Particulas grandes, ~40
mm, foram reagidas em suspensdo em uma fornalha de particula dnica, operada em
condi¢cdes similares as do reator de leito arrastado. O autor propds um modelo de
combustdo numérico unidimensional e transiente para secagem, pirdlise, oxidagdo e
gaseificacdo do residuo carbonico de particulas com diferentes formas. O modelo
contabilizava o encolhimento e o inchamento da particula. Foi mostrado, no trabalho,
como a forma e o tamanho da particula influenciavam a taxa de combustdo. As previsdes
do modelo para trés formas diferentes de particulas concordaram razoavelmente com os
dados experimentais. Hong Lu (2006) conclui que quanto mais se aproxima da forma
esférica, mais rdpida € a conversdo do combustivel.

Saidi et al. (2007) desenvolveram um modelo tridimensional para simulagcdo
numérica da combustdo sem chama em regime permanente de um meio poroso. O
combustivel do estudo consistia de celulose e tabaco (cigarro), embrulhado em um papel
poroso e envolvido por ar ambiente. O modelo considerava os efeitos de forcas devido o

empuxo no campo de escoamento, tratamento separado do sélido e do gis para



contabilizacdo de desequilibrio térmico. Foi utilizado um submodelo de cinética para
multiplos precursores e para oxidacio do residuo de carbono. As mudangas na porosidade
do sdlido devido a pirdlise e a oxidacdo de carbono e os efeitos de porosidade na
permeabilidade do leito e difusividade dos gases foram incluidas no modelo. Equagdes de
conserva¢cdo médias no volume para a massa, quantidade de movimento, espécies quimicas
e energia foram resolvidas num dominio discreto usando o codigo comercial FLUENT 6.0.
Segundo os autores as simulacdes reproduziram razoavelmente as maiores caracteristicas
observadas experimentalmente para combustdo sem chama de cigarro e celulose. Os
resultados mostraram a significancia do mecanismo de difusdo na diluicdo das espécies
gasosas transportadas através do cigarro. Foram apresentados perfis de velocidade,
temperatura do sélido e do gds, taxa de queima e perfis de concentracdo de espécies
gasosas através do meio poroso.

Em Yang et al. (2008) € apresentado um modelo bidimensional para particulas
cilindricas de biomassa envolvidas por uma corrente de gés e experimentacdo para estudar
as caracteristicas da combustdo de uma unica particula de biomassa na faixa de 10 pum a 20
mm. Os subprocessos de secagem, pirdlise, gaseificacdo de coque e reacdes homogéneas
na fase gasosa foram considerados na modelagem. Segundo os autores, pela primeira vez o
escoamento de camada limite era modelado para revelar a microestrutura do escoamento
de fluido envolta de uma particula em combustio. A pesar de considerar duas equagdes de
energia, uma para a fase sélida e outra para a fase gasosa, os autores assumiram que as
fases apresentavam mesma temperatura dentro da particula sélida, ou seja, era assumido o
equilibrio térmico no meio poroso. Uma andlise de sensibilidade foi conduzida para
identificar os parametros que mais influenciavam a combustio, dando énfase ao tamanho
da particula e a taxa de aquecimento. Os resultados das simulacdes auxiliaram na
determinacdo de casos de interface: particulas grandes/pequena. No caso de grandes
particulas suspensas, foi demonstrada a ocorréncia de caracteristicas gerais da combustao,
incluindo a liberagdo de alcatrdo e sua combustdo. Tais observagdes foram consistentes
com observagdes experimentais realizadas com particulas de biomassa em suspensao. Os
autores concluem o artigo afirmando que os efeitos ocorriam em particulas que maiores
que 200-250 pm em diametro, para particulas de biomassa esférica, e 150-200 pm para
particulas de biomassa cilindrica dependéncia das condi¢des exatas de troca de calor.

Pode-se verificar que existem muitas semelhancas entre os modelos resumidos

anteriormente. Por exemplo, em todos os trabalhos mencionados existe o consenso que é



importante a consideragdo dos gradientes de temperatura dentro da particula sélida para
melhor predi¢do da ignicdo, secagem, pirdlise, oxidacao e gaseificacdo.

Em alguns trabalhos os efeitos de camada limite sdo considerados através de
condi¢des de contorno (Helsen e Van den Bulk, 2001; Rostami et al., 2004; Hong Lu,
2006), mas destacam que a transferéncia de calor e de massa podiam ser bem preditas se a
camada limite fosse incluida no dominio de célculo e se fosse utilizado um dominio
bidimensional.

A maioria trabalhos dos considera equilibrio térmico entre as fases na proposi¢ao
de seus modelos, por exemplo, em Helsen e Van den Bulk (2001), em Wendt et al. (2002),
em Hong Lu (2006) e em Yang et al. (2008). Os trabalhos que nao consideram o equilibrio
térmico entre as fases assumem o desenvolvimento da combustdo sem a formacgdo de
chama (Rostami et al., 2004; Saidi et al., 2007). Nenhum trabalho encontrado na literatura
para a combustdo com chama de sé6lidos considerava ndo equilibrio térmico.

A queima de sdélidos particulados é uma necessidade atual e futura de sorte que
predicdes numéricas do processo de combustdo associado sdo fundamentais na
interpretacdo de dados experimentais. Tais informagdes podem também auxiliar na
definicdo de estratégias para reducdo na emissio de poluentes bem como no
aperfeicoamento de reatores empregados em plantas de geracdo de energia elétrica a partir
da queima de sélidos pulverizados.

O objetivo principal deste trabalho € a modelagem da queima de combustiveis
sOlidos (carvdo e biomassa), com destaque para os processos fluidodindmicos, de
transferéncia de calor e de massa na fase condensada e principalmente no meio gasoso,
tanto na camada limite em torno da particula como na estrutura porosa por ela definida. Os
estagios de secagem, pirdlise, reacdes homogéneas e oxidacdo do residuo carbonico
(reagdes heterogéneas) definem os principais processos da dindmica deste modo de queima
e foram modelados apropriadamente. O uso industrial de combustiveis sélidos tanto por
meio da combustdo como da gaseificacdo podem ser avaliadas preliminarmente por meio
desta ferramenta numérica aqui proposta. Para descrever os principais processos da
combustao/gaseificacdo o modelo propde resolver um conjunto de equagdes diferenciais,
destacando-se; conservacdo de massa total, conservacdo da quantidade de movimento,
conservacdo da energia e conservacdo das espécies quimicas para a fase gasosa.
Adicionalmente, a equacdo da energia também € resolvida para o meio sélido. A fase
condensada foi modelada como sendo uma estrutura porosa homogénea, isotropica e

saturada de fluido. As equagdes de conservacdo de quantidade de movimento, de energia e



da massa, médias no volume para o meio poroso, foram integradas no meio aberto
(somente fluido) e poroso tornando desnecessdrias aproximagdes para o célculo das
quantidades conservadas na interface entre os meios. Assim, todos os problemas
relacionados a interface gas/s6lido foram evitados.

Dada a complexidade matemdtica e numérica da proposta, alguns objetivos
especificos foram propostos. Assim, parte substancial do trabalho foi dedicada ao
desenvolvimento e validacdo de um cédigo numérico robusto para a solu¢do das equagdes
diferenciais e algébricas que descrevem os fendmenos relacionados a fluidodinamica em
torno de uma particula (bidimensional). O cédigo proposto segue aquele dos volumes de
controle baseado em elementos, CVFEM, por ser mais preciso e flexivel no estudo de
geometrias complexas, se comparado ao método de volumes de controle. No entanto, foi
observado que algumas predi¢des do modelo CVFEM, originalmente proposto por Baliga e
Patankar (1980), e depois melhorado por Prakash e Patankar (1985), Masson et al. (1994) e
Saabas e Baliga (1994), estavam aquém dos resultados referenciais (benchmarks) obtidos
com malhas de igual refinamento. Por isso, algumas modificacdes foram propostas ao
modelo CVFEM. Estas resultaram em menor tempo de CPU e aumento da precisdo dos
resultados, sem necessidade de refino de malha.

Em processos de combustdo, os reagentes sdo convertidos rapidamente nos
produtos. Desta forma, a técnica de divisao de operagdes (dois passos fracionados) foi
utilizada para solu¢do do acoplamento existente entre conservagao de energia e de espécies
quimicas. No primeiro passo as equagdes de conservagdo sao resolvidas sem os termos de
reacdo quimica, por meio da discretizacdo do CVFEM. No segundo passo os efeitos devido
a reacdo quimica sdo contabilizados pelo método de Runge-Kutta explicito de quarta

ordem.



ORGANIZACAO DO TRABALHO

Este trabalho contém seis capitulos. Um breve resumo dos capitulos é dado a
seguir.

No capitulo 2 € apresentada a base tedrica da combustdo de particulas sélidas.

No capitulo 3 é apresentada a formulacdo do problema de combustio, incluindo as
simplificacdes necessdrias para tornar o problema solivel via numérica.

No capitulo 4 € apresentado o método numérico que serd utilizado na solugdo das
equacgdes diferenciais. Também foram apresentados detalhes do desenvolvimento e
algumas propostas de modificacdo ao método numérico.

No capitulo 5 sdo apresentados resultados obtidos com os modelos apresentados no
capitulo 3. Os casos foram validados via comparagdo com resultados numéricos e
experimentais publicados por outros autores.

No capitulo 6 sao apresentadas algumas conclusdes a respeito do que foi

apresentado nos capitulos 3, 4 e 5.



2 - COMBUSTAO DE PARTICULAS CARBONICAS

2.1 - PERFIS DE CONCENTRACAO DE ESPECIES E DE TEMPERATURA NA
CAMADA LIMITE

Uma predicdo mais exata da composicdo dos gases na camada limite de uma
particula reativa é um dos principais requisitos para se entender alguns importantes
processos na conversao desta num combustor ou reator de gaseificacao.

Na fase com predominio das reagdes homogéneas a queima de uma particula de
biomassa ou carvao pode ser estudada de forma similar aquela empregada na queima de
gotas (Turns, 2000) na forma unidimensional. Neste caso, considera-se que a chama se
estabelece numa regido préxima a gota e tem espessura infinitesimal. Desta forma, duas
regides ficam bem definidas; a primeira entre a superficie da gota e a chama e a segunda
entre a chama e a regido ndo perturbada. Modelos matematicos mais complexos permitem
analisar o processo considerando a distribui¢do dos gases de forma continua ao longo da
camada limite da particula.

Esta abordagem simplificada (chama de espessura infinitesimal) € empregada
também na fase de queima heterogénea da particula sélida (carbonica) cujos volateis foram
exauridos (coque). Diversos pesquisadores tentaram caracterizar a distribuicdo dos
principais gases na camada limite de uma particula em combustao por modelos conhecidos
como; de filme simples, de filme duplo e continuo (Ulzama, 2007).

Os modelos de filme simples e duplo compartilham algumas simplificagcdes, sendo
as principais (Turns, 2000); particulas tomadas como esféricas - tornando os modelos
unidimensionais, inexisténcia de intera¢do entre particulas, meio ambiente infinito e filme
de gés estagnado composto apenas de oxigénio € um gas inerte.

Na fase onde predominam as reacdes heterogéneas (oxidacdo do coque) o modelo
de filme simples assume que o oxigénio reage com o carbono na superficie da particula,
local onde se identifica a maxima temperatura das fases gasosa e condensada, com o0s
produtos da combustdo afastando-se, por difusdo, da superficie da particula. Como a
reacdo ocorre na superficie da particula desconsidera-se a existéncia de chama na fase
gasosa (Winter, 1995). Este modelo é esquematicamente apresentado na figura 2.1(a).
Apesar da simplicidade, este modelo possibilita inferir se a combustao do coque é limitada
pela cinética quimica ou devido a difusdo do oxidante na camada limite, como

consequéncia do didmetro da particula, temperatura e pressdo dos gases. O modelo de
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filme simples € aplicdvel a particulas com diametro inferior a 100 um (Ayling & Smith,
1972).

O modelo de filme duplo € uma evolu¢do do modelo de filme simples, pois
contabiliza possiveis reagdes de oxidacdo na fase gasosa. Se a oxidagdo do carbono na
superficie da particula produzir majoritariamente CO, pode ocorrer oxidagdo deste para
CO2 na vizinhanca da particula, alterando os fluxos de massa e calor na fase gasosa.
Considera-se também que os reagentes sdo totalmente consumidos na chama, por isso nao
coexistem no espaco (Turns, 2000). A figura 2.1 (b) ilustra uma aproximacgdo assumida
como referéncia. O modelo de filme duplo é normalmente aplicado para particulas de

diametro maior que 1,0 mm (Wicke & Wurzbacher, 1962).
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Figura 2.1- Modelos de perfis de concentragdo envolta de uma particula em combustao.
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A melhor aproximagdo para os processos que ocorrem nha camada limite da
particula em combustdo € dada por modelos continuos. Segundo Veras (1997), neste
modelo a zona de chama ¢ distribuida dentro da camada limite da particula e a posi¢ao da
chama se d4 pela difusdo dos gases reagentes e os limites de inflamabilidade da mistura.
Uma representacdo simplificada da distribuicao de espécies € apresentada na figura 2.1(c).
Este modelo ndo sofre de limitacdo de tamanho da particula, por isso pode ser utilizado na
faixa de tamanhos 100 -1000 pm, muita mais abrangente que aqueles tratados nos modelos

de filme simples e filme duplo.

2.2 - PERFIS DE TEMPERATURA NO INTERIOR DE UMA PARTICULA EM
COMBUSTAO.

O perfil de temperatura no interior de uma particula pode ser definido previamente,
como hipétese simplificadora, a partir do nimero de Biot térmico (definido como a razao
entre a transferéncia de calor convectiva e difusiva no interior da particula, Bir=hcrp/ks, em
que rp=V/As). Se Bir for menor que 0,1; os gradientes de temperatura internos a particula
podem ser desprezados e a particula pode ser assumida isotérmica, ou seja, de perfil de
temperatura constante (Bryden et al., 2002). Apesar de isotérmica, a temperatura da
particula pode variar com o tempo, em processos ndo estaciondrios. Porém, esta hipdtese
s0 € valida se as reacOes heterogéneas restringirem-se a superficie da particula (Costa,
2002).

Diferente das pequenas particulas, aquelas de maior tamanho podem apresentar
gradientes considerdveis de temperatura na fase de aquecimento. Neste caso, se Bir>10 a
transferéncia de calor fica totalmente limitada pela condugdo interna (Bellais, 2007). O
termo grandes particulas pode ser substituido por particulas termicamente espessas (Yang,
et al., 2005). Nestas particulas, os processos de transferéncia de massa internos a particula,
devido secagem e a pir6lise, sdo controlados pela transferéncia de calor interna (Bellais,
2007). Portanto, célculos precisos da distribuicdo de temperatura no interior de uma
particula termicamente espessa sdo necessarios para melhor definir os processos na fase
condensada.

A figura 2.2 ilustra a forma que os perfis de temperatura podem assumir em fungao
do ndmero de Biot térmico.

Os modelos mais recentes de combustdo de particulas carbdnicas tratam o meio

s6lido como um meio poroso. Em um meio poroso existem duas possibilidades para
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realizacdo do célculo da distribui¢do de temperatura (Nield e Bejan 2006). Uma com base
na hipétese de equilibrio térmico local entre 0 meio sélido poroso € 0 meio gasoso. Desta
forma, apenas uma equacdo de conservacdo de energia deve ser solucionada.
Rigorosamente, pode-se desconsiderar o equilibrio entre as fases e, portanto, duas
equacdes de conservacdo da energia necessitam ser resolvidas; uma para a fase sélida
porosa e outra para a gasosa. Nesta hipétese, o acoplamento entre as equagdes de energia é
contabilizado por um coeficiente de troca de calor convectivo, baseado na drea superficial

entre as fases.
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Figura 2.2 - Distribuicio de temperatura dentro de uma particula durante
aquecimento para varios Bir, para uma particula de temperatura Tp no tempo t = O,

repentinamente exposta a uma temperatura T., (adaptado de Thunmans, 2004).

2.3 - MODELOS DE ESTRUTURA POROSA E CONCENTRACAO DE ESPECIES
EM UM SOLIDO EM COMBUSTAO.

O numero de Biot mdssico, Biy= hyp/Degr, € utilizado para caracterizar o tipo de
resisténcia predominante na transferéncia de massa, se interna a particula ou externa.
Conforme Cremasco (2002), nos casos em que Biy—0, o processo limitante para a

transferéncia de massa é externo ao meio poroso, sendo a resisténcia interna deste
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considerada desprezivel. Nestes casos, em processos reativos, € comum assumir 0 meio
s6lido sendo impermedvel aos gases reagentes e o material volétil produzido no interior do
solido € instantaneamente expulso através da superficie da particula, sem qualquer
resisténcia (Veras, 1997). Assim, qualquer efeito do sélido no meio fluido é contabilizado
por condi¢des de contorno.

Para Biy—co, na pratica ocorre quando Biy>50, a resisténcia externa ao fenomeno
de transferéncia de massa é desprezivel se comparado aquela do meio poroso (Cremasco,
2002). Neste caso a fase condensada deve ser tratada como meio poroso, por uma matriz
de poros de tamanhos e formas diferentes, onde ocorre o transporte de produtos e reagentes
cuja resisténcia nao pode ser desprezada.

Os trabalhos de simulacdo das fases de secagem (em altas temperaturas), de pirdlise
ou da combustido onde o meio sélido é considerado poroso, homogéneo e isotrépico, com
poros de um tnico tamanho, serdo referenciados no presente trabalho como sendo
convencionais. Trabalhos que servem de exemplo neste caso sdo; Peters e Bruch (2002),
Bryden et al. (2002), Krabbenhgft (2003), Bryden e Hagge (2003), Berkel (2004), Rostami
et al. (2004), Yang et al. (2005), Ip (2005), Hong Lu (2006), Bellais (2007), Johansson et
al. (2007), Rein et al. (2007). Adicionalmente, na maioria dos modelos convencionais ndo
€ comum considerar-se a variacdo da porosidade como fun¢do da conversdo de material
sOlido, nem tampouco modelar a mesma como bimodal (Sotirchos & Amudson, 1984;
Biggs e Agarwall, 1996; Wang & Bhatia 2001; Perkins & Sahajwalla, 2005), onde a
existéncia de macro-poros e micro-poros define estruturalmente a fase condensada. Neste
modelo, as reacdes heterogé€neas ocorrem, predominantemente, nos micro-poros. Estes tém
sua concentracdo alterada na medida em que o sélido (coque) € oxidado ou mesmo
gaseificado. Os macro-poros servem principalmente como canais de transporte dos gases
na particula. Os macro-poros tém sua dimensdo alterada pela degradacdo térmica da
particula (pir6lise). Na estrutura porosa bimodal a andlise de Stefan-Maxwell tem sido
classicamente aplicada na predi¢dao das concentragdes de espécies (modelo Dusty Gas). A
porosidade do meio é funcdo da conversdo de massa. Assim, na medida em que a
conversao de material s6lido € observada, ocorre aumento da porosidade, redu¢do da
resisténcia ao transporte e fragmentagdo periférica, que consiste na desintegracao da
estrutura porosa na superficie da particula. As reacdes heterogéneas provocam mudancas
na estrutura porosa da particula e também causam alteracdes na reatividade. A mudanca da

area reativa da particula (4rea superficial dos micro-poros) durante as reagdes quimicas
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pode ser calculada, por exemplo, com o modelo de poro aleatério de Bhatia e Perlmutter
(1980).

Se o dominio incluir apenas o meio poroso, excluindo a camada limite do dominio
de cdlculo, as condicdes de contorno devem levar em conta os efeitos de camada limite.
Tais efeitos geralmente sao aproximados através de coeficientes globais de troca de calor e
massa, calculados com base experimental ou obtidos do niimero de Nusselts (Nu=hcd/k,) €
do nimero de Sherwood (Sh=hyd/Dag), respectivamente. Muitas correlagdes empiricas
estdo disponiveis na literatura para estes nimeros, considerando escoamento laminar,
porém, tais correlacdes sao mais confidveis para formas especificas da particula, como
placas, cilindricos ou esferas. Tais correlacbes ndo podem ser aplicadas a geometrias
genéricas (Hong Lu, 2006). Estes coeficientes globais de troca de calor e massa devem ser
corrigidos quando se tem conversdo do material s6lido em gasoso devido ao fluxo de
Stefan (Peter e Bruch, 2001). Este efeito geralmente produz reducdo dos coeficientes
globais, especialmente nos estidgios de secagem e pirdlise, uma vez que o escoamento dos
gases se da principalmente no sentido oposto ao da transferéncia de calor e massa na
camada limite da particula.

Espessuras de camada limite para estimativa da transferéncia de calor e massa
também sdo necessdrias para a imposicdo de condi¢des de contorno nos limites do
dominio. Muitas aproximagdes estdo disponiveis na literatura, mas deve-se atentar para
possiveis alteracdes nesta dimensdao (Hong Lu, 2006), devido a presenca de chama nas
vizinhangas da particula. O autor conclui que um modelo bidimensional seria mais

adequado para predizer a espessura exata de camada limite.

2.3 - MODELOS MATEMATICOS DE CONVERSAO DE MASSA.

2.3.1 — Secagem

A umidade geralmente estd presente em s6lidos porosos como biomassa e carvao e
pode ocorrer de duas formas: dgua livre no interior dos poros do combustivel, incluindo
umidade superficial, e como dgua adsorvida no interior da estrutura porosa do combustivel
(Thunman, 2004).

O conteddo de 4gua, ou umidade, € definido como uma fracdo da massa da

particula seca em 102°C£3°C (Bellais, 2007):
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Y, :M (2.1)
m

madeira

Onde: m € a massa de madeira seca e m,, , € massa de dgua no sélido.

madeira

Segundo Bellais (2007) o conteido de umidade de madeira verde varia de 40 a
60%. Algumas publicacdes definem o contetido de umidade em base imida, massa total da

particula, incluindo a massa da prépria umidade:

Y, = _ Muo (2.2)

m +my,

madeira

Durante o aquecimento e a secagem de uma particula sélida predominam os
processos fisicos, tais como transferéncia de calor e de massa. A secagem € certamente um
processo endotérmicos e ocorre, majoritariamente, quando a particula excede cerca de
105°C (Tillman, 1991). A pirdlise, entretanto, pode ser endotérmica ou exotérmica.

E importante atentar que durante a secagem de uma particula a umidade evaporada
pode ser transportada tanto para fora da particula quanto para seu interior, onde podera
condensar se a temperatura e pressao permitirem (Thunman, 2004). Como consequéncia, a
modelagem do processo de secagem deve considerar, necessariamente, as taxas de
vaporizacao e de condensacao.

O impacto da secagem no processo subsequente de pirdlise tem sido bastante
investigado. De acordo com Bilbao (1996), o contetido de umidade € um fator importante
que influencia o comportamento do combustivel na combustio. Isto porque o processo de
evaporacao consome energia, o que retarda o processo de decomposi¢cdo do material,
modifica os perfis de temperatura no interior da particula bem como das taxas e produtos
da pirdlise (Bryden et al., 2002). Segundo Galgano e Di Blasi (2004), o contetdo inicial de
umidade também afeta outras varidveis do processo, como reatividade, temperatura de
pirdlise e niveis maximos de volateis emanados.

O cdlculo da taxa de evaporacdo € a parte critica de um modelo de secagem
(Bellais, 2007). Existem diferentes formas de modelar o processo de secagem de particulas
em altas temperaturas. Os modelos mais frequentemente encontrados na literatura podem

ser ordenados em trés tipos distintos (Bellais, 2007); modelo de sorvedouro de calor (i),
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modelo cinético de primeira ordem (ii) € modelo de equilibrio de fases (iii). O modelo de
equilibrio se baseia na hip6tese que o vapor de dgua estd em equilibrio com a dgua liquida.
Entdo, a pressdo parcial de vapor de dgua € fixada pela pressdao de saturacdo. Segundo
Bryden e Hagge (2003), uma inconsisténcia deste modelo reside no fato que é improvavel
a ocorréncia de equilibrio dentro de uma particula de biomassa submetida a fluxos de calor
tipicos de processos de combustao. Uma das aproximacdes mais utilizadas é aquela na qual
o processo de secagem € considerado como uma reagdo heterogénea (Peters & Bruch,
2002; Thunman, 2004). Esta aproximagdo apresenta vantagem no que concerne a
estabilidade do modelo numérico. Como desvantagem no uso de expressao de Arrhenius
para o cdlculo da secagem destaca-se o uso de uma expressdo Unica para reproduzir
fenomenos fisicos diferentes (Bryden & Hagge, 2003).

Em Bellais (2007) os trés modelos de secagem mencionados foram comparados.
Experimentos e simulacOes foram realizados para uma temperatura externa variando de
360 a 580 °C. A principal conclusdo do trabalho foi a ndo ocorréncia de resultados
discrepantes das predicdes dos modelos de secagem, tanto para a predi¢do da taxa global

de secagem como para temperatura de superficie do sélido.

2.3.2 — Pirolise

Em um ambiente de combustdo, apds a secagem de uma particula, ou de
determinada zona no seu interior, a sua temperatura atinge valores que promovem
decomposicdo térmica do combustivel sélido, liberando alcatrdo (hidrocarbonetos de alto
peso molecular) e gases leves ndo condensdveis, ficando a fase condensada com excesso de
carbono, normalmente referenciado como coque. Se o fluxo de voliteis impedir a
penetracdo do oxigénio na particula, entdo a devolatilizacao é referenciada como estagio de
pirdlise (Ragland & Borman, 1998).

Se a quantidade de oxigénio presente no meio que envolve a particula for
suficiente, os produtos da pirélise podem reagir numa chama difusa em torno da particula,
acelerando o processo de transferéncia de calor e aquecimento da particula, resultando no
aumento da taxa de liberacdo dos voléteis. Este tipo de liberacdo de massa geralmente nio
acarreta diminui¢do expressiva do tamanho da biomassa, mas sim o aumento de sua
porosidade (Basu, 2006). Em certos casos pode ocorrer a dilatacdo da particula, causada

pela alta pressdo interna exercida pela liberacdo dos gases quando a particula sofrer
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amolecimento. As pressdes internas também podem, inclusive, provocar a fragmentagdo da
particula.

Diversos fatores afetam a taxa de pirdlise, a producdo final, a composicdo e a
propriedades dos produtos emanados. Conforme Veras (1997), a temperatura, a pressio e a
taxa de aquecimento sdo 0s pardmetros operacionais principais. Além disso, as
propriedades da biomassa ou do carvao mineral (composi¢do quimica, conteido de cinza,
tamanho de particula e forma, massa especifica, umidade) influenciam o processo. (Di
Blasi, 2008).

A degradacdo térmica de uma particula pode ser aproximada de muitas maneiras.
De acordo com Saastamoinen (2006), a aproximagdo mais simples é aquela na qual a
liberacdo de material volatil ocorre instantaneamente quando a particula € introduzida em
ambiente suficientemente quente. De forma geral, a produgcdo de volateis tem sido
estimada através de reacOes globais irreversiveis de taxa Unica ou multiplas, na forma de
equacdo de Arrhenius. Alguns dos modelos mais recentemente utilizados na literatura
(tabela 2.1) sdo comentados a seguir.

Para a madeira, a hemicelulose entra no estidgio de pirdlise em 225 — 325°C, a
celulose em 325-375°C e a lignina em 300-500°C (Ragland & Borman, 1998). A
hemicelulose é a mais reativa das trés. Apesar dos componentes da madeira apresentarem
taxas de pir6lise especificas, € comum empregar-se uma taxa global tnica na forma de
Arrhenius (k = A exp[-E/(R,T;)]) na modelagem da combustao. E importante notar que o
fator pré-exponencial, A, e a energia de ativacdo, E, s@o determinados experimentalmente
para condi¢Oes especificas de combustdo e tipo de combustivel (Ragland et al., 1991).
Segundo Arenilas et al. (2001) a aproximacdo de taxa global tnica pode ser ttil na
comparacdo de amostras diferentes ou processos de pirdlise diferentes, porém, nio ajusta
os resultados experimentais com grande precisdo para um combustivel especifico.

Nas elevadas taxas de aquecimento e temperaturas de combustdo a quantidade de
material volatil liberado pelas particulas é maior e o de carbono fixo menor do que o
sugerido pela andlise imediata (Ragland et al., 1991). Além disso, segundo Ushima
(1999), os produtos de pirdlise gerados em temperaturas relativamente moderadas (200 a
350°C) apresentam elevados teores de CO, e vapor d’dgua. Os produtos gerados em
temperaturas mais elevadas (400 a 800°C) apresentam maiores concentracdoes de CO, H,,
CH4. O modelo de taxa unica ndo € capaz de predizer os fendmenos supracitados.
Alternativamente, pode se valer de modelos de pirdlise baseados em duas reacdes paralelas

concorrentes (Kobayashi et al., 1976; Ubhayakar et al., 1976). Nestes modelos,
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apresentados na tabela 2.1, dois fatores de produgdo total de volateis sdo utilizados nas
reacoes competitivas. Uma energia de ativagdo € muito maior que a outra, a reacdo de
baixa producdo € favorecida em baixa temperatura, enquanto que a reacdo de alta producao
¢ favorecida em altas temperaturas. Como a taxa de liberacdo de massa é dependente da
temperatura, a producdo total de volateis, em altas taxas de aquecimento e temperaturas,
apresenta boa aproximagdo com dados experimentais.

Para biomassa, de acordo com Di Blasi (1996), o modelo semi-global de dois
estagios € mais adequado que aquele de taxa unica, na medida em que se contabiliza a
degradacdo primdria e a secunddria (tabela 2.1). A reacdo secunddria acontece na fase
vapor-gds dentro dos poros do material solido e a taxa de reagdo € proporcional a
concentracdo dos vapores de alcatrdo (Di Blasi, 1996). Quando a concentracdo deste
produto for muito baixa, esta reacdo nao tera tanta influéncia.

A pirdlise tem sido modelada por uma série infinita de reagdes paralelas, como
proposto por Anthony er al. (1975), no modelo de energia de ativacdo distribuida,
(Distributed Activation Energy Model- DAEM). As principais simplificagdes na
proposicao do DAEM consistem em assumir que todas as reacdes compartilham o mesmo
fator de frequéncia e que o nimero de reacdes € grande o bastante que permite expressar a
distribuicao de energia de ativacdo por uma funcdo continua. Esta fun¢do geralmente é
tomada como uma distribuicdo Gaussiana com uma energia de ativagao média e um desvio
padrao. No modelo DEAM os parametros cinéticos para a taxa de volatilizacdo sdo
determinados para um combustivel especifico e em condi¢des experimentais particulares
(Willians et al., 2000).

Estudos cinéticos dos componentes de biomassa isolados e de biomassa sintética
indicam que a interacdo entre os componentes (celulose, hemicelulose e lignina) nao é tao
significativa quanto a sua composicdo. Por conta disso muitos pesquisadores, tais com
Radmanesh et al. (2006), Raveendran et al. (1996), Orfdo et al. (1999), Demirbas (2004),
Hong Lu (2006), consideram o modelo de trés reagdes paralelas independentes, chamado
de modelo de superposi¢cao, como o melhor modelo cinético para descrever a pirdlise da
madeira em taxas de aquecimento moderadas. Este modelo € apresentado na tabela 2.1.
Recentemente, Belderok (2007) fez um extenso estudo para a determinagdo dos parametros
cinéticos deste modelo e relatou que os experimentos mostraram uma diferenca clara de
comportamento entre madeiras macias e duras e biomassa nado-madeira. Foi verificado que
a degradacdo térmica da hemicelulose de madeira dura acontece em uma temperatura mais

baixa que nas macias.

19



Os bons resultados do modelo de superposi¢do, segundo Chen et al. (1998), ndo sao
garantidos quando os parametros cinéticos ndo sdo totalmente conhecidos ou sdo
inconsistentes de um laboratério para outro. Di Blasi (2008) também apoia este ponto de
vista por questdes de confiabilidade e sistematizacao na conducao dos experimentos.

Reconhecendo que a estrutura quimica dos combustiveis influencia a decomposi¢ao
térmica, os modelos fenomenoldgicos abandonam o empirismo presente nos modelos de
taxa cinética global e se baseiam na estrutura fisico-quimica dos combustiveis para a
previsdo das taxas de liberacdo de voldteis. De acordo com Eaton (1999) trés modelos
estruturais sdo capazes de predizer a decomposicdo térmica numa ampla faixa de

temperatura, taxas de aquecimento e pressao. Sao eles:

¢ Functional Group - Despolymerization, Vaporization Cross Linking Model — FG-
DVC (Solomon et al., 1990);

e FASHCHAIN (Niksa, 1991);

e  Chemical Percolation Devolatilization Model — CPD (Grant, 1989; Fletcher ef al.,
1992).

A estrutura quimica do combustivel pode ser caracterizada por NMR (Nuclear
Magnetic Resonance), FTIR (Fourier Transform Infra-Red) ou outros procedimentos
padronizados. De acordo com Eaton et al. (1999) a principal diferenga entre os modelos
estruturais citados estd no modelo de rede empregado para interpretar as inter-relagdes
caracteristicas da estrutura macromolecular do carvao, alcatrdao e coque. O modelo FG-
DVC utiliza uma estrutura Bethe de dois pardmetros. O FLASHCHAIN usa um modelo de
cadeia direta, sem ligacOes cruzadas, para aproximar o impacto qualitativo da rede
macromolecular. O modelo CPD usa a teoria de percolagdo e uma estrutura Bethe
tridimensional para aproximar uma rede de carvao onde as fragdes das pontes intactas e
nimeros de coordenacdo sdo determinados de dados de C NMR.

Além da modelagem do processo de degradacdo térmica a predi¢do do calor de
reacdo associado € outro grande desafio. Por exemplo, Adesanya e Pham (1995) relataram
que o calor de reacdo de pirdlise € muitas vezes desprezivel e varia durante o processo,
sendo endotérmico nos estdgios iniciais e exotérmico nos estagios finais. Dependendo da
temperatura de pirdlise pode-se ter o processo globalmente exotérmico ou endotérmico.

Este comportamento € verificado tanto para madeira quanto para o carvao. Como o calor
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de pirdlise € relativamente modesto autores consideram o processo como termicamente
neutro.

Finalizando, como ja foi comentado, se uma particula for termicamente espessa o
processo de conversdo de massa devido a pirdlise serd controlado pela transferéncia de
calor e massa, por isso, independente da sofisticagdo do modelo de pirdlise a predi¢do da
degradacdo térmica sO serd precisa se também for utilizado um bom modelo de

transferéncia de calor.

Tabela 2.1 - Modelos de Pirdlise.

Modelo de taxa tinica m, € a massa da particula, m,
s k 2

CombUSthel(mp )H m, (Y1 )Gas + m, (1- Y, JCoque representa a massa de gis e

dm, coque produzidos e ¥

—_— = Yk ) = —
dt fMps k=4, eXp[ E/ (RTP )] corresponde a fragdo de cada

componente no combustivel.

Modelo de Reacoes Concorrentes
Combustl’vel(mp )#mp(Yl)Gés+mp(1—Yl)Coque Os termos vy, € y, representam
diferentes fatores de producdo

. ks 5 _
Combustlvel(m » )—> m, (Yz JGas + m, (1 Y, JCoque para as duas reacoes

dm competitivas.

d_tp:(kl +k2)mp’ k; = A exp[_Ei/(Rqu)] si=12 P

Modelo Semi-global de Dois Estagios

Reacgdes primadrias: Reacgdes secunddrias:

Madeira—'— Gds Alcatrio—+—Gis

Madeira—2— Alcatriio Alcatrio—=—Coque m, ¢ amassa da particula.

Madeira——Coque

dm, .

s mk., k= Aexpl-E J(RT,)] , i=12345

Modelo de Energia de Ativacao Distribuida A distribuicio de energia de

Ey+20 ) . ~ , . .

m,—m " ativacdo € definida por uma

m, - i j ) exp( .([ ktdl]f (E)dE energia de ativacdo média, E,,
0 E-E, e por um desvio padrdo, 0. E
f(E)= e 208 b= A, exp|- El/(Rqu )l m, € a massa de material volatil.

Modelo de Superposicio dos Constituintes da | ;; representa a massa de gis e
Biomassa

) . . coque produzidos, Y
Madelra(flmp ) Gas(Ygasmp)+coque(quuemp) correspondem as fracdes de
Madeira(f m, )kﬁ massa de gis e coque no
Madeira( fom, )L) % =Y.(fk + fik, + fik, )m,, combustivel; e f sdo as fracdes

t

de celulose, hemicelulose e

k, = A, exp[— Ei/(Rqu )] ,i=123 lignina.
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2.3.3 — Oxidacao e Gaseificacio do Coque

Ap6s a emissdo de voldteis o solido remanescente apresenta predominancia de
carbono na sua estrutura quimica. Este carbono é passivel de oxidagdo e/ou gaseificacao.
Este processo é de modelagem extremamente complexa em fun¢do da natureza porosa da
fase condensada e da dindmica das reagdes heterogéneas. Neste item serd abordado apenas
o processo de oxidacdo da particula. As reacdes de gaseificagdo ndo trazem complexidade
adicional na modelagem, pois ndo acarretam problemas sérios de estabilidade numérica,
por serem endotérmicas.

Assumindo que o oxigénio do ar difunde para a superficie de uma particula de
coque a oxidacdo do carbono pode ser representada de forma simplificada por um

mecanismo global de reacOes irreversiveis da seguinte maneira, admitindo-se CO e

CO, como possiveis produtos da reagdo:

C+(1+05)

0, - (1-a)CO +aCo0, 2.3)

Conforme observado por Hurt e Haynes (2005) a oxidacdo do carbono pela Eq.
(2.3) nao ¢ suficiente representar, na totalidade, a complexidade do processo reativo. H4,
na literatura especializada falta de consenso para os parametros cinéticos. A classificacio e
tipos de modelos mais utilizados e citados na literatura serdo apresentados nos proximos
paragrafos.

Os modelos de oxidacdo de coque podem ser classificados como globais ou
intrinsecos (Smoot & Smith, 1985). Os modelos globais consideram as particulas de coque
impermedveis aos efeitos de difusdo no interior da particula e agregam tais efeitos nas
constantes da taxa de reacdo quimica. Estes modelos sdo altamente empiricos, baseiam a
taxa de reacdo global na drea superficial externa da particula e na concentra¢do de oxidante
na superficie desta. Os modelos intrinsecos relacionam a taxa de oxidacdo de coque com a
area superficial especifica ativa, consideram o perfil de concentracdo de oxidante no
interior da particula como ndo uniforme e necessitam de submodelos que caracterizem a
estrutura e distribuicao dos poros (Hong, 2000).

Walker et al. (1959) propuseram a existéncia de trés diferentes zonas de
temperatura ou regimes de oxidacdao de coque. A Figura 2.3 ilustra as trés zonas

graficamente e indica a dependéncia tedrica da taxa de rea¢ao na concentragcdo de oxigénio.
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Zona III Zona II Zona I
Ln -ro.
Reagio oc Co, n=(m+1)/2 n=m
Eae=>0 Eubs:Elmc/ 2 Eo=Ene
p = const p e d, variam d, = const

controle:
controle: difusdo porosa

difusdo de camada limite

e controle:
cinética cinética quimica
quimica

=
1/TEK)

Figura 2.3 - Zonas de controle para a oxidagdo heterogénea de coque.

Na Zona I, onde a velocidade da reacdo € lenta comparada a taxa de difusdo do
oxidante (baixas temperaturas e particulas pequenas), a reagdo quimica € o fator limitante
na queima da particula. Nesta zona a energia de ativagdo observada é igual ao valor
verdadeiro e a ordem aparente de reacdo, n, € igual a ordem verdadeira, m . Neste regime
a concentracdo do oxidante na superficie da particula é praticamente a mesma do
escoamento ndo perturbado. Na Zona II a taxa de reacdo € controlada tanto pela cinética
quimica quanto pela difusdo porosa. A energia de ativacdo observada é metade do valor
verdadeiro e a ordem aparente de reacdo, n, € relacionada a ordem verdadeira da seguinte

forma: n= (m+1)/ 2. A Zona III, que ocorre em altas temperaturas, € caracterizada pelas

limitacdes de transferéncia de massa na camada limite da particula. Nesta zona a energia
de ativacdo observada € baixa e a ordem da reacdo € unitdria. Este mecanismo de controle
pode ser observado durante a combustdo de grandes particulas.

Com frequéncia uma equagado de taxa de n-ésima ordem empirica, modelo da tabela
2.2, ¢ utilizada para descrever a cinética da oxidacdo de coque em temperaturas tipicas de
caldeiras industriais (Hurt & Calo, 2001). A forma mais comum da equagao de taxa de n-
ésima ordem € dada na tabela 2.2. Esta equacao fornece uma base para a estimativa de taxa
de oxidacdo de coque e tem se mostrada adequada para uso pratico em pressdo atmosférica

numa faixa estreita de temperatura e, portanto, ndo pode ser aplicado indiscriminadamente.
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De acordo com o Zeng (2005), o modelo também ndo contabiliza explicitamente os efeitos
da difusdo do oxidante nos poros na cinética quimica, que sao implicitamente incluidos na
energia de ativacdo observada e no fator pré-exponencial.

Um modelo de cinética quimica tedrica mais elaborado para oxidac¢do de coque é
aquele baseado em um mecanismo de Langmuir-Hinshelwood. Conforme Hong et al.
(2000), estudos fundamentais mostram que as reagdes carbono/oxigénio envolvem
quimissor¢do, difusdo superficial de oxigénio e dessorcio de complexos de oxigé€nio
superficiais. A equacgdo da taxa de n-ésima ordem falha em refletir os passos de assorcao e
dessorcao no processo reativo global. Uma representacdo mais mecanicista da taxa de
reacdo intrinseca é aquela na forma de Langmuir-Hinshelwood, que, na sua forma mais
simples, se torna a equacgdo de taxa de Langmuir. Esta lei de taxa prediz uma ordem de
reacdo efetiva que varia com concentracdo de oxigénio na superficie e temperatura. A
forma de Langmuir-Hinshelwood exibe dois casos limites para uma determinada pressao,
ordem zero, controle de dessorcdo, no limite inferior de temperatura e primeira ordem,
controle de assor¢do, no limite superior de temperatura.

Um problema com o modelo Langmuir-Hinshelwood € a predi¢do na transi¢io de
baixa para alta ordem com o aumento da temperatura o que € precisamente o oposto do
comportamento experimental na faixa de temperatura baixa para intermedidria.
Adicionalmente, em temperatura constante, a cinética de Langmuir-Hinshelwood ndo
prediz ordem constante com mudanca de pressdo parcial de oxigénio (Zeng, 2005). Por
isso a cinética de Langmuir-Hinshelwood ndo pode ser utilizada como uma forma cinética
generalizada, embora tenha mais base tedrica que a cinética de n-ésima ordem.

Hurt e Calo (2001) relatam forte evidéncia nos dados acumulados na literatura para
alta ordem de reacdo (0.6-1) em temperatura abaixo de 900 K, evidéncia mais fraca, mas
significante, para ordem baixa acima de 1200 K, e algumas sugestdes de transicdo para
outro regime de alta ordem em temperaturas de cerca de 1600 K. Nem a cinética de lei de
poténcia global nem a cinética semi-global de Langmuir-Hinshelwood podem descrever
este comportamento dependente da temperatura. Para solucionar os problemas na ordem de
reacdo para cinética de oxidacdo de coque convencional Hurt e Calo (2001) propuseram
um mecanismo cinético intrinseco de triplo passo, que inclui uma reacdo entre oxigénio
gasoso e complexo de superficie C(O) que, segundo os autores, ¢ fundamental para
descrever altas ordens de reacdo amplamente informadas no regime de baixa temperatura

da Zona I:
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C(0)+0, =CO0, e/ou CO (2.4)

As taxas do modelo de triplo passo podem ser combinadas para produzir uma
expressdo de regime permanente para a taxa de oxidacdo global e razdo primdria de
co/co,.

Em Hurt e Haynes (2005) comenta-se que muitos estudos experimentais
verificaram altas ordens fraciondrias para a reacdo global de carbono/oxigénio, incluindo
estudos que cobrem uma ampla faixa de pressdo parcial de oxigénio. Este comportamento
persistente de n-ésima ordem € incompativel com o simples modelo cinético de Langmuir
e também se constitui um desafio para modelos de multiplos passos mais elaborados de
reacdes elementares em superficies ideais. Hurt e Haynes (2005) sugeriram que a ordem
altamente fracionada e persistente na reacdo carbono/oxigénio é devido a heterogeneidade
de superficie e demonstraram que até modelos de reacdo superficial simples, que incluiram
a heterogeneidade de superficie, podem predizer o comportamento de lei da poténcia sobre
uma ampla faixa de pressdo parcial se a largura da distribui¢do da energia de ativagdo para
assor¢cdo e dessor¢cdo € grande. Contudo, os proprios autores reconhecem que ¢é
impraticidvel a caracterizagdo superficial detalhada de cada material de carbono de

interesse tecnoldgico necessdria para uso em um modelo deste tipo.

Tabela 2.2 - Mecanismos Globais e Semi-Globais e leis de taxa correspondentes.

Modelo 1. Lei de poténcia global . P

1.C+0, - Co/Co, gas =700,

Modelo 2. Langmuir-Hinshelwood kP

1.C+0, —C(0) rgm:ﬁ

2.¢(0)— co 170, T2

Modelo 3. Semi-global de triplo kk-P?: +kk.P
1240, 1340,

passo Foas =

1.C+0, —2C(0) ki P, +k;/2

2.C(0)+0, — co, +¢(0) cojco, =

3.c(0)—co koo,
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Tabela 2.3 - Mecanismos de controle e expressdes de taxa para cada faixa de temperatura

para o modelo semi-global de triplo passo.

Faixa de temp. da particula | Faixa de queima | Mecanismo de controle
simplificada

Temp. baixa (k3 pequeno) Foas = kzPO2 Reacdo complexo-O,

Temperatura baixa- _ Misto, dessor¢cao/complexo-
Vo =k, P, +ky

Moderada (k1P02> >k3) 8 2 02

Temperatura moderada P Dessorcio

(k1P02>>k3>>k2P02) gas ’ ¢

Temperatura moderada- - kiks o, Misto adsorcao/dessorcao

Alta (k;Po2 k3>>koPo)) kP, +ky)2 tipo Langmuir-Hinshelwood.

Temp. muito alta (k3 — 2k P ~

grande) s s Assorgio

2.5 - CARACTERISTICAS DOS COMBUSTIVEIS SOLIDOS.

A caracterizacdo dos combustiveis solidos € importante para que se possa estudar o
seu comportamento em um ambiente de combustdo. Existem dois tipos de andlises
utilizadas para caracterizar os combustiveis sélidos carbOnicos; anélise elementar e andlise
imediata. Na andlise elementar sdo determinadas as quantidades de carbono, hidrogénio,
nitrogénio, enxofre e demais elementos que constituem o combustivel seco. J4 na andlise
imediata as quantidades de carbono fixo, umidade, material voldtil e cinzas sdo
determinados empregando técnicas padronizadas (Gomide, 1979). O poder calorifico do
combustivel também é uma importante caracteristica do combustivel, que € o oposto da
entalpia de combustdo. O poder calorifico pode levar em conta a entalpia de vaporizacdo
do vapor de 4gua formado na combustdo, sendo referenciado neste caso de Poder
Calorifico Superior (PCS). Se for realizada a deducdo da entalpia de vaporizacdo da dgua
anteriormente citada do PCS o poder calorifico é designado de Poder Calorifico Inferior
(PCD).

Os combustiveis solidos de interesse industrial incluem madeira, outras formas de
biomassa, turfa e carvao (Born & Ragland, 1998). As caracteristicas mais importantes
destes combustiveis solidos serdo comentadas a seguir.

A madeira ¢ um material complexo, composto de celulose, hemicelulose e lignina,
além de extrativos, d4gua e material mineral, em menor quantidade. A celulose € o
componente principal da maioria dos materiais ligno-celulosicos e é a combinagdo

orgdnica mais abundante no planeta (Orfao et al., 1999). Do ponto de vista fisico, a
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madeira é comumente caracterizada como macia e dura, diferenciadas por suas estruturas
de fibra e por suas propriedades anisotrépicas. A estrutura fibrosa da madeira dura difere
da estrutura da macia em tamanho, secdo perpendicular e direcdo de fibra, como
apresentado nas figuras 2.4(a) e 2.4(b). Andlise elementar, considerando valores médios,
dos dois tipos € apresentada na tabela 2.4. O poder calorifico superior das macias fica entre
20-22 MJ/kg e da madeira dura por volta de 19-21MJ/kg (Ragland & Aerts, 1991). Os
extrativos acarretam uma pequena diferenca de poder calorifico entre os tipos, segundo
(Belderok, 2007). Os dois tipos de madeira apresentam poros relativamente maiores que
dos combustiveis fosseis (Tillm, 1991). Por conta da porosidade, para condi¢des de

interesse pratico, a biomassa sempre apresenta conteido de umidade relevante (Di Blasi,
2008).
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Figura 2.4 — (a) Estrutura de fibra de madeira dura (b) estrutura de fibra de madeira macia

(Thunman, 2004).

Tabela 2.4 - Analise elementar da madeira (valor médio, % em massa, base seca e isenta de

cinza, Ragland e Aerts, 1991).

Elemento = Composi¢do média Composicao média
de madeira macia De madeira dura

C 50,2 52,7

H 6,2 6,3

0 43,5 40,8

N 0,1 0,2

S - 0,0
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Tabela 2.5 - Andlise imediata de madeira seca e de carvao vegetal (% base imida, Ushima,

1999).
Combustivel Umidade Voldteis Carbono Fixo  Cinzas
Carvao vegetal - 13-17 75-85 1-3
Cavaco de madeira seca - 85,9 13,5 0,60

De acordo com Thunman (2004) a turfa € o primeiro estdgio de formagdo do
carvao, como consequéncia do decaimento de biomassa em ambientes imidos que, na
presenca da acdo de bactérias, se decompde quimicamente. A taxa de formagdo do leito de
turfa € de 3 cm a cada 100 anos. Pode conter 90% de umidade e 10% de sélido, que deste 1
al0% aparece na forma de cinzas. Seu poder calorifico fica entorno de 20 MJ.

Segundo Thunman (2004) o carvao € constituido de um vasto conjunto de
compostos organicos. E um sélido mineral heterogéneo composto principalmente de
carbono, hidrogénio e oxigénio e quantidades menores de enxofre e nitrogénio. Outros
constituintes sdo compostos inorganicos, que formam a cinza (Born & Ragland, 1998).
Uma importante classificacdo dos carvoes € pelo seu grau de carbonificacio, ou rank. A
tabela 2.6 mostra as caracteristicas dos diferentes ranks de carvdo, segundo a American

National Standards Institute — ASTM, dados tomados de (TILLM, 1991).

Tabela 2.6 - Caracteristicas de diferentes ranks de carvao (Tillm, 1991).

Carvio Limites de Poder calorifico Analise elementar
carbono fixo (%)*  (Btu/Ib)* C(%)>° H(%)" O(%)"
Antracito 96-98 90-97 3-5 1-3
Betuminoso 85-90 4-5 5-10

Baixo volatil 68-86
Médio volatil 69-78

Alto volatil A <69 <14000
Alto volatil B 13000-14000
Alto volatil C 11500-13000

Sub-Betuminoso 8300-11500 75-85 5 10-20
Linhito A 6300-8300 70-75  4-5 20-25
Linhito B <6300 50-60 5-6 35-40

 base isenta de cinzas
b . .
base seca e isenta de cinzas
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A cinza ¢ um material complexo em cuja composicdo existem vdrios 6xidos,
conforme pode ser visto na tabela 2.7. Cinzas apresentam-se em quantidades mais
significativa no carvao mineral do que na biomassa. Alguns carvdes podem ter até 40% de
contetido de cinza, que acarretam problemas de ignicdo. O conteddo de cinza € definido
como a razdo entre a massa do residuo da combustdo e a massa original do sélido,
normalmente € expressa em base seca. Segundo Ma (2006) a drea superficial especifica da

cinza fica entorno de 5m?/g.

Outras caracteristicas do carvao mineral e da biomassa sdo apresentadas na tabela
2.7. Observando-se as tabelas 1.4, 1.5, 1.6 e 1.7, nota-se que em comparacdo ao carvao
mineral, a madeira apresenta baixo conteido de cinzas, tem menos carbono, mais oxigénio,
menor poder calorifico, maior conteido de umidade e menor massa especifica. Pode-se
concluir que, em fun¢do de suas caracteristicas, biomassa e carvao devem ser considerados

combustiveis diferenciados (Hong Lu, 2006).

Tabela 2.7 - Propriedades fisicas e quimicas de carvao e biomassa (Dermirbas, 2004).

Propriedades Carvao Biomassa
Massa especifica aparente ~1300 kg/m’ ~500 kg/m’
Tamanho de particula ~0,1 mm ~3.0 mm
Temperatura de ignicdo (490-595)K (418-426)K
Si10,(%peso, seco) 40-60 23-49
Cinga K,0(%peso, seco) 2-6 4-48
Al,O3(%peso, seco)  15-25 2.4-9.5
Fe;O3(%peso, seco)  8-18 1,5-8,5
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3 - FORMULACOES MATEMATICAS

A formulacdo do problema de combustdo serd descrita neste capitulo, incluindo as

simplificacdes necessdrias para tornar o problema numericamente tratavel.

3.1 - HIPOTESES DO MODELO MATEMATICO.

No presente trabalho, propde-se resolver, numericamente, um conjunto de equacoes

diferenciais de conservacdo, junto com outras auxiliares, como ferramenta que permita o

estudo da queima de particulas de combustiveis s6lidos carbdnicos. Para tornar possivel a

solucdo numérica de um problema desta complexidade, algumas hipéteses simplificadoras

se fazem necessarias, a saber:

1.

O escoamento € laminar, reagente e acontece sob regime transiente em um meio
conjugado, parte aberto (fluido adjacente a particula) e parte poroso (interior da
particula). Admite-se variacao de pressdo e velocidade no meio poroso.

Apenas dominios bidimensionais serdo considerados, portanto, no sistema de
coordenadas cartesiano (X,y,z) os gradientes da direcdo z serdo desprezados. O
sistema de coordenadas cilindrico (z,r,0) também serd utilizado e os gradientes
na direcdo 0 serdo desprezados, assim casos axissimétricos também poderao ser
simulados. A hipétese de gradiente nulo numa determinada direcdo € uma
simplificacdo que deve ser tomada para reduzir o tempo de computagdo. Para
minimizar os efeitos desta simplificacdo, as particulas serdo posicionadas de
modo que os menores gradientes, associados aos fendmenos em estudo, fiquem
nesta dire¢cdo. Um diferencial deste trabalho € que os dominios nos planos “x-y”
e “z-r” poderdo ter formas irregulares;

Transferéncias de calor e de massa também serdo consideradas em todo o
dominio conjugado. O transporte de gases voldteis e espécies oxidantes
ocorrerao por difusdo e convec¢do no meio aberto e no poroso. O fluxo de
difusdo de espécies serd aproximado pela lei de Fick tanto no meio aberto
quanto no meio poroso;

O meio sélido (particula) serd considerado poroso e rigido. Sua estrutura porosa
serd assumida homogénea, isotropica, saturada de fluido e bimodal. Nao sera
considerada a adsor¢do de gases na estrutura sélida porosa e nem qualquer

efeito catalitico. N@o serd admitido qualquer tipo de movimento do meio poroso
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10.

em relacdo a um sistema de coordenadas global. Consequentemente rotacao,
translacdo e fragmentacio do meio poroso ndo serdo consideradas.
Encolhimento e inchamento da particula devido secagem ou pirdlise também
ndo serdo contabilizados. Porém, a forma e o volume da particula poderao se
modificar em funcio das reacdes heterogéneas;

Considera-se que a massa especifica aparente do sélido varia somente com a
porosidade e com o conteiudo de umidade. Assumi-se também que o sélido é
composto somente de material volatil (material sélido que pode volatilizar
quando submetido a altas temperaturas), de carbono e de cinzas. As massas
especificas intrinsecas dos materiais serdo consideradas constantes durante toda
a conversao de massa. A massa especifica intrinseca do sélido serd obtida a
partir das massas especificas intrinsecas de material volétil, de carbono e de
cinzas ponderadas por suas fra¢des de volume;

A conversdao de massa local levard em conta a secagem, a pirdlise e a oxidacao
do residuo carbOnico e causard também aumento local da porosidade da
particula. A porosidade global serd funcdo da micro-porosidade e da macro-
porosidade local. O processo de pirdlise altera a macro-porosidade e a oxidacdo
do coque altera a micro-porosidade. Todos estes processos serdo calculados em
funcdo de propriedades locais no interior da particula. O coque, resultante da
pirélise, consistird de carbono puro e sua estrutura porosa possuird topologia
similar a do combustivel sélido precursor;

Nao serd considerada formacao de fuligem;

Os gases voldteis e espécies oxidantes serdo restritos a oito espécies: CHy, O,
Ce¢Hs, H,O, H,, CO, CO; e Ny. O Cg¢Hg representard o alcatrdo e o CHy
representard os hidrocarbonetos leves. O preenchimento do meio poroso por
0,+N;, ou de O,+CO,, serd considerado como condi¢do inicial de todas as
simulacdes. As propor¢des entre O, e Ny ou de O,+CO,, serdo definidas em
cada caso simulado;

Serdo consideradas reacdes heterogéneas e homogéneas dentro da particula.
Estas reagcdes quimicas serdo consideradas através de mecanismos globais, de
passo unico ou de passos multiplos, a ser indicado em cada caso simulado;

Uma das maiores simplificacdes assumidas no presente trabalho estd
relacionada ao cdlculo do transporte de massa, calor e quantidade de

movimento, que serd posto como funcdo unica da porosidade total. Neste
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1.

12.

13.

14.

15.

16.

aspecto o modelo ndo serd bimodal, caso onde o transporte deveria ser posto
diretamente como funcdo da macro-porosidade e da micro-porosidade. O
impacto da variagdo da macro-porosidade e da micro-porosidade serd realizado
via porosidade total, ou seja, assume-se que a porosidade total varia em fun¢do
da macro-porosidade e da micro-porosidade, mas é focando apenas nesta
porosidade total que o transporte de calor, massa e quantidade de movimento
serdo calculados;

A 4gua, referenciada de umidade, serd tratada como pertencente ao sélido, por
isso a dindmica do escoamento de 4gua liquida e os gradientes de pressdo
devido a capilaridade serdo desconsiderados. No entanto, apds evaporacdo, a
dgua gasosa terd mobilidade por difusdo e convecg¢do, como qualquer um dos
componentes da mistura de gases no meio poroso. A secagem serd calculada
por uma taxa cinética;

As propriedades de transporte das espécies gasosas serdo calculadas em fungdo
da temperatura e concentracgdo local dos gases, com base em modelos da teoria
cinética dos gases disponiveis na literatura. A equacdo de estado para gases
ideais serd utilizada para contabilizar a variacdo da massa especifica com a
temperatura e composi¢ao da mistura de gases.

As propriedades termofisicas do material s6lido serdo calculadas localmente em
fungdo da temperatura e grau de conversdo do material sélido;

Nao serd considerado equilibrio térmico entre a fase sélida e a gasosa. Logo,
duas equacdes de conservacao serdo resolvidas, uma para o sélido e outra para o
gas. Estas equacgdes serdo acopladas através de um termo apropriado;

O gés serd considerado transparente, para que nao seja necessdrio o cdlculo de
troca de calor por radiacdo, TCR, no meio fluido. Contudo, como a TCR ¢é
importante no meio poroso, especialmente na parte do coque onde o diametro
dos poros e a temperatura sdo maiores, o seu efeito na equagdo de conservacio
da energia do meio sélido serd contabilizado através de um aumento na
condutividade térmica por uma condutividade radiativa. Tal aproximacao,
aplicavel se o meio for opticamente espesso, é conhecida como “Aproximagdo
de Rosseland” ou “Aproximacdo Difusa” (Bejan e Kraus, 2003);

O fluxo de calor entre 0 meio ambiente envolvente a particula, assumido a uma

temperatura T ,q, € 0 meio poroso, através da interface entre os meios, serd
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considerado através da lei de radiacdo de Stefan-Boltzmann, calculado na

superficie que envolve a particula.

Algumas das simplificacdes apresentadas serdo justificadas no decorrer do trabalho
e outras simplificagdes ainda serdo assumidas e mencionadas na medida em que os

modelos mateméticos forem sendo apresentados no decorrer do presente capitulo.

3.2 - MODELAGEM DO MEIO POROSO

Segundo Nield e Bejan (2006), um meio poroso pode ser definido como uma matriz
solida com vazios interconectados. A interconectividade dos vazios permite 0 escoamento
de um ou mais fluidos pelo material. Se os vazios do meio poroso estdo completamente
preenchidos o meio poroso é chamado de saturado. J4 se os vazios estdo parcialmente
preenchidos o meio poroso é chamado de ndo-saturado. Carvao e a biomassa sao exemplos

de meios porosos naturais.

3.2.1 — Média Volumétrica

A priori o estudo de fenOmenos de transporte em meios porosos poderia ser
realizado com as equacdes de conservacao na escala microscopica dos poros. Porém, este
estudo € praticamente impossivel de ser conduzido, em muitas cituagdes de interesse. A
complexidade da matriz porosa dificulta o estabelecimento das condi¢des de contorno.
Além disso, a diferenca entre as escalas dos poros e das particulas exigiria o uso de malhas
numéricas muito refinadas. Pelas razdes supracitadas € frequente o uso de procedimentos
de média volumétrica na analise de escoamento de fluidos, transferéncia de calor e massa
€m meios porosos.

As equacdes de conservacdo da massa, de quantidade de movimento e da energia
sao deduzidas a partir da hipétese do continuo. Deve-se atentar que a defini¢dao de continuo
estd intimamente ligada a escala na qual os fendmenos se apresentam. Por isso o meio
poroso pode ser tratado como continuo se for escolhida uma escala apropriada. Apds a
escolha da escala e através de procedimentos de média, as equagdes microscépicas podem
ser expressas em escala macroscOpica. Classicamente o método da média volumétrica,
apresentado em Whitaker (2005), ¢ adotado na literatura. Neste método a escala

macroscopica € definida pelo volume elementar representativo (VER). De acordo com
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Whitaker (2005) o método de média volumétrica conduzird a resultados independentes do
tempo e da posicdo no meio poroso se 0 comprimento caracteristico associado ao meio
poroso, numa escala macroscopica, € um comprimento associado aos poros, numa escala
microscépica, forem bem diferentes. A demonstracdo e a aplica¢do dos teoremas de média
nas equacgdes de conservacdo fogem ao escopo deste trabalho, por isso, para maiores
detalhes sobre o método recomenda-se consultar Whitaker (2005).

A seguir sdo apresentadas as equacdoes de conservacdo de quantidade de
movimento, conservacdo da energia e conservacdo de espécies quimicas, médias no
volume, que serdo utilizadas para a modelagem do caso de combustdo. Por simplicidade e
para facilitar a leitura das equacdes, a notacdo de média volumétrica foi omitida de todos

os termos das equagdes.
3.3 - EQUACOES DE CONSERVACAO MEDIAS NO VOLUME

3.3.1 - Equacoes Médias de Conservacio de Quantidade de Movimento e

Conservacao da Massa.

O primeiro modelo de escoamento em meios porosos foi proposto por Henry
Darcy, baseado em observacdes experimentais de escoamentos em meios porosos
homogéneos, isotrépicos e saturados de fluido (Nield e Bejan, 2006). Sob as condicdes de
fluxo unidirecional e estaciondrio, Darcy verificou a proporcionalidade entre velocidade e

gradiente de pressdo, que em notagdo moderna é expressa como:

(Vp), =—%u 3.1)

A permeabilidade, K, independente das propriedades do fluido, portanto é uma
caracteristica intrinseca do meio. Este termo tem unidade de comprimento quadrado, ou
unidade de Darcy (0,987x10™"* m%). Na equacgdo (3.1) a permeabilidade foi apresentada
como um escalar, devido a consideracdo de isotropia do meio poroso, mas no caso de um
meio anisotrépico ela é um tensor de segunda ordem.

Na equagdo (3.1) a velocidade u, chamada de velocidade de Darcy, ndo € uma
velocidade fisica, ao invés, € uma velocidade superficial baseada na se¢do transversal

completa do meio, ndo s6 na secdo transversal de fluxo do fluido. De acordo com Nield e
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Bejan (2006) a velocidade de Darcy u e a velocidade média intrinseca V estdo
relacionadas através da relacdo de Dupuit-Forchheimer: u= £V .

Conforme Nield e Bejan (2006) a aplicabilidade do modelo de Darcy € limitada a
baixos nimeros de Reynolds, por contabilizar apenas a resisténcia viscosa do escoamento.
Quando o ndmero de Reynolds associado ao escoamento € maior que a unidade as
contribuicdes inerciais para a resisténcia do escoamento tornam-se importantes. Muitos
autores contabilizam os efeitos inerciais através da equag¢do de Darcy-Forchheimer, dada

por (Forchheimer, 1901, apud Nield & Bejan, 2006):

U
(Vp), ==

u-C, LK!;'E 3.2)

Onde: |u| =+u-u denota a magnitude da velocidade de Darcy e C, € o coeficiente de

Forchheimer, geralmente obtido de maneira semi-empirica.

Segundo Webb (2006), para lidar com os efeitos da alta porosidade e viscosidade,
Brinkman introduziu uma extensdo ao modelo de Darcy que inclui um termo viscoso de
segunda ordem com uma viscosidade equivalente para o meio poroso. Com omissao do

termo inercial a extensdo viscosa pode ser escrita como:
— ,Ug 2
(Vp), = —ut 14V (3.3)

Dois termos viscosos estdo presentes na equacdo (3.3), o primeiro é o termo de
Darcy e o segundo é andlogo ao termo laplaciano que aparece nas equacdes de Navier-

Stokes. O coeficiente x, € uma viscosidade efetiva para o meio poroso. A equagdo de

conservagdao de quantidade de movimento com a extensdo de Brinkman geralmente é
empregada na interface entre um meio poroso € um meio aberto para obtencdo da
continuidade da tensdo de cisalhamento e para contabilizar a condi¢cdo de nao deslizamento
existente em paredes confinadas (Webb, 2006). Quando se trabalha com dominios
conjugados, onde parte do dominio € aberto (livre ou desobstruido) e parte é poroso e
saturado de fluido, é bastante frequente o uso do termo de Brinkman nas equagdes de
conservacdo de quantidade de movimento, pois desta forma as equagdes de conservacao do

dominio poroso tem mesma ordem das equagdes de conservacdo do dominio aberto e

35



assim pode-se ter um conjunto equacgdes que pode ser utilizado simultaneamente em todo o
dominio (Costa et al., 2004).

Conforme Whitaker (2006), a partir da aplicacdo de um procedimento de média
volumétrica formal as equagdes de Navier-Stokes e considerando escoamento
incompressivel e fluido Newtoniano as equacdes de conservacdo de quantidade de

movimento e da massa podem ser escritas como:

d
> (60)+V - (pu)= &, , (3.4)
d( pu puu 4, Vu

‘ué’ C L |ll|ll

(Vp), ==—u=Cr =z (3.6)

Onde: o termo X.*/@, , representa fonte de massa devido a degradagdo do meio sélido.

O termo inercial, no lado esquerdo da equacgdo (3.5), e a equagdo da conservagdo da
massa resultam de média formal. Do procedimento de média volumétrica surgem termos
na equacdo de conservacdo de quantidade de movimento que representam a forca de
arrasto média por unidade de volume exercida pela fase sélida, composta pelo arrasto
viscoso, arrasto inercial e arrasto de forma (pressdao). Normalmente estes efeitos sdo
modelados com base nas equagdes (3.1), (3.2) e (3.3), ja comentadas. O primeiro termo
viscoso na equacdo (3.5) é o termo de Brinkman e o udltimo termo é o de Darcy-
Forchheimer, introduzidos na equacao (3.5) para modelar os efeitos microscopicos do meio
poroso no campo de escoamento (macroscopico).

As equacdes (3.4) e (3.5) também sdo conhecidas de equacdes de Brinkman-
Forchheimer (Costa et al., 2004). Tais equacdes sdo aplicdveis a escoamento através de um

meio poroso que tende ao s6lido na medida em que a porosidade tende a zero.
3.3.2 - Equacao Média de Conservacao da Energia Para as Fases Sélida e Gasosa.

Na modelagem da combustdo em meios porosos € aconselhdvel solucionar duas
equacdes da energia, uma a fase gasosa e outra para a fase sélida, visto que as reacodes

homogéneas acontecem no meio gasoso com a energia quimica liberada transferida por

conveccdo para a matriz sélida (Viskanta, 2005). Essas duas equacdes de conservagdo de
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energia sdo acopladas através de um coeficiente de transferéncia de calor convectivo que
contabiliza a transferéncia de calor entre as fases.

Como simplificacdo para derivacdo das equacdes de conservacdo de energia no
meio poroso a radiacdo da fase gasosa é desprezada em comparagdo com a radiagcdo da fase
sOlida. Além disso, os termos relacionados a dissipacdo viscosa e trabalho de pressdo

também sao desprezados.

oo

A difusividade térmica, &, =k, / pc, ., pode necessitar de uma corregéo devido
dispersdo induzida pelo meio poroso. A dispersdo térmica para escoamento laminar é
proporcional ao nimero de Peclet, Dfx o Pe”, onde Pe=ud , / a, . Assim, a dispersao de
calor s6 € importante para Pe>1, o que ndo ocorre nos estudos que serdo aqui conduzidos,

. . -5 . .
ja que o tamanho dos grandes poros é da ordem de 10~ m, e as maiores velocidades

verificadas no interior de uma particula em combustdao também sdo modestas, da ordem de

102m. Para temperatura de 1050 K a, = 10*m?%s, o que resulta em Pe = 107, Assim,
d 2 ~ .

Dy, € pequeno em comparagdo a &, , por isso pode ser desprezado.

Com base no exposto, para um meio poroso isotrépico, homogéneo e saturado de
fluido, as equacdes de conservacao da energia médias no volume para o gds e para matriz

solida sao dadas respectivamente por (Viskanta, 2005):

T

k S
i(g,ng)w-(,ouTg)=v- e~ VT, |+—% (3.7)
ot Cpe Cpe
T
1-2)p'1)=v | (1-e) X v(r) |+ 5 (3.8)
ot Cps Cps

Onde: S =-&v-(2%h oD, , VY, -2\, 1S, (T, ~T,)

SST = STS + Qrad - hSt (Tg - Ts)

Os subscritos s e g se referem as fases sélida e gasosa, respectivamente.

A equacdo (3.7) estd na forma da equagdo de energia para sistemas
multicomponentes. O primeiro termo desta equagdo representa a acumulacdo e o segundo

representa convecgao de energia; o primeiro termo depois do sinal de igualdade contabiliza
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a transferéncia de energia devido a difusdo. O termo V-(Z,Z:’j;hk D VYk) contabiliza o

k.eff
transporte de entalpia devido a difusdo de espécies, que pode ter um efeito significante no
campo de entalpia quando o nimero de Lewis, Le, =k, / (pcp,,{ka), para qualquer

. . . N, . , ~ . N ~
espécie se afasta da unidade. O termo X, %@, /iy, € o de geragdo de calor devido as reagdes

quimicas (homogéneas). O termo hS, (T . —Tg) ¢ responsdvel pela transferéncia de calor

entre as fases e S, € a drea superficial especifica de troca de calor.

Com relagdo a equagdo de conservacdo da energia da fase sélida, o primeiro termo
da equacdo representa a acumulacdo de energia e o segundo responde pela difusdo de

calor. O termo AS, (T . T s) € o de acoplamento com a fase gasosa. De acordo com Bird et

al. (2002), para baixos Re, o h pode ser calculado a partir do Nu como:

hd
Nu=——2R_ — 2,19(Re Pr)”3 ,
k,(1-€)y
u, d _
onde; Re = M ed pRe = 6(1—8), v € um fator de forma, k . ¢ a condutividade
(1 - 8)/11// ’ Sr

térmica do gds e S, € a drea superficial especifica de troca de calor.

O termo Q,, representa poténcia radiativa trocada entre o meio ambiente,

assumido a uma temperatura de referencia 7,4, € 0 meio poroso. Esta troca se da através da
interface entre os meios, por isso sO fornece poténcia para os nés localizados nesta posi¢ao,

e considera-se que pode ser modelada pela lei de radiacdo de Stefan-Boltzmann:
Qrad = Asupo-grad (T;‘jld - Ts4 )’ (39)

z z . s , 2 A ~
onde A, ¢ a drea superficial que envolve a particula (m”) e os parametros O e £, sd0 a

constante de Stefan-Boltzmann (W/m2K4) e emissividade radiativa da particula,

respectivamente.

O termo S,,, em S|, representa a fonte de calor devido secagem, pirélise e reagdes

heterogéneas do residuo carbonico.
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S, =@, H +@H . YINTOH,, (3.10)

sec” * secagem m” = pirdlise

N

Onde; @, , @, @ representam as taxas de conversdao de massa devido a secagem, a

sec?

T N ~ N . 3 - 2
pirélise e as reacdes heterogéneas, respectivamente, em kgm>s'. H ¢ o calor

secagem

latente de vaporizacdo da dgua, H € o calor de reagdo devido a pirdlise e H; € calor

pirdlise

de reacdo devido as reacdes heterogéneas.

E importante notar que nas equacdes (3.7) e (3.8) também foi assumido que a
porosidade da superficie era igual a porosidade do meio sélido, consideracdo importante

para derivacao dos termos associados a fluxo de calor (Nield & Bejan, 2006).
3.3.3 - Equaciao Média de Conservacao de Espécies

Para um sistema monofdsico multicomponente a equacdo média volumétrica de

conservacdo de espécies, de acordo com Viskanta (2005), € dada por:

%(SpYiHV-(pqu): V(e )+ew,, . k=12,..N, —1, (3.11)

onde otermo @, , € ataxa liquida de produgdo da espécie k pela reagdo quimica.

Uma equag@o de conservagdo serd resolvida para N, —1 espécies, onde N, € o

nimero total de espécies quimicas gasosas presentes no sistema. Desde que a soma das

fragdes de massa das espécies deve ser unitdria, a N-ésima fracdo de massa é determinada
Ng,—1 ) . . . . o . ~
como Y, =1-X, 7Y, . Além disso, a lei de Fick serd utilizada na aproximagao do fluxo de

difusdo de espécies, J, =—pD, ,.VY,, por conta disto o fluxo da N-ésima espécie serd

k.eff

calculado em fungdo dos fluxos das demais espécies, J, =—X/"'J,, uma vez que a soma

L. N, Ce
dos fluxos para todas as espécies deve ser nula, X,J, =0. Para minimizar o erro

numérico no célculo dos fluxos, a N-ésima espécie serd aquela com a maior fracdo de

massa global, como N, quando o oxidante € ar.
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Deve-se observar que na equacdo (3.11) que o efeito de Soret, fluxo de massa
produzido por gradientes de temperatura, foi desprezado. Essa simplificacdo foi adotada
porque a difusdo térmica s6 € importante para espécies leves (H, H,, He) e em baixas
temperaturas (Warnatz et al., 2009). A dispersdo de espécies induzida pelo meio poroso

também foi desprezada na equagdo (3.11), a exemplo do que foi feito na equacdo da

d

llm

. . d d . 2
energia, pois D,, =&, ¢ Pe, = Pe o queresultaem D,, =D, . Assim D, € pequenoem

comparacdo a D, , e seu efeito pode ser desprezado.
km

3.4 - MECANISMOS DE REACAO QUIMICA

Espécies quimicas

Durante a pirélise uma grande quantidade de espécies é formada. A mistura de
gases de pirdlise de biomassa consiste principalmente de CO, CO,, H;0, Hy,
hidrocarbonetos leves e pesados (Thunman et al., 2001). Segundo Thunman (2004)
hidrocarbonetos leves sdo definidos como hidrocarbonetos niao condensiveis em
temperatura ambiente. S3o principalmente metano e etileno, com aproximadamente trés
vezes mais metano do que etileno, podendo ser aproximado como C;;sHs4 com poder
calorifico de 49,4 MJ/kg. Os hidrocarbonetos pesados, chamados de alcatrdo, sdo aqueles
componentes que condensam em temperatura ambiente. Num ambiente de combustdo sdo
quebrados termicamente para o hidrocarboneto mais estdvel, como benzeno, naftaleno e
tolueno. O alcatrdo pode ser aproximado como C¢Hg 20 .

Bradley et al. (2006), baseados em pesquisas bastante completas sobre volateis
primdrios de carvao mineral, relatam que as espécies alcatrdo, CHy4, H,, CO, CO, e H,0
estdo presentes em quantidade significativas.

Assim, com base nos trabalhos de Thunman et al. (2001) e Bradley et al. (2006),
constata-se que as espécies CO, CO,, H,O, H; sdo comuns a carvdo e biomassa. Através da
tabela 3.1 é possivel ter uma ideia da representacdo dada ao gés leve e ao alcatrdo em
alguns trabalhos selecionados, que investigaram combustdo de carvdo ou biomassa. Com
excecao de Fortsch et al. (1998) e Han et al. (2003), todos os trabalhos representaram o
hidrocarboneto leve como CH4. A informacgdo dada anteriormente por Thunman (2004) da
suporte a escolha de CH4 como hidrocarboneto leve. Com relacdo ao alcatrdo, duas

representacgdes sdo comuns: CyHy ou CiH,O,. Se for assumido o alcatrdo na forma C,H,0,,
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a determinagdo de x, y e z geralmente € realizada com base em relagdes de H/C e O/C
medidas experimentalmente. De forma mais simples o alcatrdo pode ser assumido como
benzeno, C¢He (Veras, 1997) e € esta a aproximacdo que serd utilizada no presente
trabalho. A principal motivacdo para representacdo do alcatrdo pelo benzeno € a
disponibilidade de propriedades de transporte e termo-fisicas na literatura, inprecindiveis

para uso nas simulagdes numéricas.

Tabela 3.1 - Representagdo usual dos hidrocarbonetos leves e alcatrdo.

Trabalhos de referéncia | Hidrocarboneto Leve Alcatrao combustivel
Liu e Gibbs (2002) CH,4 e C,Hg - biomassa
Klason e Bai (2007) CH,4 CiHy biomassa

Thunman et al. (2002) CHye C,Hy CH,0, biomassa

Han et al. (2003) C,H, CH,0, carvao
Fortsch et al. (1998) C,H, CH,0, carvao
Bradley et al. (2006) CH,4 - carvao

Veras (1997) CH,4 CeHg carvao

Yang et al. (1998) CH4 CiHy carvao

Heikkinen (2005) CH,4 CH,0, carvao/biomassa

Mussara et al. (1986)* CH,4 CeHg carvao
Wendt et al. (2002) CH,4 CiHy carvao

*Citado por Veras (1997).

Com base no exposto, as espécies CO, CO,, H,0, H,, CH4 e C¢Hg (alcatrdo) serdo
utilizadas para representar as espécies provenientes da pirdlise e oxidagdo do residuo
carbonico da biomassa e do carvdo. O gds oxidante serd representado por uma mistura de
0, e Ny, ou O, e CO,, em proporcdes a serem definidas nas simulagdes.

Uma vez que ja foram definidas as espécies quimicas, os correspondentes

mecanismos de reagdo podem ser especificados.

3.4.1 — Mecanismos de Reacoes Homogéneas

Durante a combustdo, combustivel e oxidante reagem para formar os produtos da
combustdo. Os produtos ndo sdo frequentemente formados em uma simples reacdo
quimica. Segundo Turns (2000), mecanismos completos de reacdo devem descrever a
dindmica em que ligagdes quimicas sdao quebradas ou formadas e em que ordem. Tais

mecanismos podem ter vdrias dezenas de reacdes elementares. A solugdo das equagdes que
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governam um mecanismo pode fornecer as concentracdes dos produtos, perfis de
temperatura e calor liberado.

O emprego de um mecanismo de reacdo completo pode tornar a tarefa de simulagdo
impraticdvel do ponto de vista computacional, uma vez que para cada espécie quimica
considerada deve-se resolver uma equagdo de conservagdo (ou de transporte). Por causa
disto é frequente o uso de mecanismos globais. Neste caso a redug¢do no esfor¢o de
computacao se da principalmente devido a reducdo do nimero de espécies envolvidas (Ha
et al., 1998). Em um mecanismo global, para aproximar a combustdo, ¢ comum assumir
que os reagentes sdo convertidos nos produtos finais em um passo tnico irreversivel, como

posto a seguir:

Combustivel + aO, — BCO, +yH,0 (3.12)
Onde: a, B e y sdo coeficientes estequiométricos.

A expressdo de taxa global associada a0 mecanismo (3.37) € escrita como:

R oy = d[Comb.]/dt = —AT"pexp(- E/(R, T, )JComb.} [0, ] (3.13)

comb

Para faixas restritas de temperatura e pressao pode-se assumir que n =m =0, com
isso, a partir de dados experimentais o fator pré-exponencial pode ser determinado para
uma determinada energia de ativacdo. Em um mecanismo global os valores de “a” e “b”
ndo estdo relacionados a coeficientes estequiométricos, sao constantes empiricas calculadas
para reproduzir valores de velocidade de chama e limites de inflamabilidade observados
experimentalmente (Westbrook & Dryer, 1984).

Nas simulacdes que utilizam mecanismos globais de passo tnico, as temperaturas
preditas podem ser maiores que da chama adiabdtica, pois a oxida¢do do combustivel
resulta diretamente em CO, e H,O (Borman e Ragland, 1998). Esta é a maior deficiéncia
da reagdo global (3.13), pois em chamas de hidrocarbonetos grandes quantidades de CO e
H; podem existir em equilibrio com CO, e H,O, além disso, a oxidacdo do CO ¢é a mais

lenta do processo (Law, 2006).
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Para melhorar a qualidade dos resultados, a oxidacdo do combustivel pode ser
considerada em duas ou mais etapas, como proposto por Dryer e Glassman (1973). Com
esta medida as temperaturas previstas sao mais realistas.

Como base no exposto, neste trabalho, para oxidacdo de CH4 e C¢Hg 0s mecanismo
globais de reacdo R1 e R2, respectivamente, dados na tabela 3.2 serdo utilizados. As
constantes de taxa para estes mecanismos serdo tomados de Westbrook e Dryer (1984).
Uma reacdo para conversdo de CO e sua reversa serdo consideradas, calculadas pelas
reagdes R3 e R4, respectivamente. Deve-se notar que a taxa de oxidagdo de CO tem uma
dependéncia com [H,O]. Segundo Flagan e Seinfiel (1988) a inclusdo de [H,O] na
expressdo de taxa pode ser explicada porque a maioria do CO € consumida por OH que,
como primeira aproximacao, pode ser assumido em equilibrio com H;O. A ultima reagao
considerada é a de oxidacdo de hidrogénio, reacio R5. Os mecanismos globais
apresentados na tabela 3.2 serdo utilizados na descricdo da combustdo de biomassa e

carvao no presente trabalho.

Tabela 3.2 — Mecanismos globais para as reagdes homogéneas.

Reacdo Combustivel Expressao de Taxa

R1 CH,+10,——CO+2H, Rey, =—Acy, expl=Eqyy /R.T, JCH,T"[0,]7

R2 CoHy+$0,——6CO+$H, R, =—Acy expl-Ec, [RT,NCH "' [0,]

R3 CO+10,——CO, Reo =—Aco expl- E¢o /R.T, JCO)""[0,]"*[H,0]"*
R4 CO,——CO+10, Reo, = Ao, expl- Eco, |R,T,NCO, 1™

RS H,+10,—H,0 Ry, =—A, expl-E, /R.T,JH,]0,]

Tabela 3.3 — Constantes para as reagoes apresentadas na tabela 3.2.

Parametros das constantes de taxa Referéncia
Acy, =4,00x10° (kmol m* ) 5! Egy, [R, =24,40x10°(K)
Ac. =230x10° (kmol m™ "™ Ecy, /R, =1500x10°(K)
Acp =2.24x10 (kmol m* ) 5™ Eqo/R,=2013x10°6) W/ ;i?{i’;’g .
Aco, =5.00x10° (kmol m*)'s™" Eco, /R, =20,13x10°(K)
Ay =987% 10° (kmol m” )_ls_1 E, /R, =3728% 10%(K)

As taxas liquidas de geracdo, ou destruicao, das espécies CH4, CsHg, Oy, CO,, CO

H,O e H,, dadas respectivamente por @, oy » @, c.n.» Dy 0, Dico,s Dyco> Pono © Do, s
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sdo apresentadas na tabela 3.4. O pardmetro V., , nas expressdes representa o0s

coeficientes estequiométricos, no qual “ESP” indica espécie e “R” indica a reacgao.
O termo de fonte de rea¢do quimica para a equagdo da energia serd calculado em

funcdo do calor de combustdo das reacdes R1-R5, Z,iv;'”l o, = -z ’I‘TA}_LiIA{.. Estes Ah, sdo

os calores de combustio obtidos das entalpias de formagdo A’

.« das espécies envolvidas

nas reacgdes, como pode ser verificado na tabela 3.5.

Tabela 3.4 — Taxa liquida de reac@o de espécies para as reagdes R1-R5 em kg m7st

@, ey, = +(RCH4 Ven, ri )W ¢.CH,

A

@y cn, = +(RC<,H6VC6H6,R2 )Wg,csyf,
@, 0, = +(RC(,H6 Vo,ra T RCH4 Vo,r1t RCOVO2 r3 T RH2 Vo, Rs )W 2.0, (Rco2 Vo, r4 )W 2.0,

A

@, co, = "'(Rcoz Vo, ra )W §.C0, — (RCOVCOZ,R3 )W ¢.CO,
W, co = +(RCOVC0,R3 )W §.CO0 (RC6H6VC0,R2 +RepVeori + ReoVeora )Wg,co
@, 0 = _(RH2 Vi,0Rs )}V ¢.H,0

Dy y, = "'(RH2 Vi, rs )W &H, (RCH4VH2,R1M o T RC<,H6 Vi, r2 )W ¢.H,

Tabela 3.5 — Calor de combustiio, em J kmol™, para as reacdes R1-RS5.

Ay =V, w1+ o, xS )=V comit e 4V, w2
Ay = Vet 2h 4V o, xdt o )=V condt 20 4V i )
A}% = (VCO,RSEgO,’CZ(g)S Vo, ,RS}_lgO,’Cz(g)i )_ (‘/02,123}_1(:,’0229 8)

Af_l4 = VCOZ,R4}_lgO,’CZ‘3§ )_ (VCO,RJ_lgO,ﬁgSV 02,R4}_lg0,§? 8)

770,298
h

_ _0,298)_( 770,298 )
=W, rsMet, Vo, x50, V085 11,0

[}

3.4.2 — Mecanismos de Reacoes heterogéneas

Segundo Turns (2002) uma reacdo heterogénea é aquela que envolve espécies
quimicas em diferentes estados fisicos. A reacdo de oxidagdo de madeira ou carvao sio
exemplos de reacdes heterogéneas. Na fase de pirdlise a particula emite gases combustiveis
que reagem com oxigénio na fase gasosa (reacdes homogéneas). Especificamente, na
queima de carvao e biomassa, reacdes heterogé€neas ocorrem entre gases reagentes
(oxidacdo ou gaseificacdo) e espécies quimicas da fase condensada. Sendo o carbono a
espécie majoritdria, as reacdes desta natureza se restringem a este composto, independente

do reagente da fase gasosa.
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Em solidos porosos, onde a drea interna definida pelos canais geralmente ¢ muito
maior que sua superficie externa, gases reagentes podem fluir e reagir no interior destes

canais (Cremasco, 2002). As reagOes heterogéneas sdo eminentemente reacdes de
superficie, por isso s3o normalmente expressas em kg m™s™ .

Os produtos principais das reagdes heterogéneas do carbono com O, sdo CO e COa,,
cuja estequiometria pode ser representada pela reacdo exotérmica R6 apresentada na tabela
3.6. Nesta reacdo CO e CO; sdo reconhecidos como produtos primdrios. Para o carvdo a
razdo de produto CO/CO,, nomeada de 77, serd correlacionada através da relagio de

Tognotti et al. (1990): 77=70e"""" . J4 para a madeira serd assumido 77 =43¢ "

valor tomado de Thunman et al. (2002).

n+1

De 7 pode-se calcular o coeficiente estequiométrico do carbono: Vi ., = Z(W)’ e

deste coeficiente pode-se inferir que quanto maior a temperatura maior a produgdo de CO
em relacdo CO,, de tal forma que para temperaturas elevadas CO € o produto principal. Em
contrapartida, para temperaturas moderadas CO, torna-se o produto principal.

No interior de uma particula em combustdo além das reagdes ja descritas também
ocorrem reagdes heterogéneas do carbono com CO, e H,O, referenciadas de (R7) e (RS8),
respectivamente, na tabela 3.6. Tais reacoes sdo endotérmicas e chamadas na literatura de
reacOes de gaseificacdo. Estas reacdes sdo muito mais lentas que a reacdo C-O,, por isso sO
devem contribuir de maneira significativa para o consumo de carbono em atmosferas de
baixo teor de oxigénio.

Os mecanismos globais apresentados na tabela 3.6 serdo utilizados na descri¢cdo da
combustdo de biomassa e carvao no presente trabalho. Com estes mecanismos espera-se ter
uma visdo aproximada dos fendmenos associados a combustdo para faixas de pressdo e
temperatura de interesse pratico, uma vez que tais mecanismos de reagdo sdo incapazes de

descrever rigorosamente as rea¢des fundamentais de oxidagdo/gaseificagao.

Tabela 3.6 - Mecanismos Globais de Reacdo Heterogénea.

R6 Ve o CH+O0,—<252(. ., —1)CO+(2-v, (., ) CO,

R7 C+CO,—=2 32C0O
R8 C+H,0—< ,CO+H,

As expressoes de taxa intrinseca das reacdes da tabela 3.6 sdo apresentas nas

tabelas 2.7 e 2.8. A taxa liquida de consumo do residuo carbonico e os termos de fonte para
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as reacdes homogéneas de O,, CO, CO,, H,O e H; sdo dados, respectivamente, por (i)ﬂ,
@y, s Wo> Ocp,» Dy © Oy - Estas taxas sdo apresentadas na tabela 3.9. O pardmetro

Vispx TEpresenta os coeficientes estequiométricos, no qual “ESP” indica espécie e “R”

indica as reagdes C-O,, C-CO, e C-H,O. O parametro S representa a drea superficial

. , A . -3
reativa do residuo carbonico por unidade de volume, m’m

Tabela 3.7 - Taxas das reagcdes heterogéneas para carvao (kmol m?s™).

Expressdo de taxa intrinseca (m s'l)xconcentragﬁo (kmol m'3) Fonte

Re_o =ke_,Co =1046X10 2T ¢ C,, Smith (1978)

RC_CO =ke_co ng =8593x 107475 25370, cx Robert e Harris (2000)
IQC_H o =kenoCry =8593 X 107305 72778YT; cr Robert e Harris (2000)

Tabela 3.8- Taxas das reagcOes heterogéneas para madeira (kmol m?Zs™h.

Expressio de taxa intrinseca (m s )xconcentragdo (kmol m™) Fonte

I%C 0, =kc_0,Co, =LT15T, ‘9°°°/TC o

Re—co, =keco, Ccoz =342T,e M Cy,, Thunman et al. (2002)
IQC‘HZO - kC_HZOC[(')I’ZSO = 3,427;6—15600/2 Cg’zso

Tabela 3.9 — Taxa liquida de reacdo para as reacoes heterogéneas (kg m7s™).

A A

W, = _(Vc ,C-0, Rc-o Ve co, Rc-co2 + VC,C—HZORC—HZO )W S,cS

@ o, = (Vo2 c-0,"%c-0, g,OZS

Ac
D, co = +( Vco,c-o R , TVco.c-co, Iéc-coz + VCO,C—HZORC—HZO )W g,coS
é)x,coz = +(Vcoz,c—02 Iéc—oz —Vco,.c-co, Iéc—coz )W g,COzS
@,Hzo = _(VHZO,C—HZOIQC,C—HZO )Wg,HZOS

@y, = +(VH2,C—H20RC,C—H20 g,HZS

As reagdes de superficie também consomem ou produzem energia. O balango de

calor de reacdo para reacdo R1 e os calores de reacdo das reacdes R2 e R3 sdo dados na
tabela 3.10.
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Tabela 3.10 - Calor de reagdo para as reagdes C-O, C-CO, e C-H,O.

Reacdo  Calor de reacdo Referéncia

_ 2(VC,C—O2 _I)AH 4 2_VC,C—O2

c-0, = co co,
Vec-o, Vec-o,

AH ., =+9,2MJ/kg C
AH ., =+32,8MJ/kg C

AH

C-0,

Borman e Ragland (1998)

C-CO,  AH,, =-14,4MJ/kgC

C-H,0  AH,,=-109Ml/kgC

3.5 - MODELOS DE SECAGEM E PIROLISE.
Secagem

Considerando o exposto na revisdo bibliografica o modelo de secagem de taxa
cinética serd utilizado no presente trabalho. Os pardmetros do modelo sdo tomados de

Bryden e Hagge (2003), ver tabela 3.11.

Tabela 3.11 - Modelo de secagem.

Umidade —=— Vapor d'dgua
@, =0, T <95°C
Do = Koy » T,>95°C
k.. =513x10" exp[-88000/(R,T.)], H_, =—2.44MJ kg

Na tabela 3.11 @, representa a taxa de evaporagio de dgua, dadaem kgm™s™', e

sec

o parametro H . € a entalpia de vaporizac¢do da dgua.

Pirolise

Dois tipos de modelos serdo considerados para modelar a taxa de degradagdo
térmica do s6lido. O modelo de taxa cinética unica e o modelo de superposicdo dos

constituintes da biomassa. Os dois modelos e as suas constantes de taxa sdo apresentados

na tabela 3.12. Nesta tabela, p;' representa a massa especifica aparente do material volatil

(kg/m) e p, referencia as massas especificas dos constituintes da biomassa (kg/m?).
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Parametros representativos para o modelo de taxa cinética Unica e para o modelo de

superposicdo dos constituintes da biomassa sdo apresentados nas tabelas 2.13 e 2.14.

Tabela 3.12 - Modelos de pirdlise e constantes de taxa.

Modelo Taxa de devolatilizacio (kg/m’s ) Constante de Taxa ( s™")

Modelo de taxa cinética Gnica @, =—pyk pir k,, =A, exp[— E, / (RMTS )]
@, =—p,k, (Hemicelulose)

Mode?lo .de superppsigﬁo dos (f)z =—p,k, (C‘elu'lose) k = A expl— E/RT )

constituintes da Biomassa @, =—p;k, (Lignina) ‘

W, =@, + o, + @, (Biomassa)

Tabela 3.13 - Parametros para o modelo de taxa cinética dnica (Born & Ragland, 1998).

Combustivel A, (S - ) E, / R, (K)
Carvao Betuminoso 280 5940
Lignita 700 5690
Madeira 1,9x10" 21500

Tabela 3.14 - Parametros para o modelo de superposicdo (Beldereok, 2007).

Tipo de Hemicelulose Celulose Lignina
madeira A (s‘l) E,(J /' mol) As™) E,(J/mol) A(s™) E,(J / mol)
Softwood ~ 59x10°  9,65x10" 1,910 1,57x10° 2,6x10>  6,50%x10*
Hardwood — 4,9x10° 1,27%x10° 1,910 1,57x10° 2,710 6,54x10*

3.6 - MODELO MATEMATICO DE EVOLUCAO DA ESTRUTURA POROSA.

3.6.1 — Caracterizacio da Estrutura Porosa do Sélido.

Uma particula de carvdo ou biomassa pode ser considerada como uma estrutura
porosa com canais internos de tamanhos e formas diferentes. Para efeito de modelagem,
uma estrutura porosa idealizada, composta por dois tamanhos diferentes de poros,
referenciados de macro-poros e micro-poros, serd considerada no presente trabalho,
conforme figura 3.1. Nessa estrutura os macro-poros sao muito maiores que OS micro-
poros. Assume-se que 0s micro-poros forneceram drea superficial para as reacdes quimicas
€ 0s macro-poros sao ao caminho preferencial para escoamento dos gases, como idealizado

em Biggs e Agarwal (1996).
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De maneira original, propde-se neste estudo a divisdo local de materiais e tamanhos
de poros para que se possa descrever de maneira clara a evolucdo de massa durante a
secagem, a pirdlise e as reagOes heterogéneas, como apresentado na figura 3.1. De tal

divisdo resultam Xc e Xy, que sdo fragdes totais de volume.

Material volatil

Macro-poro Micro-poro Material carbonoso

Divisdo de materiais
e tamanho de poros

Nesta parte s6 existe
material carbonoso e
micro-poros

Nesta parte s6 existe
Material carbonoso e material volatil e
material volatil misturados. Macro-poros
Macro-poros e micro-poros

também misturados

Definicéo das fracdes de volume Xc e Xv

Xc = (vol. micro-poros+vol. material carbonoso)/volume total

Xv = (vol. macro-poros+vol. material volatil)/volume total

Figura 3.1 - Matriz porosa bimodal idealizada e defini¢do das fracdes de volume Xv e Xc.

Porosidade

A fracdo de volume de vazios em um sélido é chamada de porosidade, definida

como:

e=V, |V,

(3.14)
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Onde: V, € o volume de vazios que pode ser ocupado por gés na estrutura porosa e V; € o

volume total (volume de sélido + volume de vazios). O volume dos vazios a partir desta
parte do texto também serd referenciado como volume de gds. Este volume pode ser

decomposto como:

V, =V, +V, (3.15)

onde V, eV, séo os volumes dos macro-poros e dos micro-poros, respectivamente.

Considerando V'

m

o volume que os macro-poros devem ocupar no final da
pirdlise, que, a partir da defini¢do de X, , pode ser escrito como: V'™ = XV, . O volume

de base para cdlculo dos micro-poros pode ser posto igual a (VT -y ) Assim a macro-

porosidade e a micro-porosidade podem ser definidas pelas equagdes (3.16) e (3.17),

respectivamente.
€, =V, /Vs (3.16)
e, =V, /v, -v") (3.17)

Dividindo a equacdo (3.15) pelo volume total V, e considerando as equacdes

(3.14), (3.16) e (3.17), pode-se colocar a porosidade em fun¢do da macro-porosidade e da

micro-porosidade:
g:gm+gﬂ(1—gnf”i), (3.18)
onde " =V / V,oue"=X,.

Area superficial especifica

. .. Py 2. 3\ 2 e L - .
A drea superficial especifica (m”/m”) € uma das principais caracteristicas do meio

poroso, definida como:
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B Area_superﬁcial
‘/T

S

(3.19)

Duas dreas superficiais especificas serdo necessdrias para caracterizar a estrutura
porosa. Area superficial especifica dos micro-poros, § 4+ © a area superficial especifica dos
macro-poros, S, .

Segundo Biggs & Agarwall (1996), numa estrutura porosa bimodal os macro-poros
agem como condutos para transferéncia de massa e micro-poros fornecem drea superficial

para as reagdes quimicas. Com base nisso pode-se associar as dreas supracitadas aos

fendmenos que ocorrem durante a combustao.

A area superficial especifica dos micro-poros, S, serd posta como a area reativa da
particula e de troca de calor. A modificagdo §, com as reagdes heterogéneas serd

calculada, a partir de um valor inicial, com o modelo de poro aleatério de Bhatia e
Perlmutter (1980), equacdo (3.20a). Neste modelo a competicdo relativa entre formacgao e
destruicao de drea superficial, os efeitos opostos de crescimento e fusdo de poros, sdo
controlados pelo parametro estrutural y que pode ser determinado do ajuste a dreas

superficiais especificas medidas (Ma, 2006). A Figura 3.2 mostra a variagdo de S, com

X, Pparadiferentes valores .

S,=S,,1-x_ Wi-y(-Xx_,) (3.202)

onde X € aconversdo de material carbonico e ¥ € um parametro estrutural.

conv

——— y=0
-yt
— ~ y=10
150 - -
o ™~
S ’ N
3
w1l N J
X < ~_
™ T~ AN
\\\ \
S~ \
0.5} Tl v
S~ \
SRR
N
0 L L L L X
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

X
conv

Figura 3.2 - Variacdo da razdo de area superficial com a conversdo de material.
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Considerando distribui¢do homogénea de poros cilindricos, cujo nimero permanece
inalterado durante a pirdlise, com comprimento bem maior que didmetro, pode-se calcular

a drea superficial especifica dos macro-poros, §,,, como:

7d L m, L
Sm _ nlmr{a/( /Z )poro) — nbo;{;;z m*—poro — 281” 9 Sm = 4;m (320b)
m! €m n[, mr /g m m
0ros 4 poro m

onde n ¢ o nimero de macro-poros, d, € o didmetro dos macro-porose L éo0

poros poro
comprimento dos macro-poros. Na equagdo acima tanto £, quanto ¢, variam durante a
pirélise.

Se 0s micro-poros se conectarem aos macro-poros, o aumento destes deve reduzir a

area superficial dos macro-poros como:

m

S = ‘;‘9’" (i-¢,) (3.20¢)

m

A troca de calor entre o soélido e o gds deve ocorrer através de toda a drea
superficial disponivel. Com o crescimento dos micro-poros, no final da combustao, a fusdo
de poros deve reduzir a drea de troca de calor global. Além disso, caso o material tenha
cinza a drea final de troca de calor do sélido deve ser a deste material. Com base no

exposto propde-se que a drea de troca e calor entre o solido e o fluido seja calculada com

uma combinagdo de S, S, e S, pela equagéo:
S, =8, +S,+Scnm (3.20¢)
onde S, € a area superficial especifica associada a cinza.

Diametro dos poros

Para finalizar, a estrutura porosa consumivel serd caracterizada por dois tamanhos

de poros. Os didmetros dos macro-poros e dos micro-poros serdo representados,
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respectivamente, por d, e d,. Como aproximagdo considera-se que inicialmente ambos

os diametros apresentam tamanho uniforme sobre todo o sdlido (Perkins & Sahajwalla,
2005).

Conforme Wang e Bhatia (2001) a superficie interna do sélido €
predominantemente aquela dos micro-poros, local onde as reacOes heterogéneas se

desenvolvem, por isso pode-se assumir que d, varia com a conversdo de acordo com a

equacao:

d =—*~ (3.21a)

A variagdo do diametro dos macro-poros durante a conversdo de material volatil, a
partir de um valor inicial, pode ser calculada da razdo do volume dos macro-poros em um

momento qualquer, V, , e seu volume inicial, V, :

s 3 [4)L

poro _ i
n 2, AL, Py =dno " (3.21b)

3.6.2 — Definicao do volume efetivamente ocupado pelo material sélido.

vV, V&
v

m,0

m_

VT gm,O

O volume efetivamente ocupado pelo sélido serd calculado da seguinte forma:

V.-V, =V, -V, +V,) (3.22)

O volume total serd decomposto em duas partes, V, = XV, + X .V,.. Com base nas
defini¢des pode-se concluir que em XV, estd o material s6lido volitil e o volume dos
macro-poros € em X .V, estd o material solido carbonico € o volume dos micro-poros.

Além disso, da figura 3.1 sabemos que X, + X, =1

Dividindo a equagdo (3.22) por V, e introduzindo no resultado as fragdes de

volume, resulta a seguinte equagao
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(1-eW, = (X, —&,V, +[x. —¢, (-7 v, (3.23)

A partir da equacgdo (3.23) os volumes dos materiais sélidos podem ser definidos:

VTS = (1— E)VT (volume total de material s6lido) (3.24)
vi=(x,-¢, )V, (volume de material sélido volatil) (3.25)
Ve= [X c—&, (1-g™ )] V, (volume de material sélido carbonico) (3.26)

Segundo Veras (1997), para altas taxas de aquecimento o rendimento de material
volatil € maior que o previsto pela andlise aproximada. Para contabilizar este efeito, as

fragdes X, e X, podem ser alteradas durante a simulacido, como mostrado na figura 3.3.

Para altas taxas de aquecimento
a fracdo Xv aumenta

Material carbonoso que pode
se desprender como material
volatil dependendo da taxa de
aquecimento da particula

Avango da fronteira de Xv
consumindo material carbonoso
€ micro-poros

Figura 3.3 - Alteracdo de X, e X, devido altas taxas de aquecimento.

3.6.3 — Calculo da massa especifica intrinseca dos componentes do meio sélido.

A massa especifica intrinseca do sélido é baseada no volume VTS , equacdo (3.24), e
nio no volume total, V. Esta propriedade do sélido serd referenciada de p;. A massa

especifica aparente do sélido, p; , estd relacionada a p; como:

54



pi = pill-¢) (3.27)

A massa especifica aparente varia com a porosidade e é definida no volume total,
V,. Para um material homogéneo pode-se utilizar a massa da particula, m,, e V, para

calcular a massa especifica aparente inicial do s6lido como:

pyt =2 (3.28)

No presente modelo pretende-se calcular a evolucdo do material s6lido com base
nas massas especificas intrinsecas p, € p.., de material volatil e de material carbdnico,

respectivamente, conforme a seguinte equagao:

pilVS +VE)= plvis +plve (3.29)

onde my e m¢ sdo as massas de material volatil e de material carbonico, respectivamente.
Assume-se que p, e p. ndo variam com a conversdo de material s6lido.
O valor de p! pode ser calculado com base na composi¢do do combustivel através

da correlagdo proposta em Merrick (1993b), equacdo (3.30), que € baseada no conceito de
contribuicdes aditivas para carbono, hidrogénio, oxigénio, nitrogénio e enxofre, em base

seca e livre de cinzas.

R AL (3.30)

onde Y, sdo as fragdes de massa de carbono, hidrogénio, oxigé€nio, nitrogénio e enxofre. Os

L

W_ . sdo os respectivos pesos atdmicos dos elementos. E ¢, sdo coeficientes dos elementos

dados na Tabela 3.15.

Tabela 3.15 - Coeficientes da equagdo (3.30) (Merrick, 1993b).

C H O N S

a(m’kmol™) 000530 000577 000346 000669  0,00384
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Deve se observar que a porosidade inicial do sélido pode ser calculada com base

A0

em pi e pl como: €’ =1-p&°/pt .

A massa especifica intrinseca do residuo carbonico pode ser aproximada como a
massa especifica do carbono puro. Na literatura este valor geralmente é aproximado por

L =2200 kg/ m’ (Peter & Bruch, 2001), e serd empregado no decorrer deste trabalho.

Com relac@o a massa especifica intrinseca do material volatil, fica dificil de estimar

ou calcular seu valor com a equacgdo (3.30). No entanto um valor pode ser calculado
facilmente a partir de pardmetros da andlise imediata, m, =Y, pi°V, = p (x v — &, )VT ,

CcOomao:
Py =L)p?’° (3.31)

onde ¥, € a fracdo de material voltil de um combustivel sélido e p° € a massa

especifica aparente do combustivel para 0 momento inicial. Deve-se lembrar que p, serd

mantido constante com a conversiao de material volatil.
3.6.4 — Evolucao da massa especifica intrinseca do sélido

Substituindo os volumes dados pelas equagdes (3.24), (3.25) e (3.26) em (3.29), a

massa local de sélido, mg = p§(1—€)V,, pode ser posta em fungdo de py, pi, €, € &,,

como segue:
pll-eWV, = pl(X, ¢, V, +pLX, -, (1-e™) v, (3.32)

Para X, e X constantes, variagdes de €, e £, provocam alteragdo na massa do
s6lido. Supondo que a macro-porosidade e a micro-porosidade variam devido a pirdlise e
oxidagdo do residuo carbdnico, respectivamente, o final da pirdlise acontecerd quando a

macro-porosidade alcangar o valor €, =X, , pois neste caso V;, =0. O final da oxidagdo

FPi
m

ocorrerd quando &, (1—8 ): X .. Como posto, fica totalmente explicito que m, varia

com a porosidade, ou seja, a particula se degradard devido o aumento da porosidade.
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Deve-se notar que o aumento da porosidade pode ocorrer distribuidamente por toda
a particula, acarretando numa reducdo da massa especifica uniforme. Este tipo de
comportamento é notado em particulas pequenas, que sofrem perda de massa
aproximadamente de forma isotérmica. De outra forma, o crescimento da porosidade pode
ocorrer numa frente que avanga para o centro da particula. Este comportamento € tipico de
particulas termicamente espessas. Algumas das possiveis configuragdes de perda de massa
devido as reacdes heterogéneas sdo apresentadas na figura 3.4. Todas as formas de perda
de massa apresentadas podem ser simuladas pelo modelo proposto sem que seja necessario
qualquer ajuste para que isto ocorra. A forma de conversdo de massa serd funcdo das

condi¢des de contorno, tamanho de particula, propriedades termofisicas, entre outras.

Conversao Conversdo
Controlada Controlada pela
pela cinética transferéncia
quimica de massa
p varidvel e didmetro constante C02 A COZ,oo
00O ‘t—
J / /

p constante e encolhimento da particula

/ Co2 '_Cozmcoz Coper
0 o T —a |

p constante e encolhimento do nucleo r e r o0
Coz Co2
~ ~ =~ ~ ~ — Coz Coz,0
@ @O o ¢ :
r = r e

Tempo de conversdo

Figura 3.4 - Conversao de coque com o tempo para casos simplificados, os maiores valores

de massa especifica estdo associados ao tom mais escuro (Adaptado de Thunman, 2002).

Além do exposto, € importante ressaltar que o modelo proposto para a combustio
prevé a evolucdo simultanea de material volétil e de material carbonico. A evolugdo destes
materiais deve seguir uma ordem, pois o material carbonico s6 fica disponivel na medida
em que o combustivel solido se degrada termicamente emitindo voléteis e formando o
residuo carbdnico, conforme esquema a seguir:

Devolatilizagdo

—_— e
ms mVolanl + mCarbono
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No presente estudo € assumido que as propor¢des de my, ., € Meyp, SO

conhecidas previamente. Para que o esquema de conversao de massa seja obedecido, basta

considerar que X <X onde X e X representam as conversdes locais de

conc,c conc,v ? conc,c conc,v
material volétil e carbdnico, respectivamente. Assim, assegura-se que a destrui¢do da

estrutura so6lida, desconsiderando a cinza, se da devido ao consumo de m,,,,,- Com isso, a

saida de material volatil aumenta a porosidade da particula sem alterar seu tamanho.
3.6.5 — Calculo da macro-porosidade e micro-porosidade da particula.

A porosidade inicial do sélido pode ser calculada por suas massas especificas como
. . 0
" =1-p°/pi . Com base numa estimativa de &, os valores de X, , X, e & podem

ser calculados como serd apresentado a seguir.

Prosseguindo, da andlise imediata sabe-se a seguinte relagao:
m, = py, = pl[x, —ep(1-Xx, )| (3.33)

desta tira-se:

pA,O
Xc+52Xv=ﬁYc+€2 (3.34)

C

A partirde X .+ X, =1 e daequacio (3.34) determina-se X. e X, :

Loey|(Xe) _(Yepd®/pe +e, (3.35)
11X, 1

Para fechar o sistema tem-se:

g =e"—¢€,(1-X,) (3.36)
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No final da pirdlise a macro-porosidade deve se igualar a fracdo de volume
ocupado pelo material voldtil: €, = X, . No final da combustdo da particula €, =1.

Como discutido, todos os parametros necessarios para uso do modelo proposto

estdo determinados para uso na simulacao.

Evolucao da porosidade com a conversao de massa.

Com base na equagdo (3.32), a equacao de conservagao da massa do s6lido pode ser

escrita como:

ap? _9 1(1—8)]=(%[P‘£(Xv_gm)]"‘(%{pé[xc_gﬂ(l_XV)]} (3.37)

o o’

Para X, e X, constantes, a equagdo (3.37) pode ser simplificada para:

p} , de , de , de,
n— o —= 3.38
a P a (3-38)

T T Fv

o ar

De acordo com Biggs e Agarwal (1996) pode-se associar o aumento da macro-
porosidade com a pirdlise, enquanto que a variagdo da micro-porosidade pode ser
relacionada com a oxida¢ao do coque. Com base no exposto e na equacdo (3.38), pode-se

descrever a evolu¢ao da macro-porosidade e micro-porosidade como:

de ) I

—r=—w 3.39

dt m/pV ( )
de ]

_dtﬂ = —a)ﬂ/pé (3.40)

onde @, e @, sdo as taxas de consumo de massa devido a pirflise e as reagdes

heterog€neas do coque, respectivamente.

Valores iniciais das equagdes (3.39) e (3.40) ja foram discutidos anteriormente. As

equagoes (3.39) e (3.40) deverdo ser resolvidas para cada ponto nodal do meio poroso.

59



As conversdes de material volatil, X, e de material carbonico, X, para um
volume de controle i, podem ser calculadas do seguinte modo:
0
e . —&
Xoi =55 (3.41)
X, —€
Vi m,i
0
E .—E&, .
Xcar,i = = ()/” (342)
I-¢

0 0 e e e . . .
onde &, e &,, representam os valores iniciais de macro-porosidade e de micro-

porosidade, respectivamente. E interessante observar que o termo X, pode ser utilizado

como parametro de parada da simulacao.

Os valores globais de conversao podem ser obtidos a partir de média volumétrica:

X =" X Ve [, (3.43)

X = 2" X o Ve [0, (3.44)

onde V;; € o volume de controle associado ao no i.

Forma alternativa de calcular a evoluciao da porosidade com a conversao de massa.

Como as massas especificas p, e p. sdo assumidas constantes, existe uma

proporcionalidade entre massa e volume, ou seja, cada Am perdido estd associada a um
AV. Por isso, pode-se optar por calcular a evolu¢do da porosidade em funcao da perda de

massa da seguinte forma:

g, =1, +(1-n,)e™ (3.45)

m
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g, =nce,+(1-n.)el (3.46)

onde 7, =m, /m) e n.=m./m’.E m, e m representam a massa local de material
volétil e de residuo carbonico, respectivamente, no sélido em um instante qualquer. O

sobrescrito “0”, em m, e my, indica instante inicial.

As evolucdes de material volatil e de material carbonico podem ser calculadas

comao:
Ldm _ g (3.47)
V, dt
J;dw%'zah (3.48)
V, dt

Deve-se notar que as conversdes de massa ainda podem ser calculadas pelas

equacgoes (3.41) e (3.42).

3.6.6 — Modelo de evolucao da estrutura porosa considerando que a massa da

particula contém umidade.

Como a umidade contribui para o aumento da massa especifica da particula,
preenchendo os espagos vazios do sdlido, e ndo altera a macro-porosidade nem a micro-

porosidade, propde-se que a umidade seja contabilizada como apresentado abaixo:
PV +VE+VE )= oV + plvE + plvys (3.49)

onde V) =X,V, e X, éafragdo de volume da particula ocupada pela umidade.

Com base na equacdo (3.49), a massa especifica pode ser escrita em funcdo da

porosidade do meio:
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pll-¢)=pl(x, —¢ )+ pl[x. —gﬂ(l—XV)] +pl X, (3.50)

Na equacgdo (3.49) a porosidade do solido seco foi referenciada de &,. Esta
porosidade ¢ exatamente a da equagédo (3.18), £ =€, +¢€, (l e ), sua nomenclatura foi

modificada para indicar que ela ndo é mais a porosidade principal, ou total. A porosidade

principal continua sendo referenciada de €, mas agora € definida como:
e=¢g - X, (3.51)

Como €&, representa a fracio de vazios do sélido, entdo € 2 €, ou seja, a fracio de

volume ocupada pela dgua ndo pode ser maior que a fracdo de espacgos vazios do sélido.
Sendo a umidade o primeiro material a escapar da particula sélida num ambiente de
combustdo, quando X, =0= &=¢, localmente a equacdo (3.50) retoma a forma da
equacao (3.32).

A equacdo (3.50) mostra como a massa especifica aparente da

madeira p{ = p; (1- &) varia com a porosidade e com o contetido de umidade do sélido.

A secagem serd contabilizada através da reducdo da fragdo de volume X, da

seguinte forma:

my,

LV,

X, (3.52)

onde m, € a massa de umidade local no s6lido em um instante qualquer. Pela equagao

(3.52), quando m,, =0 o sélido estara seco.

Algumas quantidades devem ser alteradas para inclusao da umidade. A

determinagdo de X ., X, e p, considerando s6lido imido passa a ser:

{1 82}(ch=[YC(I_YU)p?’O/pé+82J (3'53)

1
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I YV(l_YU) A0
=—<0¢ 3.54
Py (Xv—é‘m)ps (3.54)

Nas equagdes (3.53) e (3.54): pi’=p/} "+ p}* + pl® e Y. +Y, =1.

3.6.7 — Modelo de evolucao da estrutura porosa considerando que a massa da

particula contém cinza.

A cinza € considerada inerte, com ponto de fusdo muito elevado. Sua massa
especifica é considerada constante, por isso 9Py /0t =0.

Para inclusdo da cinza pode-se proceder exatamente como no caso da umidade.

Logo, a massa do sélido pode ser apresentada como:

0 0 0 0
ny me nyy MmciNza

mg = mg +mg +mg +mgINZA =m2Yv (1_YU _YCINZA)+m.(S)YC(1_YU _YCINZA)+m.(S)YU +m.(S)YCINZA
(3.55a)

onde Y. +Y,=1.E Y., Y,, Y, e Y., sdo as fracdes de massa de carbono fixo, de

material volatil, de umidade e de cinza, respectivamente.

A equagdo (3.55a) pode ser escrita em termos de massa especifica aparente:
P P’ Py Pivza

A0 A0 A0 A0 A0
Ps =Ps YV(l_YU _YCINZA)"’,OS' YC(l_YU _YCINZA)+pS, Yy +Ps Yoy (3.55b)

A massa especifica aparente e a intrinseca da cinza se relacionam como:

m(s) Yo = ,0? ’OVT Yo = pé1NZAVCSINZA (3.56)

. . ~ . Ky _ysS ~ ~
Definindo a fracdo de volume de cinza como X &,,, =VS,,./V, . entio a equacio

anterior pode ser escrita como:

N A

péINZA X civza = Ps ,OYCINZA (3.57)
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A

~ . .yS  __Ps
A fragdo de volume de cinza pode ser calculada como: X ¢, =—"—Y -

CINZA

Com a inclusdo da cinza, no momento inicial, as massas especificas devem se

relacionar como:

N
VCINZA

Meinza :p.?VTYCINZA > pé‘INZAV—:p;’OYCINZA (3.58a)
T

=pivy > Vo _ My 3.58b

my = PsgVrly pUV_pS U 3. )
T
VS

m8 :p?'OVTYv (I=Yemnza) > péV_V:p?'OYV (=Y, =Yeuu) (3.58¢)
T

0= p0 1- > Ve _ Ay (1-Y, = Yopm) 3.58d

me = Ps VoXe (1=Yepnz) Pc v =pPs te U CINZA 3. )
T

Considerando  p{(1— €V, = penau Vinm + PoVe + Ve + plve e as equagdes

(3.58a)- (3.58d):

VS V N VS
1 1 1 1 1
ps(1—8)=pcm%:“+pyé+pv V—VT +p¢ V—j (3.59)
— — —— ——
Xz Xy (Xy=¢,) [XC —Eyu (1_5;?’ )]

o que resulta na seguinte relagdo de massas especificas e fracdoes de volume:
I(1_ o)— Al s Iys I . 1[ _ ( _ oFPi )] 3.60
pS(l 8)_pCINZAXCINZA+pUXU+pV(XV gm)+pC XC 8;1]‘ gm ( * )

As fragdes de volume se relacionam como:

1 &s

(1-8)= XS + XS + X, + X, —[e, +&,(1-™) (3.61)

m

LI — N N
Assim: £=¢€ — X — Xy

64



No momento final da combustdo X, =0 e €, =1:

p; (1 - g) = péINZAXgINZA = péINZA (1 - g) > pé = péINZA (3.62)

Como esperado, a massa especifica intrinseca do sélido serd igual a massa

especifica intrinseca da cinza no momento final de combustao.

Algumas quantidades devem mudar de célculo para inclusdo da cinza. A

determinag¢do de X, e X, considerando cinza passa a ser feita como:

|:1 82:|[XCJZ(YC(1_YU_YCINZA )p;’o/pé"'gzj (3.63)

1

A massa especifica intrinseca do material volatil deve passar a ser calculada como:

Y, (I_Y —Y ) A0
pl v U CINZA p , (364)
Y (XV_gm) ’

Nas equagdes (3.63) e (3.64): pi®=pit, +pt’ +pi’+pi° e Y. +Y, =1,

No final da secagem X, =0, no final da pirdlise £. = X, e no final da combustdo
da particula 85 =le g =1,0queresultaem: € =1—XJ,,, : Um residuo poroso de cinza

resta no final da combustao.
3.7 - PROPRIEDADES DE TRANSPORTE E TERMOFISICAS
3.7.1 — Propriedades de Transporte e Termofisicas da Fase Gasosa
As propriedades de transporte e termofisicas serdo estimadas como funcdo da
temperatura e composi¢ao da mistura.

A massa especifica da mistura de gases, a temperatura e pressdo sdo relacionadas

através da equacido de estado para gases ideais:
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£ (3.65)

O peso molecular da mistura de gases serd obtido a partir da composi¢do dos gases:
w, ==y, w,, )" (3.66)
A entalpia especifica serd obtida como:

h=L2YhW,, (3.67)

Onde a entalpia molar de cada componente 17 ¢ funcdo da temperatura:

B =R | " dT (3.68)

208 Pk

O calor especifico a pressdo constante da mistura pode ser obtido como:

c, . =xrve W,

D-8 p.k' gk

(3.69)

O calor especifico das equagdes (3.68) e (3.69) de espécies individuais serd obtido

em funcdo da temperatura:
_ 2 3 4
cp!k/Ru =ay, +a,T,+a, T, +a,T, +a,,T, (3.70)

Os coeficientes da equacao (3.70) para as espécies consideradas neste trabalho

foram obtidos de: http://www.me.berkeley.edu/gri_mech/version30/files30/thermo30.dat
— T
A entalpia sensivel, presente na equacdo (3.68), dada por A, ijqup”‘dT’ serd

obtida pela integragdo da equagéo de ¢, , .
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A viscosidade e a condutividade térmica de um componente puro podem ser

calculadas como (Bird et al., 2002):

-6
| 26693x10°\[W, T,

= 3.71

luk O_QQﬂ ( )
5 R,

k, = (cm +ZWM Jﬂk (3.72)

A viscosidade e a condutividade térmica da mistura de gases serdo estimadas com
base nos componentes da mistura. Conforme Bird et al. (2002), no caso de uma mistura a
baixa pressao (<20 atm), as equacdes (3.73) e (374) podem ser utilizadas para o célculo da

viscosidade e condutividade térmica da mistura, respectivamente.

N, Yl
/,lg = Zkzll T (373)
£Y.0,

k, =z Ik

e (3.74)
g k 1 NSP
=%y,

1 17
W, )? (w )
onde ©=—|1+—t | |14 [Ho) Des (3.75)
V8l w,, Hi\ Wi

A difusdo no seio da fase gasosa (bulk) e a difusdo Knudsen podem contribuir para

o transporte de massa dentro da estrutura porosa. Segundo Cremasco (2002) a difusdo
Knudsen € importante se o tamanho dos poros for da ordem do caminho livre médio do
difundente, situacdo na qual a colisdo dos gases com as paredes dos poros € mais
significativa de que a colisdo entre moléculas. O efeito combinado dos dois mecanismos de

difusdo descritos pode ser condensado em um coeficiente de difusdo efetivo, D, _,

EXpresso como:
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1 | 1 1
- _[ + ] (3.76)
Onde: D,,, representa o coeficiente de difusdo no seio da fase gasosa da espéciek e Dy, €

o coeficiente de difusdo Knudsen.

O coeficiente de difusdo no seio da fase gasosa do componente k& na mistura pode

ser calculado da seguinte forma (Turns, 2000):
X,
D, =(-X,) >~ (3.77)
O indice j presente na equacgdo representa as demais espécies presentes na mistura.

A difusividade bindria presente na equacao (3.77) serd calculada pela equacdo de

Chapman-Enskog, expressa por (Bird et al., 2001):

LT (11
D, =1858x107° —=% + (3.78)
po-kaD Wg,k 14

8.J

Onde: o, = (Gk +0; )/ 2, o didmetro de colisdo o, dado em A, ¢ funcdo da energia

potencial de atracdo/repulsdo entre duas moléculas, seu valor serd tomado da literatura.

O coeficiente de difus@do Knudsen serd calculado através da seguinte equacdo

(Cremasco, 2002):
Dy, =—u, (3.79)

onde d € diametro médio do poro ¢ u,, € a velocidade média das moléculas de uma

espécie k nos poros que, a partir das suposi¢des da teoria cinética dos gases, pode ser
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calculada como (Cremasco, 2002): u, [(SR T, )( gk)]o’s. A porosidade, &, €

introduzida de modo que o fluxo de gases seja baseado na se¢do transversal local total do
solido. A tortuosidade, 7, contabiliza o efeito do caminho tortuoso do géds na matriz solida,
o efeito de variagdo da secdo transversal dos poros individuais e varios outros graus de

anisotropia e heterogeneidade da estrutura porosa.

Para finalizar, vale ressaltar que as equacdes (3.71), (3.72) e (3.78) possuem base
tedrica e empirica. Segundo Bird et al. (2002) a teoria de Chapman-Enskog da expressdes
para propriedades de transporte em fun¢do da energia potencial intermolecular. No entanto
uma forma funcional tedrica para energia potencial intermolecular para moléculas reais
nao é conhecida. Contudo, para moléculas apolares uma expressdao empirica € dada pelo
potencial de Leonnard-Jones (6-12). Entdo com base neste potencial e na teoria de
Chapman-Enskog € possivel contabilizar o efeito da interagdo entre moléculas reais através
de um parametro chamado de integral de colis@o, obtido da soma de todos os eventos de
colisdo possiveis. A integral de colisdo estd associada a energia méxima de atragdo entre
duas moléculas e expressa a dependéncia do didmetro de colisdo com a temperatura, da
qual € inversamente proporcional (Cremasco, 2002). As integrais de colisdo para gases
apolares tanto para a viscosidade como para a difusividade, conforme apresentado em Bird

et al. (2002), podem ser calculadas da seguinte forma:
Q, = Alr")” + Clexpl- DT )|+ Elexpl- FT°)| (3.80)

A C E G
Q = + + + 3.81
ST Y Tep0)  exp(rT) explHT) G5

O parimetro T~ T( €5k )" é uma temperatura adimensional. Onde ky, € a

constante de Boltzmann e &,, =,/&,€; € a energia méaxima de atracdo entre duas

moléculas.

Tabela 3.16 - Constantes das equagdes de Q e Q.

Equacio A B C D E F G H

Q, 1,16145 0,14874 0,52487 0,77320 2,16718 2,43787 - -

Q 1,06036 0,15610 0,19300 0,47635 1,03587 1,52996 1,76474 3,89411

D
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3.7.2 — Propriedades do Meio Poroso e Termofisicas da Fase Solida

As propriedades do meio poroso e termofisicas para o meio sélido serdo
apresentadas a seguir.

Caso a condutividade do combustivel sélido virgem (madeira ou carvdo) seja
conhecida, a condutividade térmica do combustivel s6lido pode ser calculada em funcdo da

conversao local de material como:
kcx = 7IkSV + (1 - 77)ch (382)

onde os subscritos sv e rc se referem ao sélido virgem (madeira ou carvado) e ao residuo

carbdnico, respectivamente. E 77 = m /my , , sendo m; a massa local seca em um instante
qualquer e m , a massa local seca no instante inicial.

Para a equacdo (3.82) a condutividade térmica do residuo carbonico, da madeira e
do carvdo, pode ser tomada igual a do carbono puro. Segundo Thunman (2002) esta

condutividade, em W/mK, pode ser calculada em funcdo da temperatura pela equagao:
kpe =1,47+T, 1,1x107 (3.83)

A condutividade térmica do combustivel sélido também pode ser calculada em

func¢do da conversdo do sélido com a equagdo proposta por Merrick (1993c):
k, =(p! f4511)'T°? (3.84a)

A massa especifica que aparece na equagdo (3.84) deve ser calculada com a
equacao (3.30) e sua variacdo com a conversao de massa, em base seca e isenta da cinza,

pode ser calculada com os parametros do modelo proposto:
pi =pi (X, =, )/(1-& )+ pl[X o —£,(1-x,)] [1-¢,) (3.84b)

O efeito da cinza e da d4gua na condutividade térmica serd contabilizado como:
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k cond = ﬂcskcs + ﬂcinzakcinzu + ﬂu ku

m, m,

— j— cinza j— U Z1: z 1 ~
onde 77, =7, 1, === € 1], =7+ As massas de s6lido e de combustivel s6lido sdo

dadas como m =m_+m_,_,+m,6 € m =m, +m., respectivamente. As condutividades

cinza
térmicas da umidade e da cinza serdo calculadas, respectivamente, pelas equacdes

k, =-0,487+5887x107°T —7,38x10°T* e k,,_, =6,18x107*T +1,2.

cinza

Tanto o carvao quanto a biomassa geralmente queimam em altas temperaturas,
onde o aquecimento devido a transferéncia radiativa pode ser muito importante. O efeito da
transferéncia de calor radiativa pode ser contabilizado na equagdo da energia do sélido
através do aumento de sua condutividade, por uma condutividade radiativa, como posto na
equacdo (3.85). Esta aproximacgdo, aplicivel se o meio for opticamente espesso, &

conhecida como “Aproximacgdo de Rosseland” ou “Aproximacdo Difusa” e € representada

pela equacdo (3.86).
+k,, (3.85)

kg =40€,,d, T’ (3.86)

onde o € constante de Stefan-Boltzmann, d,, € o tamanho dos maiores poros e €, € a

8

C e . . _ cs cinza s _ Mg RC My nSV
em1S81V1dade da partICUIa' grad - (1 - ncinza )gmd + ncinza 8md ° grad - (l - )gmd + grad N

Mg 0 Mes,0

~ N% RC cinza
Nestas equagdes £.,, €,, € €.

ra

sdo as emissividades do sdlido virgem, do residuo

carbonico e da cinza, respectivamente.

O calor especifico do carvado, da biomassa, do coque de biomassa e de carvao, em
(kJ/kgK), em base seca e isenta de cinzas, serdo calculados com a equagdo proposta por

Merrick (1983):

¢, e =(R,/W,)2,(3807," )+ 2¢, (18007, ) (3.87)
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) . T
onde gl(X )=(X 2e* )(ex —1) e o parametro W, representa o peso atdmico médio do

s

solido, calculado através da equacdo:
— 5
YW, =2 YW, (3.88)

sendoY, as fracdes de massa de carbono, hidrogénio, oxigénio, nitrogénio e enxofre, em

base seca, e W, sdo os respectivos pesos atdmicos dos elementos.

A equagdo (3.87) pode ser utilizada tanto para o combustivel sélido virgem (carvao

ou biomassa) quanto para o residuo carbOnico variando apenas VVS O limite de cp para
Ts— é 3R ,W.', 0 que segundo Merrick (1983) estd de acordo com os principios fisico-

quimicos. Merrick (1983) obteve boa concordancia com a equagao (3.87), cerca de 10%,
entre valores preditos e experimentais para carvoes de vdrias classes. J4 para faixa de 0-
800°C, considerando coque de carvao e grafite, a concordancia entre dados experimentais e

preditos foi de aproximadamente 5%. Hong Lu (2006) utilizou a equagdo (3.87) em

simulagdes de pirdlise e combustdo de madeira. Para madeira utilizou W, =7,72kg/kmol e

para o residuo carbonico W, =11,3kg/kmol .

A variagdo do ¢, com a conversdo de massa serd contabilizada com a variagéo de

S

=

W =Lty ,,.+(1— . )Wf (3.89)

Mg o Mes o

onde o valor inicial de W, serd calculado da composicao inicial do combustivel, equacao

N

(3.88), e o valor final serd posto como VVX =12.

O calor especifico do sélido, considerando o efeito da cinza e da umidade, serd

contabilizado por

Cp,s = ncscp,cs + ncinzacp,cinza + 77ucp,u (3 90)
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onde ¢ e c¢,, sdo os calores especificos da cinza e da umidade, respectivamente.

p.cinza p.u

Estes calores especificos serdo calculados das equagdes c¢,, =4182+0,36(T —273) e

=593,3+0,586T .

¢ p.cinza

z

A permeabilidade é uma das principais propriedades do meio poroso. Para
biomassa a permeabilidade geralmente € calculada através da ponderacdo da

permeabilidade do material s6lido virgem e do residuo carbonico, como apresentado:
K =nK,+(1-n)K, (3.91)

Para biomassa (madeira), valores usuais das permeabilidades sdo: K, =10 darcy
e K. =1ldarcy (Bryden & Hagge, 2003).

Para o carvdao € comum colocar sua permeabilidade em funcdo dos diametros dos
macro-poros € dos micro-poros (Wang & Bhatia, 2001; Perkins & Sahajwalla, 2005),
equacdo (3.92). Segundo Krishna e Wesselingh (1996) esta equacdo € baseada em

escoamento de Pioseuille desenvolvido em poro cilindrico.

K:i(d_i}r%(l‘gm)(d_ﬂ} (3.92)

7\ 32 T 32

onde 7 representa a tortuosidade do meio poroso. No presente estudo a permeabilidade

serd posta em fun¢do do didmetro d, e da porosidade total, £, na forma

£ d,z,
K _?(EJ (3.93)

A tortuosidade serd aproximada como 7 =1/¢ (De Souza-Santos, 2004).
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Finalizando este capitulo, € interessante verificar que no modelo proposto a
difusividade de calor, o, =k, / [(l—g)p‘f cm], ¢ calculada totalmente em funcido da

composi¢do do combustivel, obtida da andlise elementar e imediata, e varia com a
conversao de material sélido e com a temperatura. A permeabilidade e a porosidade
também foram postas em func¢do da conversdo de massa. Os principais parametros que
diferenciam os combustiveis sdo as constantes das taxas de consumo de combustivel

devido pirdlise e reacdes heterogéneas.
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4 - DESENVOLVIMENTO DO MODELO NUMERICO

O objetivo de um método numérico, especificamente o que serd utilizado no
presente trabalho, é resolver uma ou mais equagdes diferenciais, substituindo as derivadas
existentes por expressoes algébricas que envolvem a func¢do incognita (MALISKA, 2004).
Neste capitulo serdo descritos 0s passos necessdrios para se alcancar objetivo supracitado.
Os procedimentos utilizados para o “acoplamento pressao-velocidade”, “acoplamento entre
energia fase gis - energia fase solido” e ‘“acoplamento energia - espécies quimicas”

também serdao detalhados.

METODOS NUMERICOS

A modelagem da combustdo iniciou nas décadas de quarenta e cinquenta do século
XX, mas com avangos limitados pela capacidade de computagdo e das técnicas de medida
(Ragland & Borman, 1998). Os mesmos autores afirmam que resultados mais confidveis
ocorreram a partir das décadas de 1960 e 1970, em parte devido ao avanco dos
computadores. Atualmente modelos tedricos bastante complexos podem ser resolvidos
com as ferramentas computacionais a disposi¢do da maioria dos centros de pesquisa e de
universidades. Esta nova drea do conhecimento que consiste na andlise de sistemas, por
computadores, envolvendo escoamento de fluidos, transferéncia de calor e fendmenos
associados passou a ser referenciado como Dindmica dos Fluidos Computacional
(Computational Fluid Dynamics — CFD, Versteeg & Malalasekera, 1995). A Dinamica dos
Fluidos Computacional (DFC) pode ser vista como parte integrante do desenvolvimento
cientifico e tecnoldgico ao lado da teoria e da experimentacdo. A comunidade cientifica
brasileira se refere a esta drea do conhecimento como CFD, da abreviacdo original do
inglés.

Praticamente todos os métodos numéricos utilizados em dinadmica dos fluidos
computacional podem ser derivados a partir do método dos residuos ponderados (Patankar,
1980). O conceito do método € simples e parte da consideracdo da forma geral de uma

equacdo diferencial:

L(g)=0 (iv.i)
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Uma solugdo aproximada de ¢ dada por q; ¢ proposta com um residuo definido

por:
R=L(§) (iv.ii)
O método de residuos ponderados objetiva a minimizacao do residuo tal que:
[,WRdV =0 (iv.ii1)
Onde: W € uma fung¢do peso e a integral € realizada sobre o dominio de interesse.

Através da selecao de diferentes W, diferentes métodos podem ser definidos.

Na aproximacdo de Galerkin, utilizada no Método de Elementos Finitos (MEF), a
funcdo peso € a assumida igual a fung¢do de forma, ou de interpolagdo, do elemento finito
(Zienkiewicz, 2000). Tradicionalmente o MEF utiliza malhas ndo estruturadas e sistemas
de coordenadas locais. O MEF tem uma base matemadtica rigorosa e se mostra bastante
apto para a solu¢ao de problemas difusivos e convectivos dominantes.

A funcdo peso unitdria, W=1, caracteriza o método de volumes finitos (MVF). Por
dar significado fisico a matemadtica e por ser conservativo em nivel discreto o método de
volumes de controle cresceu em popularidade e ainda é o método mais utilizado em
pacotes numéricos com penetragdo industrial (Maliska, 2004). Descricdo completa do
método pode ser obtida em Maliska (2004), Versteeg e Malalasekera (1995) e Patankar
(1980).

O método de volumes de controle baseado em elementos finitos (Control Volume
based Finite Element Method - CVFEM) combina e estende os conceitos j4 mencionados
do método de elementos finitos € do método de volumes finitos (Saabas e Baliga, 1994). O
CVFEM utiliza malhas de volumes finitos ndo-estruturadas, construidas frequentemente
pelo método das medianas a partir de malhas de elementos finitos triangulares. Além disso,
por se tratar de um método de volumes finitos os principios de conservacdo em termos de
volumes elementares sdo garantidos. Trabalhos pioneiros com este método sdo os de
Baliga e Patankar (1980), Prakash e Patankar (1985), Masson et al. (1994) e Saabas e
Baliga (1994).
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De acordo com Saabas (1991) a formulagdo do CVFEM envolve cinco passos
bésicos:

1. discretizagdo do dominio em elementos e discretizacdo em volumes de controle
associados com os nds dos elementos;

2. definicdo de funcdes de interpolacdo baseadas nos elementos para as varidveis
dependentes;

3. derivacdo de equagdes discretizadas, que se constituem aproximagdes algébricas
das equacoes diferenciais governantes;

4. montagem elemento por elemento das equacdes no dominio discreto;

5. defini¢do de um processo para resolver as equacdes algébricas resultantes.

Um dos grandes desafios enfrentados para a consolidagdo do CVFEM foi a solugao
segregada do acoplamento pressdo-velocidade. Em Baliga e Patankar (1983), por exemplo,
foi apresentada a primeira proposta de solucdo do acoplamento pressao-velocidade para o
CVFEM, baseada na solugdo segregada, ou seja, separada e sequencial das equacdes de
conservacdo da quantidade de movimento e massa. O método utilizava dois tipos de
malhas de elementos, uma mais grossa que a outra, para evitar o aparecimento de campos
oscilatérios de pressdo durante o processo iterativo de solucdo. A pressdo e a velocidade
eram armazenas, € calculadas, em dois conjuntos diferentes de elementos, chamados,
respectivamente de macro e micro elementos. Segundo Prakash e Patankar (1985) este
método tornava o tratamento do acoplamento pressdo-velocidade bastante complexo e o
uso de diferentes familias de volumes de controle para as equagdes de conservagdo de
quantidade de movimento e conservacdo da massa ndo garantiam os principios de
conservacdo sobre os mesmo volumes de controle para todas as varidveis transportadas.
Como o método utiliza uma malha mais grossa para a pressao, o método perdia muito em
precisdo para problemas com saltos de pressao (Prakash & Patankar, 1985).

A proposta atualmente utilizada em CVFEM para a solucio segregada do problema
do acoplamento pressdo-velocidade foi dada em Prakash & Patankar (1985). O modelo
proposto evitava o aparecimento de campos de pressdo oscilatérios quando o arranjo co-
localizado de varidveis era utilizado, comuns ao método de Baliga & Patankar (1983).
Resumidamente, para prevenir a ocorréncia de campos de pressdo oscilatérios no CVFEM,
Prakash & Patankar (1985) seguiram a proposi¢iao de Rhie & Chow (1983), onde fluxo de
massa era avaliado utilizando as componentes de velocidade calculadas por interpolagcdo

das equacdes algébricas de conservacdo de quantidade de movimento. Em adi¢do, os
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gradientes de pressdo eram avaliados nos elementos, em detrimento aos volumes de
controle. Com estas medidas a pressdo e a velocidade podiam ser armazenadas nos
mesmos pontos nodais e as equacdes de conservacdo de quantidade de movimento e
continuidade de massa, resolvidas sequencialmente, podiam ser tornadas discretas usando
0 mesmo conjunto de volumes de controle.

Muita pesquisa também foi realizada visando melhorias no CVFEM,
particularmente com relagdo as func¢des de interpolacdo utilizadas na avaliacdo do termo
convectivo (Baliga & Patankar, 1980; Baliga & Patankar, 1983; Baliga er al., 1983;
Prakash e Patankar, 1985; Hookey er al., 1988; Hookey & Baliga, 1988; e Masson et al.,
1994). As funcdes de interpolacdo sdo fundamentais para que o método numérico seja bem
sucedido, pois para realizagdo das integracdes sobre os volumes de controle € necessério o
conhecimento aproximado da varia¢do das incdgnitas sobre o dominio de cdlculo.

A primeira funcdo de interpolagcdo proposta para modelar o termo convectivo, no
CVFEM, foi apresentada em Baliga e Patankar (1980). Esta funcdo de interpolagcdo era
baseada na solugdo particular de uma equacao de convecg¢ao-difusdo unidimensional sobre
um elemento de interesse e respondia automaticamente ao nimero de Peclet do elemento,
que é um indicador da razdo entre convec¢do e difusdo no elemento. Esta funcdo foi
chamada pelos autores de FLow Oriented interpolation - FLO. Conforme Saabas e Baliga
(1994) a funcdo FLO evita o aparecimento de instabilidades numéricas para problemas
convectivos dominantes e, segundo Patankar (1980), o alinhamento do sistema coordenado
local com escoamento médio sobre o elemento contribuia para a redug¢do da difusdo
numérica. Nos primeiros artigos sobre o CVFEM os autores recomendavam o uso da
funcdo FLO para cdlculo da variacao das incognitas nos termos de difusdo.

Com o objetivo de melhorar o CVFEM, para escoamentos onde os termos de fonte
fossem importantes, Prakash (1986) propds uma funcdo FLO que considerava
explicitamente os efeitos dos termos de fonte nas interpolagdes. Esta funcdo foi
referenciada pelo autor como FLow Oriented interpolation with Sources effects - FLOS. A
funcdo foi testada para o caso do escoamento induzido no interior de uma cavidade
quadrada, o caso do escoamento induzido entre cilindros concéntricos € o caso de
convecg¢do natural no interior de uma cavidade quadrada. Segundo o autor, a funcdo FLOS
conduzia a resultados mais precisos que outras fungdes similares. Adicionalmente, seu uso,
na equagdo de conservacdo da massa, permitia que a velocidade e a pressdo fossem

computadas nos mesmos pontos nodais. Nesta época, muitos esfor¢os foram empreendidos
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na busca de funcdes de interpolacdo gerais que respondessem pelos efeitos difusivos,
convectivos e de fonte.

No trabalho de Saabas e Baliga (1994), apresentou-se um estudo detalhado sobre
esquemas de interpolacao. Os autores verificaram que mesmo em casos onde os efeitos dos
termos de fonte eram importantes a fungdo FLOS nao fornecia resultados melhores que a
fun¢dao FLO. Além disso, os autores recomendaram o uso da funcdo de interpolacao linear
para avaliacdo do termo difusivo e o uso da fun¢do FLO somente no cdlculo do termo
convectivo. Com isso, a ideia do uso de uma tnica fun¢do de interpolagdo para tratar de
todos os termos da equacdo de convecgdo difusdo foi praticamente abandonada no CVFEM
e a forma final da funcdo FLO, utilizada apenas no termo convectivo, foi consolidada.

Mais recentemente, em Abbassi et al. (2003), foi relatado que a funcdo de
interpolacdo FLO ndo deveria ser utilizada em casos de escoamentos laminares. Segundo
os autores a melhor escolha seria o esquema de interpolacao linear nos termos convectivos,
apesar desta funcdo ndo levar em conta a natureza parabdlica de tal termo. O estudo
apresentado por Abbassi et al. (2003) nao poderia ser conclusivo, uma vez que apenas um
nimero reduzido de problemas foi estudado.

Além do escoamento de fluidos em meios abertos o CVFEM ja foi utilizado na
predi¢do de escoamento em meios conjugados. Foram Costa et al. (2004) que mostraram
que o CVFEM, desenvolvido primariamente para predi¢do de escoamentos em dominios
abertos, podia ser utilizado sem nenhuma modificacao especial para a solu¢do do problema
de escoamentos em meios conjugados. Segundo os autores, se as equacdes de Brinkman-
Forchheimer forem utilizadas, a continuidade de massa e a conservacao de quantidade de
movimento através da interface entre os dominios serdo satisfeitas de modo direto no
CVFEM, sem qualquer tratamento adicional.

Para maiores informacdes, revisdes completas do CVFEM para escoamento de
fluidos viscosos, em dominios de formas irregulares, bidimensionais (plano e
axissimétrico) e tridimensionais estdo disponiveis nos trabalhos de Hookey (1989),

Masson et al. (1994), Saabas e Baliga (1994).

4.1 - DIVISAO DE OPERADORES

Em combustdo, oxidante e combustivel sdo rapidamente convertidos em produtos.
Nesta regido do dominio, os termos de fonte de espécies quimicas e de calor sdo

predominantes nas respectivas equacdes de conservacao. Esse dominio do termo de fonte e
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sua ripida variagdo temporal dificultam muito a solu¢do das equagdes de conservacdo de
interesse pratico. Pelo exposto, uma técnica numérica que dé énfase para a caracteristica do
acoplamento entre espécies e energia € necessdria. A partir de uma revisdao na literatura
verificou-se que a técnica de divisdo de operacOes pode ser aplicada na solugdo de
problemas com forte acoplamento entre calor e massa. Com a divisdo de operadores o
problema original é divido em passos fracionados, que podem ser mais facilmente
manipuldveis, uma vez que em cada passo fracionado uma técnica numérica diferente pode
ser utilizada. Segundo Orlandi (1999) um dos trabalhos pioneiros na proposicao desse
método é o de Yanenko (1971). Outras variantes de divisdo de operadores estdo
disponiveis na literatura, com destaque para aquela sugerida por Strang (1968).

Sportisse (2000) sugere que em problemas que apresentam algum grau de rigidez, o
operador rigido para este caso deve ser avaliado depois na sequencia de divisdo para
aumentar a precisao relativa do método. Com base nisto, para o caso de combustio propde-

se utilizar um passo fracionado de transporte devido convec¢do e difusdo,

reacao,t0

¢reagﬁo,t0 transporte ¢
E transptO+At >

ranspi0 seguido por um passo fracionado de reacdo quimica, o

reacao,t0

.. a agoL0+AL
operador rigido neste caso, Giioin > Branips

ranspro+ac -+ ESta proposta sera chamada de

Aproximagdo Sequencial Nao Iterativa (ASNI) e pode ser colocada simplesmente como:

¢reagﬁo,t0 transporte ¢reagﬁo,t0
—

transp,t0 transp,t0+At

reagio reacao,t0+At
— ¢)
transp,t0+At

Para o caso que se pretende simular as equagdes podem ser postas como:

reacao,t0 reaciot0 |

Passo fracionado 1, obteng@o de @, 0.+ @ partir de @0

d
g(epx)+v~(mn)=v(alk) (iv.iv)
Ny, _
9 (epr, )+ -(our )=V | af VT, v ) 807 (iv.v)
4 c[”g cl”g cl”g

O 1-e)pir]=v-| (1- &) Ko v ) | 4 et -

ot Cps Cps Cps Cps

(iv.vi)

. ~ a0,0+At . 40,t0
Passo fracionado 2, obtenc¢do @27\ a partir de @57, u
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ai(ngl. )=¢w,, (iv.vii)
t

9 (epT )=~ £L,50,, (iv.viii)
ot # c .

Deve-se observar que em todas as equagdes do passo fracionado 2 as varidveis sO se
modificam com o tempo, ou seja, sdo diferenciais ordindrias.

As equacdes do passo fracionado 1 (com termo de convecgdo, difusdo e fontes,
exceto de reacdo quimica) serdo resolvidas implicitamente com a discretizacdo do
CVFEM. As equacgdes do passo fracionado 2 (com termo de fonte de reagdo quimica) serao
resolvidas com o método de Runge-Kutta explicito de quarta ordem. Tendo conhecimento
que a escala de tempo que caracteriza a reacdo quimica € bem menor que a escala de tempo
que caracteriza tanto difusdo como convecgdo, no passo fracionado 2 ¢ passard de

ao,t0 a00+At 2 L.
Drmposa PAra P B0 através de uma série de sub-passos de Ar, representados por

At/n, onde “n” serd um nimero inteiro maior que a unidade. O passo At/n deverd ser

pequeno o suficiente para estabilizar e garantir precisao a solu¢ao numérica.

Segundo Hayashi (2005), para o tipo de divisdo de operadores apresentada
anteriormente, o método de divisdo de operadores apresenta precisdo de primeira ordem e é
incondicionalmente estdvel se as partes divididas forem matrizes definidas e ndo negativas.

A seguir serd apresentada a metodologia numérica de solugdo das equacgdes

diferenciais parciais.
4.2 - FORMA GERAL DAS EQUACOES DE CONSERVACAO

A equacdo de conservacdo de um escalar qualquer ¢, incluido os termos associados
ao meio poroso, pode ser representada pela equacdo (4.1). Tal equacdo € definida sobre o

dominio Q c R?, limitado pela superficie dQ , conforme ilustra a figura 4.1.

28,001+ (6,2079)= - (£.0°V9)+ 5° @“.1)

Onde: 7 € o tempo, u™ € o vetor velocidade, p € a massa especifica, I, € o coeficiente

difusivo, S? representa o termo fonte, que engloba todos os termos que nio podem ser
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acomodados no termo convectivo e nem no difusivo. Os termos S, e f, foram

introduzidos para contabilizar a porosidade e a omissdo do termo convectivo da equacgdo

(4.1) necessdria para representacdo de todas as equacdes de conservagao.

n

0Q

Figura 4.1 - Ilustra¢do esquemdtica do dominio Q, de sua superficie dQ e do vetor n,

apontado para fora de Q e normal ao contorno 0Q .

Somente condicdes de contorno do tipo Dirichlet e do tipo Neumann serdo

consideradas para solu¢do da equacdo (4.1), respectivamente dadas por:

9 =9, cm 0Q,

Vé-n=(2), em 0Q,
Onde: 0Q =0Q, UdQ , dQ, NdQ, = . Os valores @, ¢ (%)0 sdo conhecidos

As formas especificas da equacdo (4.1) sdo apresentadas na tabela 4.1.

Tabela 4.1 - Formas da equagao de conservagdo de ¢@.

Equacao b b, i ¢ L, p Sy
Continuidade 1 1 £ 1 0 p .50,
Momentum -x 1/€* 1/e I/e u H, P S om
Momentum - y 1/€* 1/e I/e v U, P S o
Energia fase gasosa 1 £ € T, kefe,e P S / Cps
Energia fase sélida 0 (1-¢) (1-¢) T, k./c,, yo¥ SST/Cp,s
Espécies quimicas 1 £ € Y, D P 0

Os termos de fonte das equacdes de conservacdo de quantidade de movimento sdo:
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ap 0 ou) 1 0 ov
§r = R I e ad D,
mom ax ax(ﬂg axj-i_ }"a ay (r lllg axj-l_(p po)g +

y

_dp 0 ou) 1 0 v 21ty
) =y — |+ ——|r 24D
mom dy Ox [ﬂg ayj re dy (r He ayj . r’

O termo (p—p,)g,, em S, ., representa o empuxo decorrente da variagio de
massa especifica. Neste termo o pardmetro p, representa uma massa especifica de
referéncia e g, € a aceleracdo da gravidade, considerada somente na dire¢do x (ou z).

As componentes de arrasto da matriz sélida, em S, e S, ., sdo dadas como:

mom

ug 1,75 |u| ug 1,75 |u|
D =— e o0 e D =—Ze 200
' \/F\/Ee” ' JF\/Ee”

Termo de fonte da equacdo de conservacdo da energia da fase gasosa:

ST =&V ()53, )- s, (T, -T,)

Termo de fonte da equacao de conservagao da energia da fase sélida:

ST =—hS,(T, =T,)+ Qs + Sy

rad

Para o sistema coordenado cartesiano a =0, e para o sistema cilindrico a =1 e nos

indices trocar X por zZ € y por r.
4.3 - DISCRETIZACAO ESPACIAL

As localizacdes discretas nas quais as varidveis sdo calculadas sdo definidas por
uma malha numérica que € essencialmente uma representacdo discreta do dominio
geométrico no qual o problema é resolvido (Ferziger & Peric, 2002). Um dos tipos de
malhas numéricas mais versdteis € a ndo-estruturada, pois pode ser aplicada a geometrias

complexas, possibilita refinamentos locais e os elementos, ou volumes de controle, podem
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ter qualquer forma. Como principais caracteristica das malhas ndo-estruturadas citam-se; a
localizagdo (i) e conexdo (ii) dos n6s vizinhos devem ser especificadas de forma explicita.
Baseado nos trabalhos Baliga e Patankar (1980), Prakash e Patankar (1985),
Masson et al. (1994), Saabas e Baliga (1994), Costa et al. (2004) o CVFEM utilizado neste
trabalho emprega malhas ndo-estruturadas, construidas com base em elementos
triangulares de trés nds, geralmente gerados por triangulagdo de Delaunay. A malha de
volumes de controle € obtida a partir da malha de elementos através do método das
medianas, que consiste basicamente na defini¢do de subvolumes de controles, internos aos
elementos, através da ligacdo de pontos localizados no baricentro dos elementos aos pontos
médios das faces dos elementos (figura 4.2(a)). O volume de controle poligonal € entdo
formado pela unifo de virios subvolumes de controle que compartilham um mesmo né. E
neste no central que as varidveis dependentes sdo armazenadas (figura 4.2(b)). Pelo modo
como os volumes sdo formados, isto é, centrados nos nds, os pontos nodais podem ser
considerados entes geométricos representativos dos volumes finitos. Um aspecto desejavel
do método das medianas € que os elementos triangulares sdao divididos em trés

subtriangulos de areas idénticas.

Figura 4.2 - Elemento triangular e volume de controle obtido pelo método das medianas.

A rotacdo da secdo plana bidimensional (27 radianos) em torno do eixo de simetria
resulta na discretizagdo do dominio de cédlculo axissimétrico, com elementos toroidais de
secdo transversal triangular e volumes de controle toroidais de se¢do transversal poligonal.
No presente trabalho os elementos e os volumes toroidais serdo referenciados

simplesmente como elementos e volumes de controle, respectivamente.
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4.4 - FUNCOES DE INTERPOLACAO

No CVFEM os procedimentos de interpolacdo sdo realizados, tradicionalmente,
sobre a malha de elementos finitos. As fun¢des de interpolacdo geralmente sdo expressas
em termos de um sistema de coordenadas local (X,y), baseado no elemento, e devem

permitir o conhecimento de ¢ e suas derivadas dentro do elemento triangular a partir do
conhecimento de ¢ nos vértices dos elementos. Tanto quanto as varidveis dependentes,

propriedades termofisicas e termos de fonte nos elementos finitos também devem ser
obtidos no interior dos elementos, via interpolacdo. Trés tipos de funcdo de interpocao
serdo utilizadas neste trabalho. Duas fungdes de interpolacdo sdo tradicionalmente
utilizadas no CVFEM, sdo elas: a fun¢do de interpolacdo linear e a fun¢do interpolacao
FLO (exponencial). Neste trabalho € proposto uma nova funcao de interpolacdo (Cunha et
al. 2010). Para isso as funcdes de interpolacdo supracitadas sdo expressas em termos de

suas funcdes de base.
4.4.1 — Funcao de Interpolacao Linear

Uma maneira de se obter os valores de ¢ no elemento € através de interpolacio

linear. Esta funcdo € geralmente utilizada na aproximacdo dos termos difusivos, por
representar de maneira adequada a natureza eliptica de tal termo e apresentar uma

aproximacao de segunda ordem dos valores nodais de ¢ (Ferziger & Peric, 2002). A
funcao de Interpolacdo Linear, LI, pode ser escrita como:

¢, = A"X +B'Y +C* 4.2)

Parametros geométricos e os valores de ¢ nos trés pontos nodais do elemento sio

utilizados para determinagdo das constantes da equacao da seguinte forma:

A" = [Y23¢1 +Y3,0, +Y,,0, ]/DL (4.3)

B" = [X32¢1 + X0, + X0 ]/DL (4.4)
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CL =[(X2Y3 _X3Y2)¢1 +(X3Y1 _X1Y3)¢2+(X1Y2_X2Yl)¢3]/DL (4-5)

DL:X2Y3_X3Y2+X3Y1_X1Yz+X1Y2_X2Yl (4.6)

Onde: Y, =Y -Y, e X, =X, - X,
As derivadas de ¢ sdo dadas por:  %=A"e =R,
Além da forma dada pela equacdo (4.2) a fungdo de interpolacdo linear também

pode ser apresentada em termos de suas fun¢des de base da seguinte maneira:

¢, =N,¢,+ N, 4, + Ny ¢, 4.7)
Com: N} =[V,X +X,Y+(X,¥,-X.Y,)|/D" (4.8)

NEf=[v, X + XY +(X,Y, - X,Y,)|/ D" (4.9)

NE=[v,X + X, Y +(X,Y, - X,Y,)|/ D* (4.10)

Onde: N/, Ny e Ni sdo as fungdes de base, ou neste caso de forma do elemento.

4.4.2 — Funcao de Interpolacao FLO (FLow Oriented interpolation)

A funcdo de interpolagdo conhecida como FLow Oriented interpolation (FLO) foi
originalmente proposta por Baliga e Patankar (1980), é baseada na solu¢do particular de
uma equacdo de conveccdo-difusdo sobre um elemento de interesse e responde
automaticamente ao nimero de Peclet do elemento, que neste caso € um indicador da razao
entre convecgdo e difus@o no elemento. A funcdo € baseada num sistema de coordenadas
local (x,y) posicionado no interior do elemento, figura 4.2(a), cuja dire¢do X € alinhada
com o escoamento médio do elemento. Conforme Saabas e Baliga (1994) esta funcao evita
aparecimento de instabilidades numéricas para problemas convectivos dominantes. Além

disso, segundo Patankar (1980), o alinhamento do sistema coordenado com escoamento
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médio contribui para a reducdo da difusdo numérica. O esquema de interpolagdo FLO ¢é

tradicionalmente apresentado da seguinte forma:
. =A"E+BY+C" (4.11)

A varidvel & € definida como:

r _
f — [ eXp Pe(X Xmax) _1
pUPe Xmax _Xmin

O niimero de Peclet do elemento é definido como Pe=pU,, (X

max _Xmin)/r¢ °

nesta expressao X, . :max(Xl,Xz,X3) e X ., =min(X1,X2,X3).

Ao invés de se utilizar U, 1igual a velocidade média do elemento,

=u, =+u’+v., como é feito tradicionalmente na metodologia CVFEM, neste

av

trabalho o pardmetro U ,, levard em consideragdo o possivel efeito do comprimento médio

do elemento na dire¢do do escoamento em Pe, sendo avaliado da seguinte forma:

UPe = uav Atri/Aret (412)

onde A, é a drea do elemento triangular e A, =(X__—-X )Y -Y_.), com

Y .= max(Yl,Yz,Y3) eY. = min(Yl,Yz,Y3). A base para o calculo de U,, pela equagdo

(4.12) seré apresentada no préximo topico.

Deve-se notar que a funcio de interpolagcdo FLO ndo garante continuidade de ¢

através dos contornos dos elementos, exceto nos nos. Entretanto, em qualquer elemento a
funcdo FLO torna-se linear e continua para Pe — 0 (Saabas & Baliga, 1994).

Como no caso da fun¢do linear, os valores de ¢,, @, e ¢, dos pontos nodais podem

ser utilizados para determina¢do das constantes da equagdo (4.11):

A" = [Y23¢1 +Y,,0, +Y,,0; ]/DF (4.13)

B =[&,0,+ &30, +&,0,]/ D" (4.14)
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C" =[&Y, -EY,)8 + (&Y, - &Y, )o, + (&Y, - &Y, )8, ]/ D" (4.15)

:é:le +§2Y3 +§3Y1 _Y1§2 _Y2§3 _Y3§1 (4.16)

onde, Y, =Y, -Y, e =¢-¢;.

A func¢do de interpolacdo FLO também pode ser apresentada em termos de suas

func¢des de base da seguinte forma

¢, =NIg+NFg, +NTg,, (4.17)

onde =V E+E Y +(EY, -EY,)/DF (4.18)
=V $+& Y +(EY -4y )l/D" (4.19)

e NI =[v,E+& Y +(EY, - &Y,/ D" (4.20)

O vetor velocidade e a sua magnitude sdo calculados como:

Uy =U,0+V,] 4.21)

=u, = +v: (4.22)

av

onde u, e v, sdo as componentes de velocidade média do elemento nas direcOes x €y,

respectivamente, obtidas por média aritmética das  velocidades  nodais:

w, =1 (u, +u, +uy) e v, =+, +v, +v,).

m

As coordenadas locais, orientadas pelo escoamento, sdo calculadas como:
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X) 1]wu, v, [x—x
Y| u, |—v, u,\y—y,
onde x, e y, sdo as coordenadas do ponto “0” do elemento 123 no sistema global.

N oee_ 9 £

A derivada de ¢, em relacdo a “y” é obtida diretamente: aai; =B" . J4 a derivada de

~ s £ el F o £ . ~ ~
¢, em relagcdo a “x” é dada como % =A % Através da introdugdo da expressdo de &

na derivada % e depois de alguma manipulacdo algébrica encontra-se aa% =A" (%f + 1).

4.4.3 — Funcao de Interpolacao Mista (Proposta)

Antes de anunciar a proposta de funcdo de interpolacdo mista alguns argumentos
serdo apresentados em seu favor.

Considerando a equagdo de conveccgao-difusdo dada: V- (pu’"g/ﬁ): V. (F¢V¢),
quando se utiliza o CVFEM, ou qualquer outro método numérico, € necessdrio aproximar a
variacdo de ¢ no dominio de interesse para que se possa proceder com a integracdo da
equacdo de convecgao-difusdo. No termo de difusdo, ¢ geralmente € calculado através de
interpolacdo linear. Contudo, quando € utilizada uma funcdo linear para aproximar a
variacdo de ¢ no termo convectivo as solucdes, quando obtidas, apresentam oscilagdes de
¢ no dominio que se amplificam na medida em que o nimero de Peclet aumenta. Por
conta disto, ¢ € aproximado no termo de conveccdo através de funcdo dita upwind, que

respondem pela natureza parabdlica do termo convectivo e produzem solugdes estaveis

para qualquer nimero de Peclet.

m

Além de ¢ o produto pu™ também precisa ser interpolado. No caso de p ser

constante € ¢ representar a massa, quando ¢ =1, somente a velocidade necessita de
interpolacdo. Em Prakash e Patankar (1985) € sugerido, como primeira aproximacao, que a

m

velocidade u” seja interpolada linearmente. Porém, se u” for interpolada linearmente na
equacdo da conservacdo da massa, por coeréncia, esta também deve ser interpolada de
igual modo na equacgdo da conservacao de quantidade de movimento e desta maneira para

qualquer ¢. Serd, contudo, a interpolacao linear de u” € a mais coerente?
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Considerando a equacdo de conservacdo de quantidade de movimento em regime
permanente V-(pu’”u)z —Vp+V-(1Vu), propositalmente as velocidades sdo denotadas
de forma diferente, enfatizando que u” € responsavel pelo transporte enquanto u ¢é a
quantidade transportada. A partir desta diferenciacao surge uma inconsisténcia. Prakash e
Patankar (1985) sugeriram interpolacdo linear de u™, mas como ja foi mencionado u deve
ser interpolada por uma funcdo de natureza upwind para se evitar oscilagdo de u no

dominio. Contudo, no termo convectivo da equacdo de momentum, ndo é possivel

diferenciar u” de u, pois as duas sdo essencialmente de mesma natureza. Para minimizar,
ou mesmo eliminar, a inconsisténcia verificada com relacdo a interpolacdo de velocidade,
propde-se neste trabalho um novo procedimento de interpolagdo, que consiste na defini¢ao
das componentes da velocidade de convec¢do de massa como uma combinagdo das

velocidades obtidas pelas funcdes de interpolacdo FLO (upwind) e LI:
W' =au + (-t (4.23)

Fazendo as substituicdes das funcdes de interpolacdo linear e exponencial em
termos de suas funcdes de base, equacdes (4.7) e (4.17). As fungdes de interpolagdo podem

ser combinadas em termos de suas fungdes de base. O fator ¢, pode ser utilizado para

ponderar as contribui¢des das funcdes na avaliagdo de u™ no elemento. Ambas as fungdes
de base serao calculadas com base no sistema de coordenadas do elemento. Deste modo as

componentes de velocidade podem ser obtidas como:

u" =N"u, + Ny'u, + N;'u, (4.24)
onde N/'=a N! +(1-a )N*, N = Nf +(1-a, N* ¢ N =a N +(1-a, )N*

Considerando a equag@o de conservacdo de quantidade de movimento, se &, =1 a

funcdo de interpolacdo FLO serd utilizada tanto para interpolar u”™ quanto u. Ja para

«, =0 a u"¢ interpolada linearmente, como proposto por Prakash e Patankar (1985). O
uso de @, =1 ndo produz solugdes melhores que &, =0 se o nimero de Peclet no

elemento finito for grande para o CVFEM posto atualmente. Depois de alguma
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investigacdo (Cunha et al., 2010) verificou-se que se a avaliacio Vp no volume de
controle, a partir de Vp nos elementos, fosse melhorada, os resultados melhorariam
consideravelmente para ¢, =1. Continuando a investigagio, também foi constatado que se
o comprimento de base para o cdlculo do nimero de Peclet fosse o comprimento médio do
elemento, os resultados para &, =1 seriam ainda melhores. Com base em diversas
simulacdes, constatou-se que os melhores resultados para o célculo do campo de
escoamento eram obtidos quando 0,5< ¢, <1, indicando que a fung@o linear ndo €
exatamente a melhor escolha (&, =0). Sempre que possivel deve-se utilizar @, mais

préoximo da unidade, como serd mostrado na se¢do de validacao do presente trabalho.

4.4.4 — Interpolacao das Propriedades Termofisicas.

Assim como as varidveis dependentes, todas as propriedades termofisicas serdo
inicialmente avaliadas sobre os pontos nodais. No caso do termo de fluxo de conveccao-
difusdo, a massa especifica e o coeficiente de difusdo serdo calculados nos pontos de
integracdo através de interpolacdo linear. J4 no caso do termo transiente e de fonte as
propriedades podem ser armazenadas nos volumes de controle, figura 4.3(a), ou nos

elementos, figura 4.3(b).

v,
V=T OV,

Figura 4.3 - Armazenamento das propriedades: (a) nos volumes e (b) nos elementos.
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O armazenamento das propriedades nos volumes de controle, como ilustrado na
figura 4.3(a), exige um procedimento de média apropriado para avaliacdo das
descontinuidades destas nas interfaces entre os dominios aberto e poroso. Nesta situacdo a
média harmonica € recomendada por alguns autores (Patankar, 1980), que alegam
coeréncia fisica principalmente no caso unidimensional. Porém, de acordo com Maliska
(2004), uma boa alternativa no método CVFEM ¢€ o armazenamento das propriedades nos
elementos, figura 4.3(b). Desta forma, o volume de controle poderd ser composto de
materiais diversos, mas nas interfaces nao existirdo materiais distintos.

A proposta de armazenamento das propriedades nos elementos serd adotada neste
trabalho. Serd assumido que o valor das propriedades avaliadas na origem do sistema de
coordenadas local prevalece sobre o elemento e os valores das propriedades nos volumes

de controle serdo entdo obtidos através da seguinte equacao:

7 =00 (rov)) (4.25)

onde 7, é uma propriedade média no volume de controle centrado no né i, ¥, é o valor da
propriedade armazenada em um elemento k, N_, é o nimero de elementos que

compartilham o né i, 6V, é o subvolume de controle associado ao né ie V, é o volume

1
associado ao n6 i. A permeabilidade absoluta, a porosidade e a massa especifica do sélido
sdo algumas das propriedades que serdo armazenadas nos elementos e calculadas nos

volumes pela equacdo (4.25).
Comprimento caracteristico para o elemento triangular (Proposta)

Para defini¢cdo de um novo comprimento caracteristico (Cunha & Veras, 2010) para
uso no CVFEM serd considerada a linha de corrente de um escoamento e a discretiza¢io
com elementos triangulares do dominio adjacente a estd linha, como apresentado na figura
4.4. Adicionalmente, serd tragcada uma segunda linha de corrente formada por segmentos,
cujo comprimento corresponderd ao valor médio dos segmentos internos ao elemento
triangular na direcdo do escoamento. Verifica-se que o comprimento da linha de corrente
formada pelos comprimentos médios possui aproximadamente o0 mesmo comprimento da
linha de corrente continua, logo o emprego destes comprimentos para o cdlculo no nimero

de Peclet parece ser mais consistente do que o comprimento utilizado tradicionalmente no
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CVFEM (os Lx,i apresentados junto aos elementos na figura 4.4). Além disso, a soma dos
comprimentos Lm,i se aproxima mais do comprimento da linha de corrente do que a soma

dos comprimentos Lx,i. Por isso, no presente trabalho os Lm,i serdo tomados como

comprimento caracteristico para o elemento triangular.

/ \
Lm,7 /_Lm8 \ Lmg9
1

Linha de Corrente
N/ N

Lx,6 ‘ Lx,8 ‘

Lm: Segmento de reta aproximadamente paralelo a linha de corrente e médio do elemento triangular

Figura 4.4 - Linhas de corrente, discretizacdo do espaco proximo e linha de corrente
aproximada. Lm,i: comprimento médio proposto. Lx,i: comprimento tradicionalmente

utilizado no CVFEM.

Baseado no elemento triangular apresentado na figura 4.4, a metodologia de
calculo do comprimento médio do elemento é apresentada a seguir.

Na figura 4.5 um mesmo elemento triangular € apresentado trés vezes, numa
mesma posicdo, mas sdo consideradas diferentes dire¢cOes para o vetor velocidade. Um
sistema local de coordenadas € posicionado no centroide do elemento, com a componente-
x alinhada com a velocidade. Os comprimentos das projecdes do elemento sobre eixos X e

Y, Lx e Ly, respectivamente, também sdo mostradas na figura 4.5.

Ly

I

!

i
|-
<
N
I~
! N
c

5
<

Figura 4.5 - Elemento triangular.



Isolando o elemento da figura 4.5(b), pode-se considerar que a drea do elemento
triangular é formada por uma infinidade de segmentos de reta paralelos a velocidade
média, tais como os segmentos mostrados na figura 4.6(a). Apesar desta infinidade de
segmentos, para cada dire¢do do vetor velocidade pode-se calcular um comprimento médio
correspondente.

Como os comprimentos dos segmentos de reta variam linearmente no interior do
elemento triangular, o segmento correspondente ao comprimento médio pode ser calculado
exatamente através da média aritmética de dois comprimentos, um inicial e outro final.
Com o objetivo de definir estes comprimentos, o segmento de maior comprimento do
triangulo € destacado na figura 4.6(a) e rotulado de 2L,,. Neste caso especifico, que € o
mais geral, tal segmento de reta divide o triangulo em duas partes. Tomando 2L,, como
comprimento inicial para os dois subtridngulos, nota-se que para ambos este comprimento
se reduz linearmente até o limite em que é nulo. Assim, o comprimento médio de cada
subtriangulo € obtido simplesmente pela divisdo do comprimento 2L, por dois, ou seja, o
comprimento médio dos segmentos € igual a L,, e este comprimento obviamente também &
o comprimento médio do triangulo principal.

Para qualquer elemento triangular o segmento de maior comprimento, 2L,,, pode
ser facilmente calculado do seguinte modo: Os subtridngulos apresentados na figura 4.6(a)
podem ser posicionados de maneira a formar um paralelogramo definido pelos parametros
2L, e Ly, figura 4.6(b). Fica evidente que a area do triangulo € exatamente igual a metade

da 4rea do paralelogramo: A, = (2L, L, )/ 2.

(a) (b)
777777 o e
=
|/
¥=0 | :
‘ - / |

Figura 4.6 - Defini¢do do comprimento 2L, e reposicionamento dos subtriangulos 1 e 2.

Assim o comprimento do segmento de maior comprimento interno ao triangulo

pode ser calculado como:
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2L, =(24,,)/L, (4.26)

Pode-se combinar a equacdo (4.26) com a equagdo da drea do retingulo definido
pelos comprimentos Ly e Ly, linha tracejada na figura 4.6(a), A,,=LyLx, obtendo

finalmente a seguinte equacgdo para célculo do comprimento médio do elemento triangular:

L,=L(A,/A.) (4.27)

m

Todos os termos das equagdes (4.26) e (4.27) sdao conhecidos ou facilmente
calculados, como, por exemplo, a drea do triangulo e os comprimentos das projecdes do

elemento sobre eixos X e Y:

A, =X Y, + X, Y, + XY, -V, X, -Y,X, - X,X,). (4.28)
L, =max(X,X,,X;)-min(X,X,,X;) (4.29)
L, =max(¥,,Y,,Y;)—min(},,Y,,Y;) (4.30)

Os X; e Y, representam as coordenadas dos vértices dos elementos triangulares.

Avaliaciao do Parametro U ,,

Com base no comprimento dado na equagdo (4.27), o nimero de Peclet pode ser

calculado como:
PeLm = (puavl‘m )/F¢ (43 1)

Definindo U,, = (%)4(” e substituindo este pardmetro € o comprimento ; na
ret

equacao (4.31), o nimero de Peclet baseado no comprimento médio do elemento pode ser

EXPpresso como:

PeLm = [pUPe (Xmax - Xmin )]/l—‘¢ (432)
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Conforme apresentado acima, a redu¢do do comprimento caracteristico, expressa
por A,i/A e, o1 introduzida no parametro Up,, que € assumido como uma velocidade média
que caracteriza a convec¢ao no elemento triangular e por isso também serd utilizado no
célculo da varidvel &£, da equagdo (4.11). Deste modo a metodologia CVFEM é preservada
em sua forma original, mudando apenas a maneira de cédlculo da velocidade média
caracteristica do elemento triangular.

Com base no que foi apresentado pode-se concluir:

e Como L, representa o comprimento da projecdo do elemento sobre o eixo X, entdo
Lx>2L,, 0 que implica em A, /A . < V2;

® A igualdade na expressao A,/A, < 1/2 s6 ocorrerd se uma das faces do elemento
for paralela ou perpendicular a velocidade média, ver figuras 4.7(b) e 4.7(c), neste
caso o parametro Up, serd igual a metade de u,, (isto porque A, /A, =1/2), e este
serd o maior valor da relagdo A,/A,e, € também de Up./u,,. Logo, o nimero de
Peclet baseado no comprimento médio do elemento triangular é no miximo a

metade do valor calculado do modo tradicional.

(b) (©)
3
o A NSttt o - ol
i i i
i i i
| | |
| | 1 _ Uy |
| | > X |
! A 2 5
| |
I y u [ 2Lm —
/5T | i
| | |
i i i
= |
1 2Lm 2 1 -
Lx Lx

Figura 4.7 - Elemento triangular.

4.5 - INTEGRACAO DAS EQUACOES DE CONSERVACAO

Quando se utiliza o método de volumes finitos o dominio continuo é dividido em
subdominios, ou volumes de controle, e € sobre estes volumes que as integracdes das
equacdes diferenciais sdo realizadas. A integral sobre o dominio completo € obtida a partir

da soma das integrais sobre os volumes de controle individuais. Como resultado das
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integracdes das equacgdes de conservagdo sobre os subdominios € obtido um conjunto
aproximado de equacdes algébricas.

Para realizacdo das integracOes nos volumes de controle é necessdrio o uso de
fungdes de interpolacdo para avaliacdo das varidveis dependentes, suas derivadas e as
propriedades termofisicas nas interfaces dos volumes finitos. Segundo Maliska (2004),
deve-se ter exatidao quanto a conservagdo dos fluxos nas interfaces entre os volumes de
controle. O fluxo de uma propriedade para fora de um determinando volume de controle
deve ser calculado da mesma forma quando visto como um fluxo entrando no volume de
controle vizinho. Para os termos de difusdo também deve ser tomado o mesmo cuidado. E

desejavel utilizar os termos de difusdo na forma %(F%), e avaliar as propriedades fisicas

no mesmo local adotado para o fluxo, evitando-se a expressao F;%f +3ar
Antes da realizacdo das integracOes faz-se necessario estabelecer as notagdes
relacionadas aos entes geométricos. Inicia-se pelo célculo da drea plana, A , da érea

superficial associada a normal, A, , e pelo calculo do vetor normal unitédrio, n, mostrados

- P | Y .. . .y, .
na figura 4.8. A drea A, € definida no plano r-z do sistema de coordenas cilindricas (ou no

plano x-y para do sistema de coordenadas cartesianas) e delimitada pelos segmentos laoc.

A drea superficial associada a normal A° € calculada como A =L s, , onde

‘ao* ao ?

_ 2 2 £ : — Y _
S0 =X, +Yy, € L, éum comprimento que pode ser L =27, , 7, = (ra +r, )/ 2, para
0 caso 2D axissimétrico ou L, =1 para o caso 2D plano. Uma conven¢ao adotada neste

trabalho é que o vetor normal € dirigido para fora, tem sentido de integragcdo anti-horario e

¢ calculado pela equacdo (4.33). Adicionalmente, cada subvolume associado a um ponto

_ 1 (LrLL, n L1+L(,+L(.)
— 2\ .

2 —_AlT T
nodal ser4 calculado como &V, = AL pes Lige 3 3

DAY = Ly Yool = Ly Xy, (4.33)

n

onde y, =y, -y, X, =X, —X,
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Figura 4.9 - Elemento triangular e notacdo utilizada na formulagao.

4.5.1 - Integracao Temporal e Espacial da Equacao de Conservaciao de Um Escalar

As integracdes serdo realizadas considerando a equagdo de conservagdo transiente

de ¢ na forma vetorial, equacdo (4.34), pois esta forma € conservativa e independente do

sistema de coordenadas.

4(p0)+v-J=5° 434)

onde J=J,+J. € o fluxo combinado de convecg¢io e difusdo. Os fluxos convecgdo e
=-TI'V¢,e u"=u"i+v"j é 0

difusdo sdo dados, respectivamente, por J. = ppu"¢ e J,

vetor velocidade.

98



Pode-se integrar a equacao (4.34) sobre o passo de tempo At e sobre o volume de

controle V, da seguinte forma:

[[4(pglavar + [ [V-3avar = [ [ s*avar (4.35)

AtV; AtV; AtV;

Considerando o teorema da divergéncia de Gauss para transformagdo da integral

volumétrica do fluxo para a integral de superficie, tem-se:

[[4(pp)avar +[ §3-ndA,dr = [ [ sava (4.36)

AtV; At A, AtV

Onde: A, € a drea superficial do volume de controle V..

Para facilitar o desenvolvimento dos célculos, as integrais da equacdo (4.36) serdo
operadas separadamente, no final, os termos resultantes serdo reunidos em uma tUnica
equacao algébrica.

As aproximacdes serdo iniciadas pelo termo transiente. Neste caso € assumido que

a massa no interior do volume de controle, M , e o escalar ¢ prevalecem no volume de
controle V,, deste modo o esquema de primeira ordem backward Euler pode ser utilizado

(Versteeg & Malalasekera, 1995), resultando na seguinte equacao aproximada:
|15 (ppMvdr=M g —M ¢’ (4.37)
ALV,

Nsve
k=1

onde M, =z POV, é a massa no volume de controle, obtida a partir da soma das

contribui¢des dos k subvolumes de controle 6V, . Os sobrescritos 1 e 0 da equagdo se

referem aos instantes ¢+ At e ¢, respectivamente.

Prosseguindo, deve-se assumir o comportamento dos fluxos através das interfaces
durante o intervalo de integracdo temporal. Seguindo o procedimento adotado em Maliska
(2004), que ¢ tradicionalmente utilizado na literatura de volumes finitos, serd assumido que

a variacao temporal do fluxo total € de acordo com um determinado perfil do instante ¢ até
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o instante f+Af, conforme equacdo abaixo. O fator @ ¢ utilizado entre 0 e 1 para

expressar a forma do perfil de tempo.

[ §3-ndA,dr =03 -nda,Ar+(1-6)§3 nda,Ar (4.38)
A

At Am’ ni Am’

Este trabalho se baseard na solucdo segregada das equacdes de conservagdo, por
isso € necessdrio adotar um tipo de linearizagc@o para os termos convectivos da equacgdo de
conservagdo de quantidade de movimento. Para este fim a aproximacdo de Picard sera
adotada, o que significa que o fluxo de massa e as propriedades termofisicas serdo tratados
como conhecidas, utilizadas da iteracdo imediatamente anterior. Entdo se pode proceder
com a discretizacdo da equacdo integral do fluxo combinado de conveccdo-difusdo para
obtencdo de um conjunto de equagdes algébricas, uma equacao para cada n6é do dominio.

As equagdes algébricas relacionardo os valores das varidveis dependentes em um no i, ¢,,

com os seus nos vizinhos, @, , e podem ser representadas da seguinte forma:
§3-nda, = ag, - a4, (4.39)
Ay nb

Considerando o que foi exposto anteriormente, pode-se escrever a equagdo (4.39)

da seguinte forma:

63" -ndA At +(1-6)§J° - ndA, Ar = {ai 66 —(1-0)°]- 3 a,, |64, + (1-6)¢", ]}Ar
(4.40)

Conforme Patankar (1980) o termo de fonte pode ser linearizado como
§?=8.+S,0. Este termo pode ser integrado no espago se for assumido que o seu valor
prevalece sobre o volume de controle V,. Como na equacdo do fluxo, equacdo (4.40),

também se considera que o termo de fonte varia no passo de tempo At conforme perfil
definido pelo pardmetro €. Deste modo pode-se proceder com a integracao no espago e no

tempo:
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fysavar=[(s.) w(5,)0 Ve =tolisc), +(s,), 01, +(-0)(s.), +(5,).0 v} Ar
4.41)

Apés as integragdes e contabilizacdo das contribuicdes de todos os termos da
equacdao de conservagdo do escalar, uma equagdo aproximada é obtida. Esta equacdo

aproximada € algébrica e relaciona o valor de ¢ em um né ¢ com os seus nds vizinhos,

identificados de nb. Desconsiderando o sobrescrito 1, para cada volume de controle i uma

equacao algébrica podera ser escrita como:

[a, +L0,—65,V]p = Zanb[ﬁ 0, +(1-0)" | +b +[Lm’—(1-6)a }p*  (4.42)

onde b, =6(S.),V, +(1-0)(s2) +(s2) 0] v,

Classicamente na literatura trés valores diferentes para @ sdo utilizados. Cada um

dos valores expressa um esquema distinto:

e Se for assumido =0 é obtido o esquema explicito, o que significa que o
fluxo e o termo de fonte sdo avaliados no passo de tempo antecedente. Neste
caso @’ prevalece sobre o passo de tempo. Este tipo de esquema sofre de
instabilidades se o passo de tempo escolhido for maior que um determinado
valor. Este esquema converge com um erro de primeira ordem com relagao ao
tempo.

¢ Quando é assumido @=1 ¢é obtido o esquema totalmente implicito, o que
significa que o fluxo e o termo de fonte sdo avaliados no passo de tempo
posterior, por isso a solu¢do no tempo ird requerer a solu¢do de um conjunto de
equacgdes algébricas. No entanto, ndo existirdo instabilidades para grandes
passos de tempo, pois o esquema ¢é incondicionalmente estavel. Este esquema
também converge com um erro de primeira ordem com relagdo ao tempo.

e Para #=0,5, o esquema conhecido como Crank-Nicholson € obtido. Este

esquema € implicito, incondicionalmente estdvel e converge com um erro de
segunda ordem com relacio ao tempo, porém, € mais dispendioso

computacionalmente que os dois esquemas ja citados.

101



Para dar suporte a algumas consideracdes que serdo apresentadas a seguir o
esquema totalmente implicito € apresentado, obtido a partir da substituicio de =1 na

equacao (4.42):

[ai +§Mi - (SPV)i] g = Zb“anh o T (SCV)i +$Mi0¢i0 (4.43)

Segundo Ferziger e Peri¢ (2002) um esquema totalmente implicito com precisdo de
segunda ordem no tempo, bastante similar ao apresentado na equac¢do acima, pode ser
derivado se forem considerados trés niveis regressivos de tempo para o cédlculo do termo

transiente:

[ [ 4 (ppavar =15(Mp), - 2(M9); +0.5(Mp)" (4.44)

AtV
Onde: ¢” se refere ao instante de tempo anterior a @°.

Com esta nova aproximac¢do do termo transiente, considerando os mesmos
coeficientes da equacdo (4.43), a equagao algébrica do esquema totalmente implicito pode

Sser reescrita como:
[ai +%Mi - (SPV)i ]¢z = Zb:anb o T (SCV)i +?[2Mi0¢i0 - O»SMiOOQ'OO] (4.45)

Segundo Ferziger e Peri¢ (2002) o esquema representado pela equacdo (4.44)
possui precisdo de segunda ordem em relacdo ao tempo, € incondicionalmente estdvel e é
menos propenso a produzir solu¢des oscilatorias que o esquema Crank-Nicholson, embora
isto possa ocorrer com valores grandes de Ar. Requer tanta memoria quanto o esquema
Crank-Nicholson, entretanto, tem a vantagem de ser mais facil de programar no cédigo.
Apesar de ser um esquema de segunda ordem pode apresentar menor precisdao que o

esquema Crank-Nicholson em alguns casos, atribuida 2 inexisténcia inicial ¢ .

Adicionalmente, segundo Fletcher (1991) se o avanco da solug@o acontecer em diferentes
taxas no dominio computacional, o esquema Crank-Nicholson frequentemente produz

solucdo oscilatéria que, embora estdvel, ndo apresenta boa taxa de convergéncia. Neste
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caso o esquema de trés niveis de tempo € mais efetivo do que o esquema Crank-Nicholson.
Por causa do exposto, considerando estabilidade, economia computacional e precisdo, no

presente trabalho o esquema totalmente implicito de trés niveis de tempo serd adotado.
4.5.2 — Integracao do Termo de Fluxo Combinado de Conveccao-Difusao

A integracdo do fluxo total, equacdo (4.39), serd realizada sobre as superficies dos
subvolumes de controle que contribuem para a formagao do volume de controle centrado
no no 1, figura 4.10. Todos os cdlculos serdo baseados nos elementos finitos e as integrais
sobre os elementos serdo representadas por matrizes locais. A integragdo sobre dominio
inteiro € representada por uma matriz global que é obtida somando-se as contribui¢cdes de
cada elemento, ou seja, de cada matriz local. Este procedimento facilita a obten¢do da
matriz global e ndo afeta o principio de conservagdo, pois quando a contribuicao de todos
os elementos for contabilizada a contribui¢do de todos os volumes de controle também terd
sido feita.

A igualdade da equacgdo (4.39) serd demonstrada a partir da integracdo do fluxo

sobre a superficie de controle que envolve o volume centrado em 1 da figura 4.2(b):

§3-nda, = ['3-nda, +J:J-ndAn+(
A .

ni

+ condi¢desde contorno,se aplicavel.
(4.46)

Figura 4.10 - Subvolumes de controle associados aos célculos dos fluxos.

Na equacgdo (4.46) apenas a contribuicdo do elemento triangular 123 (isto é, do
subvolume de controle laoc da figura 4.2(b)) é apresentada explicitamente. Para solucdo
das equacdes integrais, inicialmente os fluxos convectivos e difusivos serdo contabilizados

separadamente.
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O termo difusivo, de natureza eliptica, serd aproximado considerando funcdo de

interpolacdo linear para ¢, equacdo (4.2). Desta forma as derivadas serdo constantes nos

elementos. Além disso, é assumido que o coeficiente difusao I’ eo comprimento L no
centro da superficie a—o (isto €, no ponto r ) prevalecem sobre a superficie de integracao.

Assim, a seguinte aproximacao pode ser adotada:

l:¥p mdA, =J, nAT (4.47)
Realizando o produto escalar de J, =-T? $i-I?¢j com nA =Ly i~ LX,j:
[J,mdA, =, A" =—T7 Ly, +T7 2 Lx, (4.48)

Sabendo que x,=x,-X, € y,=Y,— Y., ¢ considerando que o sistema de
coordenadas local estd posicionado em (x_,y,)=(0,0), tem-se: x_,=-x, e y, =-V,.
99 9% _

, . . ~ L ~ . ~
Além disso, as derivadas sdo calculadas como: 32 =A" e 5 =B . ApGs as consideragdes

pode—se escrever.
I3, ndA, =(0,L) (Aty, - B'x,) (4.49)

Substituindo os valores de A" e B", dados nas equacdes (4.3) e (4.4)

respectivamente, na equagao (4.49), encontra-se:

.I.:JD'ndAnE_(YuY32_XaX23)LFﬁ ¢1 (YuY13_XuX31)LFﬁ ¢2 (Yayzl_XaXu)Lrﬁ ¢3

(4.50)

Devido a natureza parabdlica do termo convectivo o uso de fung¢des de interpolagao
lineares € inapropriado (Maliska, 2004). Por isso, a funcdo de interpolagdo FLO, de
natureza upwind, serd utilizada para aproximar os valores ¢ nos pontos de integracdo. As
componentes da velocidade de convecgdo sdo interpoladas pela equacao (4.24). Portanto, o

fluxo convectivo pode ser escrito como:
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Jo=pu"gi+pv"dj=pu"(NF g +NFg, +NEG i+ " (NS g+ NEg, +NEg,)i
4.51)

Reagrupando os termos, colocando os valores nodais de ¢ em evidéncia, tem-se:

Je :‘]Czi+Jer:(f1¢1 + 1,9, +f3¢3)i+(g1¢1 + 8,9, +g3¢3)j (4.52)

onde fi=pu"N/, f,=pu"N;, fi=pu"N;, g=p"N', g, =p"N, e

gzszmN;

Seguindo o que € realizado tradicionalmente em CVFEM, uma aproximagdo de alta
ordem para integracdo numérica do fluxo convectivo serd utilizada: a regra de Simpson.
Para uso desta regra é necessdrio o cdlculo do integrando em trés pontos diferentes em
cada superficie de controle. Conforme Ferziger e Peri¢ (2002), a precisdo da integracio
estard diretamente relacionada a precisdo da fun¢do de interpolacdo utilizada. Prosseguindo
e utilizando a regra de Simpson, a equagdo integral do termo convectivo € aproximada da

seguinte maneira:

[dendA, ==%|.L), +4.L), + (L), [+ %0 L), +40 1), + (7, L), ]
(4.53)

Substituindo J. dado pela equagdo (4.52) na equagdo acima e considerando o

seguinte agrupamento de varidveis:

re=tLer), +4Ler), +(Ler,),] e gt =1tl(Lpg,), +4(Lpg,), +(Lpg,),]. com
i=123

encontra-se

[To ndA, ==Y, (£0,+ £20, + £70.)+ X, (270, + 0, + 526, (4.54)
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Somando (4.50) e (4.54), a integral do fluxo combinado de conveccao difusdo pode

ser obtida:

J.:J'ndAn :_Ya(f1a¢1 + 150, +f3a¢3)+ Xa(gla¢1 + 8,0, +g§¢3)

_#(YaYS2 - XaXZS )(LF¢ ),¢1 _#()]a)]IS - X{¢X31)(LF¢ ),¢2 _LL

D

()]aYZI - XaXIZ )(LF¢ )r ¢3

Reagrupando as varidveis novamente e introduzido os termos f, ¢ f,, os termos

associados a porosidade, considerados constantes sobre os elementos, tem-se:
[;J-ndA, =—Al$ — Ay p, — A, (4.55)
onde A =B (¥, £ - X, g )+ B, (LT,) (v,¥, - X X))
Ag =B, - X85 )+ B3 (L) (07, - X, X))

Ay :ﬂl(Yafsa _Xagg)-l_ﬂZ#(Lraﬁ)r(YaYZl _XaXIZ)

Realizando procedimento de integracao similar para o fluxo total através da

superficie o —c resulta em:

[T -ndA, =A g, + Asp, + A9, (4.56)
onde A =BV, - X, g7 )+ B (LT,) (vyy, - X, X,)

As =BV fs =X g5)+ By (LT, ) (VY - X X))

Ay = /Bl(ch; - Xc'g§)+I82 #(LF¢), (YCY21 _XL-XIZ)
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e fo=tLo), +4lLer), +(Lor),]. g =tlLps,), +4(Lps,), +(Lpg,).].  com
i=123

Somando as equagdes (4.55) e (4.56) e reagrupando os termos, finalmente pode-se

expressar o fluxo combinado de convecgdo difusdo em funcao dos valores nodais de ¢:

['3-ndA, + [ -ndA, = Di ¢, + Di" ¢, + Di" 9, @57)

onde D" =(Ar- A7), Dy = (45 - A1) e Dy =(4; - AY)

A equacgdo apresentada acima foi obtida com base no elemento 123, porém, outros
elementos contribuem de forma similar para a formac¢do do volume de controle centrado
em 1. Entdo, acrescentando a contribuicdo dos outros elementos que partilham o n6 i, a
equacgdo integral do fluxo para o volume de controle centrado em i pode ser representada

por uma equacdo algébrica escrita como:

§3-ndA, =ag - a9, (4.58)
A, nb

onde o subscrito nb referencia os nds vizinhos a i.

4.5.3 — Integracao dos Termos de Fonte
Calculo dos termos de fonte volumétricos médios - Modo tradicional.

A seguir é apresentado o modo tradicional de obtencdo do termo de fonte
volumétrico a partir do termo de fonte dos elementos, conforme pode ser verificado em
Baliga e Patankar (1980), Baliga e Patankar (1983), Baliga et al. (1983), Hookey et al.
(1988) e Hookey e Baliga (1988).

O termo de fonte pode ser linearizado como S’ =S, +S,¢. A integral deste termo

sobre o volume de controle 1 pode ser representada como:
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laoc

jS °dv =| S%dV + (contribuig 3o de outros elementos associados ao né 1) (4.59)
Vi

Na equagdo acima somente a integral sobre o subvolume de controle laoc estd
sendo mostrada explicitamente, contudo, fica subentendido que outros subvolumes

associados a outros elementos também contribuem de igual forma.

Prosseguindo, considerando S? médio sobre o elemento “k”, representado por

<S¢>Z, tem-se:

jS °dV = <S ¢ >; &V, + (contribuic 3o de outros elementos associados ao né i) (4.60)
v,

Onde: &V, € o subvolume de controle associado ao né 1 pertencente ao elemento 123.

1%
O termo de fonte volumétrico associado ao noé 1, <S ¢>1 , € obtido a partir da soma

das contribui¢cdes dos M elementos que compde o volume de controle:

[seav=(s*) v, =3" (s°) ov, (4.61)

4
Logo. (1), Vi = X (87),0% e (s2),vi = X1, (s2), 0V,

M £ . 2
onde V,= ZH oV, € o volume de controle associado ao n6 1.

Calculo dos termos de fonte volumétricos médios (Proposta)
A avaliacdo do termo de fonte volumétrico pela equacdo (4.61) ndo considera

qualquer acoplamento deste termo com seus vizinhos. Uma equagdo que considere tal

acoplamento pode ser derivada através do balanco entre os termos de fonte associados aos
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volumes que partilham a superficie ao, ver figura 4.9, subvolumes 3V, . e 6V, ., e o

laoc

termo de fonte do elemento, como posto a seguir:

¢ — ¢
Lvlzsl dv = L_Vnsedv (4.62)

onde 3V,, =8V, UdV, e S? é o termo de fonte associado ao elemento “e” ¢ S? é o termo

de fonte associado ao volume de controle 1.

Do mesmo modo, uma segunda equacdo pode ser derivada considerando o balango

entre os termos de fonte associados aos volumes que partilham a superficie oc,

subvolumes 8V, e 8V;, e o termo de fonte do elemento
bqV = 0
LVBS1 dv = vasedv (4.63)
onde 3V,; =3V, UdV;.

e 1%
Considerando <S ¢>k um termo de fonte médio sobre o elemento “k” e <S ¢>1 um

termo de fonte médio sobre o volume controle 1, as equagdes (4.62) e (4.63) podem ser

integradas, resultando nas equacdes (4.64) e (4.65), respectivamente.

() 8V, +(s*) 8V, =(S) 8V, +(5°) 5V, (4.64)

() 8V, +(s). 8V, =(s*) 8V, +(s?) 8V, (4.65)

Somando as equagdes (4.64) e (4.65), a contribuicdo do elemento 123 ao termo de

fonte associado ao n6 1 é dada como

(5°) 8V, +0.5(5%). 8V, +0.5(5°). 8V, =0.5(5*)" (3V, +dV;) (4.66)
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onde oV,,, =38V, +9dV, + 9oV,

Acrescentando as contribui¢des dos outros elementos que partilham o né 1, uma

equacdo algébrica € obtida:
a(s*) =¥ a,(s?) +b (4.67)
nb

Deve-se notar que em b, foram postas as contribui¢des relativas aos termos de

fonte dos elementos. O procedimento descrito para o nd 1 pode ser generalizado para

(13544
1

qualquer né6 do dominio, resultando em um sistema de equagdes. A solucdo de tal
sistema fornece os termos de fonte volumétricos a partir dos termos de fonte dos
elementos.

A utilizac¢do da equacdo (4.67) € mais onerosa computacionalmente que a utiliza¢ao
da equagdo (4.61), mas como serd apresentado na secdo de validagdo, o bom rendimento da

funcdo de interpolacdo de momentum estd associado ao uso da equacdo (4.67) para

avaliagcdo dos gradientes de pressdo volumétricos.
4.6 - ACOPLAMENTO PRESSAO -VELOCIDADE.

A solucdo segregada das equacdes de conservacio da quantidade de movimento e
da equacdo de conservacdo da massa € dificultada pela inexisténcia de uma equagdo para
descrever a evolugdo do campo de pressdo. Este problema € bastante discutido na literatura
e ¢ conhecido como problema de acoplamento pressdo-velocidade (Maliska, 2004).
Quando € utilizada a solucdo segregada geralmente a evolucdo do campo de pressdes é
realizada indiretamente através da equacdo da continuidade, assim pode-se obter um
campo de pressOes que satisfaca simultaneamente as equagdes de conservacdo da
quantidade de movimento e conservacdo da massa. Neste trabalho o problema do
acoplamento pressdo-velocidade serd tratado seguindo os passos descritos em Prakash e
Patankar (1985), onde o acoplamento € resolvido utilizando varidveis primitivas
(velocidade, pressdo, temperatura), co-localizadas, interpoladas sobre os mesmos
elementos e a integracdo da equacdo de conservagcdo da quantidade de movimento serd

realizada sobre 0 mesmo volume de controle para velocidade e pressao.
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As equacdes de conservacdo da quantidade de movimento podem ser obtidas a
partir da equacdo (4.45), quando ¢ ¢ substituido pelas componentes de velocidades e os

. q- ~ . . ) ) ~
gradientes médios de pressdo associados ao volume de controle i, <8—Z> e <a—"’>, sao
1 b 1

incluidos nas equagdes conforme apresentado a seguir:
o, +52m, —(s2v) |y, =%anbunb—Vl.<%>l_+(SgV)i+ﬁ[2Mi —0.5M ®u™] (4.68)
o, +25m —(s3v) b, = =Y a0, - V(%) +(sev) + Lm0 —0,5M ©v™] (4.69)
As equagdes acima podem ser escritas de forma mais compacta como:
afu; =X a,u,, +b! - V(%) (4.70)
@V, =Xa,,v,, +b; - V(%) 4.71)
onde a'=la,+33m,-(s:v)] e b* =(s1v), +L 20 0u® —0,5M O]

a =la+ 20, ~(s3v)] e by =(s2v )+ plomv? —0sm o]

Conforme ja comentado, um dos meios de acoplar pressdo e velocidade € isolando
as velocidades das equagdes (4.70) e (4.71) e utilizando-as no célculo dos fluxos de massa,
gerando deste modo uma equacdo de Poisson para a pressao, tal como feito em Prakash e

Patankar (1985). Para isso as componentes de velocidade sdo reescritas na seguinte forma:

u, =i, ~d! (%) (4.72)

v, =P —d’ <§—§> (4.73)
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>a,i,, +b' 2V, +b : V.
onde i, =2%—— $, =2 4'=—L e d'=-_. Notar que as
u 1 v l u i v

a. a; a. a.

1 1 1 1

velocidades estao sendo definidas nos n6s da malha.
Os gradientes de pressdo das equacdes (4.72) e (4.73) serdo avaliados nos

elementos e ndo nos volumes de controle. Por isso, as equagdes (4.72) e (4.73), para os

valores nodais das componentes de velocidade, podem ser modificadas para:
u, =u,—d; (%)e com: i =1,2,3 (4.74a)
v=0-d (&), com:i=123 (4.74b)

Onde o subscrito e indica que os gradientes de pressdo sdo avaliados sobre os elementos.

Os gradientes de pressdo das equagOes (4.74) serdo obtidos a partir da seguinte

funcdo de interpolagdo linear:

p=A"X+B’Y+C’ 4.75)

Os valores A”, B” e C" sdo dados nas equagdes (4.3), (4.4) e (4.5),

respectivamente. Da equacgdo (4.2) calcula-se: (%)e =A" e (g—’;)g =B".

4.6.1 — Equacao de Interpolacio de Momentum

Para a solucdo da equacdo da conservagdo da massa serd utilizada a funcdo de
interpolacdo dada pela equacdo (4.24), reapresentada em (4.76). O acoplamento entre
pressdo e velocidade pode ser feito por meio desta fun¢do de interpolagdo, através da
utilizagdo dos valores nodais de velocidade dados em (4.74), como apresentado na equagao
4.77).

u" =N/"u, + Nlu, + N'u, (4.76)
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u" =Nyl -dy (@) Je el - (@), Je vyl -y ()] (477)
w" =N'i, + NV, + NI —[NPde+ Npdd+ Nva] (2), (4.78)
Reconhecendo que

a=N/"i,+N)u,+Ni, e d" =N"d'+N,d;y+N;d;

A funcao de interpolagdo da componente x de velocidade pode ser escrita como
u" =i-d"(2) (4.79)

A fun¢do de interpolacdo na forma (4.89) € comumente referenciada de fungdo de
interpolacdo de momentum na literatura e pode ser interpretada como uma equagdo de
momentum para a velocidade deslocada para o ponto de integracdo do fluxo de massa
(Murthy, 2002). Este procedimento de interpolag¢do associado a avaliacdo dos gradientes de
pressdo nos elementos evita o aparecimento de campos de pressdo oscilatérios durante o
processo iterativo de solugdo, pois simula o efeito das malhas deslocadas (Prakash &

Patankar, 1985).

Como #, e d;' sdo interpolados com base nas fungdes N,", isto quer dizer que
ambos os termos sdo interpolados parte linear, parte exponencialmente, dependendo do
valor de &, . A mistura de duas aproximagdes diferentes para interpolagdo de uma varidvel
ndo € algo original. Este tipo de artificio j4 foi utilizado em outros trabalhos por outros
autores, no entanto, no CVFEM as #, e os d,'sempre foram interpolados linearmente
desde o trabalho pioneiro de Prakash e Patankar (1985). Ndo se verificou, na literatura,
procedimento similar ao que estd sendo proposto neste trabalho. Além disso, o método de

interpolac@o proposto sé serd bem sucedido se utilizado com a avaliagdo dos gradientes de

pressdo volumétricos pela equacdo (4.67).

Prosseguindo, substituindo (%)e = A" == (Yy,p, +Y, p, +Y,,p,) Na equagdo de u",

colocando as pressdes em evidéncia e agrupando os termos, finalmente obtém-se:
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u” = ffipy + [0y + f305 + M (4.80)
onde ff, =LY, ff, =—4Y,, A, =—LY,, ffy=d

Da mesma forma pode-se encontrar v combinando:

vi=9-d'(2) e (2) =B =L[Xy,p, +X,3p, + X, ps]
onde V=NV, +N,V,+N;V,ed" =N/"d +N,d,+N;d;,

A equagdo de v" tomara a seguinte forma final:

V' =88, +88,0,+ 885D+ 88,4 (4.81)

onde gg =—,‘§—2X32, g82=—g—2X13, gg3:_g_VLX21’ 884 =V

4.6.2 — Solucao da Equacao da Conservacao da Massa

A equacdo integral da conservacdo da massa serd resolvida considerando o volume
de controle i, figura 4.9, esquema totalmente implicito, trés niveis regressivos de tempo

para o calculo do termo transiente, da seguinte maneira:

[ [2avar+ [ §pu" -nda,dr= (15, -2 +05M° )+ § pu" -nda,Ar

AtAV At A, Ay

ou  L(L5M, -2 +05M" )+ §pu" nda, =0 (4.82)
Alli

De posse das componentes de velocidade, equacdes (4.80) e (4.81), e considerando

a seguinte decomposi¢do da equacao integral do fluxo de massa:
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([ pu” naa, + [ pu” naa,

§ o -ndA =+ (Contribuig Oes similares de outros elementos associados ao né i )

An + (Condig:()es de contorno, se aplicével)

(4.83)

A equagdo do fluxo de massa pode ser resolvida, utilizando regra de Simpson, da

seguinte forma:
I()pum ‘ndA, +Icpu’" ‘ndA, =

~%[(Lpu), +4(Lpu), + (Lou), ]+ % [(Lpv), + 4(Lpv), +(Lpv),]

+ 2 [(Lpu), +4(Lpu), +(Lpu) 2= [(Lpv), +4(Lov), +(Lpv),]

(4.84)

A partir das equagdes de u™ e v™, os termos da equagdo (4.84) podem ser escritos

comao:
—el(Lpu), + dLpu), +(Lpu),J= =Y, p, = Y, = (Y, =Y 7 (D
+2(Lov), +4(Lpv), +(Lov), |=+gg! X, p, + 883 X ., + 885 X, ps + 885X, (D
+ 5 (Lou), +4Lpu), +(Lpu) )=+ 1Y, p, + Y, 0, + Y. Py + HLY, (11D
—elLpw), +4(Lpv), +(Lpv).J=~g8i X P, ~ 885X . P, —g8:X P~ 88iX. (V)
onde ff =+t[(Lpf), +4(Lafr), +(Loff,),] go =+[(Losg,), +4(Lpgs,), +(Losg,),]
1 =tl(Laf), +aLaf), + (Lof),]. ss; =t[(Losg,), +4(Losg,), +(Losgg,),].

com i=12,34

Substituindo os termos dados acima na equacdo da conservacdo da massa e

isolando as pressoes, tem-se
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[ pu naa, + [ pum nda, = (a7 - 47 )p, + (45 - A7 )p, + (a5 — 4 )p, + (45 - A7)
(4.85)

onde

At =(frey, —ger X, ). AL =1y, —ggiX,), AL =(freY, —ggiX, ). AL =(f1Y, - ggiX,),

= (Y, —gerx.), As = (fry, —ggsx.), A =(frey, —ggX.), AS = (fY, - ggiX.)

Reagrupando novamente os termos, finalmente o fluxo de massa través das

superficies ao e oc pode ser escrito em fungdo das pressdes nodais como:
[ pu"-ndA, +[ pu" -ndA, = D{" p,+ D5' p, + D" p, + Dy’ (4.86)

onde D = (A7 - A?). Dy = (a5 - a7). Dy = (a5 - 47). Dy =(4; - A7)

Acrescentando a contribuicdo das outras superficies associadas aos outros

elementos que partilham o né i e introduzindo as contribui¢cdes do divergente das pseudo-
velocidades em um vetor b/, a integral do fluxo de massa relacionada a cada né do

dominio pode ser escrita na forma algébrica como:

§ou" -ndA, =a’p, - al,p,, —b (4.87)
nb

Am

onde nb faz referéncia aos nds vizinhos a i.

Finalmente, pode-se substituir a equacgdo (4.87) na equacgdo (4.82) para obtencao da

equacdo algébrica da pressao:

a’'p;, = zb:a,’l’bpnh +b, (4.88)

onde b, =b? —L(1,5M, - 2M° +0,5M *)
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4.7 - CONDICOES DE CONTORNO

Todas as equagdes algébricas foram desenvolvidas para os nés internos do dominio,
para que estas possam ser resolvidas sdo necessdrias equagdes para os volumes que estao
nas fronteiras. Para a obtengdo destas equagdes duas situacdes serdo consideradas, uma

onde o valor de ¢ € especificado, condi¢do de Dirichlet, e outra onde a derivada de ¢ ¢

conhecida, condi¢ao de Neumann.

A condicdo de Dirichlet pode ser expressa como:
9 =9, cm 09, ,

Onde: ¢, € uma distribui¢do especificada de ¢ sobre uma parte do contorno do dominio,

destacada de 0Q, .

(1]

Para imposicdo da condi¢do de Dirichlet, os nds “i” de contorno, localizados em

0Q ,, terdo os coeficientes correspondentes da equacdo algébrica de ¢ sobrescritos como:
a’ =1; a’, =0; b? = ¢,

No caso da condicio de Neumann, a derivada de ¢ normal ao contorno ¢é
especificada sobre uma parte do contorno do dominio, identificada de dQ, . Esta condigdo

pode ser escrita explicitamente como:
V¢-n:(g—f)0 em 0Q,,

Onde: n é o vetor normal unitario.

O fluxo de convecgao-difusdo através de dQ, pode ser expresso como:

J-n=(n"¢-T,Vg)n (4.89)
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ou J~n=pu;”¢—f‘¢(%)0 em JdQ ,

n

onde u' é a componente de velocidade normal a dQ,,, dada por: u/" = u" (i)— V" (h) €

Sta S1a

s,, € o comprimento do contorno la .

A contribuicdo da superficie 1 —a para a equagdo (4.46), referente ao n6 1, é:
a a m a
[(3-naa, = ['[puror-T, (%) Lhis (4.90)

Considerando a variacdo linear de Lou;”qﬁL -I, (%)0 L] entre os nos 1 e 2, este termo

pode ser aproximado no ponto m como:
lourgL-1,(2), 1) =075[ourgr -1, (2), 2] +0.25[0urgL - 1,(22) 2] 4.91)

Serda assumido que o fluxo de difusdao avaliado em m prevalece sobre todo o
contorno la . Deste modo a integral do fluxo de convecgdo-difusdo pode ser aproximada

como

[ 3-naa, ={0.75\pugr -1, (22), L] +0.25pur gL, (22), L] }s, (4.92)
Condicao de Contorno de Fluxo de Massa

O transporte de massa através das superficies dos contornos deve ser incluido na
equacdo da conservacao da massa para o volume de controle que envolve o correspondente
no de contorno. Considerando que o segmento 1-2 do elemento mostrado na figura (4.9),

pertence ao contorno, o fluxo de massa através da superficie 1—a assume a seguinte

forma:
[ ouyaa, = [ puLds (4.93)
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A solugdo da equagdo acima pode ser obtida a partir da equacao (4.92) se for

considerado F¢ =0e ¢g=1, assim:
[ puran, ={0.75[purL] +0.25pur Ll }s, (4.94)

No caso do fluxo de saida de massa, onde as componentes de velocidade ndo sdo
prescritas, os valores das componentes de velocidade podem ser estimados como os mais
recentemente calculados. Assim, as condicdes de contorno podem ser atualizadas durante o

processo iterativo até a convergéncia global do método numérico.

Um procedimento especial é utilizado nos nds pertencentes ao contorno com
velocidades prescritas (tais como fluxo de entrada de massa e parede so6lida). Neste caso,

seguindo procedimento descrito em Prakash e Patankar (1985), para os nés de contorno os
coeficientes de pressdo, d,', sdo considerados nulos e as pseudo-velocidades, #;, sdo

consideradas iguais as velocidades dos contornos.

4.8 - ALGORITMO DE SOLUCAO DO ACOPLAMENTO P - V: PRESSAO-
VELOCIDADE.

Em cada passo de tempo um algoritmo iterativo de ajuste sequencial das varidveis

serd utilizado para resolver o conjunto acoplado de equacdes ndo lineares para u, v, p. O

algoritmo que serd utilizado no presente trabalho € baseado no Enhanced Sequential
Solution Algorithm - ESSA de Afshar e Baliga (1993), com algumas modificacdes.

O algoritmo de solugdo consiste basicamente na repeticio de lacos iterativos
internos e externos. Em cada laco externo os coeficientes das equacgdes discretizadas sdao
calculados e armazenados. Seguindo, um lago interno € realizado, no qual as solu¢des das
equacoes discretizadas sdo feitas sequencialmente, sem recdlculo dos coeficientes das
equacdes. Segundo Afshar e Baliga (1993) o lago interno aumenta o acoplamento entre as
equacdes antes de atualizar as ndo linearidades presentes nos coeficientes.

A modificacdo no algoritmo ESSA proposta neste trabalho consiste na introducio

de um célculo das componentes de velocidade no laco interno, antes do célculo das
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pseudo-velocidades. Este cdlculo € proposto porque os coeficientes das equagdes
algébricas sozinhos ja contribuem para a convergéncia das velocidades, ndo existindo a
necessidade de aguardar o cdlculo do campo de pressdes para que as velocidades sejam
calculadas. Além disso, também foi verificado em algumas simulagdes que este calculo da
velocidade aumenta o acoplamento entre pressdo e velocidade, possibilitando o uso de
maiores fatores de sub-relaxacdo para atualizacdo das componentes de velocidade.
Evidentemente depois da primeira iteragdo interna, como os coeficientes das equacgdes
algébricas ndo sdo recalculados, a convergéncia € reduzida a cada iteracdo, até se anular.
Por isso, 0 uso de um niimero grande de iteracOes internas deve ser utilizado com cautela,
sob pena de aumento do tempo de CPU.

Os algoritmos de solucdo propostos por Saabas e Baliga (1994) e Afshar e Baliga
(1993) sdo apresentados junto com o algoritmo proposto no presente trabalho. Deve-se
verificar que algoritmo de Saabas e Baliga (1994) é adaptacdo do algoritmo SIMPLER de
Patankar (1980), onde ndo € considerada a primeira correcdo de pressdo. E também se deve
atentar que o algoritmo ESSA apresentado na tabela 4.2 ndo € exatamente igual ao proposto
em Afshar e Baliga (1993), mas de uma adaptacdo do original para uso com o CVFEM.

Na figura 4.11, no campo onde € indicada a estimativa inicial das varidveis também

¢ realizada a atribuicdo de valores para p, u, I,, S,, §,e §,. O campo de procedimento

de solucdo iterativo € apresentado detalhadamente na tabela 4.2.

120



Tabela 4.2 - Algoritmos de acoplamento pressao-velocidade.

Algoritmo de Saabas e Baliga
(1994)

Afshar e Baliga (1993)

Algoritmo Proposto no Presente
Trabalho

1. Estimativa inicial das varidveis;

1. Estimativa inicial das variaveis.

1. Estimativa inicial das variaveis.

Inicio do laco externo

Inicio do laco externo

2. Caélculo e montagem dos
coeficientes das equacdes de
momentum, equagdes (4.70) e
(4.71), sem contribuicao dos termos
de gradiente de pressao.

2. Caélculo e montagem dos
coeficientes das equagdes de
momentum, equagdes (4.70) e
(4.71). Sem contribuicdo dos termos
de gradiente de pressdo. Cilculo e
montagem dos coeficientes da
equacdo da pressdo, equacio (4.88).
Célculo dos coeficientes d" e d".
Inclusdo das contribuicdes das
condicdes de contorno,
armazenamento destes coeficientes
para uso no lago interno.

2. Caélculo e montagem dos
coeficientes das equagdes de
momentum, equagdes (4.70) e
(4.71). Sem contribuicdo dos termos
de gradiente de pressdo. Célculo e
montagem dos coeficientes da
equacdo da pressdo, equacio (4.88).
Célculo dos coeficientes d" e d".
Inclusdo das contribuicdes das
condicdes de contorno,
armazenamento destes coeficientes
para uso no lago interno.

Inicio do laco interno

Inicio do laco interno

*Célculo do campo de velocidades a

partir  das  velocidades  mais
recentemente calculadas e sub-
relaxacdo das velocidades
encontradas.

3. Célculo das pseudo-velocidades e

dos coeficientes d“ e d', e ajuste
destes valores para os nés onde as
velocidades sdo conhecidas.

3. Célculo das pseudo-velocidades e
ajuste destes valores para os nds
onde as velocidades sdo conhecidas.

3. Célculo das pseudo-velocidades e
ajuste destes valores para os nds
onde as velocidades sdo conhecidas.

4. Calculo dos coeficientes da
equacdo pressao e cdlculo do campo
pressao.

4. Célculo do campo de pressdo.

4. Célculo do campo de pressdo.

5. Célculo das velocidades a partir
das pressdes obtidas no passo
anterior.

5. Célculo das velocidades a partir
das pressdes obtidas no passo
anterior.

5. Célculo das velocidades a partir
das pressdes obtidas no passo
anterior.

6. Checar convergéncia e retornar ao
passo 2 com as equagdes sub-
relaxadas se necessario.

6. Checar convergéncia e ndmero
maximo de lagos internos, retornar
ao passo 2 se necessdrio, de outro
modo sair do lago interno.

6. Checar convergéncia e o nimero
maximo de lagos internos, retornar
ao passo 2 se necessdrio, de outro
modo sair do lago interno.

Fim do laco interno

Fim do laco interno

7. Checar a convergéncia do laco
externo, e retornar ao passo 2 se
necessario com as velocidades sub-
relaxadas, de outro modo sair do
lago externo.

7. Checar a convergéncia do laco
externo, e retornar ao passo 2 se
necessario com as velocidades sub-
relaxadas, de outro modo sair do
lago externo.

Fim do laco externo

Fim do laco externo

*Célculo do campo de velocidades (u)N =(ui) l+( ) J a partir das velocidades mais

recentemente calculadas (u)

()" =

a;

T= )i+ 0) g e
[Zanbunb+b V }

"+(1-a, )u)*
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O célculo da velocidade € realizado de forma similar a uma itera¢do de Jacobi.

No presente trabalho somente os sistemas de equacdes das componentes de
velocidade serdo resolvidos iterativamente. Devido as ndo linearidades deste conjunto de
equacoes € necessario utilizar um controle de atualizacdo de u, v. Isto serd feito através

do fator de sub-relaxacdo ¢, que reduzird as alteragoes de u e v produzidas em cada

iteracdo. Neste esquema o valor das varidveis u e v sdo dependentes dos novos valores

calculados, u, e v, , e dos valores calculados na iteragao anterior, u, € v, :

u=0o,u, + (1- o, )uA (4.98a)

v=a,v,+(1-a,, (4.98D)

A convergéncia dos calculos serd medida através da redugdo das varidveis &€, , €
£,,,.,» Chamadas de residuo de cdlculo, definidas nas equagdes (4.99a) e (4.99b),
respectivamente. A convergéncia serd considerada alcangada quando as variaveis €,,,,, €
£, , forem menores que um determinado valor pré-estabelecido.

Eupnn = 2, ] (4.99)

Eun =y 2 vy v, (4.99b)

onde N,, indica o niimero total de volumes de controle da malha.

Todos os sistemas de equacdes utilizados no presente trabalho podem ser postos na

forma comum: [A’]¢p=B?. Onde [A?] é uma matriz N, ,x N

vol vol

que quase sempre &
esparsa, o que significa que possui muitos zeros. O procedimento de montagem da matriz
[A?] programado no cédigo numérico leva em consideracio este aspecto. A vantagem de

se trabalhar apenas com os elementos ndo nulos estd no armazenamento e manipulacdo dos

elementos das matrizes.
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Com exce¢do das equacdes das componentes de velocidade, as demais equagdes
algébricas serdo resolvidas através de métodos de solucdo direta. Esta medida foi tomada

para minimizar a possibilidade de divergéncia dos célculos.
Para acelerar o célculo do sistema de equacdes de pressao, [A” ] p=B", a matriz

[A”] serd decomposta antes do lagco interno: [L][U ]p = B” e as partes armazenadas. No

laco interno somente B” modifica e este serd recalculado a cada iteragdo interna. Deste

modo o sistema de equagdes da pressdo no laco interno serd resolvido simplesmente

através de substitui¢des sucessivas para obtencdo de D" = [L]_' B’" e depoisde p= [U ]'l D’.

4.9 - ALGORITMO DE SOLUCAO DO ACOPLAMENTO 7, - T,: ENERGIA
FASE GAS - ENERGIA FASE SOLIDA.

A hipétese de ndo equilibrio entre a fase sélida e a gasosa obriga a solu¢do de duas
equacdes de energia, uma para 0 meio gasoso e outra para o meio solido, no meio poroso.
Ambas as equacdes podem cobrir o dominio completo. Tratando o problema desta forma
ndo € necessdria a imposi¢do de condi¢des de contorno entre os meios. No entanto, estas
duas equagdes sao acopladas no meio poroso. Este acoplamento serd resolvido de forma
sequencial no presente trabalho, ou seja, uma equacgdo serd resolvida apds a outra, e seus
efeitos serdo postos também em sequencia.

Os dois sistemas de equacdes algébricas podem ser postos como:

[ATS] T. = B" Sistema de equagdes gds-gas.

[AT”’ ] T, = B' Sistema de equagdes gés-sélido.

Ts Tg = . .
Supondo que tanto [A ] quanto [A ] nao variam com Tv c Tg s pode—se criar um

laco iterativo onde tais valores ndo precisam ser recalculados. Além disso, podem-se

decompor tais matrizes como: [ATg]z[LTg ][U T”’] e [ATS]z[LTS][U TS]. Com esta

. ~ ~ . ~ pe 7 7 . l
decomposicio a solucdo do sistema de equagdes gds-gds é feita como: D™ = [LTg } B® e
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T, = [U s FDT*” . A solucdo do sistema de equagdes solido-gés pode ser realizada de forma

similar. Com base no exposto o algoritmo proposto € apresentado na tabela 4.3.

Tabela 4.3 - Algoritmo de solugdo do acoplamento Ty-Tj

1. Calculo dos termos de fonte e propriedades termo-fisicas.

2. Calculo e montagem dos coeficientes das equagdes de energia: lATg J e lATSJ

3. Decomposic¢ao das matrizes globais: [ATg ]= [LTg ][U s ] e [ATS]z [LTS ][U TS]
Inicio do Laco iterativo

4. Atribuigio T =T,

2 T, :
5. Cdlculo de B™* com os valores mais recentes de T, .

6. Solugdo do sistema de equagdes gds-gas: D™ = [LTg FBTg eT, = [U '8 FDTg

2~ T: .
7. Célculo de B"’ com os valores mais recentes de T,.

8. Solugdo do sistema de equagdes solido-gds: D" = [L“ FBT‘Y eT =lu™]'D"
/Tv,i <&

Fim do Laco iterativo, caso contrdrio ir para Inicio do Laco iterativo.
Fim do Laco iterativo

para cada no 1, entdo ir para

erro,Ts

9. Checar convergéncia, se ‘TSAZ. -T,,

4.10 - ALGORITMO DE SOLUCAO PARA AVANCO DA SOLUCAO NO TEMPO

Considerando o avanco da solucdo no tempo, na figura 4.11 é apresentado o
algoritmo de solu¢ao proposto.

Como o avan¢o na solugdo se dd através de incrementos de tempo € como 0S
acoplamentos P-V e T,-Ts requerem solugdo iterativa para cada passo de tempo. Se os
incrementos de tempo forem pequenos, poucas iteracdes serdo necessdrias para
convergéncia. Caso contrdario, um ndmero maior de iteragdes serd necessdrio. Assim,
constata-se que o custo computacional estd intimamente ligado ao passo de tempo utilizado
e na precisdo requerida.

Também € importante mencionar que a precisdo da evolu¢do da solu¢ido no tempo

esta intimamente ligada a um baixo residuo de cédlculo. Por exemplo, o residuo associado

acoplamento T,-T deve ser

Ts": - Ts,i

/TN. <107°, para que se possa garantir precisdo. Para

o acoplamento Tg-Y; o passo de tempo interno sempre serd considerado menor que 57's.

Para o acoplamento P-V os residuos das componentes de velocidade nunca serdo maiores

que 107
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INICIO

Estimativa inicial de todas as
varidveis: u, v, p e ¢

Ajuste do passo de tempo At

Avango do tempo: t=t+ At e
atualizagdo das vardveis: u’=u,
v=vi p’=pe =9

Solugdo do acoplamento P-V.

y

Solugdo das equacoes Y;(P.F.-1)

A 4

Solugdo do Acoplamento T,-T (P.F.-1)

A 4

Solugdo do Acoplamento T,-Y;(P.F.-2)

t>tmax?

Figura 4.11 - Algoritmo de Solucdo.
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5 - VALIDACAO E APLICACAO DO MODELO PROPOSTO

Neste capitulo serd realizada a validagdo bem como aplicacdo do modelo proposto.

A validagao inicial compara resultados obtidos com predicdes e resultados experimentais

publicados. Em seguida, o modelo € aplicado ao estudo da queima de particulas sélidas.

5.1 - VALIDACAO DO MODELO - Escoamento nio Reativo

Caso do escoamento induzido no interior de uma cavidade quadrada

O primeiro caso considerado é o da cavidade quadrada com tampa deslizante. O

dominio € delimitado por 0<x<L e 0 <y<L, com L=1 e u(x,L)=Uyy. O nimero de

Reynolds para este problema € definido como Re=pU,,L/u. Nas simula¢gdes foram

considerados nimeros de Reynolds iguais a 400 e 1000. Uma malha com 40x40 volumes

foi utilizada nas simulacdes e pode ser vista figura 5.1(a). As condi¢des de contorno para

este caso sdo v=0 em todas as paredes, u=Upaede Na parede superior € u=0 nas demais

paredes. A pressao foi imposta igual a zero em um n6 localizado em x=0,5 e y=0.

0.9r
0.8r
0.7r
0.6r
05r
04r
0.3r
0.2r
0.1r

(a)

0.2

0.4

0.6

0.8

09r
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0.7r

0.6

0.5r
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Figura 5.1 - (a) Malha semelhante a utilizada na simulag@o do caso da cavidade quadrada e (b)

campo de velocidades calculado.

Nas figuras 5.2(a) e 5.2(b) s@o apresentados resultados obtidos nas simulacdes. No

eixo das ordenadas o termo “residuo” corresponde ao maior valor entre €errou € Eerroy- DUAS

curvas sdo apresentadas, uma identifica a proposta do presente trabalho e uma segunda
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Residuo

identifica a solucdo obtida utilizando o algoritmo de Saabas e Baliga (1994). Para obtencdo
destes resultados foi utilizado um fator de sub-relaxacdo, o, de 0,75 para o algoritmo de
Saabas e Baliga (mdximo valor para o qual foi possivel obter convergéncia), e 0=0,95
para o algoritmo proposto. Além disso, foram utilizadas 20 iteragdes internas para cada
iteracdo externa. Com relacdo as curvas de convergéncia, a escala de tempo foi
normalizada pelo maior tempo de CPU observado entre os casos comparados. Verifica-se
convergéncia monotdnica para o algoritmo proposto neste trabalho. O tempo de CPU para
convergéncia da simula¢do com o algoritmo proposto é cerca de onze vezes menor que o

tempo de CPU da simulagdo com o algoritmo de Saabas e Baliga (1994).

(a)
10° : ‘ §
Presente Trabalho g
- - - -Saabas e Baliga (1994). K
0 [
10 B @
8
8
w
)
10-2 F N i 5
< g
N S
“ s 5
107 ¢ AN 1 c
S~ 2
S. &
. . 8
10+ RN 1 =
-~ o
A (&)
RN 8
-8 S~ 8
10 L L L L £
0 02 04 06 038 1 e

Tempo de CPU normalizado

lteragdes internas

Figura 5.2 - (a) Curvas de convergéncia e (b) Efeito da variacdo do ntimero de iteragdes internas

sobre o tempo de CPU.

No algoritmo ESSA de Afshar e Baliga (1993) o conceito de lago interno é
utilizado com o intuito de melhorar o acoplamento entre as equacdes antes de atualizar as
ndo linearidades presentes nos coeficientes das equacdes de conservagdo, mas nenhum
célculo do campo de velocidades € mencionado dentro do lagco interno como proposto no
presente trabalho. Considerando o mesmo numero de iteragOes internas para o algoritmo
proposto no presente trabalho e para o algoritmo de Afshar e Baliga (1993), o efeito da
introducdo do célculo da velocidade na convergéncia pode ser verificado. Como pode ser
observado na figura 5.3, a taxa de reducdo dos residuos é maior no algoritmo proposto.
Neste caso foram utilizados 0,,=0,95 e 20 iteragdes internas.

Para valores crescentes de iteragdes internas e fatores de sub-relaxagdo, o célculo

tende sempre a divergir para o algoritmo de Afshar e Baliga (1993), figuras 4.4(a) e 4.4(b).
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Residuo

Figura 5.3 - Curvas de convergéncia: (a) 5 iteracdes internas e 0=0,5 e (b) 5 iteracdes internas e

Residuo

Figura 5.4 - Curvas de convergéncia: (a) 10 iteragdes internas e O =0,5 e (b) 10 iteracdes internas e

Isso ndo acontece para o algoritmo proposto, o que ocorre é que a eficiéncia de reducao

dos residuos diminui se o nimero de itera¢des internas for muito grande (figura 5.2(b)). Na

figura 5.2(b) também pode ser verificado que existe um valor 6timo de iteragdes internas

que conduz a uma convergéncia mais rdpida. Além disso, € importante observar que a

primeira iteragdo mostrada na figura 5.2(b), realizada com os coeficientes das equacdes

algébricas “novos”, exibe a maior redu¢do dos residuos. Observou-se ainda que o cdlculo

proposto para as componentes de velocidade aumenta o acoplamento entre pressiao e

velocidade, o que possibilita o uso de maiores fatores de sub-relaxacdo, O, para

atualizac@o das componentes de velocidade.

(a)

— Presente Trabalho
- — — - Afshar e Baliga (1993)

(b)

— Presente Trabalho
— — — - Afshar e Baliga (1993)

Residuo

10 :
0 0.2

0.4 0.6
Tempo de CPU normalizado

(a)

0.4 0.6
Tempo de CPU normalizado

0.2

0s=0,95.

(b)

— Presente Trabalho
- — — - Afshar e Baliga (1993)

Presente Trabalho
— -~ - Afshar e Baliga (1993)

Residuo
/
\

0 0.2

0.4 0.6 0.8
Tempo de CPU normalizado

L L
0.4 0.6
Tempo de CPU normalizado

0.2

O =0,95.
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Caso do escoamento com cilindro infinito

O segundo caso simulado foi do escoamento passando em torno de um cilindro
infinito. Para este caso foi considerado um nimero de Reynolds igual a 40, onde o célculo
do ndmero de Reynolds € feito da seguinte forma: Re4q=pU..d/u, onde U.. € a velocidade do
escoamento livre, “d” € o didmetro do cilindro e p € a viscosidade do fluido.

O escoamento neste caso € simétrico em relacdo ao eixo do cilindro, assim apenas
metade do dominio necessita ser modelado. Este caso foi estudado por Ammara e Masson
(2004), que verificaram que se o dominio fosse cerca de 130 vezes maior que o didmetro
do cilindro os efeitos do contorno seriam minimizados sobre o campo de escoamento. Por
iss0, a dimensao do dominio foi considerada igual a 130d. Uma malha de 88x148 volumes
foi utilizada. Uma malha similar, contudo, mais esparsa do que foi utilizada para este caso
€ mostrada na figura 5.5(a), com 22x37 volumes.

As condicdes de contorno para este caso sao v=0 e u=U. em todo o contorno
externo, v=0 e du/dx no eixo de simetria e v=0 e u=0 na parede do cilindro. A pressio foi
imposta igual a zero em um no localizado em x=0,5 e y=0.

Com relagdo aos resultados, figura 5.6(a), novamente verifica-se uma excelente
taxa de convergéncia para o caso onde foi utilizado algoritmo proposto, similar a da figura
5.2(a). Neste caso foram utilizadas 30 iteracdes internas e 0O =0,5 para os dois algoritmos

comparados.

(a) (b)

160 ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ] 09l A ! ‘

| | D T
Rl
NI AT
100} 0.6 .“%&,&"&'4&%’52‘"’
sor  CINATOYTS 05 |N'Q¢1 1%,
o AR 03¢

o LN N
R 02

ol R osh
20 R 0

Figura 5.5 - (a) Malha similar a que foi utilizada na simula¢do (22x37 volumes) (b) Malha

proxima ao cilindro.
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(a)

Presente Trabalho
- - - -Saabas e Baliga (1994).

0.2 0.4 0.6 0.8
Tempo de CPU normalizado

Figura 5.6 - (a) Curva de convergéncia e (b) campo de velocidades.

Conclusoes Relacionadas a modificacao do Algoritmo P-V.

A modificacdo proposta ao algoritmo P-V, inclusdo do calculo de velocidade antes

do célculo das pseudo-velocidades, se mostrou bastante efetiva para acelerar a

convergéncia em relagdo aos algoritmos tradicionalmente utilizados no CVFEM, como

pode ser verificado nas figuras 4.2(a) 4.6(a). A modificacdo também pode ser aplicada ao

algoritmo de Saabas e Baliga (1994) e o resultado deve ser similar ao mostrado na figura

5.2(b), considerando somente a primeira iteragdo. Além de acelerar os célculos a

modificagdo também aumenta o acoplamento entre pressdo e velocidade, pois foi possivel

avancgar a solu¢do com maiores fatores de sub-relaxacdo parau e v.

5.2 - VERIFICACAO DA PROPOSTA DE CALCULO DO TERMO DE FONTE

VOLUMETRICO

Este topico testa a proposta de cdlculo do termo de fonte volumétrico. Os gradientes

de pressdo presentes nas equagdes (4.68) e (4.69) foram calculados considerando o modo

tradicional, equacdo (4.61), e 0 modo proposto no presente trabalho, equacio (4.67).
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Caso do escoamento induzido no interior de uma cavidade quadrada

O caso da cavidade quadrada € novamente utilizado. Nas simulacdes foi
considerado nimero de Reynolds igual a 1000. Todas as malhas utilizadas nas simulagdes
sdo uniformes quanto ao tamanho dos elementos. Na figura 5.7 é mostrada uma
configuragdo aproximada dos perfis de velocidade que serdo obtidos nas simulagdes,
enfatizando quais sdo os picos de velocidade que serdo utilizados para a validacdo da
programacdo do método numérico.

As curvas de convergéncia para os casos simulados sdo apresentadas na Figura 5.8.
No eixo das abscissas foi colocado o tempo de CPU normalizado pelo maior tempo de
calculo e o residuo de cdlculo € apresentado no eixo das ordenadas. As simula¢des foram
conduzidas para as malhas (a) e (b) considerando os maiores fatores de sub-relaxacdo que
conduziam a convergéncia. As simulacdes com as malha (c) e (d) utilizaram os mesmos
fatores de sub-relaxagdo utilizados na malha (b). Como pode ser verificado pela Figura 5.8,
foi possivel utilizar maiores fatores de sub-relaxacdo para atualiza¢do de u e v quando se
aplica a presente proposta de calculo para avaliagdo da pressdao nodal. Nota-se que as

maiores diferencas entre tempo de CPU ocorrem para as malhas mais esparsas, o que se

conclui que o procedimento € mais efetivo para este tipo de malha.

/L
y Uparede
1,0 |
Vmax | Linhas de centro
05—/
Umin |
Vmin
- X/L
0,0 0,5 1,0

Figura 5.7 - Definicdo de linhas para apresentacdo de resultados.
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Residuo

Residuo

(a) Malha 16x16 (b) Malha 32x32
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Figura 5.8 - Curvas de convergéncia para o caso da cavidade quadrada.

A Figura 5.9 apresenta as linhas de corrente para o caso de Re=1000. Verifica-se
que a estrutura de vortices tipica para este caso foi capturada pela simulacdo, ver figura
5.9. Deste modo a validacdo do cddigo, com as modificagdes propostas, pode ser
relacionada aos trés picos de velocidades apresentados na tabela 5.1. A presente proposta
de cdlculo do termo de fonte (gradientes de pressao) € indicada por “CVFEM Presente” e a
tradicional € indicada por “CVFEM Tradicional”. Os resultados para as diferentes
metodologias s30 muito proximos, € se aproximam ainda mais na medida em que a malha é
refinada. Os resultados de Ammara e Masson (2004), que utilizam o CVFEM tradicional,
sao colocados como referéncia para efeito de validagdo da programacdo das equacdes no

codigo numérico. As pequenas diferencas entre os resultados do “CVFEM tradicional”
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simulado com os de Ammara e Masson (2004), que utilizam a mesma metodologia, podem

ser atribuidas ao uso de diferentes malhas nas simulagdes.

\ T UIUUS
0.9+

o
o
o
0.8f
0.7t
0.6f &
o
<
05} :
0.4
0.3f
0.2t

oil ~0,00,51\
0

Figura 5.9 - Linhas de corrente para o escoamento induzido no interior da cavidade

quadrada para Re=1000.

Tabela 5.1 - Velocidade maxima e minima nas linhas de centro da cavidade quadrada.

Umin /Uparede | Vmin /Uparede | Vmax /Uparede
Malha ~ Ammarae  oyppy CVFEM ~ Ammane  cyppy CVFEM ~ Ammane  oyppy CVFEM
Masson Presente Tradicional Masson Presente Tradicional Masson Presente Tradicional
(2004) (2004) (2004)
32x32 -0,3061 -0,3009 -0,3145 -0,4551 -0,4428 -0,4616 0,2898 0,2853 0,2947
64x64 -0,3419 -0,3420 —-0,3444 -0,4828 -0,4829 -0,4875 0,3271 0,3283 0,3307
96x96 —-0,3596 —-0,3602 -0,3612 —0,4988 -0,5004 -0,5020 0,3458 0,3476 0,3485

Caso do escoamento em torno de cilindro infinito

Para o caso do escoamento passando por um cilindro infinito foram considerados
numeros de Reynolds iguais a 20 e 40. As condi¢des de contorno deste caso sdo similares
as do caso anteriormente apresentado.

Como pode ser visto na figura 5.10, foi possivel utilizar maiores fatores de sub-
relaxacdo para a proposta do presente trabalho, tal como foi verificado para o caso da
cavidade quadrada. Este fato indica uma superioridade da metodologia proposta para o
calculo do termo de fonte volumétrico a partir dos termos de fonte dos elementos.

A Figura 5.11 mostra para Re=20 a estrutura do escoamento proxima do cilindro

obtida pela simulacdo. Esta estrutura se assemelha a configuracido esperada para este caso,
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Residuo

que € a de uma recirculacdo localiza apds o cilindro. O comprimento desta recirculacao,
que estd destacado na figura 5.11, serd utilizado para valida¢do da metodologia.

Como pode ser verificado na tabela 5.2 existe uma boa concordancia dos resultados
obtidos no presente trabalho com os resultados de referéncia, indicando que o CVFEM foi
adequadamente programado no cédigo e que a metodologia proposta para o cdlculo do

termo de fonte volumétrico é valida.

(a) (b)

—_  _ CVFEMPres, Re=40, “sr=0'74 __ _ CVFEMPres, Re=20, msr=0,76

CVFEMTrad, Re=40, asr=0,54 10'1 CVFEMTrad, Re=20, asr=0,57

Residuo

M1

0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0 01 02 03 04 05 06 07 08 09
Tempo de CPU normalizado Tempo de CPU normalizado

Figura 5.10 - Curvas de convergéncia para o caso teste (Malha 88x138).

-0.5F

Figura 5.11 - Linhas de corrente do escoamento, caso do cilindro, Re=20.

Tabela 5.2 - Comprimento da recirculagdao para Re=20 e Re=40.

Método Malha L/d (Re = 20) L/d (Re =40)
CVFEM Pres. 88x138 0,90 2,19
CVFEM Trad. 88x138 0,90 2,20
Ammara e Masson (2004) 88x138 0,90 2,20
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Conclusoes Relacionadas a integracao do Termo de Fonte Volumétrico

O procedimento de cdlculo para avaliar os termos de fonte volumétricos a partir dos
termos de fonte dos elementos se mostrou eficiente, apesar de ser necessdria a resolugao de
mais um sistema de equagdes. Para os casos apresentados notou-se o aumento de
estabilidade da solucdo segregada das equacdes de Navier-Stokes, o que possibilitou a
utilizagdo de maiores valores de sub-relaxacdo na atualizacdo das componentes de

velocidade, diminuindo o tempo de CPU para a solugdo das equacdes.

5.3 - AVALIACAO DO NUMERO DE PECLET BASEADO NO COMPRIMENTO
MEDIO DO ELEMENTO.

Neste topico € realizada a verificagdo da proposta de cdlculo do ndmero de Peclet
baseado no comprimento médio do elemento. Quatro casos foram considerados. Os dois
primeiros sdo para verificacao de estabilidade e difusdo numérica.

Os casos da cavidade quadrada e do escoamento em torno de um cilindro foram
utilizados para verificacao da proposicdo para a estimativa do campo de velocidades. Para
o caso da cavidade quadrada os resultados de Guia (1982) foram utilizados como
referéncia numérica. Ja para o caso do escoamento em torno de um cilindro os resultados
de Fornberg (1980) foram utilizados como referéncia. Os resultados de Ammara e Masson
(2004) foram escolhidos como referéncia do CVFEM. A diferenca entre a formulacdo de
Ammara e Masson (2004) e do presente trabalho reside apenas no método de avaliar a
velocidade caracteristica do elemento, Up,. Nas simulagdes apresentadas, os calculos foram

. . . ~ -8
considerados convergidos quando o residuo de todas as equacdes fosse menor que 10™.
Problema de convecc¢iao-difusao entre placas paralelas

O primeiro caso teste € o de conveccao-difusao entre placas paralelas ilustrado na

figura 5.12. Este problema é amplamente utilizado para anélise de estabilidade de técnicas

numéricas de problemas convectivos dominantes. O problema € regido pela equacao:

99,99 19 _0 (xy)e=(01)x(0.) (5.1)
ox~ dy” «ady
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Se a velocidade no dominio completo € prescrita unitdria na dire¢do-x, e
considerando as condi¢des de contorno apresentadas na figura 5.12, a solucdo exata da

equacao € conhecida:

bo cc:s(nyb) (20 — o) (5.2)
e —e

onde a:%(Pe+\/Pe2+47£2) e bz%(Pe—\/Pe2 +47£2). E o niimero de Péclet é Pe="%.

(@) (b)

#(x,0,5)=0

Y

s [T S -

:> M:I : /'/// //

#(0.y)=sin(m) ; x H(Ly)=0 L 7
7 /.///;// IR

-0.5 =: -~ : /./

0 1

#(x.-0,5)=0

Figura 5.12 - (a) Ilustracdo do problema de convecg¢ao-difusao e (b) malha de elementos.

Trés casos foram simulados, considerando: Pe=40, Pe=80 e Pe=160. Os resultados
serdo apresentados na ordem crescente de nimero de Peclet. Na figura 5.13 os resultados
sao apresentados para Pe=40. Para efeito de comparagao entre os resultados numéricos, a
figura 5.13(b) também apresenta as diferencas entres os resultados numéricos com o
analitico, pode-se notar que existe uma diferenca nas predi¢des. Os resultados para a
presente proposi¢do sdo mais proximos do resultado analitico para os trés nimeros de

Peclet considerados.
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Figura 5.13 - Perfil de ¢ e 1¢p,—0,l com relacdo a x em y=0, Peclet=40, malha 9x9 volumes.
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Figura 5.14 - Perfil de ¢ e 1¢p,—0,l com relacdo a x em y=0, Peclet=80, malha 9x9 volumes.
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Figura 5.15 - Perfil de ¢ e 10,—,| com relacdo a x em y=0, Peclet=160, malha 21x21 volumes.
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Problema de Convecc¢ao-Difusao de um Pulso

O problema de Convecg¢ao-Difusdao de um pulso € ilustrado na figura 5.16 e 5.17.
Os angulos de inclinacdo do vetor velocidade foram assumidos iguais a 30° e 45°.
Considerando Pe— e solucdo exata € conhecida e se constitui num salto de ¢, de O para
I, como mostrado na figura 5.18. Uma solucdo analitica aproximada também serd
empregada na comparacdo Eq. (5.3), obtida desconsiderando a difusdo na direcdo do

escoamento (Maliska, 2004).

b=1l14erf l[ﬁjw( (((y —ych— ] (5.3)

2] 72, ) ()

As condigdes de contorno deste caso sdo identificadas na figura 5.16. Nos célculos

foi adotado L=0,5; I'y=1 e p=1. A linha de resultados estd em x=0,25 e € paralela ao eixo y.

Linha de resultados

A/ I

Pl

AN

Y

V/ B Lj2 /
le

e /./|
/ 28 =45°

A

Figura 5.16 - Ilustragdo do problema de difusdo-convecgao.

(a) (b)

03 md

Figura 5.17 - Campo de ¢: (a) Pe—o0, 0=30 e escoamento desalinhado com os nés da

malha e (b) Pe—oo, =45 e escoamento alinhado com os nds da malha.
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Os resultados sdo discutidos a seguir. Para este problema, considerando Pe—o0, ndo
existe diferenca entre os resultados obtidos considerando L, ou Ly, ambos sdo totalmente
estdveis e apresentam oscilagdo na solucdo préxima da descontinuidade de ¢ quando o

escoamento nao esta alinhado com os nds da malha, de 81x81 volumes.

(a) (b)

0.8F

0,0,

0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05

Figura 5.18 — (a) Variagdo de ¢ na linha de resultados. (b) variacdo de |g, —¢,| na linha de

resultados. Pe—o0, =30 e escoamento desalinhado com os nds da malha.

(a) (b)

0.81

0.6 1

0,70,

0.4r 1

Il Il Il Il Il Il =Y
0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05 0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05
X X

Figura 5.19 — (a) Variagéo de ¢ na linha de resultados. (b) variagdo de |g, - ¢,| na linha de

resultados. Pe—oo, =45 e escoamento alinhado com os nés da malha.

Resultados considerando Pe=500, 1000 e 5000 sdo mostrados nas figuras 5.20-5.23.

Na figura 5.20 os campos de ¢ sdo apresentados para 0=45 e L,,. A solucdo analitica dada
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pela equacdo (5.3) € referéncia para estes nimeros de Peclet. Algumas diferencas com
relacdo a solucdo de referéncia sdo verificadas para as solugdes numéricas. Os resultados
sao melhores quando Pe é calculado com base em L, principalmente para Pe menores,

indicando que L., é mais consistente como comprimento caracteristico para o elemento

triangular que L.

(a)

Figura 5.20 - Campo de ¢ para 6=45, L,,, e escoamento alinhado com os nés da malha: (a) Peclet=500, (b)
Peclet=1000 e (c¢) Peclet=5000.

() (b)

0.8-

0.6-

0,70,

0.4

0.2-

—x—Ly

—o— Ly

Solugéo Analitica |

I I I I I I I I I
0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05
X

Figura 5.21 - (a) variacdo de ¢ na linha de resultados. (b) variagdo de ¢, —¢,| Na linha de

resultados. Peclet=500, 0=45 e escoamento alinhado com os nds da malha.
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Figura 5.22 - (a) variag@o de ¢ na linha de resultados. (b) variagdo de |g, —¢,| na linha de

resultados. Peclet=1000, 6=45 e escoamento alinhado com os nds da malha.

() (b)

0.8

0.6

0470,

0.4r

=Ly
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Solugédo Analitica | -
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0 005 01 015 02 025 03 035 04 045 05

Figura 5.23 - (a) variacdo de ¢ na linha de resultados. (b) variagido de na linha de

¢a - ¢n

resultados. Peclet=5000, 6=45 e escoamento alinhado com os nds da malha.

Escoamento Induzido no Interior de uma Cavidade Quadrada.

O terceiro caso teste considerado para verificacdo de uso de L, € do escoamento
induzido no interior de uma cavidade quadrada. O dominio e condi¢des de contorno para
este caso ja foram definidos em casos anteriores. Os resultados obtidos, mostrados nas
tabelas 5.3 e 5.4, considerando o nimero de Peclet baseado no comprimento médio sdo

mais proximos dos resultados de referéncia numérica. Considerando a presente proposi¢ao,
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mesmo para a malha de 64x64, os seus resultados sao melhores que os resultados da malha

de 96x96 considerando a metodologia tradicional, que possui mais que o dobro de volumes

de controle.

Tabela 5.3 - Velocidade maxima e minima na linha de centro da cavidade - Re=400.

Umin / Uwall Vmin / Uwall Vmax / Uwall
Grid Ammara e Prsente Ammara e Prsente Ammara e Prsente
Masson Trabalho Masson Trabalho Masson Trabalho
(2004) (2004) (2004)
32x32 -0,2796 -0,3051 -0,3994 -0,4427 0,2608 0,2871
64x64 -0,3097 -0,3207 -0,4336 -0,4476 0,2867 0,2968
96x96 -0,3191 -0,3246 -0,4436 -0,4503 0,2951 0,3001
128x128 -0,3231 -0,3263 -0,4477 -0,4516 0,2987 0,3016
Ghia et al.(1982) -0,3273 -0,4499 0,3020
129x129

Tabela 5.4 - Velocidade maxima e minima na linha de centro da cavidade - Re=1000.

Umin /Uwall Vmin /Uwall Vmax /Uwall

Grid Ammara e Prsente Ammara e Prsente Ammara e Prsente

Masson Trabalho Masson Trabalho Masson Trabalho

(2004) (2004) (2004)
32x32 -0,3061 -0,3302 -0,4551 -0,4814 0,2898 0,3110
64x64 -0,3419 -0,3604 -0,4828 -0,5046 0,3271 0,3469
96x96 -0,3596 -0,3729 -0,4988 -0,5139 0,3458 0,3603
128%x128 -0,3692 -0,3788 -0,5079 -0,5184 0,3562 0,3665
Ghia et al. (1982) -0,3829 -0,5155 0,3709
129%x129

Caso do Escoamento em Torno de Cilindro Infinito.

O quarto caso teste a ser apresentado € do escoamento passando por um cilindro

infinito. Os resultados sdo apresentados considerando precisdao de trés casas decimais,

maior que a precisdo dos resultados de referéncia. Esta consideragao foi feita porque o

arredondamento dos resultados para duas casas dificultaria a comparacdo entre as

metodologias.

Os resultados obtidos por simulacdo sao apresentados na tabela 5.5. Nota-se melhor

concordancia dos resultados do presente trabalho do que os resultados do trabalho de

Ammara e Masson (2004) com os resultados de referéncia numérica. Os resultados para a

presente proposi¢do e malha de 88x138 sdo melhores que os obtidos com a metodologia
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tradicional e malha de 88x276, que possui o dobro de elementos e demanda quase 4 vezes

mais tempo de CPU.

Tabela 5.5 - Comprimento da recirculagdo para Re=20 e Re=40.

Método Malha L,/d (Re=20) L,/d (Re=40)
Presente Trabalho 88x138 0,905 2,220
Upe=Uav(Ati/ Aret) (modo novo) 88x276 0,907 2,236
Presente Trabalho 88x138 0,900 2,197
Upe=u,, (CVFEM tradicional) 88x276 0,902 2,213
Ammara e Masson (2004)

Referéncia (CVFEM Tradicional) 88x138 0,90 2,20
Fornberg (1980) 129x132

[Referéncia Numérica] 65x52 0.91 2,24

Conclusoes Relacionadas ao Calculo do Numero de Peclet

Para os trés casos apresentados a avaliacio do nimero de Peclet baseado no
comprimento médio produziu uma melhoria dos resultados do CVFEM. Com base nos dois
primeiros casos apresentados pode-se afirmar que existe efetivamente uma reducdo da
difusdo numérica. Esta reducdo € devido a alteragdo de Upe=u,, para Upe=ua(Aui/Are), que
reduz o nimero de Peclet para o elemento triangular, evitando desta forma uma acdo
upwind prematura da fun¢do de interpolaciao. O mais importante é que a melhoria obtida na
simulacdo do campo de escoamento € equivalente ao de dobrar o nimero de nés da malha,

sem que haja um aumento de tempo de computacao.

5.4 —- VERIFICACAO DA FUNCAO DE INTERPOLACAO DE MOMENTUM

Neste tépico € verificado o procedimento de interpolacao misto proposto para a
equacao de momentum. Trés casos foram considerados para testar o procedimento de
interpolacdo:

1. scoamento dentro de uma cavidade quadrada (Escoamento confinado entre

paredes).

2. Escoamento através de uma expansao em forma de degrau (Escoamento entre

paredes com entrada e saida de massa).

3. Escoamento passando por um cilindro infinito (Escoamento externo).
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Estes casos cobrem uma grande gama de problemas possiveis. Os resultados de
Ammara e Masson (2004) foram escolhidos como referéncia do CVFEM. A diferenga
entre a formulagdao de Ammara e Masson (2004) e do presente trabalho reside na funcao de
interpolacdo de momentum e no procedimento de avaliacdo do gradiente de pressao
volumétrico. No presente trabalho a equacdo de momentum € interpolada pela equacdo
(4.24). O valor de o, que pesa as contribui¢des das fun¢des de interpolagdo, € apresentado
na tabela de resultados. Ammara e Masson (2004) utilizaram o procedimento tradicional

do CVFEM, que consiste em interpolar linearmente a equagao de momentum.

Escoamento Induzido no Interior de uma Cavidade Quadrada.

No caso da cavidade quadrada os resultados obtidos também sdao comparados com
os resultados de dois outros trabalhos. Os resultados de Botella e Peyret (1998), obtidos
com 160 polindmios de chebychev, sdo referéncia numérica para este caso.

A estrutura de vortice caracteristica para este caso foi capturada pela simulacio,
que consiste de um grande vortice central e outros dois secunddrios localizados junto aos
cantos. Deste modo a comparacdo ficard em funcdo de trés picos de velocidades:
Unin/Uwai, Vmin/Uwal € Vmax/Uwan. Os resultados sdo apresentados na tabela 5.6.

Considerando a solucao Botella e Peyret (1998) como referéncia, o erro percentual pode

-Valor,

mode 5100 . O erro médio para o

Valorreferéncla

Valor,

referéncia

ser calculado da seguinte maneira: erro(%) =

presente trabalho, considerando a malha 128x128, o,=1, foi calculado igual a 0,59%.
Considerando também a melhoria advinda da avaliacio do Peclet com o L,, o erro baixa
para 0,16%. Para efeito de comparacdo o erro (%) do trabalho de Ammara e Masson
(2004) também foi calculado, e o valor encontrado foi de 4,71%. Como ambos os trabalhos
utilizam a mesma metodologia, constata-se que as modificagdes propostas no presente
trabalho contribuem efetivamente para uma melhora do CVFEM.

Mesmo para malhas grosseiras, onde o Pe do elemento é grande, é possivel utilizar
valores de o, proximos da unidade, mas para isso deve-se refinar a malha na regido
proxima da parede ou pode-se reduzir o valor de a, em tal regido. No caso especifico da
cavidade quadrada, ajustando o, para zero nos elementos adjacentes a parede superior
torna desnecessdrio o refinamento da malha nesta regidao. Os melhores resultados para a
malha de 64x64 foram obtidos desta forma, ver tabela 5.6. A malha 64x64** comprova

que através de refinamento local da malha pode-se forcar a reducdo do Peclet do elemento,
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o que rende melhores resultados para o, maiores. Para uma malha uniforme e a, também

uniforme, com 64x64 elementos, os melhores resultados obtidos foram para 0,=0,7. Para

a,>0,8 os resultados tendem a superestimar os valores de referéncia. Ja para as malhas de

128x128 e 256x256 os resultados obtidos melhoram sempre com o aumento de o,. Pode se

concluir a partir dos dados da tabela 5.6 que valores de o, elevados s6 conduzem a

melhorias se o Pe do elemento ndo for maior que um valor limite, que aparentemente fica

entorno de 8, para a malha de 128x128.

Tabela 5.6 - Velocidade maxima e minima na linha de centro da cavidade - Re=1000.

Maha  Upi/Usar Ve/Usat  VaudUsa 007
médio
Botella e Peyret (1998) 1 ¢ ~0,3885698 —0,5270771  0,3769447 0
[Referéncia Numérica]
"IEZSBZ?}EZ %P;i;%zpff;et 128x128  —0.3880 0.5266 03760 0.16
256x256  —0,3874 ~0,5258 0,3756 0,29
i 128x128 03865 ~0,5248 0,3740 0,59
=LY Teaxear  —0,3891 ~0,5298 0,3759 0,31
64x647%  —0,3855 ~0,5206 0,3698 1,30
256x256  —0,3868 ~0,5253 0,3750 0,44
0,=0,9 128x128  —0,3841 ~0,5224 03715 1,16
64x64 —0,4614 Z0,6363 0,4362 18,39
Presente 256x256  —0,3863 ~0,5247 0,3743 0,58
Trabalho 0,=0,8 128x128 _ —0,3819 ~0,5202 0,3692 1,69
64x64 —0,4262 ~0,5918 0,4069 9,79
256x256  —0,3857 ~0,5241 0,3737 0,72
a,=0,7 128x128 _ —0,3798 ~0,5182 0,3670 2.19
64x64 ~0,3808 ~0,5249 0,3642 1,93
256x256  —0,3851 ~0,5236 0,3731 0,86
a,=0,6 128x128 _ —0,3778 ~0,5163 0,3649 2,67
64x64 ~0,3696 ~0,5117 0,3538 4,64
Ammara e Masson 128x128 —0.3692 ~0.5079 03562 471

(2004)

Malhas uniformes quanto ao tamanho do elemento, com a, também uniforme.

* Malha uniforme com a,=0 nos elementos adjacentes aos contornos.
**Malha refinada na regido pr6xima aos contornos.

Os resultados apresentados na figura 5.24 consideram a func¢do de interpolacdo

mista para momentum, o célculo do nimero de Peclet com base no comprimento médio e

malha de 32x32 elementos. Para este caso, o o, para os elementos adjacentes fronteira

superior foram postos iguais a zero, somente os elementos internos ao dominio foram

modificados. Deve-se verificar que para o,=0 a fun¢do € totalmente linear, jd para o,=1 a
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fungdo € totalmente exponencial. Nota-se que os resultados melhoram tanto para oy,=1

quanto para 0,=0, demonstrando que o uso simultineo das modificagdes propostas &

aditivo em termos de melhorias.

(a) (b)

1 1
0.9+ = . 0.9f
0.8f s 1 0.8
0.7r / v ; - 0.7t
06 1 0.6
05 1 ~ 05
0.4+ T a=0+Pe(Lmedio) 1 0.4
0.3 // a=O+Pe(Lmaximo) 0.3F

' ——o=1+Pe(L__ )
0.2+ N medio | 0.2k
N a=1+Pe(l . )

01r 0 Guia. | 01y

0 L 0 ==l

-0.5 0 05 1 -05 0 05

Componente de velocidade x Componente de velocidade x

Figura 5.24 - Resultados para componente U em x=0,5 e y=[0,1], malha 32x32 elementos:

(a) Re=400 (b) Re=1000.

Para os resultados apresentados na figura 5.25 o o, € posto constante sobre todo o
dominio de célculo. Nas legendas das figuras 5.25(a-f) o termo “Ppacop” significa que o
gradiente de pressdo volumétrico foi calculado a partir do gradiente de pressdo do
elemento com a equacdo (4.61). Ja o termo “Pacop”’ expressa que o gradiente volumétrico
foi obtido com a equacido (4.67). O termo Lyax denota que Nimero de Peclet foi avaliado
considerando o comprimento miximo e Lygp que foi avaliado com o comprimento médio
do elemento. A partir dos resultados ilustrados nas figuras 5.25(a-f) verifica-se que nao
basta simplesmente interpolar a velocidade de convec¢do das equacdes de conservacao da
massa e quantidade de movimento, para que as melhorias aparecam. Se a interpolagdo da
velocidade de convecgdo for realizada e adicionalmente um procedimento de cédlculo dos
gradientes de pressdo volumétricos a partir dos gradientes de pressdao dos elementos melhor
do que o usualmente utilizado em CVFEM, tal como o procedimento da equagdo (4.67),
neste caso serd verificada uma melhoria. O uso do comprimento médio para célculo do

numero de Peclet também melhora os resultados, mesmo que o o, esteja perto da unidade.
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Figura 5.25 - Perfis de U e V na linha de centro horizontal e vertical da cavidade quadrada,

respectivamente.
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Escoamento através de uma expansao em forma de degrau.

O préximo caso teste € do escoamento através de uma expansdao em forma de
degrau para Re = 800. O caso apresentado em Garting (1990) serd tomado como referéncia
numérica. As simulagdes de Garting (1990) foram baseadas na formula¢do de Galerkin
usando elementos bi-quadréticos e discretizacdo de 40 x 800. A geometria e condi¢des de
contorno sdo apresentadas na figura 5.26. O nimero de Reynolds para este caso é baseado

na velocidade média e altura da entrada na entrada do canal. A convergéncia para este caso

. . , - -6 .
foi assumida quando os residuos de todas as equacgdes fossem menores que 107 . A figura

5.27 apresenta os perfis de velocidade obtidos apds as simulagdes.

u=0,v=0—

?u=24y(0.5—y),y=]0.5,1] /au/ax=0
v=0

- 7\ —_—
e v=0,y=[0,1] —0 ve p=0
Ol u=0,y=[0.0.5] u=0,v=0—

| 30 |

Figura 5.26 - Geometria e condi¢des de contorno.

Somente a,=0,65 foi utilizado nas simulagdes. Perfis de velocidade obtidos na
presente simulacao sdo comparados com os apresentados em Gartling (1990), localizados
em linhas verticais em x=7 e x=15. Como pode ser verificado na figura 5.27, existe uma
boa concordancia dos presentes resultados com os de Gartling (1990).

Para as trés malhas utilizadas a presente proposicdo se aproxima mais dos
resultados de referéncia para os perfis de velocidade localizados em x=7. Os perfis
tomados em x=15 sdo praticamente iguais para a componente horizontal de velocidade. O
CVFEM Tradicional se aproxima mais do benchmark para a componente de velocidade
vertical em x=15.

Observa-se ainda que na medida em que a malha € refinada os resultados
convergem para solucdo de Gartling (1990), porém, o CVFEM que utiliza a fun¢do de

interpolacdo mista converge mais rapidamente.
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Figura 5.27 - Perfis para Ux e Uy em x=7 e 15 para o escoamento através de uma expansao em

forma de degrau em trés malhas uniformes, em Re=800.

Na figura 5.28 sdo mostradas as linhas de corrente obtidas a partir do campo de

escoamento simulado. Uma grande recirculacdo aparece logo apds o degrau na entrada do



canal. O ponto de estagnacdo que separa a regido de recirculacdo daquela que desenvolve
uma camada limite, na parede inferior, ocorre proximo de x=6. Uma segunda recirculagio

aparece adjacente a parede superior, entre x=5 e x=10.

~ 0.49

&

0.0
)qoé .0

0.45

Ny

0.4 =

0.35
0.3
0.25 —
0.2
0.15

S0GFE

0.1

—— 0.05

o 5 10 15 20 25

Figura 5.28 - Linhas de corrente do campo de escoamento, Re=800.

Escoamento em Torno de um Cilindro Infinito

O terceiro caso desta avaliacio foi obtido do escoamento em torno de um cilindro
infinito. Como todos os detalhes do caso ja foram apresentados, os resultados obtidos serdao
apresentados a seguir.

Para todas as malhas utilizadas, as simulagdes sempre foram totalmente estdveis
para a,=0,5, por isso os resultados sdo apresentados a partir deste valor. Os grandes
elementos presentes na periferia da malha tornam os célculos instdveis para 0,>0,9, de
forma que s6 sdo apresentados resultados onde o, garantia estabilidade. Para verificar o
efeito do refinamento de malha para um dado valor de a,, trés malhas foram utilizadas,
com numero de volumes finitos crescentes. A malha mais esparsa possui aproximadamente
metade do nimero de volumes da malha média e a malha mais refinada possui quatro
vezes mais volumes que a malha média.

A estrutura do escoamento préxima do cilindro obtida com a simulagcdo se
assemelha a configuragdo tipica para este caso, que é a de uma recirculacao localizada logo
apos o cilindro. O comprimento desta recirculagdo serd utilizado para comparagdo entre as
metodologias. Como pode ser verificado na tabela 5.7 existe uma boa concordancia dos
resultados obtidos no presente trabalho com os resultados de referéncia. Estes se
aproximam mais dos resultados de referéncia numérica que os resultados de Ammara e

Masson (2004), que utilizaram o mesmo método numérico. Percebe-se que para a malha
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mais grossa os resultados variam muito com a variagdo de a,. A variagdo dos resultados

com a,, diminui com o refinamento da malha.

Tabela 5.7 - Comprimento da recirculagido para Re=20 e Re=40.

Método Malha Ly/d (Re =20) L./d (Re =40)
Fornberg (1980) 129x132
[Referéncia Numérica] 65x52 0.91 2,24
88x148 0,906 2,236
Presente 0,=0,7+ Pe A4xT4 0.898 3240
Trabalho baseado no L, 29x37 0:8 64 2:288
176x276 - -
0,=0,9 88x138 0,914 2,748
62x98 0,920 2,274
176x276 0,910 2,242
0,=0,8 88x138 0,912 2,237
62x98 0,915 2,260
Presente 176x276 0,909 2,238
Trabalho 0,=0,7 88x138 0,910 2,227
62x98 0,910 2,247
176x276 0,909 2,235
0,=0,6 88x138 0,908 2,219
62x98 0,905 2,231
176x276 0,908 2,231
0,=0,5 88x138 0,906 2,210
62x98 0,901 2,209
Ammara e Masson (2004
[Referéncia CVFEI\SI] : 88x138 0,90 2,20

Como no caso da cavidade quadrada os melhores resultados obtidos foram para
0,,=0,7. Para Re=20, 0,,=0,8 e malha de 44x69 os resultados das simula¢des superestimam
o comprimento da recirculacdo. Por isso, 0 uso de o, proximo da unidade s6 deve ser feito

se o numero de Peclet do elemento menor que um determinado valor.

Conclusoes relacionadas a funcao de interpolacio de momentum

Uma malha com refinamento adequado, valores crescentes de a, produzem
melhoria sistemdtica dos resultados. O uso de valores de o, proximos de 1 podem produzir
resultados que superestimam os valores de referéncia. Por isso, o uso de a, proximo da
unidade s6 é recomendado com um refinamento adequado da malha. Tanto no caso da

cavidade quadrada, quanto para o caso do escoamento em torno de um cilindro 0,=0,7
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produziu melhoria nos resultados. Como em todas as simulacdes apresentadas foram
utilizadas o mesmo cdodigo numérico, diferenciado apenas pelas modificacdes propostas,
constata-se que as modificacdes propostas no presente trabalho contribuem para uma

melhora dos resultados obtidos com o CVFEM.

5.5 - CASO DE VALIDACAO PARA FORMULACAO AXISSIMETRICA

Com intuito de validar o c6digo numérico considerando geometria axissimétrica, o
caso do escoamento em um tubo com contracdo subita foi escolhido. O dominio é
mostrado na figura 5.29, cujas dimensdes sdo D=19 mm, d=10,2 mm e L=50 mm, a
contragao fica localizada no meio deste comprimento. Uma malha baseada em elementos

triangulares, como 6000 nés, foi usada em todo o dominio de cdlculo. Na entrada do tubo
foi aplicado o seguinte perfil de velocidades: u(r) = 2[1— (r/R)z] com v=0. Na saida do

dominio foi considerado: du/dx =0, v =0 e a pressio foi imposta igual a zero.

0.026  0.098
-0.5I23 -O.ZISG L, 0 0'2.94
I 1 | 1 I T
SAAA AR RSN SRR AN S RSN AN S ASAN AR AR AN S ANANSNY X/D

D2 | ——=
Id

L

»
L

A

Figura 5.29 - Localizac¢Oes axiais para os cdlculos numéricos de velocidade.

Os dados experimentais estdo disponiveis em vdrias posi¢des axiais, porém, apenas
trés posicoes foram escolhidas para comparacdo com os resultados numéricos,
identificados na figura 5.30. Boa concordéancia é verificada na avaliacdo, o que é um

indicativo que o método numérico foi programado adequadamente.
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Figura 5.30 - Perfis de velocidades obtidos na simulacao (linhas continuas). Os simbolos

representam dados experimentais de Durst (1985), para Reynolds de 372.
5.6 - CASO DE VALIDACAO PARA O ESCOAMENTO TRANSIENTE
O caso do escoamento transiente em torno de um cilindro infinito foi escolhido para

validar o c6digo numérico neste regime. O dominio para este caso € apresentado na figura

5.31.
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Figura 5.31 - malha do caso escoamento e torno de um cilindro infinito.

A largura do dominio é aproximadamente 10 vezes o didmetro de cilindro D
(D=1Im). A partir do centro do cilindro, o seu comprimento na dire¢cdo e sentido do
escoamento € 20D, e no sentido oposto SD. A entrada inclui um semicirculo a esquerda e
também dois limites horizontais acima e abaixo do dominio computacional. Nos contornos

externo u=1m/s. Na safda, a pressdo foi imposta igual a zero, du/dy =0 e v=0. A massa

especifica foi ajustada para 100 kg/m3 e uma viscosidade, u, unitdria. Com estes valores o
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nimero de Reynolds é 100. Uma malha ndo estruturada baseada em elementos triangulares

foi usada em todo o dominio de célculo (figura 5.31), composta de 6100 nés.

0.2

V(m/s)
o
|

0.2 \ \ ! \ \ ! \ \ \
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

tempo (s)

Figura 5.32 - Velocidade transversal em um ponto atrds do cilindro para Re=100.

Segundo Li et al. (1991) o periodo de desprendimento de vortices medido
experimentalmente para este nimero Reynolds é de 6,06 s. O valor calculado foi de 6,15 s.
Este valor ja € um bom indicativo que o método esta devidamente implementado no cédigo

numeérico.

5.7 - CASO DE VALIDACAO PARA O ESCOAMENTO ATRAVES DE UM MEIO
POROSO.

O mesmo dominio do item 5.5, mas com outra malha, foi utilizado para teste do
caso de escoamento através de um meio poroso. O cilindro vazado foi preenchido, figura
5.33, por isso 0 meio poroso possui forma circular. A permeabilidade do meio poroso foi
ajustada para 10" e a porosidade para 0,7. Fora do circulo a permeabilidade foi ajustada
para 10 ¢ a porosidade para 1. O nimero de Reynolds foi ajustado para 40, para isso a
massa especifica foi alterada para 40 kg/m’.

Resultados obtidos sdo apresentados na figura 5.34. Do item 4.2, para este nimero
de Reynolds, j4 € sabido que o comprimento da recirculacdo formada deve ser de 2,24. O

comprimento calculado neste caso foi 2,15, bastante préximo da referéncia.
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Figura 5.34 - (a) Médulo do campo de velocidades. (b) Campo de vetores de velocidade e campo de

pressdo sobreposta.
5.8 - CASO DE VALIDACAO PARA COMBUSTAO HOMOGENEA.

O caso da chama laminar axissimétrica estudado experimentalmente por Mitchell et
al. (1975), e simulado numericamente por Tarhan e Selcuk (2003), Uygur et al. (2006),
Uygur et al. (2008), foi utilizado como referéncia para a validacdo do cédigo no que
concerne a esta aplicacdo.

A chama laminar estd confinada em um combustor cilindrico vertical, de dois tubos
concéntricos de raio R; e R, , através dos quais passa, respectivamente, combustivel e ar,

como pode ser visto na figura 5.35. Segundo Mitchell et al. (1975) as vazdes de
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combustivel e oxidante foram ajustadas de forma a produzir uma chama difusa e estavel.

Um cilindro de vidro Pyrex é utilizado para proteger a chama e definir as fronteiras do

sistema. A dimensao do raio interno, R;, do jato de combustivel é de 0,635 cm e do raio

externo do jato oxidante é de 2,54 cm. O combustor tem 30 cm de altura. As condi¢des de

contorno de entrada impostas se encontram na tabela 5.8.

Tabela 5.8 - Condicoes de entrada de ar e combustivel.

Cilindro interno (Combustivel) Cilindro externo (Ar)

Velocidade axial de entrada: u, =4,5cm/s Velocidade axial de entrada: u, = 9,88 cm/s
Velocidade radial de entrada: v, =0cm/s Velocidade radial de entrada: v, =0cm/s
Temperatura: 7, =298 K Temperatura: 7, =298 K

A temperatura da parede de prote¢do é mantida constante com o valor T

=298K.

wall

As condig¢des iniciais e demais condi¢des de contorno estdo resumidas na tabela 5.9.

e

Dominio
de calculo

7

Ro
U=UA
v=0

Hi

Ar  Combustivel Ar

Figura 5.35 - Esquema combustor cilindro vertical.

Tabela 5.9 - Condicdes Inicias e de Contorno.

IC t=0 Yz AVF u=0 v=0 9=0
BC1 Centro Vz AVt du/or=0 v=0 d¢/or=0
BC2 Parede Vz AVt u=0 v=0 9=0
BC3 Entrada Vr AVt u=u, v=0 =9,
BC4 Saida Vr AVt du/dz =0 dv/dz =0 09/dz=0

Um estudo de malha foi realizado considerando varios niveis diferentes de

refinamento. Com este estudo constatou-se que uma malha com de 51x91, mais refinadas
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na regido de entrada de ar e combustivel, produzia resultados satisfatérios, ou seja,

independente do nimero de elementos.
Solucdo em regime permanente.

Os resultados obtidos no presente trabalho através de simulagdo numérica sao
comparados com dados experimentais de Mitchell er al. (1975), identificado como “Ref.
Exp.”, resultados numéricos de Uygur et al. (2008), identificado como “Ref. Num”. Estas
comparacdes possibilitam a valida¢do do cédigo para o caso de combustdo homogénea.

Dois mecanismo foram utilizados nas simulacdes, o mecanismo quasi-global para o
metano apresentado na tabela 3.2, identificado de MEC1, e um mecanismo global de passo
unico para o metano utilizado por Uygur et al. (2008), identificado de MEC2, cuja taxa é

dada por:
@, cn, = P Yy Yo Aexp(—E,/RT), A=10"m’/kgs e E,/R, =184x10°K

Este mecanismo também foi utilizado para tornar a modelagem do presente trabalho
mais proxima daquele de Uygur et al. (2008), facilitando a comparacdo entre resultados
preditos.

Dois algoritmos foram utilizados para simular a combustiao, um algoritmo sequencial
iterativo (ASI) e outro algoritmo sequencial ndo iterativo (ASNI). No ASI, para um udnico
passo de tempo, todas as equagdes de conservacdo sdo sequencialmente resolvidas até a
convergéncia. J& no ASNI sdo utilizados dois passos de tempo, exatamente como foi
apresentado no item 4.1. Em comparacdo ao ASNI, a convergéncia com o ASI € mais
dificil e demorada. Além disso, os passos de tempo utilizados com o ASNI, para
convecgao-difusdo, podem ser bem maiores que os utilizados com o ASI. Nos resultados
apresentados com o ASI o passo de tempo foi de 10 ps. J4 os passos de tempo utilizados
com o ASNI foram de 50 us e 1 us, para o passo fracionado de transporte de massa e para
o passo fracionado de reacdo quimica, respectivamente.

Perfis das componentes de velocidade, temperatura, fragio molar de espécies sdo
apresentados nas figuras 5.36, 5.37 e 5.38. Nota-se que existe uma concordancia muito boa
dos perfis velocidade e temperatura preditos, considerando o MECI1, com os dados
experimentais. Os perfis de temperatura obtidos com MEC2 sempre superestimam o0s
valores medidos experimentalmente, o que ja era esperado, uma vez que este mecanismo

considera a conversado direta do combustivel nas espécies H,O e COs.
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Figura 5.36 - Perfis de velocidade e temperatura para as posi¢des indicadas.

Os perfis de fracdo molar das espécies CHs e O, preditos, figura 5.37, ndo

concordam tdo bem com os perfis experimentais, tanto para o MEC1 quanto para o MEC2,



mas seguem todas as tendéncias das curvas experimentais. Ja os perfis de fragcdo molar das

espécies H,O e CO, apresentam comportamento bastante similar ao das curvas

experimentais, para ambos os mecanismos utilizados (figura 5.38).
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Figura 5.37 - Perfis de fracdo molar de CH4 e O, para as posicdes indicadas.
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Figura 5.38 - Perfis de fracao molar de H,O e CO, para as posi¢des indicadas.

Finalizando, percebe-se que os resultados obtidos com o MEC2 se aproximam dos

resultados de Uygur et al. (2008), contudo, se afastam um pouco dos dados experimentais
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de Mitchell et al. (1975), mostrando a grande influéncia do mecanismo de reacdo neste tipo
de simulacdo. As boas concordancias obtidas nesta parte do trabalho indicam que as

equagdes governantes e auxiliares foram adequadamente programadas no c6digo numérico.

5.9 - APLICACAO DO MODELO PARA SECAGEM E PIROLISE

O caso teste a seguir consiste na simulagdo da secagem e da pirdlise de uma
particula termicamente espessa, cujo objetivo € a validacdo da modelagem da transferéncia
de calor e massa em um meio poroso com gera¢cdo de massa.

Perfis de temperatura e de conversdo de massa, devido a secagem e a pirdlise,
experimentalmente determinados por Hong Lu (2006) foram utilizados como referéncia
nesta validacao. Os experimentos foram baseados em amostras cilindricas de madeira dura,
com conteudo de umidade de 6 a 40% em massa; 9,5 mm didmetro e razdo altura/didmetro
variando de 1 a 4. As temperaturas foram medidas por termopar tipo K e a perda de massa
com balanca de precisdo. Hong Lu (2006) relatou que as paredes do reator utilizado nos
experimentos nao possuiam temperatura uniforme na dire¢do axial, por isso uma
temperatura média determinada na posicdo da particula foi fornecida para uso em
simulacdes. Além disso, enfatizou que as incertezas associadas as medidas de temperatura
eram maiores que as associadas a perda de massa. O autor comentou que o contato do
termopar com as amostras € que as posicdes nas quais os termopares eram colocados, se
radial ou axial, influenciavam na precisdo da medi¢do da temperatura. Com base nos
comentdrios, os dados de perda de massa terdo um peso maior para efeito de validagao.

Parte das propriedades da biomassa ja foi apresentada no decorrer do trabalho.
Outras também importantes para as simulacdes estdo apresentadas na tabela 5.10. A
porosidade utilizada por Hong Lu (2006) foi de 0,4. Para esta porosidade e massa
especifica aparente de 580 kg/m3 a massa especifica intrinseca do material deve ser
pequena, menor que 1000 kg/m3 . Valor desta magnitude ndo € relatado na literatura. Por

isso, serd adotada porosidade de 0.6=1-(580kg/m?)/(1450 kg/m?).

Tabela 5.10 - Propriedades da biomassa.

Propriedade Valor Fonte

Area superficial especifica, S 1x10°m’m~>  Hong Lu (2006)
Diametro do poro, d, 10x10°m Estimado
Massa especifica aparente 580kg/m’ Hong Lu (2006)
Emissividade da biomassa 0,85 Hong Lu (2006)
Emissividade do residuo carbdnico 0,95 Hong Lu (2006)
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Com base no PCI, numa temperatura média de pirdlise e na composi¢do da madeira
a composicdo dos voléteis devido a pirdlise foi calculada conforme trabalho de Thunman
et al. (2001). O modelo de superposi¢ao dos constituintes foi escolhido para modelar a
decomposicdo térmica da madeira. Os parametros do modelo de pirdlise e a composi¢ao da
madeira Poplar foram tomados do trabalho de Belderok (2007).

A malha utilizada nas simulacdes € apresentada na figura 5.39. Tal malha é
composta por 1689 nés, ou volumes de controle. As dimensdes do dominio foram tomadas
do trabalho de Ip (2005). Na malha discreta alguns elementos sdo postos com porosidade,
permeabilidade, massa especifica e propriedades termofisicas do sélido (fig. 5.40). Na
medida em que o material é convertido, o meio poroso aumenta de porosidade devido a

emissao de gases. As condi¢des de contorno e condi¢des iniciais para este caso podem ser

vistas na figura 5.41 e estao detalhadas na tabela 5.11
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Figura 5.39 — Malha utilizada nas simulagdes.
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Figura 5.40 — Porosidade inicial utilizada nas simulacoes.
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Figura 5.41 — Identificac@o dos contornos do dominio de célculo.

Tabela 5.11- Condi¢des de contorno, CC, e condicdes iniciais, CI.

CI 1=0 Yz AV u=0 v=0 = Byicia
CcC L4 Vi du/or =0 v=0 d¢/or=0
CcC L2 Vi u=0 v=0 D= @roniomo
CcC L1 Yt u=u, v=0 P=9,

CcC L3 \% du/dz=0 dv/dz=0 9¢/dz=0

Dados experimentais para uma particula cilindrica, com razao diametro/altura de 4
e um conteudo de umidade de 6% e 40% em massa serdo considerados como referéncia.
Os resultados obtidos por simulag@o sdo apresentados nas figuras 5.42-5.45. Constata-se
uma boa concordancia entre os perfis de conversdao de massa simulados e os experimentais,
independente do conteido de umidade da madeira.

Os perfis de temperatura se diferenciam na superficie da particula. Como ja foi dito,
nesta posicdo € mais dificil manter o contato entre o termopar € a amostra, aumentando a
incerteza associada a medi¢do da temperatura. J4 os perfis de temperatura preditos no
centro da amostra s6lida concordam bem com os medidos.

Com relagdo aos resultados numéricos de perda de massa de Hong Lu (2006), tais
resultados se afastam dos experimentais na medida em que o conteido de umidade das
particulas aumenta. Talvez isto tenha ocorrido porque o modelo de Hong Lu (2006) era
unidimensional e também porque nao considerava a variagdo de porosidade durante a
secagem e a pirdlise de biomassa, o que é um fendmeno verificado experimentalmente.
Sabe-se que a variacdo da porosidade provoca a alteracdo das propriedades de transporte

do meio poroso, alterando a taxa de troca de calor e massa entre a particula e o meio.
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A evolugdo da porosidade relacionada a conversdo de massa é mostrada na figura
5.46. Por se tratar de uma particula termicamente espessa, a porosidade avancga definindo

uma frente a partir da superficie até o centro do cilindro.
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Figura 5.42 - Conversdo de massa, conteido de umidade de 6%, biomassa cilindrica com

?=9,5mm e razdo altura/ didmetro de 4, temperatura do reator de 1273K.
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Figura 5.43 - Perfis de temperatura, conteido de umidade de 6%, biomassa cilindrica com

?=9,5mm e razdo altura/ didmetro de 4, temperatura do reator de 1273K.

164



S

0.2 O Exp. H. Lu (2006) []

........... Num. H. Lu (2006)
Presente Trabalho

‘ | | 1 1
0 20 40 60 80 100 120 140
Tempo(s)

Figura 5.44 - Conversao de massa, conteido de umidade de 40%, biomassa cilindrica com

?=9,5mm e razdo altura/ didmetro de 4, temperatura do reator de 1273K.
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Figura 5.45 - Perfis de temperatura, conteido de umidade de 40%, biomassa cilindrica

com P=9,5mm e razio altura/ didmetro de 4, temperatura do reator de 1273K.
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Para a conversdo a 50%, os campos de temperatura e velocidade sdo apresentados
nas figuras 5.47 e 5.48. Para este caso, secagem e pirélise de biomassa, o presente modelo
se mostrou confidvel para a predi¢do da conversdo de massa, o que pode indicar que as

hipéteses assumidas na modelagem sdo adequadas para este tipo de simulacdo.
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Figura 5.47 — Campo de velocidade para a conversio de 50%.
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Figura 5.48 — Campo de temperatura para conversdo de 50%.

5.10 - CASO DE VALIDACAO DE COMBUSTAO.

Na classificagdo de carvao mineral que é normalmente empregado em plantas de
poténcia, nos do tipo betuminoso o teor de volateis (MV) ndo excede 40%. Na outra
extremidade, o carvdo antracito possui menos de 10% de matéria volatil. E de se esperar,
portanto, que alteragdes estruturais na fase condensada, ao longo da combustdo, ocorram
de forma mais lenta se comparado com biomassa (80% MV) e turfa (65% MV), por

exemplo. Desta forma, o modelo aqui proposto foi testado para os casos mais complexos,
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isto €, aqueles em que as transformacdes na estrutura porosa sejam mais acentuadas. Desta
forma, o estudo ficou concentrado no uso de turfa e biomassa.

Saastamoinen et al. (1993) pesquisaram o fendmeno de sobreposi¢do de conversdo
de material volatil (pirdlise) e carbonico (queima heterogénea) durante a combustdo de
carvao e turfa. O estudo teve cariter experimental e numérico.

Com base nos resultados de combustdo de turfa de Saastamoinen et al. (1993)
pretende-se validar o presente modelo para micro-particulas. Nas simula¢des os autores

utilizaram uma reacdo de taxa unica para modelar a volatilizacio da turfa:
k,, =10 (s )e‘go(“ wo J(&T) - composicdo do sélido em base seca foi de: C- 57,2% / H-

6,3% / N-2,2 / S-0,5% / O-33,5 / Cinzas-7,0% / MV-70,1. Massa especifica de 900 kg/m3,
PCI de 22 MJ/kg e energia endotérmica de formacao dos volateis de 250 kl/kg.

A taxa de oxidacdo do residuo carbonico da turfa foi posta como
I%C_ 0, = 4786¢ 1010V C,, , tomado de Thunman (2002).

Com base no PCI, numa temperatura média de pir6lise e na composicao da turfa a
composi¢ao dos voléteis foi calculada com base no trabalho de Thunman et al. (2001).
Duas formas geométricas foram consideradas nas simulagdes: a forma esférica e a
cilindrica, ver figura 5.49. Estas formas foram eleitas com base no trabalho de Letho
(2007), que estudou o decaimento da massa devido a pirdlise de turfa e mostrou que as
particulas de turfa exibem diferencas de forma, ver figura 5.50. As diferentes formas das

particulas de turfa devem, muito provavelmente, elevar a incerteza deste tipo de

experimento.
Esfera Cilindro 2d Cilindro 4d
Sq’ &"\» &q,
d 2d 4d

Figura 5.49 - Formas da particula consideradas nas simulacoes.
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Figura 5.50 - Diferentes formas da particula de turfa, 180um-200um (Letho, 2007).

A malha utilizada nas simulacdes, considerando a forma esférica, é apresentada na
figura 5.51. Tal malha é composta por 451 nds e 832 elementos. O meio sélido ¢é
representado por 252 elementos. As malhas para as duas outras formas foram feitas de
forma similar.

As dimensdes do dominio foram estabelecidas com base em simula¢des de modo a
minimizar os efeitos dos contornos sobre os resultados. Na malha discreta alguns
elementos sdo postos com porosidade, permeabilidade, massa especifica e propriedades

termofisicas do s6lido. Todas estas quantidades se modificam com a conversao.

x 10*

20+ b

15} 1

Figura 5.51 — Malha utilizada nas simulagdes.
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x 10° Porosidade

Figura 5.52 — Porosidade inicial utilizada nas simulacoes.

As condi¢des de contorno e condicdes iniciais para o caso de combustdo sdo

definidas na tabela 5.12.

Entrada de ar ou N:, L1 f Parede, L2
| regiio de gis

| - regido de solido

L. )

Fa
x[.in]m de centro, L4

Saida de massa, 1.3

Figura 5.53 — Identificac@o dos contornos do dominio de célculo.

Tabela 5.12- condig¢des de contorno, CC, e condig¢des iniciais, CI, do caso de combustao.

CI 1=0 Yz AV u=0 v=0 = Byicia
CC L4 Vit du/or =0 v=0 d¢/dr =0
CcC L2 \ u=0 v=0 =0 niomo
CcC L1 Yt u=u, v=0 9=9,
CC L3 \% du/dz=0 dv/dz=0 9¢/0z=0
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As simulagdes, para as trés formas consideradas, precisaram em média de 27000
passos de tempo para que a particula pudesse ser consumida totalmente. Perfis de
conversao de massa sdo apresentados na figura 5.54. Nesta figura os resultados do presente
trabalho e experimental de Saastamoinen et al. (1993) podem ser comparados. Observa-se,
na figura 5.54 que a forma da particula tem grande influéncia no tempo de conversdo. A
particula mais alongada necessita de mais tempo para iniciar a conversdo de massa e atinge
niveis de temperatura mais elevados. A forma “cilindro 2d” é a que mais aproxima dos
dados experimentais. Para esta forma de particula também foi simulado um caso
considerando equilibrio térmico entre a fase s6lida e gasosa, caso nomeado de “Cilindro 2d
Eq. Térmico”. Observa-se que a hipétese de equilibrio térmico torna os processos mais
sequenciais, figura 5.55. A emissao de material volatil € mais rdpida quando se considera o
equilibrio térmico, pois temperaturas superiores sdo verificadas neste caso, figura 5.56.
Quando ndo se considera o equilibrio térmico as temperaturas na superficie da particula
sdo inferiores, figura 5.56. Isto ocorre, provavelmente, porque os gases ao se formarem no
interior do sélido se deslocam, para direcao externa, e neste caminho absorvem calor da

fase sélida e reduzindo a taxa de aquecimento da particula.

— - Esfera
NN cilindro 2d
\ : — - -cilindro 4d

N L cilindro 2d Eq. Térmico
08l \ N O Exp. Saast. (1993) i
o
2
E
gw 0.6 I
i
2
Q
SO 0.4t ]
0.2 I
0 | I I ! e
0 50 100 150 200 250 300 350

Tempo(ms)

Figura 5.54 - Curva de conversdo de massa de turfa, diametro de 180um.

A reatividade da particula é apresentada na figura 5.55. Verifica-se uma grande

sobreposicdo de conversio de massa devido a pirdlise e reagdes heterogéneas. A
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reatividade da particula, na hipétese de equilibrio térmico, atinge valores bastante elevados

se comparado com a simula¢do onde ndo se considerou o equilibrio térmico.

x 107
4 [ [l [l [l T
R Carbono Nao Eq. Térmico.
1ol f —H&— R Volatil Nao Eq. Térmico
' \ —— - R Carbono Eqg. Térmico
/ —%— R Volatil Eq. Térmico
1t | 1
g ¥
£ os} / ]
(]
©
(]
g |
Z 06 / 1
©
[¢5]
o / \
0.4r R
0.2r i
Of—& | b
0 0.3 0.35

Tempo(ms)

Figura 5.55 - Curva de reatividade do processo de conversao de massa, para

“cilindro 2d”, considerando e desconsiderando o equilibrio térmico.
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N
1600 - no E
‘ ", \YE - ]
oy SeETo~
1400 - I ST R R
1200 - b
1000 (-

Temp.sup. med. N&o Eq. Térmico. ]
Temp.sup. max. Nao Eq. Térmico.
Temp.sup. min. Nao Eq. Térmico. |y
Temp.centro Nao Eqg. Térmico.
— - - Temp.sup. med. Eq. Térmico.

Temperatura (K)

800

600 N
— - - Temp.sup. max. sup. Eq. Térmico.
4001/ — - - Temp.sup. min. Eq. Térmico.
f — — ~Temp.centro Eq. Térmico. I
! O Exp.
200 | | 1 1 1 1 I
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35
Tempo(ms)

Figura 5.56 - Curva de temperatura em fun¢ao do tempo, para o “cilindro 2d”.
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VariacOes da porosidade e temperatura com a conversdao de massa do combustivel,
para as trés formas consideradas, sdo apresentas nas figuras 5.57-5.64. Verifica-se que a
variacdo da porosidade difere entre as formas. Para a forma esférica a porosidade no
interior da particula permanece praticamente uniforme ao longo da conversdo. Somente
quando a conversado € devida as reacdes heterogéneas que a particula passa a ser consumida
concentricamente (ver avango da porosidade na figura 5.57, X¢onv=0,9). A chama formada
em torno da particula é aproximadamente concéntrica. A chama é ligeiramente mais
intensa na parte posterior da particula. Com base nos resultados constata-se que quanto
mais alongada for a particula mais desigual € a distribuicdo de porosidade. Por exemplo,
para X.onv=0,5 os gradientes de porosidade sdo marcantes para a particula de forma
“cilindro 4d” e bem menos notdveis para a particula esférica. Para a forma “cilindro 4d”
observa-se que a combustdo no sélido se inicia pelas extremidades da particula (figura
5.62), com niveis de temperaturas elevados, cuja frente de chama (heterogénea) avanga em
direcdo ao centro onde finalmente se extingue. A partir do campo de temperatura, pode se
concluir que o fluxo de calor ndo é constante na superficie de uma particula cilindrica.

Para a particula “cilindro 2d”, com 7% de cinza, o avanco da porosidade com a
conversao também € apresentado para 0,90<X,ny <0,99, figura 5.63. Neste caso, a
conversdo da particula ocorre principalmente devido as reagdes heterogéneas. Nota-se que
a conversdo ocorre de maneira menos uniforme pela particula e que o consumo da mesma
(combustao heterogénea) ocorre numa uma frente de mudanga de porosidade que se

propaga da superficie para o seu interior.
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particula de forma “cilindro 2d” com 7% de cinza.

175



4
3 x 10 1
6 0.9
XconVZO,O
4 0.8 Xconv=0,5
Tempo=0
2 0.7
0.6
i 2 0 2 4
P
4
1 3 x 10 1
0.9 0.95
6 0.9
0.8
0.85
0.7 Xconv=0’ 1 4 05 Xconv=0,6
0.6
2 0.75
0.5 R 0.7
0 0.65
-4 -2 0 2 4 -4 -2 0 2 4
P P
4 4
3 x 10 1 3 x 10 1
0.9 0.95
6 6
0.8 0.9
1 o Xeony=0,2 1 085 Xeonv=0,7
0.8
2 0.6 )
0.75
0.5
i 2 0 2 4 i 2 0 2 4
P P
4 4
3 x 10 1 3 x 10 1
0.9
6 6 0.95
0.8 0.9
4 >(conv=0’3 4 Xconv=0,8
0.7
0.85
2 2
0.6
p cE—— 0.8
i 2 0 2 4 0.3 i 2 0 2 4
4 4
3 x 10 1 3 x 10 1
0.98
6 0.9 6
0.96
0.8
4 Xconv=0’4 4 0.94 Xconv=0,9
0.7 0.92
2 2
i 2 0 2 4 i 2 0 2 4

Figura 5.59 — Variacdo da porosidade com a conversdo de material sélido, Xcony, para a

particula de forma “cilindro 4d” com 7% de cinza.

176



-3
12)(10
1
0.8
0.6
0.4
02
0 -4 -2 0 2 4 _?
-3
12)(10
1
0.8
0.6
0.4
02
0 -4 -2 0 2 4 _?

-3

1.2X 10 t:
-4 -2 0 2 4 _?
-3
12)(10
1
0.8
0.6
0.4
02
0 -4 -2 0 2 4 _?
-3
12)(10

08

0.6
0.4

0 -4 -2 0 2 4 _?

1000

1120

1100

1080

1060

1040

1020

1000

1150

1100

1050

1160

1140

1120

1100

1080

1180

1160

1140

1120

1100

Xconv=0,0

Xconv=0, 1

Xconv=0,2

Xconv=0, 3

Xconv=0,4

1200

1180

1160

1140

1120

1200
1190
1180
1170
1160
1150
1140
1130

1200
1190
1180
1170
1160
1150
1140
1130

1190
1180
1170
1160
1150
1140
1130

1220

1200

1180

1160

1140

Xconv=0’ 5

Xconv=0’ 6

Xconv=0’7

Xconv=0’ 8

Xconv=0’9

Figura 5.60 — Variacao da temperatura com a conversdo de material sélido, X¢ony, para a

particula esférica com 7% de cinza.

177



12

1

08

0.6

0.4

0.2

0

12

1

08

0.6

0.4

0.2

0

12

1

08

0.6

0.4

0.2

0

1:2

1

08

0.6

0.4

0.2

0

1:2

1

08

0.6

0.4

0.2

0

-3
x10

-4 -2 0 2 4 ?

-3
x10

-4 -2 0 2 4 ?

-3

x10
-4 -2 0 2 4 ?
-3

x10

|l

A
-4 -2 0 2 4 _?
-3
x10
.

-4 -2 0 2 4 ?

1000

1100

1050

1000

1200

1150

1100

1050

1250

1200

1150

1100

1300

1250

1200

1150

1100

XconVZO,O
Tempo=0

Xconv=0’ 1

Xconv=0’ 2

Xconv=0’ 3

Xconv=0’4

-3
12)(10

1 ||||\|||||I\|||“||“““‘|““|||“‘|
0.8
0.6

0.4
02
0 -4 -2 0 2 4 _f
-3
12)(10
1
0.8
0.6
0.4
02
0 -4 -2 0 2 4 _f
-3
12)(10
1
0.8
0.6
0.4
02
0 -4 -2 0 2 4 _f
-3
12)(10
1
0.8
0.6
0.4

0.2

0

-4 -2 0 2 4 f

12

-3
x10
1
0.8
0.6
04
0.2 III
0 -4 -2 0 2 4 _f

1300

1250

1200

1150

1100

1300

1250

1200

1150

1300

1250

1200

1150

1300

1250

1200

1150

1260
1240
1220
1200
1180
1160
1140

Xconv=0,5

Xconv=0,6

Xconv=0,7

Xconv=0, 8

Xconv=0,9

Figura 5.61 — Variacdo da temperatura com a conversdo de material sélido, X¢ony, para a
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para a particula de forma “cilindro 2d” isenta de cinza.
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A figura 5.64 apresenta os resultados da conversdo para a mesma particula,
“cilindro 2d” porém isenta de cinza. Observa-se que a auséncia de cinza na particula faz
com que a conversao ocorra de forma mais rapida, se comparada com aquela cujo teor de
material inerte era de 7%. Obviamente os processos de transferéncia de calor e de massa
sdo responsaveis por taxas mais elevadas de combustao heterogénea.

Tal como no caso da chama difusdo, no presente caso também foram considerados
os Algoritmo Sequencial Iterativo (ASI) e Algoritmo Sequencial Nao Iterativo (ASNI),
vale lembrar que este ultimo algoritmo utiliza a divisdo de operadores para facilitar a
solucdo das equacdes de conservacdo. A convergéncia com o ASI foi extremamente dificil.
Diversas malhas numéricas e passos e tempo foram utilizados até que fosse obtida uma
convergéncia. O passo de tempo que estabilizou a solucdo foi de 10™s. Um resultado com
ASI adequadamente convergido era importante, pois poderia ser empregado como
referéncia para verificar se o desacoplamento do termo de reagdo quimica utilizado no
ASNI teria grande influéncia nos resultados. A convergéncia com ASNI foi obtida sem
dificuldade, com passo de tempo de 10™s para o passo fracionado 1 e 107's para o passo
fracionado 2, que contempla o termo de reagdo quimica.

A figura 5.65 apresenta as curvas de conversdo de massa. Um caso simplificado
onde € admitido o equilibrio térmico entre a fase sdlida e a gasosa também foi simulado,

tais curvas sdo referidas como: “Cilindro 2d, ASI EQT” e “Cilindro 2d, ASNI EQT"".
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Figura 5.65 — Perfil de temperatura em fung¢ao do tempo para o “cilindro 2d” com 7% de

cinza.
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Ambas as curvas apresentam resultados aproximadamente iguais, mas se afastam
dos dados experimentais. As curvas onde ndo € considerado o equilibrio térmico, “Cilindro
2d, ASI” e “Cilindro 2d, ASNI”, também apresentam resultados bem préximos. Ambas
concordam bem com os dados experimentais. Provavelmente as curvas estariam mais
concordantes se o passo de tempo considerado fosse inferior 10s. Entretanto, ndo foi
possivel convergir um caso com um passo de tempo desta magnitude.

A presencga de cinza na particula também foi avaliada teoricamente, figura 5.66.
Neste caso foi estabelecido 7% em massa de cinza, conforme citado em Saastamoinen
(1993). A cinza nas simulagdes € contabilizada como um material inerte, nao é consumivel.

Nota-se que a curva que representa o caso onde € considerada a presenga de cinza
concorda melhor com os dados experimentais. O tempo de conversao de massa é um pouco
maior quando se inclui a cinza porque esta dificulta o transporte de massa, energia e

quantidade de movimento através da matriz porosa.

cilindro 2d, ASI, COM CINZA
Tt~ e cilindro 2d, ASI, SEM CINZA [}
O  Exp. Saast. (1993)
0.8+ i
o
2]
£
Ew 0.6 B
il
=
Z
>§ 0.4r E
0.2r E
0 e
0 50 100 150 200 250 300 350

Tempo(ms)

Figura 5.66 - Perfil de temperatura em funcio do tempo para uma particula

contendo ou ndo cinza. Forma “cilindro 2d”.
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6 — CONCLUSOES E SUGESTOES

O objetivo principal deste era desenvolver um modelo matematico apropriado para
simular os principais processos termoquimicos que ocorrem na combustdo e gaseificacio
de particula sélida, em regime de baixo nimero de Reynolds. O conjunto de equagdes
governantes foi resolvido numericamente por um método aprimorado de volumes finitos
baseado em elementos finitos. Importantes modificacdes, algumas inéditas, foram
sugeridas e praticadas no método numérico para melhorar e acelerar a convergéncia do
mesmo. O modelo proposto foi entdo extensivamente validado e aplicado no estudo da
secagem, pirdlise e combustdo de particula de carvdo e biomassa. As predi¢gdes numéricas
mostraram excelente concordancia com resultados experimentais e teéricos publicados na
literatura especializado no assunto. Para particulas de biomassa (~ 80% matéria volatil e
elevada umidade) submetidas a elevadas temperaturas as predicdes numéricas foram

bastante concordantes com dados experimentais.
O modelo proposto tem como aspectos principais:

e (Cinética quimica de conversdo de hidrocarboneto em duplo passo com oxidacdo
final do CO e Hy;

e Técnica de divisdo de operacdes (dois passos fracionados) utilizada para solugdao do
acoplamento entre a equagao de conservagao de energia e de espécies quimicas;

® Modifica¢do no algoritmo ESSA de Baliga, que permitiu melhorar o acoplamento
entre pressao e velocidade (constatado pelo uso de maiores fatores de sub-relaxacao
das velocidades), reduzindo o tempo de processamento;

e Proposicio de um novo método para o célculo do comprimento médio
caracteristico do elemento triangular para uso na fun¢do de interpolagdo FLO.

® Proposicao de uma nova fun¢ao de interpolagdo (mista) para a velocidade do termo
de convecgdo;

¢ Proposicao de um novo modo para o cilculo do termo de fonte volumétrico a partir
do termo de fonte do elemento;

¢ Implementagcdo conjunta das novas propostas no método numérico, com ganhos

adicionais para a convergéncia do mesmo;
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Aprimoramento na defini¢do da fase condensada pelo uso de estrutura bimodal,
macro-poros € micro-poros, que tornam os calculos da evolu¢do de massa, por meio

da pirdlise e das reacdes heterogéneas, mais realisticos.

Como sugestdes para trabalhos futuros tém-se:

Implementac@o no c6digo numérico proposto de um modelo de radiacio para a fase
gasosa que contabilize a participacdo dos gases nas trocas de calor, com possivel
formacao de fuligem.

Estudo da igni¢do de particulas de carvao e biomassa em regimes de combustao e
gaseificacao;

Estudo da queima de carvao e biomassa em ambiente oxidativo O,/CO,, tipicos de
sistemas com captura de carbono,

Estudo da queima e gaseificacdo de carvao e biomassa em regime de alta pressao,
Implementacdo de um modelo de ruptura da camada de cinza e estudo da queima e
gaseificacdo de carvao mineral brasileiro (alto teor de cinza);

Estudo da torrefacdo de particulas de biomassa;

Estudo da secagem de particulas de biomassa de interesse nacional, como bagaco
de cana-de-agtcar, serragem, entre outras.

Implementacdo das reacdes com Oxidos de nitrogé€nio e enxofre para estudo das
principais emissdes em plantas de poténcia com queima de carvao/biomassa

pulverizado.
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