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Resumo. Neste trabalho é simulada a combustdo de carvao pulverizado considerando os principais
fenomenos inerentes ao processo de combustdo. O codigo comercial de dinamica dos fluidos
computacional FLUENT foi utilizado para a simulagdo numérica da combustdo. A simulagdo é
realizada em um combustor cilindrico. Para representagdo do combustor foi utilizado um
modelo2D axissimétrico. No modelamento do escoamento reagente foi utilizado o modelo de
combustdo Non-Premixed. Este modelo admite que combustivel e oxidante entrem na zona de
reagdo em correntes distintas. A intera¢do quimica-turbuléncia é modelada utilizando a fungdo de
densidade de probabilidade (PDF) Beta. A turbuléncia é modelada com modelo k-¢ Standard. Para
a modelagem da combustdo das particulas solidas é utilizado o modelo Discrete Phase que dispoe
de sub-modelos para preaquecimento, devolatizagdo / evaporagdo e queima de char. Para cada um
dos sub-modelos citados, existe um modelo transferéncia de calor associado. Na parte final deste
trabalho, os resultados obtidos sdo discutidos e comparados com resultados disponiveis na
literatura.

Palavras-chave: Combustdo de carvdo pulverizado, simulagdo computacional, modelo de
combustdo Non-premixed.

1. INTRODUCAO

Foi feito um esfor¢o consideravel no ultimo século no sentido de se entender o complexo
processo de combustdo do carvao, principalmente porque o perfeito entendimento deste processo
pode proporcionar o desenvolvimento de tecnologias que aumentem a eficiéncia de queima e
proporcionem a reducdo dos niveis de emissdo de poluentes para a atmosfera. A maior parte do
conhecimento adquirido na area de combustdo foi gerada mais precisamente nas ultimas décadas
onde surgiram modelos tedricos que descrevem com razodvel precisdo os fendmenos que ocorrem
durante a combustdo (Ragland et al. 1998). Esse avango recente se deu por um lado pelo
desenvolvimento de precisas técnicas experimentas e instrumentacdo, tal como a espectroscopia
lazer, que possibilitam medidas cada vez mais precisas, ¢ por outro lado devido ao avango
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extraordinario dos computadores (Ragland et al. 1998), pois os modelos de combustio mais
recentes estdo alicer¢ados em modelos matematicos, que dada a complexidade, s6 podem ser
resolvidos numericamente. Na grande maioria dos casos os modelos desenvolvidos sdo
unidimensionais e descrevem os processos que compoe a combustdo para uma Unica particula. Essa
tendéncia ¢ seguida por Veras (1997) que estudou a queima de particulas sélidas de forma teorica
através da formulagdo de um modelo onde as equagdes da conservacdo da massa, do momento, de
espécies e da energia sdo resolvidas numericamente.

Recentemente Costa (2002) desenvolveu um modelo matematico unidimensional para
combustdo que considera os principais fendmenos envolvidos na queima de particulas sélidas. As
equacdes da conservagdo das espécies, da energia, do momento e da conservacao da massa foram
resolvidas numericamente. Em seu modelo esta incorporado um mecanismo com 500 reagdes ¢ 88
espécies e foi estabelecida sua influéncia no processo. O modelo considera influéncia da umidade
contida nas particulas de carvao e a formacao de poluentes. O modelo de devolatizagdo utilizado,
como no caso de Veras (1997) ¢ o de Kobayashi et al. (1976). Os resultados encontrados sdo
bastante consistentes com relagao aos resultados experimentais € numéricos de outros trabalhos.

Para entendimento dos fendmenos fisico-quimicos os modelos unidimensionais, ou aqueles que
consideram apenas uma particula s3o ideais, pois traduzem de forma qualitativa e quantitativa o
processo de combustdo de forma bastante satisfatéria. Porém, para um melhor entendimento dos
fenomenos € necessario a modelagem bi e tridimensional, além disso, deve-se desenvolver modelos
que levem em conta toda uma populacao de particulas e ndo apenas uma Unica.

Para a analise de um caso pratico verifica-se na literatura (Stopford, 2002; Eaton, 1999; Thomas
et al. 2002) que praticamente todos os autores recorrem ao uso de um cddigo CFD comercial. Isso
porque nestes codigos ja estdo incorporados modelos para resolucdo de problemas de escoamentos,
transferéncia de calor e de massa e combustdo, entre outros. Além de tudo isso, os cddigos mais
modernos possibilitam a inclusdo de novos modelos.

Neste trabalho ¢ utilizado um modelo axissimétrico bidimensional. O modelo de combustao
utilizado ¢ o Non-Premixed do FLUENT. Neste modelo sdo resolvidas equagdes de transporte para
um ou dois escalares conservados (as fragdes de mistura e/ou sua variancia). A quimica ¢ modelada
por um modelo de equilibrio que assume que a quimica ¢ rdpida o suficiente para o equilibrio
quimico existir ao nivel molecular. A interagdo quimica-turbuléncia ¢ modelada utilizando a funcao
de densidade de probabilidade (PDF) Beta. O escoamento multifisico faz uso de uma funcdo PDF
para caracterizar a distribui¢do de particulas na fase continua.

2. MODELAGEM DE COMBUSTAO NA FASE GASOSA UTILIZANDO O MODELO
NON-PREMIXED DO FLUENT.

Sob certas hipoteses, a termoquimica pode ser reduzia a um s6 parametro: fragdo de mistura. A
fracdo de mistura, denotada por f, ¢ a fragao de massa que se originou do fluxo de combustivel. Em
outras palavras, ¢ a fracdo de massa local dos elementos do fluxo de combustivel queimados e ndo
queimados (C, H, etc.) em todas as espécies (CO,, H,O O, etc.). Os elementos atdomicos sao
conservados nas reagdes quimicas. A combustdo ¢ simplificada para um problema de mistura, e as
dificuldades associadas com as taxas de reacdo médias ndo-lineares sao evitadas.

A aproximag¢ao de modelagem Non-premixed envolve a solugdo de equagdes de transporte para
um ou dois escalares conservados (as fragdes de mistura). Equagdes para espécies individuais nao
sdo resolvidas. Ao invés, as concentragdes de espécies sdo derivadas dos campos de fracdo de
mistura preditos. No caso do FLUENT, os calculos termoquimicos sdao pré-processados no prePDF
e tabelados para posterior acesso do FLUENT. A Interacdo de turbuléncia e quimica ¢ calculada por
uma funcdo de densidade de probabilidade (probability density function, PDF). O modelo Non-
premixed permite a predicdo de espécies intermediarias (radical), efeitos de dissociagdo, e
acoplamento turbulento — quimico rigoroso. O método ¢ computacionalmente eficiente devido ao
fato de ndo requerer a solugdo de um numero grande de equacdes de transporte de espécies.



O modelo Non-premixed requer que o escoamento seja turbulento. O sistema reagente deve
incluir um fluxo de combustivel, um fluxo de oxidantes e, opcionalmente, um fluxo secundério (um
outro fluxo de oxidante ou combustivel, ou um fluxo ndo reagente). Finalmente, a cinética quimica
deve ser rdpida de modo que o escoamento esteja perto do equilibrio quimico.

3. MODELOS MATEMATICOS
3.1 Modelo da Fracao de Mistura

A base da aproximac¢do de modelagem Non-premixed estd de modo que, sob um certo conjunto
de hipoteses simplificadoras, o estado termoquimico instantaneo do fluido esteja relacionado a uma
quantidade escalar conservada conhecida como fracdo de mistura /- A fracdo de mistura pode ser
escrita em termos de fracdo de massa atdmica como:

Z, -7,
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Onde Z; ¢ a fragdo de massa elementar para algum elemento, i. O subscrito ox denota o valor na
entrada do fluxo oxidante e o subscrito fuel denota o valor na entrada do fluxo de combustivel. Se
os coeficientes de difusdo para todas as espécies sdo iguais, entdo a eq. 1 ¢ idéntica para todos os
elementos, ¢ a definicao de fra¢do de mistura ¢é unica.

3.1.1 Equacdes de Transporte para a Fra¢ao de Mistura

Sob a hipotese de difusividades iguais, as equacdes de espécies podem ser reduzidas a uma
unica equacdo para a fracdo de mistura, f. Enquanto a hipotese de difusividades iguais ¢
problematica para escoamentos laminares, ela ¢ geralmente aceitavel para escoamentos turbulentos
onde a convecg¢do turbulenta oprime a difusdo molecular. A equacdo da fragdo de mistura média
(time-averaged) é:

ﬁ(pf)+v.(pa;)=v.[&vf]+sm @
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O termo fonte Sp, ¢ devido somente a transferéncia de massa na fase gasosa das particulas reagentes
(carvao). Além da solucdo para a fragdo de mistura média, o FLUENT resolve uma equacao

conservativa para a variancia (variance) de fragio de mistura, '~ :
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Onde f'= f — f . As constantes o,, C, e C, tomam os valores 0.85,2.86 ¢ 2.0, respectivamente.

A variancia de fracdo de mistura ¢ usada no modelo de fechamento que descreve interacdes
quimica-turbuléncia. Este tnico escalar conservado f no campo ¢ determinado. Outros escalares
importantes podem ser derivados sem resolver equacdo de transporte individual de acordo com o
modelo de equilibrio. Porém em escoamento reagente turbulento, ndo s6 os valores instantaneos,
mas também os valores médios no tempo dos escalares de escoamento sdo extensamente
procurados, uma fun¢do de densidade de probabilidade (PDF) ¢ introduzida para responder pela
interacao turbuléncia-quimica.



Este PDF descreve a fragdo de tempo que a fracdo de mistura varidvel flutuante assume em um
valor entre f e f + Af . Ele pode ser escrito como:

Pl =lim 3, @)

onde 7; € a fracdo de tempo que f gasta na banda Af. A forma da fung¢ao p(f) depende da natureza das
flutuagdes turbulentas em f. O PDF descreve a flutuacao temporal de f no escoamento turbulento.
Quando o p(f) ¢ determinado a cada posi¢ao, pode ser usado como a fun¢ao ponderada para calcular
os valores médios no tempo de concentragdes de espécies, densidade e temperatura usando a
equacao integral como segue:

6 = [ (1), (1) (5)

Geralmente, p(f) ¢ representado pela fungao S que ¢ determinada pelas seguintes fungdes:
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3.2 Equacio da continuidade

Para geometrias axissimétricas, a equagdo da continuidade ¢ dada por:
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Onde x ¢é a coordenada axial, » é a coordenada radial, v, é a velocidade axial e v, é a velocidade
radial.

3.3 Equacio da Conservacio da Quantidade de Movimento

Para geometrias axissimétricas 2D, as equagdes da conservagdo da quantidade de movimento
nas dire¢des axial e radial s3o dadas por:
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3.4 Modelo de Turbuléncia

Para o fechamento das equacdes foi utilizado o modelo de turbuléncia k-¢ Standard com seus
valores de constantes padrdes.

3.5 Modelos da Fase Sélida

O escoamento de particulas de carvao pulverizado ¢ modelado pelo FLUENT usando o modelo
chamado Discrete phase. O modelo prediz as trajetérias de particulas individuais de carvao, cada
uma representando um fluxo continuo (ou escoamento de massa) de carvao. Transferéncia de calor,
quantidade de movimento, massa entre carvao e gas sdo incluidos através da computagdo alternada
das equagdes de trajetoria da fase discreta e da fase gasosa continua.

3.5.1 Devolatizagao

O modelo de devolatizagdo adotado utiliza duas reagdes concorrentes de primeira ordem e
irreversiveis. Estes modelo foi desenvolvido por Kobayashi et al.(1976) ¢ tem se mostrado bastante
eficiente, por isso ¢ largamente utilizado nos trabalhos atuais como ¢ o caso dos trabalhos de Veras
(1997) e Costa (2002). As expressdes das taxas de devolatizacdo cinética na forma proposta por

Kobayashi sdo dadas por R, = 4,e /% ¢ R, = 4, “/*") Onde R, e R,sdo taxas concorrentes

que podem controlar a devolatizacao sobre diferentes faixas de temperatura. As duas taxas cinéticas
sdo empregadas na expressao de devolatizagdo como segue:

m, (¢)
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Onde m, (#) ¢ o rendimento de volateis acima de um tempo t, m,, ¢ a Massa inicial da particula na

injecdo, «a,,a, sdo os fatores de rendimento e m, € o contetido de cinzas na particula.

Os parametros cinéticos em R, e R, sdo A1=2.10°(1/s), E=104,6.10°(J/kmol), A,=1,3.10"(1/s),
E1=167,4.106(J/km01). Os fatores de rendimento o) e o, adotados sdo 0,4 e 0,8 respectivamente. O

diametro da particula de carvao aumenta durante a devolatizacdo de acordo com o coeficiente
aumento (swelling), Cs,, que para o calculo foi assumido igual a 2.

3.5.2 Reacao heterogénea de superficie (Combustao do Carbono fixo)

Ap0s a devolatizacdo ter sido completada sdo iniciadas as reagdes de combustdo na superficie da
particula. A reagdo de superficie consome as espécies oxidantes na fase gasosa; isto €, fornece um
termo fonte (negativo) durante a computagdo da equacdo de transporte para estas espécies.
Similarmente, a reacdo de superficie € uma fonte de espécies na fase gasosa: O produto da reagao de
superficie heterogénea aparece na fase gasosa como uma espécie quimica. Para este trabalho as
reagcOes heterogéneas superficiais sdo contabilizadas pelo Modelo de Taxa Cinética/Difusiva
Limitada que assumi que a taxa de reacdo de superficie ¢ determina tanto pela taxa cinética (eq. 11)
quanto pela difusiva (eq. 12). A taxa de combustdo de combustao ¢ dada na eq. (13)

R=C,e T 11
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Onde Ap ¢ a area superficial particula (ndpz), Pox € a pressdo parcial da espécie oxidante no gas
envolvente a particula de combustdo, e a taxa cinética, R, incorpora os efeitos da reagdo quimica
na superficie interna da particula de carbono fixo e difusdo porosa.

4. PROPRIEDADES, COMPOSICOES E CONDICOES DE CONTORNO.

Para o desenvolvimento desta parte do trabalho sdo dados os parametros utilizados nos calculos
bem como as condicdes de contorno adotadas. E considerado um modelo bi-dimensional
axisimétrico. A composicdo do combustivel ¢ a de um carvao betuminoso extraida do trabalho de
Costa (2002). Da analise aproximada, tem-se: Y =0,696 (Fragdo de massa do carbono), Yv=0,194
(Fracdo de massa dos volateis) e Yr=0,011 (Fragdo de massa dos residuos). A composi¢do dos
volateis ¢ dada por YCH4:0,4375, YC6H6:0,4125, Y02:0,0375, Yco:0,075 € Yco2:0,0375. Para a
simulagdo sdo consideradas 13 espécies quimicas: H,O, H,, OH, H, O, O,, N, C(s), CO, CO,, CHa,
CeHg, N2.

A geometria do combustor ¢ basicamente um cilindro que pode ser representado para o caso
axisimétrico por um retangulo com altura e largura que correspondem respectivamente ao raio e
comprimento de um cilindro. As paredes do combustor sdo consideradas isotérmicas e assumem o
valor de 800K. E aplicado um perfil de velocidade desenvolvido na entrada do canal cuja
velocidade média correspondente ¢ de 3m/s. Na saida do canal ¢ considerado um perfil constante de
pressdo. A temperatura inicial do ar que entra no combustor ¢ de 1073K e a do carvao de 300K. A
inje¢do de carvao ¢ considerada uniforme sobre a aresta de entrada de ar. O diametro da particula de
carvao ¢ de 100um. A vazdo massica de carvdo ¢ de 0,008kg/s e a de ar de 0,1117kg/s. Na
malhagem foram utilizados diferentes tamanhos de elementos. No primeiro quarto do combustor foi
utilizado um elemento que na dire¢do axial era quatro vezes menor que os elementos utilizados na
malhagem dos trés quartos restantes.

5. SOLUCAO NUMERICA

As simulagdes numéricas foram executadas no codigo de dinadmica dos fluidos computacional
(CFD) Fluente. As equagdes governantes sdo resolvidas utilizando o método de volumes finitos em
um sistema de malhas nao-estruturadas. O algoritmo empregado foi o SIMPLEC. Um esquema de
discretizacdo de segunda ordem foi utilizado na equacdo da pressdo. Nas demais equagdes foi
utilizado o esquema power-law. Esse procedimento reduz os efeitos de difusdo numérica na solugao
e foi o que apresentou maior custo beneficio. O solver foi ajustado para que fosse realizada uma
iteracdo entre a fase discreta e a fase continua a cada 50 iteragcdes. As propriedades do pdf foram
ajustadas para que se atualizassem a cada 25 iteracdes. Como critério de convergéncia, a soma dos
residuos absolutos normalizados em cada volume de controle para todas as varidveis ¢ controlada
para serem menores que 10™, com excegdo da energia que era assumido o valor menor que 10, O
solver foi ajustado para rodar com precisao dupla nos célculos.

6. RESULTADOS E DISCUSSOES

Nesta parte do trabalho serdo mostrados e discutidos os resultados das simulagdes de combustao
realizadas. Inicialmente sdo mostrados resultados de trés calculos com diferentes malhas, malha 1
com 10400 volumes, malha 2 com 21640 volumes € malha 3 com 42400 volumes. O resultados
comparados sdo os de temperaturas do gds em trés posi¢cdes distintas. As posi¢des sdo,



respectivamente, R=0, 0.33R e 0.66R, onde R representa o raio do combustor. Fixados os raios
citados sdo extraidos perfis de temperaturas em fun¢do do comprimento do combustor de cada caso
simulado. A fig. 1 mostra os resultados para as trés malhas.
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Figura 1. Evolu¢ao da temperatura do gés em fun¢do do comprimento do combustor.

Nota-se que os resultados ndo mudam significativamente com o refinamento da malha, mesmo a
malha 1 da bons resultados de modo que ndo haveria necessidade do uso de malhas finas. A
comparagdo dos resultados entre diferentes malhas (malhas mais refinadas), d4 seguranca quanto ao
uso de uma malha adequada.

A seguir serdo mostrados dois resultados que sdo comparados com os resultados do trabalho
numérico desenvolvido por Costa (2002) com o objetivo de se avaliar os resultados do presente
trabalho. Mais adiante sao mostrados e discutidos outros resultados obtidos.

Sao apresentados, na fig. 2(a), trés perfis de temperatura para uma particula. Os perfis sao
extraidos no centro, a 0.31R e a 0.63R em fun¢do do comprimento do combustor, onde R ¢ o raio
do combustor. Verifica-se que as tendéncias de decrescimento e crescimento de temperatura estdo
de acordo com os resultados do trabalho de Costa (2002). As diferencas dos resultados encontradas
sdo ocasionadas principalmente devido as diferencas dos modelos. O modelo de Costa (2002) ¢
unidimensional enquanto que o modelo do presente trabalho ¢ 2D axissimétrico. Nota-se nas fig.
2(a) e (b) que os perfis de temperatura tirados préximo do centro do combustor se aproximam mais
dos resultados de Costa (2002). O que mostra a influéncia da parede do combustor no processo de
combustdo. Comparando as curvas de temperatura para R=0, 0.31R e 0.63R, conclui-se que, como
esperado, os gradientes de temperatura sdo muito maiores na dire¢cdo axial do que na radial.
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Figura 02. Perfil de temperatura de uma particula em fun¢ao do comprimento do combustor (a),
Evolucao da temperatura do gas em funcdo do comprimento do combustor (b)

Os perfis de temperatura para R=0 das fig. 2(a) e (b) apresentam temperaturas maximas muito
préximas das do trabalho de referéncia

Na fig. 2(b) ¢ mostrado o grafico da evolucdo da temperatura dos gases em funcdo do
comprimento do combustor. Os resultados do campo de temperatura sdo selecionados nas mesmas
posicdes do caso anterior. Para este caso, os resultados obtidos também se mostram bastantes
consistentes em relacdo aos resultados de Costa (2002). As diferencas verificadas se devem pelos
mesmos motivos do caso anterior.

Uma vez que ja foram conseguidos bons resultados com relagdo aos resultados de Costa (2002)
pode-se concluir que as predi¢des de outros resultados também serdo satisfatorias.

Serdo apresentados a partir desta parte os resultados bidimensionais. O calculo de combustdo ¢
realizado apenas em um setor do combustor, mas devido a um recurso de espelhamento o FLUENT
apresenta o combustor completo para todos os resultados graficos. Nos resultados seguintes os
valores das propriedades calculadas sao dados em escalas de cores.
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Figura 03. Distribuicdo de temperatura

Nas fig. 3 ¢ 4 sdo mostrados os contornos de temperatura e velocidade, respectivamente, no
combustor. Pode-se notar nas figuras que existe uma zona de fortes gradientes de velocidade e
temperatura localizadas no inicio do canal. Isso acontece porque esta ¢ a zona onde estdo se
processando as reacdes de combustdo como serd mostrado nas figuras 5 e 6.
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Figura 04. Distribuicdo de velocidade



Nas fig. 5 e 6 sdo mostrados os estagio de queima e devolatizacdo de carvdo no interior do
combustor.
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Figura 05. Taxa de Devolatizacao
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Figura 06. Taxa de Queima de Char (kg/s)

6. CONCLUSAO

Neste trabalho foram realizadas simula¢des de combustdo que, de um modo geral, se mostraram
bastantes consistentes, pois foram obtidos resultados que mostraram boa concordancia com
resultados de outro autor. Dentre os resultados, pdde ser verificada a influéncia das paredes do
combustor no campo de temperaturas. Os bons resultados encontrados nas simulagdes sdo
principalmente devido ao uso do codigo comercial FLUENT que d4 uma excelente base para o
desenvolvimento deste tipo de analise. As maiores dificuldades encontradas foram quanto a
densidade de malha e convergéncia dos resultados. Essas dificuldades foram contornadas a medida
que o trabalho foi se desenvolvendo. Apesar das dificuldades inerentes aos calculos, os resultados
de uma andlise CFD falam por si so, pois através de uma breve inspe¢do deles, dos resultados,
pode-se se chegar a importantes conclusdes a respeito dos fenomenos analisados.
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Abstract. In this work the pulverized coal combustion is simulated considering the main inherent
phenomena to the combustion process. The commercial CFD code FLUENT was used for the
computational simulation. The simulation is accomplished in a cylindrical combustor. A 2D
axisymmetric geometry was used. In the modeling of the reacting flow the Non-Premixed combustion
model was used. In this model fuel and oxidizer enter the reaction zone in distinct streams. Interaction
of turbulence and chemistry is accounted for with the Beta probability density function (PDF). The
turbulence was modeled with the Standard k -episilon model. For the combustion modelling of the solid
particles it is used the Discrete Phase Model that it has sub-models for pre-heating, devolatization /
evaporation and it burns of char. For each one of the mentioned sub-models, an associated heat
transfer model exists. In the final part of this work, the obtained results are discussed and compared
with available results in the literature.
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