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Resumo. Neste trabalho prop&e-se um modelo matematico destinado a combustdo de carvao
pulverizado em um escoamento reagente. O modelo é composto por equacdes da cinética
guimica na forma exponencial, equagdes concomitantes e de troca de massa. Leva-se em
conta a composicao da particula, a devolatilizacdo e a transformacdo de CO e CO, como
funcdo da temperatura. As pesguisas numéricas indicam: maior rapidez de consumo para 0s
volateis em relacdo ao carbono; brusca passagem da formacdo de CO, para formacdo
exclusiva de CO; altas taxas de concentracdo de NO e CO ao final do processo; a
temperatura inicial do gas é fundamental para que haja ignicéo e altas taxas de combustéo;
gue o coeficiente de excesso de oxidante € um dos fatores determinantes na taxa de
combustéo.

Palavras chave: Andlise numérica, Parametros, Produtos de combustdo.
1. INTRODUCAO

Desde ha muito tempo que 0 homem preocupa-se com a exploracéo e utilizagdo de seus
recursos energeéticos, especialmente no que se refere ao consumo per capita (Theis, 1996) e as
sancOes ambientais impostas. Face a estes e outros fatos, e em sendo o carvéo uma das
principais fontes energéticas das préximas décadas é que propomos este trabalho na area de
combust&o de carvéo pulverizado.

Atualmente inimeros pesquisadores dedicam-se ao estudo e compreensdo de métodos
eficientes de combustdo do carvéo. Porém, existem vérias dificuldades, devido a



complexidade do processo propriamente dito; da composicdo do combustivel: voléteis,
residuos, carbono puro, etc.; decomposicdo dos voldteis no inicio da combustdo; ao
aquecimento da particula ndo ser uniforme, além de outros. Durante a combustdo,
imaginamos que o0 carvao sgja composto por particulas, na superficie das quais realiza-se a
combustdo do carvao, podendo formar CO e CO, como fungdo da temperatura na superficie
da particula. O calor oriundo da combustdo difunde-se por conveccéo e por radiagdo entre
particulas e 0 meio gasoso. Visando maior elucidacdo, a Fig.1 apresenta um esguema da
particula de carvao em condigdes de combust&o.
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Figura 1 — Particula de carvao. Figura 2 — Esquema de combustdo em fluxo reagente.

No inicio do processo, imaginamos o fluxo composto apenas por oxidante, para dai ent&o
receber peguenas particulas, as quais podem ter varios tamanhos (veja Fig.2). Por ser
abundante, o oxidante (jA& a uma temperatura elevada) difunde-se pela superficie das
particulas, produzindo CO e CO, . Enquanto isso, aceleram-se as reagdes quimicas do fluxo,
em primeiro lugar por causa dos volateis emitidos pelas particulas e depois pelos demais
produtos de combustdo, o que proporciona aumento de temperatura e velocidade das reagtes
guimicas. Nesta etapa as variagdes de pressdo ndo sdo significativas, o que, provoca aumento
na velocidade do fluxo e conseqliente aumento no consumo.

2. ESQUEMA FiSICO E ADMISSOES DO MODELO

O esquema fisico elaborado considera 0s seguintes fenbmenos:

reacOes quimicas no meio gasoso, no hivel da cinética quimica formal e suainfluéncia matua
na temperatura do gas (Ty); alteracdo da temperatura do fluxo e sua velocidade; velocidades
diferentes de devolatilizagdo e queima do carbono; aquecimento das particulas durante o
processo de combustdo; influéncia da concentracdo de oxidante na velocidade de
combustdo da particula; particula contendo substancias voléteis, inertes e carbono; a emissao
de matéria volétil dependendo da temperatura da particula (T,); a transmisséo de calor entre
particulas e gés ocorrendo por condutividade térmica e por radiacdo; As hipdteses
simplificadoras sd0: 0 gés e as particulas possuem a mesma velocidade (W) e o fluxo é
unidimensional; as particulas possuem forma esférica e todas com o mesmo diametro (dy); a
condutividade térmica dentro da particula é infinitamente grande; n&o h& interacdo entre
particulas; o consumo de residuos sera considerado proporcional ao consumo de carbono e
pressdo (P) constante.

3. MODELO MATEMATICO

O modelo matemético constitui-se das seguinte equagoes.
1. Equacbes da composi¢éo gasosa na forma exponencial:



Estas equacdes na sua forma geral séo apresentadas por (Krioukov, 1995) como:

dy, 1 :
et pro el

)

m - indice de participacdo da particula catalitica M nareagdoj (m =1 ou m =0);
R - constante universal de gas na sistema de unidades para a cinética quimica (R=1,987);
ri - fragbes molares do meio gasoso;

{ j = 1,..m;  as reagles inversas. j =

Pela eg.(1) as reacdes diretas tém 0s nimeros |
2m easreagdesdetrocade massa | = (2m+1),...,(2m+r).

(m+1),...,
2. Equacdo do consumo relativo de matériavolatil (Kobayashi et a., 1976):
9 _ S (04K, +08K,) = 1, (3)
dx W v

Onde: X - coordenada corrente ao longo de canal;  t - tempo;
parametros cinéticos K, = B, exp(-E, /R, T,), K, =B, exp(-E, /R, T,); By, B, By, E;
R, - constante universal de gas no sissema Sl; G, =m,N W; NW = f =const.;
M, - massada particula.
Consumo total (G5 ) por unidade da area: carvéo (G, ) + meio gasoso (Gy);
_f _f _ fm
G; =(G, +G,) =const. G, = oV G, = o Gy =—=;
Gs Gs Gs
W é avelocidade; e os indices V,R,C,p e g referem-se respectivamente a voléteis, residuos,

carbono, particula e gés.

Equacdo do consumo (queima) de carbono (Baseada na equacéo de oxidacdo do carbono na
superficie externa do carvao: Monson et al., 1996)

dG. _ 4836 o5 _
x o w o AkEepHROT %%g ?%/Ezps _ fo: )

Onde: R, €éapressdo parcia do oxigénio; A, e E, sdo parametros cineticos;

4. Equacdo do consumo de residuos.

R Pe (5)

= R

3.

dG,
= fC
dx c Pr

®|| Q|

5. Equacéo datemperatura da particula (Baseada na equacdo de Tang e Ohtake, 1988):
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onde: C, == € o calor especifico médio da particula; Cs - calor especifico da s-ésima

i

fracdo da particula; h - coeficiente médio de transmissdo de calor por conveccdo;
0 - congtante de Stefan - Boltzmann; € - emissividade; Ly - calor latente de vaporizagéo
dos volateis; Tk - temperatura das paredes;, pc - massa molecular do carbono;

AH & ,AH &, - calores de formaggo das substancias CO e COs.
6. Equacdo calorifica (Krioukov, 1995), relaciona a temperatura, composicéo e entalpia do
gas (Hy):

z(H gHi ~ H®)r,
sziri

onde: H* ,C, e W Sio aentalpiade “apoio” , calor especifico e massa molecular da i-

ésima substancia gasosa.
7. Equagéo da conservacdo de massa paratoda a mistura:

=0 (7)

F=T,-T% -

LPHo W PHy <G,

= Z -1=0; (8
S Rng Gz Rng S ps
8. Equagéo da energia paratodo o fluxo:
L HaPHW HPU, G, H

_ G _Hs _ 9
Fu =Y HG. + RT.G,  RT, Zps G, 0 ©)

onde: Hs - entapia de s-ésima fracdo do carvéo e Hs € a entalpia inicial de toda a
mistura.
9. Equacdo darazdo de formacéo de CO e CO;, na superficie da particula.

F, 51¢ ~ A, exp(-E, /RT,) =0 (10)

onde ¢ determina a transformagédo do "char" em CO e CO, na superficie da particula
como funcéo datemperatura e é refletida pela reacéo heterogénea (Veras et a., 1996):

C +#o2 ., $CO, +(1-$)CO (11)

Como resultado do modelo matematico temos (n + 8) equacdes algébrico-diferenciais com
0 mesmo nimero de incognitas: y;,G, ,G¢ ,Gg.,T, T, W,H .0



O modelo estara assim, completo e invariante em relacdo a composicdo, quando
utilizamos as reacdes de troca de massa e suas respectivas constantes de velocidade propostas
por (Krioukov e Costa, 1998).

4. ALGORITMO DE RESOL UCAO

Na descricdo da aplicacdo do método admite-se que o sistema sgja:

dx,

—=f(<x,>); i=1.n k=1..,

el SRk 1.9

F(<x >)=0 i=n+l,..0; (12)

comdadosiniciais: X (t=0) = x’, onde: <X>=X1, X2,..., Xq.-

De acordo com o esgquema de Pirumov (Pirumov e Kamsolov, 1966), as equagOes
diferenciais do sistema (12) no n-ésimo passo de integracdo tornam-se:

F™ =X =x" —h(Sh (< X >) + (1= 9 f (< x™ >)) =0 (13)

onde: x" e x"" s30 os valores de x; no inicio e no fim do passo “h”; S é o pardmetro de
aproximagdo (S=0,4). Como as equacdes (13) sio algébricas ndo lineares com incognitas x™*
para resolvé-las utiliza-se 0 método de Newton:

Xin+1,m+1 n+1m AXn+1m i, k = 111q1 (14)
onde Ax"™ sera determinado por:

WF n+l,m m

O™ = F"; (15)

X O

5. PESQUISASNUMERICAS

Com base no algoritmo foi desenvolvido o aplicativo e foram realizadas pesquisas
numéricas. O oxidante é o ar (com férmula condicional N,O,, ). O combustivel € o carvéo
do tipo linhito, composto por 20% de matéria volatil, 70% de carbono fixo e 10% de residuos.
Propde-se que a matéria volétil segja composta por: CH, (metano)=70% e C,H,
(Acetileno)=30% e os residuos formados por: Al,O,* =60% e SO,* = 40%.

Na fase gasosa, inclui-se no meio reagente as substancias: N, N2 , NO, NO, , NH, NH; ,
NHs , HNO, H>0, , N2O, H, H2 O, O2, C, CO, H20, OH, CH4, CH, , CH3 , HCO, H,CO,
CoH, HO; , CoHg , CoHs , CoH3 , CoHy , CoH2 , CO2, Al S, A|203* ) SOZ* (* - indice de
substancia condensada) e 0 mecanismo das transformagdes inclui 128 reagbes . O mecanismo
foi escolhido baseando-se nos trabalhos Westbrook et al. (1984) e Aravin et al. (1982). Entre

as reacdes foram incluidas as reacdes de combustdo do carbono na superficie da particula, as
de liberacdo de residuos e de devolatilizagao:

0,50, - 0,50, + ALLO,*; 050, - 050,+S0,*; - CH, e - CH,;
Como regime basico foram escolhidos parametros com os respectivos valores:
Gem =001Kg/s; a, =12 d, =100um; T =1200K; T, =300K.



Entenda-se aqui regime basico como a simulagdo que servird de padrdo para efeito de
comparacdo com as demais simulagdes uma vez que este trabalho tem conotagdo qualitativa.

5.2 Influéncia da pressio no processo de combustao

Tendo como ponto de partida o regime basico, foram realizadas simulacdes variando-se a
pressdo dentro do canal para valores de 1, 2, 3, 5 e 10 atm. A Fig.3 ilustra o “tempo” de
queima para carbono, voléteis e a variagdo de ¢ para 1 atm e 5 atm. Observando-a vemos
gue com 0 aumento da pressdo a velocidade das reacGes quimicas € mais intensa, com isto a
queima ocorre mais rapidamente, isto porque, como aumenta a pressdo, aumenta R, e

portanto a velocidade de consumo de carbono na superficie é maior.
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A Fig.4 permite-nos comparar a evolucdo das temperaturas do gés e particulas para latm
e 5atm. Nela vemos que Ty para 5atm é maior do que a Ty para 1atm, quase 60K. Ja durante o
aquecimento das particulas para 5atm a diferenca de temperatura entre gas e particulas chega
a 120°C. Isto deve-se a aceleracdo das reagdes quimicas que intensificam a combustdo e a
particula se aguece mais. A explicacdo deste fato baseia-se no Principio de Le Chatelier.

Este fato também pode ser constatado observando a Fig.5, na qual podemos ver que a

concentracdo de CO no equilibrio quimico para latm € maior que para 5atm. JA a
concentracdo de NO é um pouco maior para 5atm.
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5.3 Influénciade a,,:



Nesta etapa foram feitas simulagdes variando-se 0 coeficiente de excesso de oxidante
a,, i1sto & foi mantido o mesmo consumo de combustivel, mas foi alterado o consumo de
oxidante (ar). Isto implica numa maior concentracéo de algumas substancias. A Fig.6 compara
0 “tempo” de queima para o ,,=1,4 e a,=1,2. Depois de observa-la podemos salientar que
como temos maior fluxo de ar, a velocidade € um pouco maior, consequentemente o tempo de
queima é maior. A funcéo ¢ é retardada mas reduz-se de 1 & 0 na mesma variaco de espago.
Note-se que as fragbes méssicas de carbono e voléteis sdo inicialmente menores se
comparadas ao regime basico; a explicacdo vem do fato do aumento de matéria no fluxo.

A Fig.7 ilustra o comportamento de Tg, T, e W para a ,,=1,4 e a,=1,2. Como ja se sabe,
adistancia de combustdo € determinada por W, T e r,, para uma mesma presséo.

Notemos que pela Fig.7 que ocorrem pequenas variacOes finais nas temperaturas, com
tendéncias a diminuir para o, maiores que estes. Podemos notar que os mesmos padroes

250 14 025
_ gemcE:E:g:g-E:E:EcE:EiE-E " |
X200 112 % 0,20 -
s 10 e A
5 3 0,15 - .
%1513’ e A dcA-A-dA-A-A-A-A-A-dA- W %) A o -m-8-E-0-8 0 B0 -0
S T i ‘A -
3 10m- o 010 2
IS 106 < AN
@ S 0051 : :
— S0y loa LC AR L L L L 4
O,CD T T T T
0 ‘ ‘ ‘ ‘ 02 00 02 04 06 08 10
a0 02 04 06 08 10
GComp. docard (M) Comp. do canal (m)
- Tg12 e Tg14 eeee Tp-12 <-a--02-12 —+—02-14 —e—H20-12
14 We12 W14 --e-- H20-14 —=—CO2-12 --8--:CO2-14

Figura 7 — Evolucéo da velocidade e temperaturasda  Figura 8 - Formagéo de O,, H,O e CO, para 0 ,,=1,2
particulaedo gaspara O, =12eq,=14 el =14

de evolugdo de temperatura e velocidade ocorrem para esta simulagdo. A Fig.8 compara a
variagdo na concentracéo de O, , H,O e CO; para a=1,4 e a =1,2. Como podemos ver no
equilibrio temos mais O, para o, = 1,4; ja as concentracdes de H,O e CO, s0 reduzidas
quando aumenta-se o , .

Jana Fig.9 observamos que a concentracéo de CO € bem menor para a ,,=1,4.
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A Fig.10 ilustra o consumo de voléteis e de carbono para a,=1 e a,= 1,2. Antes de
qualquer andlise devemos lembrar que para a,=1, obtém-se um valor maximo para a
temperatura em qualquer processo de combustdo. De inicio, as fracbes molares das
substéncias que compdem a particula é maior para a,,=1, pois se a quantidade de ar € menor,
aumenta a proporcdo da massa das particulas no fluxo. Observamos da Fig.10 que a
devolatilizagdo ocorre mais rapidamente para a,,=1. O mesmo néo ocorrendo parao carbono.
Este fato € explicado por ser Ty mais alta, acelerando o processo inicial, mas ao final do
processo, quando reduz-se a quantidade de O, na mistura a combustdo do carbono €
relativamente atrasada. As concentragdes de CO e NO séo relacionadas na Fig.11. Notemos
que a concentragdo de CO para o ,,=1 € muito maior do que para a,,=1,2. Ja a concentragao
de NO é sensivelmente menor paraa,=1. Estas duas situacOes ocorrem porque devido a
maior temperatura, a funcéo ¢ tem variacdo mais rapida. Na Fig.12 comparamos a formacéo
de CO, e H>0O e o consumo de O, para a,=1 e a,=1,2. Podemos reparar que para a,=1
incrementa-se a formagdo de CO, e H,O com isto reduz-se ainda mais o nivel de O, na
mistura. Pelo fato datemperatura ser maior, o sistema fica proximo ao equilibrio quimico.
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Na Fig.13 comparamos as concentracdes de NO e H, para os regimes a,,=0,8 e a,=1,2.
Para a,,=0,8 a concentragdo de NO cresce rapidamente até atingir um maximo e depois
diminui assumindo valor inferior a a,,=1,2. Este pico ocorre pois no inicio temos oxidante de

sobra, mas a medida que reduz-se a quantidade de oxidante, a concentracdo de NO tende a
diminuir.
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Para H, temos uma maior concentragdo para a,,=0,8, isto também deve-se a
reducdo de O, no ambiente gasoso. Pela Fig.14 analisamos as concentragbes de CO, COy,
H.,O e O, para ambos os regimes. E fécil detectar a grande quantidade de CO produzida,
tendéncia ja observada para a,,=1. Também sd0 produzidos em maior quantidade para o
regime de a,,=0,8, H>O e CO, enquanto que O, tende a extinguir-se rapidamente.

5.4 Influéncia da temperaturainicial

A influéncia da temperatura inicial foi determinada variando-se seus valores de
700, 800, 900, 1000, 1100 e 1300K, de onde conseguimos obter resultados interessantes. A
Fig.15 ilustra uma comparacio entre os valores de G.,G, e ¢ para 1000K e 1200K. Como
podemos observar ocorre um prolongamento no periodo de combustéo para ostrés parametros
analisados. O processo prolonga-se praticamente 2 vezes. Se com uma reducéo de 200K
dobra-se o0 periodo de queima, isto significa que a temperatura inicial desempenha um papel
fundamental na combustéo de particulas de carvao. Na Fig.16 comparamos a formagéo de NO
e CO para 1000K e 1200K. Percebemos que com a reducdo da temperatura reduz-se a
formacao de ambas as substancias o que é explicado pelos principios do equilibrio quimico.
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Simulagbes mostraram que para 800K emum canal com 2 m a queima praticamente néo
acontece. A temperatura inicial ndo é suficiente para que haja ignicdo e consequentemente a
combust&o ndo se completa.

6. CONCLUSOES

» Foi elaborado um esquema fisico dos processos de combustéo do carvao pulverizado em
fluxo reagente que considera a devolatilizacdo, combustdo do carbono, liberacdo de
residuos, reagBes quimicas em fase gasosa, etc.

* Foi implementado 0 modelo matematico, com algoritmo e aplicativo, 0s quais sdo
invariantes em relagcdo a0 meio gasoso e a composic¢ao do carvao.

» As simulagbes numéricas mostraram a utilidade do modelo e como resultados pode-se
destacar : a possibilidade de prever a emissdo de poluentes; a passagem brusca de fase da
formacdo do CO; a fase de formacdo do CO (na superficie do carvao) e a existéncia da
zona quando T, supera Ty ; quanto maior a pressdo, maior a taxa de combustéo;
dependendo do valor de a,, ele pode determinar picos de temperatura ou ateracdo nataxa
de reducdo dos voléteis.



* A reducdo datemperaturainicial do géas determina a menor ou maior extensdo do canal ou
até mesmo a auséncia de ignicao.

* E necessario melhorar o modelo para considerar: diferentes diametros de particulas; a
diferenca entre a velocidade do carvao e do meio gasoso; a mistura com pedra calcaria; o
acréscimo de &gua no meio reagente, dentre outros e ainda comparar com dados
experimentais.
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PULVERIZED COAL COMBUSTION: A NUMERICAL ANALYSISOF THE
MAIN PARAMETERS

ABSTRACT. In this work propose a mathematical model destined to the pulverized coal
combustion in the reacting flow. The model is composed by equations of the chemical kinetics
in the exponential form, concomitant equations and of mass change. It is taken into account
the composition of the particle, the devolatilization and the transformation of CO and CO2 as
function of the temperature. The numeric researches indicate: larger consumption rate for the
volatile ones in relation to the carbon; abrupt passage of the formation of CO2 for exclusive
formation of CO; discharges rates of concentration of NO and CO at the end of the process,
the initial temperature of the gas is fundamental so that there are ignition and higher
combustion rates; that the coefficient of oxidizer excess is one of the decisive factors in the
combustion rate.

Words key: Numerical analysis, Parameters, combustion Products.



