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RECH, M. B. Estudo Tedrico da Velocidade de Chama Plana Laminar Adiabatica Para
Composi¢cdes Representativas de Gases Pobres. 2011. 17 paginas. Monografia (Trabalho
de Conclusdo do Curso em Engenharia Mecanica) — Departamento de Engenharia Mecanica,
Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Porto Alegre, 2011.

RESUMO

O presente trabalho apresenta a solugdo computacional, unidimensional, para a
velocidade de chama plana laminar adiabatica para misturas combustiveis, representativas de
gases pobres. Para tal, utilizou-se o software comercial CHEMKIN, versdo 4.0, aplicando
cinética quimica detalhada em conjunto com a solucdo numérica das equacbes de
conservacio. E assumido que a pressdo é constante e a transferéncia de calor por radiacdo é
desprezivel. As simulac6es foram realizadas para dois valores especificos de poder calorifico
inferior, determinados a partir da composicdo do combustivel formado por misturas de metano,
hidrogénio, oxigénio, nitrogénio, monoxido de carbono e diéxido de carbono. Foi abrangida
uma faixa de razdo de equivaléncia entre o limite inferior de inflamabilidade até misturas
levemente ricas. A simulacdo também foi usada para encontrar uma composicao de gas que
tivesse um comportamento similar ao gas de menor poder calorifico inferior. Os resultados
encontrados sdo de boa concordancia com resultados experimentais e computacionais
encontrados na literatura

PALAVRAS-CHAVE: Velocidade de chama, gases de baixo poder calorifico, simulacéo
numeérica.

RECH, M. B. Theorical Study of the Plane Laminar Adiabatic Flame Speed to Lean
Composition Gases. 2011. 18 paginas. Monografia (Trabalho de Conclusdo do Curso em
Engenharia Mecéanica) — Departamento de Engenharia Mecénica, Universidade Federal do Rio
Grande do Sul, Porto Alegre, 2011.

ABSTRACT

This work presents the computing solution, for one dimension, to the plane
laminar adiabatic flame speed for combustible mixtures, representable to lean gases. For this
purpose, CHEMKIN 4.0 commercial software was used, applying detailed chemical kinetic
together to the numerical solution of the conservation equations. Also, is assumed that the
pressure is constant, the radiation heat transfer are despicable. The simulations were realized
for two values of Lower Heat Value, determined from the fuel composition formed by Methane,
Hydrogen, Oxygen, Nitrogen, Carbon Monoxide and Carbon Dioxide mixtures. Was included a
band to the equivalence ratio between the lower flamability limit until little bit rich mixtures. The
simulations were used also to find a gas composition that had a similar behavior to the Lower
Heat Value gas. The found results are in good agreement with experimental and computing
results found in the literature.

KEYWORDS: Flame speed, low heating value gases, numerical simulations.
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1. INTRODUCAO

Em uma época onde a preocupacgdo com as fontes de energia e o seu impacto
sobre 0 meio ambiente cresce diariamente, a pesquisa e 0 desenvolvimento de combustiveis
sustentaveis protagonizam o cendrio da matriz energética mundial. Uma das alternativas mais
concretas para a energia renovavel é o aproveitamento daquilo que antes era simplesmente
rejeitado como dejetos animais, residuo solido urbano, restos de alimentos e restos de
vegetais. A decomposicao anaerodbica destes elementos gera um gas, conhecido como biogas,
cujo componente combustivel de principal interesse € o metano, que é também o principal
constituinte do gas natural. Além do metano, existem outros gases presentes no biogas, tais
como hidrogénio, nitrogénio, oxigénio, dioxido de carbono e mondxido de carbono, que
influenciam no processo de combustédo do biogas.

O biogas se enquadra em um grupo de gases conhecidos como gases pobres,
justamente porque a concentracdo de metano varia de 1% até 60%. Outras fontes de gases
pobres, além das ja citadas sdo a gaseificacdo de biomassa, a sintese de carvdo mineral, a
coqueria, a biodigestédo de lodo de esgoto entre outras. Embora o poder calorifico destes gases
seja relativamente baixo devido as baixas e médias concentracdes de metano, a energia que
0S mesmos oferecem ndo pode ser desprezada.

Utilizando-se gases pobres como combustivel, evita-se a emissdo de metano
diretamente na atmosfera, que, conforme Wuebbles e Hayhoe, 2002, tem um impacto muito
mais danoso ao meio ambiente quando comparado ao CO,. Porém, para uma correta utilizacéo
destes gases para a geracao de energia, por exemplo, é necessario o conhecimento de suas
propriedades e de seu comportamento quando o mesmo é utilizado em processos de
combustao.

Neste contexto, uma das principais caracteristicas de um combustivel, é a sua
velocidade de chama. Esta propriedade é um parametro fundamental para que se inicie um
projeto de um queimador ou de uma camara de combustdo. Uma das possiveis abordagens
para a determinacdo da velocidade de chama é a solugdo numérica das equacbes de
conservacdo para uma chama plana laminar adiabatica pré-misturada empregando cinética
guimica detalhada. Como a solucdo destas equacfes € de grande complexidade, € comum o
uso de ferramentas computacionais dedicadas, como os softwares CHEMKIN
(http://www.sandia.gov/chemkin/) e CANTERA (http://sourceforge.net/projects/cantera/).

2. OBJETIVO

O objetivo do presente trabalho é a determinacéo da velocidade de chama plana
laminar adiabatica de gases pobres em ampla faixa de condi¢8es iniciais. A solu¢do numérica
das equacdes de conservacdo para a combustdo pré-misturada é desenvolvida no software
comercial CHEMKIN, versdo 4.0, utilizando cinética quimica detalhada. A escolha das espécies
presentes nos gases estudados é baseada em composigoes tipicas de gases provenientes de
aterro sanitario, gaseificagdo de biomassa e decomposi¢cdo de matéria organica. Os resultados
obtidos serdo futuramente utilizados para a construgdo de uma bancada experimental para a
medicao de chama plana laminar adiabatica, através do método do fluxo de calor.

3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

Conforme apresentado em Coelho e Costa, 2007, existem dois tipos de chamas
mais comuns que séo: as chamas de pré misturadas e as chamas de difusdo. As chamas pré
misturadas, por exemplo, chamas em um queimador de Bunsen, sdo aquelas onde o
combustivel e o oxidante sdo misturados antes de alcancarem a zona de reacdo. Em chamas
de difusdo, por exemplo, a combustdo de uma vela, o combustivel e 0 oxidante estdo
inicialmente separados e a rea¢do quimica ocorre na interface entre o combustivel e o0 oxidante
sendo que a combustdo e a mistura ocorrem simultaneamente. Neste trabalho, o estudo da
velocidade de chama é desenvolvido para as chamas pré-misturadas.


http://www.sandia.gov/chemkin/
http://sourceforge.net/projects/cantera/
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A frente de chama é definida como a regido do espaco em que se observam
intensos gradientes de temperatura e composicdo devido a reacdo quimica, conforme
mostrado na figura 3.1, abaixo.
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Figura 3.1: Esquematizagéo da frente de chama e regido
onde ocorre a reacao

Na figura, SL é a velocidade de chama, T,; é a temperatura adiabatica de chama, T, é a
temperatura inicial dos reagentes, u, , € a velocidade dos reagentes na temperatura T, e Yy €
a fracdo massica do combustivel.

A velocidade de chama é a velocidade de propagacédo da frente de chama em
relacdo a mistura ndo queimada (Turns, 2000, Glassman, 1997, Poinsot e Veynante, 2005). Em
uma chama estacionaria, a velocidade de chama é igual a velocidade da mistura ndo queimada
(SL = ug,). A velocidade de chama é uma propriedade da mistura ar-combustivel que depende
da temperatura, pressao, curvatura e estiramento da chama. A velocidade de chama plana
laminar adiabatica é aguela onde ndo ha influéncia da curvatura e estiramento de chama, onde
a transferéncia de calor por radiacao a partir da chama é desprezivel e onde o0 escoamento a
montante da chama é laminar.

A razéo de equivaléncia de uma mistura combustivel pode ser calculada pela
equacédo 3.1 abaixo

@ =nag/na (3.1)

onde na é o nimero de moles de ar na mistura, na;, € o numero de moles de ar em uma
mistura estequiométrica e @ é a razdo de equivaléncia. Para uma mistura estequiométrica a
razao de equivaléncia vale um. Para misturas pobres, a razdo de equivaléncia é menor do que
um e para misturas ricas a razao de equivaléncia é maior do que um.

Conforme consta em Coelho e Costa, 2007, Andrews e Bradley, 1972, mediram
a velocidade de chama plana laminar adiabatica para misturas estequiométricas de metano,
varrendo uma faixa de temperatura de 300 K a 600 K (a 1atm). Com os resultados obtidos
chegaram a seguinte correlagdo empirica para a velocidade de chama, apresentada na
equacao 3.2 abaixo.

SL = (10 + 3,71 x 107*T2)/100 (3.2)

Ainda em Coelho e Costa, 2007, Metghalchi e Keck, 1982, realizaram a medicao
da velocidade de chama para diversos combustiveis, varrendo uma vasta gama de temperatura
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e pressdes. Com os resultados obtidos chegaram a seguinte correlacdo para a velocidade de
chama plana laminar, apresentada na equacgéo 3.3 abaixo

To o Po i
= 0 3.3
SL = SLyef (Tref) (pref (3.3)

onde SL,., € a velocidade de chama de referéncia para cada combustivel, T, € a temperatura

de referéncia (298 K), p,.f € a pressdo atmosférica, p, € a pressdo dos reagentes e o0s
expoentes a, e ar sdo referentes as condigdes de pressdo e temperatura, respectivamente.
Para chamas estequiométricas pré-misturadas de metano SL,.r vale 0,36 m/s, a, vale -0,374 e
ar vale 1,612.

De Goey e Bosschaart, 2004, realizaram um experimento de medicdo de
velocidade de chama, utilizando o método do fluxo de calor, para uma série de
hidrocarbonetos, varrendo uma ampla faixa de razbes de equivaléncia. Os resultados
encontrados para temperatura de 298K e pressao atmosférica foram da ordem de 0,36 m/s,
com imprecisao de cerca de 0,01 m/s.

Coelho e Costa, 2007, apontam a velocidade de chama para a mistura
estequiométrica de metano em ar como sendo da ordem de 0,410 m/s.

Coppens et al.,, 2007, mediram a velocidade de chama plana laminar para
misturas de metano e hidrogénio em ar, utilizando também o método do fluxo de calor,
variando o teor de hidrogénio de 0 a 35%. Para uma mistura estequiométrica de 75% de
metano e 25% de hidrogénio em ar, os resultados para condicbes de temperatura e pressao
padrao sdo da ordem de 0,42 m/s. Junto ao experimento, também foi realizada modelagem
computacional utilizando o software CHEMKIN IlI, para o qual os valores encontrados, para as
mesmas condi¢des iniciais do experimento, sdo da ordem de 0,465 m/s.

Bougrine et al., 2011, realizaram a modelagem computacional da velocidade de
chama plana laminar, utilizando o mecanismo GRI MECH 3.0, para misturas de metano e
hidrogénio e condicbes padrao de temperatura e pressdo. Para uma propor¢cdo de 40% de
hidrogénio na mistura combustivel, com razdo de equivaléncia um, foi encontrado o valor de
0,52 m/s.

4. FUNDAMENTACAO TEORICA

A formulacdo matematica do problema da combustdo baseia-se nas equacbes
de conservacdo de massa, conservacdo de massa das espécies quimicas, conservacao da
guantidade de movimento e conservacdo da energia. Essas equac¢fes sao revisadas na secao
gue segue na sua forma unidimensional e em regime permanente. Em seguida, a obtencao
numeérica da velocidade de chama plana laminar é revisada.

4.1. Equacdes de Conservagao

A equacéo de conservagdo da massa total & expressa pela equagédo 4.1 abaixo

dpug
=0 4.1
P (4.1)
onde p é massa especifica. A integracdo desta equacao resulta na equacéo 4.2, abaixo
poSL =m"" = cte 4.2)

onde m" é a vazdo massica por unidade de area e p, € a massa especifica inicial.
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Assumindo valida a Lei de Fick, a equagdo de conservacdo da massa de uma
espécie quimica i é dada pela equacéo 4.3 abaixo

ay, d u Y
— (0

I dx P ) + W, w; (4.3)

pu——

onde D} é o coeficiente de difusdo massico da espécie i na mistura, W; é a massa molar da
espécie i, Y; é a fracdo massica da espécie i e w; € a taxa de reacdo molar da espécie i. A
expressdo para o célculo do coeficiente de difusdo massico da espécie i na mistura (DM) é
representada pela equacdo 4.4 abaixo (aproximacdo de Hirschfelder e Curtis, CHEMKIN
Theory Manual, 2004)

1-Y;
ZNS 4 (4.4)
j=1 D,

onde D;; € o coeficiente de difuséo binario, Ng € o nimero de espécies quimicas, X; € a fragao
molar da espécie j. D;; pode ser determinado por expressdes algébricas obtidas da teoria
cinética dos gases (Turns, 2000, apéndice D).

Sendo considerada a reagdo genérica expressa em 4.5, abaixo

2 Vi A 2 Vi A, (4.5)

onde A; é uma espécie quimica hipotética, Ny € o niumeros de reacbes e vJ e vJ sao 0s

coeficientes estequiométricos dos reagentes e dos produtos, respectivamente, segundo Turns,
2000, a taxa de reacdo, w; , na equacao 4.3, € calculada pela equacéo 4.6 abaixo

NR Ng Ng
= 5 =) [y | Jeaorh =i [ Jeant @6)
Jj=1 i=1 i=1

onde k;; € a constante da reagdo para o sentido direto da reacao j e k,; é a constante da
reacao para o sentido reverso da reacdo j. A constante de uma reacéo, k, é calculada pela
equacdo 4.7 abaixo (expressao de Arrhenius estendida)

,

k = ATPEXP (— 4 ) (4.7)

R,T

onde A é o fator pré-exponencial de Ahrrenius, E4 € a energia de ativagcdo da reacao, R, € a
constante universal dos gases, T é a temperatura e 8 é 0 expoente da temperatura. Os
parametros da equacdo 4.7 para as reacdes consideradas sdo listados no arquivo que
descreve o mecanismo cinético empregado.

Em chamas laminares a queda de pressédo através da chama é desprezivel e a
equacao da conservagao da quantidade de movimento ndo se faz necessaria.

A equacao de conservagdo da energia, assumindo que a transferéncia de calor
por radiacdo é desprezivel, pode ser calculada pela equacéo 4.8 abaixo
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Ng Ns
ar _d (AdT "‘Z v dT+Zhin-a')i (4.8)
PU ax T dx c, dx _ PLVici _ p '
i=1 i=1

onde c, € o calor especifico a presséo constante, h; € a entalpia especifica da espécie quimica
i e A € a condutividade térmica. O termo V; é a velocidade de difusdo da espécie quimica i na
reacao e é calculada pela equacao 4.9 abaixo

DM ay;
L= -t 7t 4.9
Y, dx

Assumindo que a chama se encontra na origem do sistema de coordenadas, em
torno do qual a solucdo do problema é desenvolvida, o intervalo de solucdo do sistema de
equacdes para uma chama plana laminar se estende de —o até +o. Parax - —oo, as
condicbes de contorno sdo as seguintes: T =T,; Y; =Y, e 0T/dx = dY;/0x = 0. Para x - +oxo,
tem-se que T=T,; € 0T/ox = aY;/0x = 0. Todas as condi¢cbes sdo validas para qualquer
espécie quimica i.

4.2. Célculo computacional da velocidade de chama

A velocidade da chama pode ser obtida da integracdo equacéo de conservacao
da massa do combustivel (Eqg. 4.3). A integracdo dessa equacao submetida as condicbes de
contorno apresentadas resulta na equacéo 4.10 abaixo

+oo

1

SL =
P(Yry(x=+0) — Yru(x=—w)) J

(bpudx (410)

onde wpy € a taxa de reacdo do combustivel. O termo de integracdo € o somatorio das taxas
de reacdo na malha de solucéo. Para manter a chama estacionaria, o valor da vazdo massica
de entrada no dominio € corrigido fazendo-se u, = SL

Para resolver a taxa de reacdo quimica para todas as espécies envolvidas, o
software utiliza o] mecanismo de reacao GRI MECH 3.0
(http://www.me.berkeley.edu/gri_mech/). Esta é a versdo mais atualizada do mecanismo GRI
MECH, contendo 53 espécies quimicas e 325 reacdes elementares, além das reacbes de
formacdo de NOXx.

4.3. Andlise aproximada da velocidade de chama

Mallard e Le Chatelier, em 1883, postularam que a chama é constituida por uma
zona de pré aquecimento e uma zona de reacdo, separadas por uma interface onde ocorre a
ignicdo da mistura, conforme pode ser visto na figura 4.1 abaixo


http://www.me.berkeley.edu/gri_mech/

»

Zona de pré-aquecimento

Figura 4.1: Zonas presentes em uma chama

onde T é a temperatura final dos produtos da reacdo (igual a temperatura de chama
adiabatica), T;; € a temperatura de ignicdo dos reagentes e &, € a espessura da zona de
reacao.

De acordo com essa teoria, o calor transmitido por conducgéo da zona de reacéo
para a zona de pré aquecimento é igual ao requerido para elevar a temperatura dos reagentes
até a temperatura de ignicdo, que constitui a fronteira entre duas zonas. Considerando que o
perfil de temperaturas € aproximadamente linear na zona de reacéo, pode-se fazer um balango
aproximado da energia na fronteira entre as duas zonas pela equacao 4.11, abaixo

T, —T,
me,(Tig — To) = A("(S—‘Q)An (4.11)
T

onde A, é a area normal a direcdo de propagacdo da chama e m é a vazdo massica dos
reagentes. Sabendo que a vazdo massica dos reagentes é proporcional ao produto entre a
massa especifica inicial dos mesmos, p,, a velocidade de propagagédo da chama e também a
area normal A,, e levando isto & equacao 4.12, resulta a equacao 4.13 abaixo.

g A (-Tg) 1
pocp (Tig — To) 8+

(4.12)

A vazado massica dos reagentes é relacionada com a taxa de reacdo média na
zona de reacao pela equacgéo 4.13 abaixo

WpyWry

T = poAnSL = (— )Andr (4.13)

YFU

onde Wry € a massa molar do combustivel. Isolando §, nesta equacdo e substituindo na
equacao 4.12, chega-se a equacédo 4.14, abaixo, para a velocidade de chama plana laminar
adiabatica

WpyWry
A (Tf B Tig) Yry
PoCp (Tig - TO) Po

(4.14)

SL= |—
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onde «, é a difusividade térmica da mistura reagente.

Conforme pode ser observado na equacdo acima, a velocidade de chama é
proporcional a raiz quadrada da difusividade térmica e da taxa de reacdo. Uma limitacdo
importante desta teoria € a temperatura de ignicdo dos reagentes, cujo valor depende das
condi¢des nas quais o experimento é realizado.

Ainda, conforme consta em Coelho e Costa, 2007, Zeldovich et al.,, 1941,
propuseram também uma teoria para a velocidade de propagacédo de chama. Assim como na
teoria anteriormente apresentada, esta também considera que a chama seja dividida em duas
zonas. Porém, leva em conta a difusdo das espécies quimicas sem levar em conta a difusdo de
radicais e seus efeitos. Outra consideragcdo importante desta teoria € que a temperatura de
ignicdo € considerada muito proxima da temperatura adiabatica de chama (aproximacédo de
energia de ativacdo elevada) sendo que a taxa de reacdo é calculada nesta temperatura.
Considerando propriedades termofisicas constantes e condi¢cbes padrdo de temperatura e
pressao, Zeldovich et al chegaram a equacédo 4.15 abaixo para velocidade de chama plana
laminar.

(4.15)

onde o produto wgryWry € a taxa de reacdo média do combustivel.

Assim como na teoria de Mallard e Le Chatelier, esta também mostra que a
velocidade de chama é proporcional a difusividade térmica dos reagentes. A diferenca é que
nesta teoria é utilizado um valor de taxa de reacdo médio para temperaturas proximas a
temperatura de chama adiabatica. Mallard e Le Chéatelier ndo especificaram um valor de
temperatura para este célculo. Ambas as teorias ndo permitem calcular valores precisos para a
velocidade de chama porém permitem uma analise qualitativa dos fatores que influenciam em
SL.

O principal efeito da temperatura sobre a velocidade de chama é na taxa de
reacdo, dado o fato que uma temperatura inicial elevada resulta em uma temperatura final
elevada. Como pode ser observado na equacéo 4.7, a medida que a temperatura final da
chama aumenta, o termo exponencial desta equacéo torna-se dominante, fazendo aumentar a
constante da reacgéo.

O efeito da pressao € bem menor que a da temperatura. Conforme consta em
Turns, 2000, uma correlacdo empirica que mostra a influéncia da presséo na velocidade de
chama plana laminar adiabatica para 0 metano esta expressa na equacao 4.16, abaixo

SL = [43 x (p)~®°]/100 (4.16)

onde p é a pressao.

A razéo de equivaléncia influencia na temperatura da chama conforme a figura
4.2 abaixo, adaptada de Glassman, 1997. Conforme pode ser observado na figura abaixo, as
maiores temperaturas de chama ocorrem para valores de razdo de equivaléncia préximos ao
estequiométrico (® = 1) e, para este caso, os valores de velocidade de chama serdo maximos.



Temperatura de Chama

0}

Figura 4.2: Dependéncia da temperatura
de chama com a razdo de equivaléncia

A temperatura cai para chamas mais pobres porque a mistura €
progressivamente diluida em ar. J& para misturas mais ricas a temperatura cai porque ndo ha
oxigénio suficiente para queimar todo o combustivel da mistura.

5. METODOLOGIA

Para a realizacdo deste trabalho, primeiramente procura-se determinar quais as
composicdes representativas de gases pobres serdo escolhidas para as simulacfes. Para isto,
realiza-se entdo uma pesquisa bibliografica por composicdes tipicas de gases provenientes de
aterros sanitarios, biodigestores de matéria orgénica (alimentos e excrementos animais),
centrais de tratamento de lodo de esgoto, gaseificacdo de biomassa, etc.

De posse destes dados € montada uma tabela com a composicdo e a origem
dos gases, observando-se quais constituintes podem ter mais influéncia nos resultados. Cada
gas tem seu poder calorifico inferior calculado, utilizando-se para isto a equacédo 5.1 abaixo

N
PCI = Z Y,PCI, (5.1)
i=1

onde PCI é o poder calorifico inferior e PCI; é o poder calorifico inferior de cada espécie
combustivel da mistura. A tabela 5.1 abaixo apresenta os gases avaliados neste estudo.



Tabela 5.1: Gases considerados no estudo (% em volume)

ORIGEM DO BIOGAS
Espécies | Biomassa Biomassa Biomassa Biomassa Aterro Planta Digestor
Presentes | (leito fluid. | (contracorrente | (concorrente | (concorrente | Sanitario | Agricola | de Lodo
com ar) com ar) com ar) com 0O2) (RSU) |de Biogas | de Esgoto
CH, 7 3 1 2 47-57 55-58 61-65
CO, 20 9 13 15 37-41 37-38 36-38
0O, <1 <1 <1
N, 50 53 48 3 <1-17 <1-2 <2
H, 9 11 17 32
H,O
H,S 36-115| 32-169 b.d
ppm ppm
(6{0) 14 24 21 48
Benzeno 0.6-2.3 | 0.7-1.3 | 0.1-0.3
[mg/m’]
Tolueno 1.7-5.1 | 0.2-0.7 | 2.8-11.8
[mg/m’]
NH,
Tad [K] 1484 1861 1811 2227 2070 2097 2114
PCl 4,1916 4,518 4,247 10487 | 14,861 | 17,011 | 18,803
[MJ/kg]
Ref. 3] 3] (3] [3] [11] [11] [11]

A partir dos resultados encontrados, escolheu-se duas composicfes, de baixo e
médio poder calorifico inferior, da ordem de 5 MJ/kg e 15 MJ/kg, para seguir na avaliacdo da
sua velocidade de chama. Benzeno, Tolueno, compostos de Enxofre e Amdnia ndo foram
considerados no estudo devido a complexidade que acarretariam na simulagéo.

No entanto, antes de se iniciarem os estudos para o0s gases escolhidos, é
necessario realizar a validagcdo do método numérico utilizado. Para isto, sdo realizadas
simulagdes para a combustdo de metano em ar e para a combustdo de misturas de hidrogénio
e metano em ar, com condi¢cdes de temperatura de 298 K e pressdo de latm, varrendo-se
razao de equivaléncia de @ igual a 1,2 até o limite inferior de inflamabilidade, que é a mistura
mais pobre em que a reag&o se sustenta. E entdo construida a curva de velocidade de chama
em funcdo da razédo de equivaléncia. Os resultados para combustédo de metano em ar e para
misturas de metano e hidrogénio em ar sdo apresentados, respectivamente, nas figura 5.1 e
5.2 abaixo, sendo comparados com resultados experimentais extraidos de De Goey e
Bosschaart, 2004, e Coppens et al., 2007.
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Figura 5.1: Velocidade de chama plana laminar adiabatica
para misturas de metano em ar a 298 K e latm

0,60
2 050
E
g 0,40 =¢=Este trabalho
©
S 0,30
3
o 0,20
® == Coppens (método
2 0,10
5 , do fluxo de calor)
2 0,00

05 06 07 08 09 1 11 12 13
Razao de Equivaléncia

Figura 5.2: Velocidade de chama plana laminar adiabatica
para misturas de metano e hidrogénio em ar a 298 K e latm

Os deste trabalho apresentam boa concordancia ao serem comparados com
resultados mais antigos. No entanto, apresentam cerca de 15% de diferenca em relacdo a
resultados experimentais mais recentes. Isto pode ser devido ao fato de o mecanismo de
reacao empregado ser construido tomando como base resultados experimentais mais antigos.
Tendo em mente que resultados experimentais dependem muito de cada condicdo de ensaio, 0
método numérico utilizado é considerado valido para os propdésitos desse estudo.

Parte-se entéo para o estudo da velocidade de chama para os gases escolhidos.
Como condigbes de temperatura e pressdo, utilizam-se valores de condi¢cbes padrdo de
temperatura e pressdo e valores para situagdes com misturas pré aquecidas e sob presséo.
Estes valores foram combinados entre si, resultando nas condic¢des iniciais apresentadas na
tabela 5.2 abaixo. A condicédo 1 é a condi¢éo de combustéo atmosférica, ja a condi¢éo 4 simula
a combustdo em uma turbina a gas. As condigfes 2 e 3 sdo condi¢fes intermediarias.

Tabela 5.2: Combinacédo de condi¢des iniciais utilizadas

Condicéo Condicdes iniciais
Presséao [atm] Temperatura [K]
1 1 298
2 1 540
3 8 298
4 8 540
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Para cada condicgéo, foi varrida uma faixa de razdo de equivaléncia de 1,2 até o
limite inferior de inflamabilidade. Considera-se que este limite € atingido quando o software nao
encontra mais solugcdo para o problema ap0s o intervalo de @ ser subdividido em passos
menores. As quatro condi¢cdes iniciais apresentadas séo aplicadas a cada uma das misturas de
gases selecionadas, analisando-se ponto a ponto cada razéo de equivaléncia.

Como estudo adicional é realizada mais uma sequéncia de simulacGes para
pressao atmosférica e temperatura de 298 K, para uma mistura de poder calorifico inferior de
cerca de 5 MJ/kg semelhante ao de um dos gases estudados, para averiguar se com uma
mistura de dois combustiveis (Metano e Hidrogénio) diluidos em CO, é possivel obter-se
resultados semelhantes aos do gas de menor poder calorifico.

6. RESULTADOS E DISCUSSAO

6.1. Andlise do géas de 5 MJ/kg

Para o caso de gas de baixo poder calorifico inferior, da ordem de 5 MJ/kg, foi
utilizada a seguinte composicao: 3% de CHy4, 9% de CO,, 53% de N,, 11% de H, e 24% de CO.
Este gas € oriundo da gaseificacdo de biomassa em contracorrente com ar, apresentado em
Carvalho, 2010.

Este caso foi simulado sob as quatro condi¢cbes iniciais apresentadas na tabela
5.2. Os resultados para cada uma das quatro condicBes estdo apresentados na figura 6.1
abaixo.

Gas de 5 MJ/kg
1,20

i
£ 1,00
© =—1atm | 298K
€ 0,30
5 == 1atm | 540K
2 0,60
g o 8atm | 298K
£ 040 =
'g == 8atm | 540K
o 0,20
>

0,00

o4 05 06 07 08 09 10 11 12 13
Razao de Equivalénica

Figura 6.1: Velocidade de chama plana laminar adiabatica
para cada condigdo simulada; PCl = 5 MJ/kg

Analisando a condigdo 1 (pressdo de latm e temperatura inicial de 298 K), é
possivel notar que, mesmo com 0 baixissimo teor de metano na mistura combustivel, o gas
apresentou velocidades de chama comparaveis com misturas levemente pobres de metano
puro em ar. Isto se deve, a presenca de hidrogénio no combustivel. Segundo consta em
Coelho, 2007, o hidrogénio possui difusividade térmica superior a dos hidrocarbonetos, bem
como uma maior taxa de reagdo. Como foi visto anteriormente, estes fatores tém influéncia
direta na velocidade de propagacéo de chama.

Para a condicado 2, (pressédo de latm e temperatura inicial de 540 K), o aumento
no valor da velocidade de chama em relacdo ao caso 1 ja era esperado devido ao aumento da
taxa de reacdo da mistura, causado pela maior temperatura inicial. A influéncia da temperatura
em SL também pode ser constatada na equacdo 3.2. E interessante observar também que o
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limite inferior de inflamabilidade fica menor com o0 aumento da temperatura inicial. Isto se deve
ao fato de a mistura ter energia para promover a auto-sustentacdo da chama em razdes de
equivaléncia de mistura pobre.

Fazendo agora a andlise da condi¢édo 3 (pressdo de 8atm e temperatura inicial
de 298 K), é observada uma reduc¢édo brusca na velocidade de chama com relagdo aos casos
anteriores. Isto ja era esperado pela andlise das correlacbes empiricas apresentadas nas
equacdes 3.3 e 4.17. Aqui o limite inferior de inflamabilidade ficou menor devido ao aumento
das reacfes de terminacdo causado pelo aumento da presséo.

Para a condicéo 4 (pressédo de 8atm e temperatura inicial de 540 K), observa-se
que o valor de SL aumenta em relagdo ao primeiro caso. Isso mostra a predominancia da
influéncia da temperatura inicial em relacdo a pressdo. Ainda pode ser observado que, em
relagdo a condigdo 1, 2 e 3, o limite inferior de inflamabilidade é menor, ou seja, a reacdo se
sustenta para misturas mais pobres.

6.2. Andlise do géas de 15 MJ/kg

Para o gas de médio poder calorifico inferior, da ordem de 15 MJ/kg, foi utilizada
a seguinte composicdo: 52% de CH,4, 39% de CO,, 1% de O, e 8% de N,. Este gas é tipico de
aterros sanitarios para residuo sélido urbano, sendo que esta composicdo foi extraida de Raisi,
2007.

Assim como no caso anterior, este gas foi simulado sob as quatro condi¢des
iniciais apresentadas na tabela 5.2. Os resultados para cada uma das quatro condicdes estédo
apresentados na figura 6.2 abaixo.

Gas de 15 MJ/kg

08
T 07 /m
‘s 06
£ —o—latm | 298K
£ 05
< ~— latm | 540K
g 04
B 03 8atm | 298K
T
S 02 \ 8atm | 540K
> 01 ~

0

o4 O05 06 07 08 09 1 1,1 1,2 13
Razdo de Equivaléncia

Figura 6.2: Velocidade de chama plana laminar adiabatica
para cada condi¢éo simulada; PCl = 15 MJ/kg

Analisando a condicdo 1 (pressédo de latm e temperatura inicial de 298 K),
observa-se que os valores de velocidade de chama sdo menores, se comparados com a
mesma condi¢do para o gas de menor poder calorifico inferior, mesmo o segundo tendo um
teor de metano mais de 17 vezes maior do que o primeiro. Isto se deve a presenga de dioxido
de carbono na mistura combustivel, que, conforme consta em Coelho e Costa, 2007, ndo
permite temperaturas finais elevadas, diminuindo, assim, as taxas de reacao.

Para a condicdo 2, (pressdo de latm e temperatura inicial de 540 K), a
velocidade de chama da mistura aumentou, como ja era esperado devido ao aumento da taxa
de reagdo com o aumento da temperatura inicial. E interessante observar também que o limite
inferior de inflamabilidade foi mais uma vez reduzido, pelo mesmo motivo que o caso 2 para o
gas de menor poder calorifico.
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A andlise dos resultados para a condicdo 3 (pressdo de 8atm e temperatura
inicial de 298 K), observa-se a diminui¢do da velocidade de chama. A grande diminuicao de SL
pode ter ocorrido, mais uma vez, pelo grande teor de CO, presente na mistura. E interessante
observar também que, para esta condi¢cdo inicial, ocorreu um estreitamento da faixa de
inflamabilidade da mistura com relacéo aos casos anteriores. O motivo pelo qual isto ocorre é o
mesmo que no caso 3 para o gas de menor poder calorifico.

Analisando a condi¢do 4 (pressao de 8atm e temperatura inicial de 540 K), a
temperatura inicial aumentou o valor de SL em relacdo a condicao 3 de simulacdo deste gas.
Porém, em relacdo a condicdo a 1, para este gas, a velocidade de chama € menor. Isto pode
ser devido, mais uma vez, ao grande teor de di6xido de carbono presente nesta mistura que
nao permite temperaturas finais elevadas.

Como ultima analise geral dos dois gases simulados, € interessante observar
gue os valores maximos de SL para o primeiro caso ocorrem em misturas levemente ricas,
enquanto que, para o segundo caso, 0S maximos ocorrem para misturas estequiométricas ou
levemente pobres. Isto pode ser devido a presenca de hidrogénio no primeiro caso estudado.
Segundo Coelho, 2007, a maxima velocidade de chama do hidrogénio ocorre para uma razéo
de equivaléncia de 1,8 (mistura bastante rica), tendendo, assim, a deslocar o ponto de SL
maxima para a direita do gréafico de SL versus @.

6.3. Estudo de composicédo alternativa de 5 MJ/kg

Conforme citado anteriormente, foi simulado ainda um ultimo caso, com poder
calorifico inferior baixo, da ordem de 5MJ/kg, para que fosse feita uma avaliacdo da
possibilidade de se utilizar uma mistura de gases preparada em laboratério para representar o
comportamento de um gas oriundo de decomposicdo de matéria organica, ou gaseificacdo de
biomassa. Utilizando o método de tentativa e erro, chegou-se a seguinte composicao : 4,0% de
CHy, 57,0% de CO; e 39,0% de H,. Esta composicao foi escolhida para que se obtivesse um
valor de poder calorifico semelhante a um dos casos estudados. As condi¢des utilizadas foram
de pressdo de latm e temperatura inicial de 298 K. O resultado para este caso € apresentado
na figura 6.3 abaixo.

— 0,40
£
E 0,30 / —SL [m/s] (gés de
= baixo poder
(%} calorificoinferior)
2 0,20
[
T
3 —m—SL[m/s] (gas
g 010 hipotético)
o
>
0,00

o6 07 08 09 10 11 12 13
Razdo de Equivaléncia

Figura 6.3: Gas hipotético (composic¢ao alternativa) comparado com
0 gas de menor poder calorifico inferior; PCl = 5 MJ/kg

Aqui é interessante observar que, para a faixa de razdo de equivaléncia
0,7<®<1,0 o comportamento de ambos 0s gases é bastante similar, 0 que permite concluir que,
para esta mesma faixa de razdo de equivaléncia e temperatura inicial de 298 K, este gas pode
caracterizar satisfatoriamente um gas de poder calorifico inferior da ordem de 5 MJ/kg
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7. CONCLUSOES E PERSPECTIVAS

Tendo sido realizados todos os estudos propostos neste trabalho, ao final do
mesmo pode se concluir que, conforme era esperado pelas equacdes e correlagdes empiricas
apresentadas, o aumento da temperatura inicial da mistura reagente causa um aumento na
taxa de reacdo da mesma, o que aumenta a velocidade de chama. Conclui-se ainda que um
aumento de presséao influi fortemente a velocidade de chama de maneira a diminui-la, o que
também estéd de acordo com as correlagdes empiricas apresentadas.

Quanto aos efeitos da composicdo, pode-se concluir que, mesmo com baixos
teores de metano, uma mistura que apresenta hidrogénio pode ter sua velocidade de chama
aumentada, devido a maior taxa de reacdo deste elemento. Ainda, a presenca de hidrogénio
tende a deslocar o ponto de méaxima velocidade de chama para valores mais elevados de
razdo de equivaléncia. Foi possivel ainda, encontrar uma composi¢ao alternativa, que pode ser
reproduzida em laboratério e que reproduz satisfatoriamente, para uma faixa de razdo de
equivaléncia entre 1,0 e 0,7 e temperatura inicial de 298 K, o comportamento de um gas de
poder calorifico inferior da ordem de 5 MJ/kg.

Nao é escopo deste trabalho realizar analise de limite inferior ou de
inflamabilidade das misturas estudadas mas, como foi observado, estes limites sdo afetados
pela composicdo, pressdo e temperatura inicial da mistura. Fica entdo como sugestdo para
trabalhos futuros a andlise da presenca de inertes em misturas combustiveis nos limites de
inflamabilidade de misturas combustiveis, sob diversas condicdes iniciais. Caso uma analise
deste tipo seja realizada utilizando-se o software que foi ferramenta de trabalho do presente
estudo, sugere-se ainda estudos da formacdo de NOx, uma vez que, como foi citado
anteriormente, o mecanismo de reacdo GRI MECH 3.0 inclui as rea¢6es de formacdo destes
compostos.
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APENDICE | — O método do fluxo de calor

O método de medicéo de velocidade de chama plana laminar adiabatica através
do método do fluxo de calor que se pretende construir utilizando os resultados deste trabalho é
uma variacao do método do queimador de chama plana. Este ultimo é considerado um método
bastante preciso, porém nao € aplicavel a chamas com velocidade de propagacao superior a
0,15 m/s. Para velocidades maiores, como € o caso da maioria dos hidrocarbonetos “puros”, é
necessario um dispositivo conforme o esquematizado na figura A 1.1 abaixo.
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Figura A I.1: Esquema basico do queimador a ser utilizado na bancada de testes

Na figura acima, a esquerda, é possivel visualizar o dispositivo que sera utilizado
para a construcdo da bancada de medicdo de velocidade de chama. A direita, esta sendo
mostrada a vista superior da placa que funciona como o “bico” do queimador e no detalhe
acima o espacamento e a configuracdo da furacéo da placa.

Neste dispositivo, as camisas de arrefecimento mantém a cAmara de mistura em
uma temperatura constante. Mais acima, as camisas de aquecimento mantéem a placa
aquecida, de maneira que a mistura seja pré-aquecida antes de entrar em combustdo. Uma
série de termopares é radialmente distribuida na placa. O calculo da velocidade de chama é
feito com base no balanc¢o térmico do calor transferido da chama para a placa e desta para a
mistura reagente.

Quando a velocidade de chama for maior que a velocidade da mistura, a chama
irh se aproximar da placa e ira aquecer na porcéo central desta, fazendo com os termopares
indiguem aumento de temperatura. Caso a velocidade da mistura seja maior do que a
velocidade de chama, a chama ir4 se afastar da placa, causando uma queda da temperatura
da mesma que serd indicada pelos termopares. Quando todos os termopares indicarem a
mesma temperatura, significa que o fluxo liquido de calor no sistema € igual a zero e sera
observado que toda a area da chama € paralela a superficie da placa.

O balango de energia para uma placa perfurada é dado pela equacdo A 1.1,
abaixo

1!

1
T, (r) =TC—%r2 =T, (1—Za2r2) (A1.1)

onde h é a altura da placa, ¢" é o fluxo de calor, r é o raio da placa T, é a temperatura no

centro da placa, T, é a temperatura da placa, a*> € um parametro experimental e 1 é a
condutividade térmica. A raz@o de equivaléncia é entdo fixada enquanto a vazao dos reagentes
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vai sendo variada. Para cada ponto, € medido um valor de a? e T,. Utilizando-se o método dos
minimos quadrados, é construida uma curva de a? em funcéo da velocidade dos reagentes. A
velocidade dos reagentes que resulta em a? =0 é a velocidade de chama plana laminar
adiabética.

Para que os efeitos de borda néo influenciem nos resultados, os termopares
devem ser posicionados na regido mais interna da placa. O método €é limitado a temperaturas
de, no maximo, 600 K na placa e, para velocidades maiores que 0,60 m/s, 0 método se torna
impreciso devido as dificuldades de se estabilizar uma chama plana nestas velocidades.
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