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GEIGER, F. P. Analise Numérica da Oxidag¢ao do Carvao. 2013. 20. Monografia (Trabalho
de Conclusédo do Curso em Engenharia Mecanica) — Departamento de Engenharia Mecanica,
Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Porto Alegre, 2013.

RESUMO

O carvao é o combustivel mais utilizado na producado energética no mundo € seu consumo
aumenta a cada dia. No Brasil a maioria da matéria prima é importada devido ao baixo
conteudo de carbono e grande quantidade de cinzas do seu carvao. Estudos sao realizados
para determinar parametros cinéticos em equipamentos como o Drop Tube Furnance. O
programa desenvolvido consiste na simulacdo numérica deste experimento considerando a
resisténcia de cinzas ao fluxo de oxigénio devido a camada depositada na superficie do nucleo.
As simulacgdes feitas em FORTRAN demonstraram resultados satisfatérios quando comparadas
com as referéncias e convergiram para resultados obtidos em outras simulagoes,
demonstrando, assim, a possibilidade de simulagcdo em diferentes casos. O programa pode
auxiliar na realizagdo do experimento em fornos de queda livre e, juntamente com os
resultados do ensaio, completar o estudo da cinética quimica na combustao de carvao.

PALAVRAS-CHAVE: Carvao, Resisténcia de cinzas, Forno de Queda Livre, Cinética
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GEIGER, F. P. Numerical analysis of coal combustion. 2013. 20. Monografia (Trabalho de
Conclusao do Curso em Engenharia Mecéanica) — Departamento de Engenharia Mecanica,
Universidade Federal do Rio Grande do Sul, Porto Alegre, 2013.

ABSTRACT

Coal is the most widely used fuel in energy production and consumption in the world and
increases every day. In Brazil, mostly of the raw material is imported due to low carbon content
and large amount of ash. Studies are conducted to determine kinetic parameters for equipment
such as. The developed program is the numerical simulation of this experiment considering the
resistance of ash in the flow of oxygen due to the layer deposited on the surface of the nucleus.
The simulations in FORTRAN shown satisfactory results when compared with the references
data and other simulations converged to expected results, thus demonstrating the possibility to
simulate different cases. The program can assist in performing the experiment in Drop Tube
Furnance and, together with the test results, completing the chemical kinetics study of the
combustion of coal.

KEYWORDS: Coal, Ash Resistance, Drop Tube Furnace, Kinetics
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1. INTRODUGAO

O carvao mineral é formado pela composi¢cao de matéria organica, restos de arvores e
plantas, durante milhdes de anos, sob determinadas condicdes de temperatura e pressdo. E
composto por atomos de carbono, oxigénio, nitrogénio, enxofre, associados a outros elementos
rochosos, como arenito, silito, folhelhos e diamictitos, e minerais como a pirita. Devido a sua
composicao, a queima do combustivel fossil emite gases sulfurados e cinzas, além de metais
como Arsénio, Chumbo, Selénio e Mercurio (Furimsky, 2000).

Esta fonte energética nido renovavel é largamente utilizado na geracdo de energia
elétrica, através de usinas termoelétricas, e na industria siderurgica, tanto na producdo de
calor, quanto como agente redutor, deixando o ferro livre de oxigénio (Agéncia Nacional de
Energia Elétrica, 2013). Na geracdo de energia elétrica, o carvao utilizado é o carvao vapor, a
demanda para este uso final aumentou em 33,8% em 2012 em relagdo ao ano anterior
(Ministério de Minas e Energia, 2013).

O Brasil ocupa a 14?2 posicao referente a reservas de carvao (CGEE, 2012), cujos
estados produtores sdo Parana, Santa Catarina e Rio Grande do Sul. Segundo o Ministério
Brasileiro de Minas e Energia (2011), o carvao mineral brasileiro € considerado de baixa
qualidade, com alto teor de cinzas e baixo conteudo de carbono, o que inviabiliza a sua
utilizacao fora das regides das jazidas. Por isso, mais de 98% do produto € importado.

De acordo com a International Energy Agency (IEA), em 2008, a fonte de geragéao de
energia elétrica mais utilizada mundialmente foi o carvéo, correspondendo a 41% da produgéo
total. O Medium-Term Coal Market Report, produzido pela IEA, em 2011, relevou que a
demanda de consumo de carvao ascendeu cerca de 70% em 10 anos, passando de 3,7 bilhdes
de toneladas para 6,3 bilhdes de toneladas, correspondendo a um uso diario de 720.000
toneladas O aumento do consumo na matriz energética se da, principalmente por paises em
desenvolvimento com grandes reservas do mineral, tais como india e China.

O presente trabalho tem como objetivo analisar a influéncia das cinzas na combustao do
carvao de origem nacional por meio de simulagao computacional. Isso sera feito através da
modelagem da combustdo de uma particula em um forno do tipo DTF (Drop Tube Furnace),
incluindo as multiplas resisténcias a taxa de reacao de uma particula que sao: resisténcia de
difusao do oxigénio na fase gasosa, resisténcia de difusdo do oxigénio na camada de cinzas e
resisténcia cinética (taxa de reacéo finita). Através da modelagem numérica, pretende-se obter
resultados comparativos a experimentos e simulacdes realizadas em outros estudos para
validar o modelo. Em seguida, o efeito da camada de cinzas sera avaliado.

2. REVISAO BIBLIOGRAFICA

Buscando obter os parametros cinéticos para a queima de carvao, Ballester e Jimenez
(2005) realizaram um experimento em um DTF, que consistia na alimentacao do equipamento
com particulas de carvao antracito, de didmetro constante, e coleta das amostras queimadas
em diferentes tempos de residéncia no forno. O ensaio foi reproduzido computacionalmente e
obteve valores para os coeficientes pré-exponencial e energia de ativagao.

Zimmer, em 2012, construiu um modelo numérico para um forno DTF que foi capaz de
reproduzir numericamente o processo de queima de carvao obtido por Ballester e Jimenes em
2005. O modelo assume a combustdo homogénea em todo o volume da particula, nao
contemplando a formacédo de uma camada de cinzas sobre a superficie do carvao, tampouco a
difusao das espécies quimicas através dessa camada.

Abdel-Hafez, 1988, realizou um estudo utilizando o modelo da diminuicdo do nucleo,
considerando a formacgado de cinzas. Analisando particulas de didmetros superiores a 3
milimetros, verificou que permanecia um didmetro ndo oxidado internamente a camada de
cinza, mesmo para grandes tempos de queima, e que este efeito é diretamente proporcional ao
raio da particula.
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Em 2007, Cano et al. estudaram a formacdo de cinzas computacionalmente,
percebendo que as temperaturas internas do modelo foram 50K superiores a quando se
desconsidera a cinza, e que a difusividade na cinza € dominante em grande parte do processo,
sendo inferior a difusdo na camada de filme no inicio e a cinética no final da reacdo para

particulas de 6,3 milimetros.

3. FUNDAMENTAGCAO TEORICA
3.1. DROP TUBE FURNACE

O presente trabalho se baseia no experimento conduzido por Ballester e Jimenez, 2005,
realizado em um DTF, que consiste em um tubo aquecido, continuamente alimentado por
pequenas particulas de carvao arrastadas por um gas injetado. Também conhecido como forno
de queda livre, o equipamento é utilizado para obter uma condicdo de temperatura constante
para a reacgao, o que permite determinar diversos parametros da combustao.

Dentre as varias configuracdes possiveis do DTF, o ensaio citado usou a configuracao
da figura 3.1. Observa-se que o aquecimento é produzido por resisténcias elétricas
distribuidas, dentro das camadas de isolamento, que envolvem o tubo ceramico de 78 mm de
diametro e 1,6 m de comprimento. Os termopares presentes permitem o ajuste e uniformidade
da temperatura em toda a extenséo de sua parede, no valor maximo de 1773K.

Carvio +

fluido de l Gés natural + ar
transporte fl

Fibra de vidro ¥

Queimador

Camadas de
isolamento —}

Tubo de SiC
Di=78 mm
L=1,6m

"C

Elementos de
aquecimento

Termopares

Figura 3.1 — Forno de queda livre esquematizado
(Fonte: Zimmer, 2012)

Apos entrar no forno, as particulas iniciam o processo de combustédo, conforme descrito
no modelo abaixo, e podem ser coletadas em qualquer posi¢do, dependendo do tempo de
residéncia especificado para analise.



3.2. MODELOS
3.2.1. COMBUSTAO

Segundo Coelho e Costa, 2007, o processo de combustao de sélidos apresenta trés
etapas: secagem, devolatilizacdo do residuo carbonoso (char) e oxidagado do char e da matéria
volatil. Esses passos ndo sdo necessariamente sequenciais € podem, inclusive, ocorrer
simultaneamente.

A primeira etapa, que é a secagem e aquecimento das particulas, se inicia quando a
temperatura no carvao atinge 378K, possibilitando a troca de fase da umidade. Este fenbmeno
é endotérmico e depende da dimensao da particula, difusividade do vapor (dentro e fora da
particula), condutividade térmica das fases soélida e liquida, entre outros fatores.

A segunda etapa da combustao é a devolatilizagdo, que se refere a liberacao de matéria
volatil, constituida principalmente por H,O, CO,, CO, H, e Hidrocarbonetos leves (sobretudo
CH,4) e pesados. O processo comecga a partir de temperaturas entre 623K e 673K e depende
diretamente tanto da temperatura, quanto da taxa de aquecimento. Esses gases formados,
segundo Haseli et al., 2011, envolvem o residuo carbonoso resultante e dificultam a difusdo do
oxigénio até a particula.

A terceira etapa € a oxidacdo do char e da matéria volatil. A combustdo do residuo
carbonoso € um processo complexo que envolve transporte de oxigénio e monodxido de
carbono até a superficie, reacdo de oxidacdo heterogénea enire o gas e o carbono sélido e
transporte dos produtos da reagao para longe da particula.

3.2.2. MODELO DE CAMADA SIMPLES PARA COMBUSTAO DE UMA PARTICULA

O modelo da camada simples assume 0 mecanismo cinético das reacdes entre carbono
€ oxigénio, de um passo, representada pela equacgao 3.1, e das difusdes de O, e CO; no filme
formado pelos gases

C+ 0, - CO, (3.1)

A figura 3.2 apresenta a variagao da temperatura e das concentragdes com relagao ao
raio da particula. A partir do grafico, verifica-se que internamente a particula se mantém a uma
temperatura constante e igual a da superficie, ocorrendo uma diminuicao conforme se distancia
da regiao de reagdo. A concentracao de oxigénio tem um decaimento exponencial desde a
atmosfera nédo perturbada, difundindo pelo filme de gases, até a interface onde é consumido.
Ja a concentracdo de CO, tem seu valor maximo na interface e decai ao se afastar da
particula.

Segundo Coelho e Costa, 2007, este modelo apresenta limitagdes quando consideradas
suas simplificacdes. As hipoteses sao listadas abaixo:

e O processo é quase estacionario;

e A particula é esférica e a reagcao ocorre num meio em repouso, infinito e que
contém apenas oxigénio e gas inerte;

e Os gases presentes sao apenas oxigénio, didxido de carbono e gas inerte;

e Os gases nao difundem para dentro da particula carbonosa;

o A temperatura da particula € uniforme;

e Ao reagir com o oxigénio o nucleo carbonoso produz CO..



_ Interface s6hdo/gas (superficie da particuta de carbono)

Figura 3.2 — Variagdo da temperatura e das concentragdes de CO, e O, desde a
interface da particula até o infinito. (Fonte: Coelho e Costa, 2007)

Sendo assim, a vazao massica de carbono é igual a diferenca entre as vazdes massicas
de mondxido de carbono e de oxigénio em qualquer ponto ao redor da particula, conforme
equacéo 3.2:

m, = M¢, — My, (3.2)

onde, m é a vazao massica (kg/s) da respectiva espécie quimica. Seguindo as seguintes
relacdes estequiométricas,

rho2 = Soz,co2 mg (3.3)
eo, = (So,,co, + 1) M¢ (3.4)
onde, Sy, co, € a relacdo da massa de O, por massa de C para a formagao de CO..

As equacoes apresentadas por Coelho e Costa, 2007, ndo apresentam a formacéao da
camada de cinzas observadas em experimentos, entdo, o modelo da diminui¢cao do nucleo foi
incluido e as equacodes foram rededuzidas.

3.2.3. MODELO DE DIMINUICAO DO NUCLEO

Segundo Levenspiel (1999), o modelo de diminuicdo do nucleo, também chamado de
Shrinking Core Model (SCM), consiste na formacao de uma camada de cinzas apdés a reacao
com 0 nucleo carbonoso, sendo assim, a zona de reagdo encolhe, movimentando-se para a
parte interna da particula, conforme a figura 3.3.

O mesmo autor relata que estudos conduzidos demonstram que o modelo da
diminuicao do nucleo (SCM) se aproxima com maior precisdo a realidade quando comparado
ao modelo de conversao progressiva (Progressive Conversion Model - PCM).

As cinzas sdo, em sua grande maioria, uma mistura de 6xidos de Fe, Zn, K, Na, Al, Ca,
Mg e Si, segundo Souza-Santos, 2004, e afetam a reacédo de oxidacado do carvao. De acordo
com Smoot e Smith, 1985, esses 6xidos sdo inertes e altamente porosos. Os altos teores de
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cinzas no carvao nacional apontam para uma importante contribuicao da resisténcia de difusédo
na cinza que deve ser considerada.

Low
conversion Ash

High
conversion

Unreacted
core

Time
—_—

Reaction
zone

Concentration of
solid reactant

R 0 R R 0 R
Radial position

Figura 3.3 — Modelo do sumidouro de nucleo com trés estagios de oxidagéo. A produgao
de cinza (ash) cria uma resisténcia a reag¢ao ao se depositar na superficie e aumenta conforme
0 nucleo reage. No ultimo estagio a indicacao do filme de gas formado pelos gases produzidos.

(Fonte: Adaptado de Levenspiel, 1999)

Para a modelagem da diminuicdo do nucleo carbonoso usa-se o modelo de Smith,
1971a e 1971b, onde o didmetro (d, em metros) se relaciona com a fragdo nao queimada (U),
que é a quantidade de matéria que pode reagir,

dp = dyo(U)" (3.5)

onde, dp é o diametro da particula (m), d, o 0 didmetro inicial (m) e U calculada como,

_ C+v
Cco+vo

U (3.6)

onde, C é a fracdo massica de carbono, V a fracdo massica de volateis e C° e V° sdo os
valores no inicio da inje¢ao de gases no DTF.

Nestes casos, o pardmetro a foi determinado como 0,33 para permitir a reducao do
nucleo e impor que as reagdes heterogéneas ocorram apenas na superficie, ndo ocorrendo
difusdo para o interior da particula. Desta forma, também, considera-se que a massa especifica
da particula permanece a mesma.

4. METODOLOGIA
41. EQUACOES DA REACAO

Através da utilizagdo dos modelos da diminuicdo do nucleo e da camada simples, as
equacdes podem ser deduzidas incluindo a parcela de cinzas produzida pela reacéo. Esta
camada depositada sobre o nucleo carbonoso cria uma nova resisténcia para a difusao de O,
e, consequentemente, para a reacdo. Portanto, existem trés regides distintas que devem ser
consideradas, conforme figura 3.3, o filme formado pelos gases ao redor da particula, a
camada de cinzas e a taxa de reacéao superficial do carbono.



4.1.1. DIFUSAO NO FILME

Para a solucao da difusao no filme de gases formados pela reacao tem-se que o fluxo é
contrario a orientacao do raio e é definido como:

:1(;22 = _PYozUr —pYo,Vr0, (4.1)
onde, r é o raio da particula (m), p € a massa especifica dos gases (kg/m?), Yy, € a fragéo
massica do O,, U, é a velocidade média dos gases (m/s), e V,.,, é a velocidade de difuséo do
oxigénio (m/s).

O primeiro termo considera o fluxo convectivo e o segundo, o difusivo. Ao assumir-se a
lei de Fick e reescrever a equacgao, tem-se:

o,  —Yo,m

4mr2 41r2 + pDOZ dr (4'2)
onde, Dlgz é a difusividade do oxigénio (m?s) no filme de gases . Utilizando a igualdade 3.3, e

sabendo que a vazao liquida é a vazao de carbono, visto que o oxigénio entra e sai do filme,
tem-se que, isolando a vazao de carbono:

m, = (L) pDM Yo, (4.3)

So2.coztYo, Oz dr

Ao integrar-se a equacgao 4.3, com os limites de concentragdo de oxigénio na camada
de cinza (Yp,a) para r=R, e de O; no infinito (YO~) para r=R,,, obtém-se a expressao para o
calculo da vazao de carbono:

(4.4)

S Yo, 0
m, = 41TRapD12)/I2 In (—02'C02+ 02 )

So02.c02+Y0,a

Nota-se que, no inicio da combustdo, os raios da particula e do nucleo reativo sao
iguais, pois ainda ndo ocorreu a formagao de cinza. Apds a reagao inicial, segundo SCM, o raio
da cinza é constante e igual ao raio inicial conforme ilustrado na figura 3.3.

4.1.2. DIFUSAO NA CAMADA DE CINZAS

Obtém-se a vazao na camada de cinza de forma analoga a difuséo de filme, porém, a
integracao da equacgao 4.3 (considerando a difusividade do oxigénio na cinza) tem os limites de
concentracdo de oxigénio na superficie carbonosa (Yy,s) para r=R,. € Yy, a para r=R, gerando

assim a expressdo:

de

. 4mpDg S02.c021Y0,2

m. = % In 2 (4.5)
¢ (L—L) S02.c021Y0,S

Rsc Ra ’ 2

onde, D%‘z é a difusividade do oxigénio na cinza (m?¥s).
4.1.3. REACAO NO NUCLEO
Para a obtencdo da taxa de reagdo no nucleo reativo, segundo Coelho e Costa, 2007,

deve-se assumir que a taxa de reacdo superficial € de primeira ordem em relacdo a
concentracao de O, obtendo-se a equacéo 4.6:



Isc = chc[OZ]sc (46)

onde, M; é a massa molecular do carbono (g/mol), [O,] a concentragdo molar de O; € k. a
constante de reacéao, calculadas como as equacodes 4.7 e 4.8, respectivamente.

_Ea
k = Acexp(RuTsc) 4.7)
Po,sc X0,sc P MP_
[02]sc = Rlcl);sc = l:ijsc = Yo,s <M02RuTsc> @9

onde, Ac é o fator pré-exponencial (m/s), E,, a energia de ativacdo (J/mol), M, € a massa
molecular da mistura (g/mol), Mo, @ massa molecular do oxigénio (g/mol), R,, a constante dos
gases (J/mol.K) e T, a temperatura dos gases (K), neste modelo igual a temperatura a
superficie do tubo. Sendo a relagdo entre as taxas de reagdo superficial (Rs) € de combustao
() definida como a equacao 4.9, pode-se chegar a equacao 4.10:

e = Fec4m REC (4.9)
th, = 41 R3ck M, MM“::t Rf; Yo,s (4.10)

Para obter a taxa de reagao poder-se-ia resolver o sistema de equacdes 4.4, 4.5 e 4.10.
Entretanto, tem-se como resultado uma equacgao nao linear. Utiliza-se o analogo elétrico como
forma mais conveniente de determinar m..

4.2.  ANALOGO ELETRICO

Considerando que existe uma diferenca de potencial entre as concentracdes de O, e
resisténcias impostas a difusao e reacao, pode-se utilizar o analogo elétrico, conforme a figura
4.1, para calcular a taxa de reagdo. Como o fluxo de massa é constante, em todas as regides,
obtém-se equacdes para as diferentes fronteiras.

yDZ = O yoz = yoz' s y02 zyOZm'ﬂ yo? = yo? e
o e o ANAA e ANAA e AAAN e 1, s
Riaiﬂ Rm‘!’! ng

Figura 4.1 — Representacao das trés resisténcias, em série, do analogo elétrico, seguindo a
taxa de Oy, resisténcia de difusao no filme, na cinza e cinética. Fonte: (Adaptado de Coelho e
Costa, 2007)

Sendo assim obtém-se a equacao 4.11, que indica a reacao em todo o sistema.

. Yo,sc—-0 _ Yo,a-Yo,s . Yo,—-Yo,a (4 11)

m
¢ Rkin Rash Rair

Y02—0

m.=——— (4.12)
Rkin*tRaif+Rash
Deve-se, entdo, transformar as equacgdes para utilizar o conceito. A taxa na zona de

reacao pode ser calculada como:



h, = 2270 (4.13)
Riin
onde, Ryin € a resisténcia cinética (s/Kg) e é calculada como:
Ryjp = —— 2 (4.14)

41 REkcMcMpist P

Para o calculo das resisténcias difusiva e da cinza parte-se das equacgdes 4.4 € 4.5, que
exigem uma manipulacdo matematica para resolver o logaritmo natural. Redefinindo o
argumento, aplicando a expansdo em série de Taylor e desprezando os termos de maior
ordem, conforme Coelho e Costa, 2007, pode-se linearizar as equacdes 4.4 € 4.5.

Tem-se para o trecho da difusdo na cinza, a relacdo entre as concentragbes e a
resisténcia da camada de cinza como sendo:

Yoza—YOZS

m. = R (4.15)
onde, R 4, € calculado como:
(Soz.co2-Yo, S)(R%C—Ria)
Rush = ampDge (4.16)
Analogamente, pode-se definir na difusado do filme a equacao 4.17:
Yo,-Y
m, = 22z %° (4.17)
Raif
onde, Ry € calculado como
__So02.c02—Yo0,a
Rgir = —4ﬂRapD'c‘)"2 (4.18)

Tem-se assim, novamente, um sistema de trés equacgdes que pode ser resolvido para
encontrar a taxa de reacéao utilizando iteracoes.

4.3. PROGRAMACAO

Para realizar-se o calculo da taxa de reacao, e ainda, a conservacao de massa e de
energia do sistema, Zimmer, 2012, desenvolveu um cdédigo em FORTRAN que obtém esses
valores através de iteragcdes nos volumes de controle. Esta rotina foi entdo alterada, no
presente trabalho, para inclusdo da resisténcia de cinzas. As equacbes de taxa de reacao
foram substituidas pelas expressdoes deduzidas pela teoria da diminuicdo do nucleo.
Consequentemente, novas variaveis foram incluidas, como raio e concentracdo de O, do
nucleo de carbono.

Nota-se que, as incognitas para o calculo da taxa de reagdo da equacgao 4.12 sdo o raio
do nucleo de carbono e as concentragdes de oxigénio na camada de cinza e no nucleo reativo.
Portanto, para facilitar o calculo, é utilizada uma aproximacgéo do valor da concentracdo na
camada de cinza como sendo a concentragao calculada por Zimmer, 2012, ou seja, o valor
obtido sem cinzas serve para iniciar as iteragdes no volume e buscar a convergéncia.

O comprimento do tubo foi dividido em 10 mil (volumes) e 10 iteracées em cada passo
para calculo da particula percorrendo, inicialmente, os 1,6 metros da sua extensdo. Ao
introduzir as condi¢des iniciais, tais como temperatura de parede do forno, didmetro da
particula, composicdo do carvao, entre outros, o programa inicia calculando vazbes e as
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propriedades térmicas. Com esses valores, calcula-se as resisténcias e concentracoes de O,
para poder-se determinar a taxa de reacao. Finalmente, foi feito o balango de massa e energia.
Apds a convergéncia, foi calculado um novo volume.
Foram utilizados os pardmetros conforme o experimento de Ballester e Jimenez, 2005,
que geraram os resultados a seguir.

5. RESULTADOS E DISCUSSOES

5.1. VERIFICACAO

A simulacgao foi feita com os mesmos dados de entrada de Zimmer, 2012, com o intuito
de verificar o acréscimo da resisténcia de cinza na combustdo de particulas, sendo a
concentragdo de oxigénio.inicial, no infinito, de 8,13x102. Como é possivel perceber, na figura
5.1 as curvas de fragao queimada s&o bastante proximas, para a temperatura utilizada, e
tem um valor de 0,14 para 40 ndo queimada ao final do tubo de 1,6 metros.

Curva de Referéncia x Cinzas (1573K)

001E+00

S ‘\ \\\
B 8.000E-04
£ N
v .
S 6.000E-04 ~
2 e~ N\
‘T 4.000E-04 "'*-~,,_~ — = U(Cinza)
2 "'~-.\
Ly ecooe U Ref
S 2.000€-04 (Ref)
L

0.000E+00

0 0,2 0,4 0,6 0,8 1
Comprimento [m]

Figura 5.1 — Comparacao das fragées ndo queimadas entre as curvas feréncia e do
rograma para a temperatura de parede de 1573K e um diametro de parti de 52,2um.

Curva de Referéncia x Cinzas (1723K)
0018%Q0 |
< 8.000E-04 ‘
£
(]
S 6.000E-04 \
’§ 4.000E-04 N~ - - = U(Cinza)
& \ N — U(Ref
& 2.000E-04 S (Ref)
froe | —
0.000E+00 —
0 02 04 06N\ 08 1 1,2 1,4 16
Comprimento [m]

imadas entre as curvas de referéncia e do
e um didmetro de particula de 52,2um.

Figura 5.2 — Comparacao das fragdes nao q
programa para a temperatura de parede de 172



10

Da mesma maneira, pode-se perceber a proximidade das curvas ao aumentar a
temperatura das paredes para 1723K, conforme figura 5.2. Em ambos os casos, a particula foi
totalmente consumida ao final do mesmo percurso.

Para os casos de pequenas particulas, autores como Coelho e Cosa, 2007, e Ballester
e Jimenez, 2005, desconsideram a formacdo da camada de cinzas para simplificacao da
analise, e isto vai de encontro dos dados obtidos pela analise numérica que produziu menos de
0,1% de diferenca no valor final da fragdo ndo queimada. Pode-se, assim, considerar que o
programa apresenta coeréncia com a literatura.

Sendo assim, o programa apresenta capacidade de analisar casos diferentes do
experimento. Com a possibilidade de variagdo dos parametros de entrada, é possivel avaliar a
necessidade da consideragdo da camada de cinzas, o comportamento do carvao nacional, a
variacao da atmosfera (e, portanto, das concentragdes), as temperaturas e outros parametros.
Os dois primeiros casos sao avaliados a seguir.

5.2. ANALISE DE CASOS

5.2.1. CAMADA DE CINZA

O diametro da particula foi variado a fim de determinar a necessidade da consideracao
da resisténcia da camada de cinzas a reacgao, formada a partir da queima de carvao, ja que
para didmetros pequenos, essa resisténcia pode ser desconsiderada. O comprimento do tubo
nessas situacoes foi prolongado para 10 metros para poder analisar os efeitos da cinza.

Ao aumentar-se o raio em 100 vezes (particula de 0,03mm para 3mm) e utilizando a
temperatura de 1573K, a resisténcia de cinza passou a ter valores proximos as outas
resisténcias, como pode-se perceber na figura 5.3, porém, permanece sendo menor. Apesar
desse valor ser inferior existe uma contribuicao para o calculo da taxa de reacdo, pois
apresenta a mesma ordem de grandeza das outras variaveis.

Neste caso, observa-se, também, que a fragdo ndo queimada, apresentada na figura
5.5, tende a permanecer em 83%, ou seja, existe um didmetro minimo de nucleo reativo que
permanece ndo oxidado mesmo apds longos tempos de permanéncia no forno. Analisando as
concentracdes de oxigénio, nota-se que o valor na superficie carbonosa € cinco vezes menor
que a concentracao no infinito, o que dificulta a reacdo. Estes resultados sdo semelhantes aos
ncontrados por Abdel-Hafez, 1988.

Comparacao das Resisténcias (1573 K)
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Realizando-se a mesma abordagem para a temperatura de 1723K, obsérva-se na figura
5.4 que para uma particula de 0,3mm de raio a formacao da camada de

processo.
Os altos valores iniciais, em ambos os casos, da
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gura5.4 - \Variacao O/dés resisténcias na queima
“ temperatura de 1723K.
5.2 ARVAQ BRASILEIRO

de particulas de 0,3mm de raio e

€ carvao Drasileiro\segundq o Ministério Brasileiro de Minas e Energia (2011),
apresenta\uma composicae, batuminosa com 40% de cinzas (material inerte). Estes valores

foram introdtizidos no pragrama ‘e ma temperatura d

gerada a figura®§.5.

para

e 1573K e, variando-se o raio, foi
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Figura 5.5 — Analise do carvéao brasileiro e antracito n
do raio da particula.

a\queima a 1573 K.com a variagao
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Como pode-se observar, o carvao brasileiro tem a fracdo ndo queimada inferior ao
antracito nos trés casos. Isso ocorre devido ao fato do carvao betuminoso apresentar menos
carbono e, portanto, ter uma queima mais rapida mesmo com a resisténcia de cinzas sendo
maior. Percebe-se, também, a mesma tendéncia de permanéncia de um didmetro nao
queimado constante. Ao analisar a influéncia das resisténcias, nota-se que a resisténcia de
cinza tem um valor superior no carvao brasileiro, quando comparado ao carvao antracito,
devido ao superior conteudo de cinzas, enquanto as outras resisténcias continuam com os
mesmos valores.

Na figura 5.6, observa-se a fragdo ndao queimada na temperatura de 1723K. Novamente,
esta composicdo apresenta uma queima mais rapida, inclusive esgotando-se logo apos a
etade do tubo para o raio de 30um. O valor constante no inicio do processo (em ambas as

s) para particulas de 3mm, novamente, explica-se pelo aquecimento da particula, o
Lrfaiawcio do processo.

racao nao Queimada Carvao Brasileiro (1723 K)
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Figura 5.6 — Analise do carvao brasilei aq

partict -,\

Todos os resultados apresentados foram ob ~ts\
oxigénio na cinza de acordo com Cano, et al., 2007, \u\
temperatura ou composicdo do carvao. Sendo assim,

realizada.

5.3. ANALISE DE SENSIBILIDADE

O valor de 1,14x10™ m?/s para a difusividade de O, na cinza, progho eraturas
de analise, foi encontrado na literatura (Cano, et al., 2007). Outro valor n i
Cammarota et al, 2005, que apresentou um valor de 6,14x107°. Portanto, paragaxanti a cerreta
escolha da ordem de grandeza do pardmetro foram utilizados 5 valores par&ydetenninax a
importancia desta variavel.
Variando os valores de 1x10Z até 1x10° m?s , pode-se gerar a figura 5.7 para .

0
nao queimada. Percebe-se que, conforme se diminui o valor, isto é, tornando a cinza§sno
porosa e restringindo o fluxo de oxigénio, a particula apresenta um valor maior de fracaoNgaQ
queimada. Este resultado ja era esperado, porque segundo a equacao 4.18, a taxa de reacaoNg
inversamente proporcional a difusividade na cinza.
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Observa-se na figura 5.7, que para este tamanho de particula, valores acima de 1x10~,
ja, facilitando-se a difusao do oxigénio, o valor se aproxima do encontrado por Zimmer,
' omo visto na figura 5.1. Pode-se explicar essa convergéncia pela baixa

rad K.

%\gﬁwﬁo Queimada (52,2um)

ncia cinética \como visto anteriormente. A mesma tendéncia pode ser
e 1723
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A analise foi repetida para o caso de particulas com
resisténcia da camada de cinza tem uma maior relevancia. O res
5.8. Ao utilizar um valor reduzido da difusividade, a curva de fracao

com os resultados da figura 5.5. Conforme o valor do parametro cresce, a‘surva apresenta uma
tendéncia de diminuicao, porém, mesmo apods percorrer os 10 metros do tubp, permanecendo
quase 30 segundos no processo de queima, a diferenga entre os valores foi de %.

Sensibilidade da Fragdao ndo Queimada (3mm)
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Figura 5.8 — Sensibilidade da fracao nao queimada de uma particula de 3mm com uma
temperatura de 1573K.
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Novamente, os valores altos da difusividade tem um limite, que estao relacionados com
a relevancia da resisténcia de cinza quando comparada com as outras. Comparando os dois
casos, percebe-se que a sensibilidade do valor da difusividade € menor para particulas
grandes.

6. CONCLUSOES

Os resultados obtidos com a inclusao da resisténcia de cinzas no programa foram
considerados satisfatérios. A analise numérica demonstrou convergir para os valores
experimentais e do programa sem a resisténcia de cinza quando simulada uma particula com
52,2um, visto que para pequenos didametros a camada pode ser desconsiderada.

Sendo assim, o programa pode ser utilizado para complementar e auxiliar experimentos
de queima de carvdao em DTFs. Como a simulacdo computacional necessita de custo e tempo
de processamento pequenos, parametros como ponto de coleta da particula, temperatura e
concentracao dos gases podem ser inferidos nessa simulacao. A consideragdo da camada de
cinzas também é um fator de estudo, visto que conforme se aumentou o tamanho da particula,
a resisténcia de cinzas tornou-se relevante e ndo pode ser desprezada no processo. Para a
temperatura de 1573K o raio de 3mm demonstrou valores de mesma ordem para as trés
resisténcias, ja quando se elevou a temperatura, dimensdes de 0,3mm para o raio,
demonstraram valores, da resisténcia de cinzas, que ndo podem ser descartados.

A variacdo da composicdo do carvdo também produziu resultados em que as cinzas
afetam a reacgdo. A simulacao do carvao nacional (betuminoso), que contém grande quantidade
de matéria inerte, demonstrou uma queima mais rapida que o antracito, devido ao baixo
conteudo de carbono, e valores de resisténcia de cinzas maiores.

Quando comparados a literatura, todos os resultados foram aceitaveis e demonstraram
concordancia qualitativa. Quanto a sensibilidade do programa, o principal aspecto é a
difusividade do oxigénio, valor retirado de experimentos anteriores, que foi considerado
constante. Essa consideracdo nao € realista, visto que a porosidade se altera com a
temperatura. A grande variagdo feita no paradmetro proporcionou pequenas diferencas em
particulas grandes, mesmo para elevados tempos de residéncia. A sensibilidade tende a
aumentar com a diminui¢ao da particula.

Sugere-se, para trabalhos futuros, a inclusao da variagdo da densidade da particula,
visto que a densidade nao é igual a do Carbono e tampouco constante. Além disso, pode-se
estudar o comportamento da difusividade do oxigénio na cinza, buscando a obtencao de
valores cada vez mais proximos da realidade. Outra melhoria do presente modelo seria a
consideracao da reagdo no interior da particula, nao somente na superficie devido a
penetracao de oxigénio nos poros do char.
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