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Resumo

Ao longo dos ultimos anos, tem-se verificado um crescimento da emissdao de gases de efeito de estufa
como também do consumo energético. Desta forma, é necessario apostar em tecnologias que promovam
a transicao para a utilizacdo de energias de emissdo neutra. Uma dessas tecnologias é a oxi-combustao,
processo de elevada eficiéncia energética, que facilita a captura e armazenamento de diéxido de carbono

(COy).

A oxi-combustdo consiste na combustdo em que o comburente é apenas oxigénio (Oz), ou existe um
incremento adicional deste no ar que reage. O aumento na fracdao de oxigénio vai fazer com que nao
hajam compostos nocivos como os 6xidos de azoto (NOy) devido a menor quantidade de azoto (N,)
presente na alimentacdo a reacdo de combustdo. A nivel energético, como existe menos N, presente, ndo
sera gasta tanta energia no aquecimento deste inerte, o que resulta numa maior eficiéncia do processo.
Adicionalmente, a oxi-combustdo pode ser aplicada a sistemas de combustdo ja existentes (se o

incremento de oxigénio nao for demasiado elevado) promovendo a poupanga de combustivel.

O presente trabalho tem como objetivo a simulacdo em Computational Fluid Dynamics (CFD) no software
ANSYS Fluent® de uma fornalha de ceramica e analisar a aplicacdo da oxi-combustdo na mesma,
nomeadamente o seu efeito na concentracdo de espécies quimicas, temperaturas e também a possivel
poupanca do gas natural utilizado. Foram simuladas duas zonas distintas da fornalha: uma mais quente
onde se utilizava um maior caudal de gas natural e uma menos quente com menor caudal de combustivel.
Nestas duas zonas, simularam-se condi¢Ges normais de combustao, de oxi-combustdo com percentagem

de O, de 30% e, por fim, fez-se uma analise a possivel poupanc¢a de combustivel.

Ao analisar os resultados obtidos, podemos verificar que os modelos escolhidos calcularam bem as
temperaturas, velocidades e concentracGes das espécies quimicas na combustdo e oxi-combustdo exceto
para o CO; e mondxido de carbono (CO) em que este apresentou fracdes molares demasiado elevadas
face ao expectavel. Em relagdo a analise econémica da poupanca de combustivel com a oxi-combustao,
concluiu-se que a aplicacdo da mesma permite uma poupanca didria de gés natural de 264 kg/dia o que
se traduz em 810 € poupados diariamente. No entanto, também se analisou os custos de produgdo do
oxigénio necessario para a oxi-combustdo através de um sistema de Vacuum Swing Adsorption (VSA),
onde se obteve um custo de produc¢do de 2497 € didrios, chegando-se a conclusdo que o processo nao

compensa a hivel econdmico para a fragdo de oxigénio imposta na alimenta¢do dos queimadores.

Palavras Chave: Dindmica de Fluidos Computacional (CFD), ANSYS Fluent,

Combustao, Oxi-combustao.
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Abstract

In recent times, there has been an increase in the emission of greenhouse gases as well as in energy
consumption. Consequently, it is necessary to invest in technologies that promote the transition to the
usage of zero emission energies. Oxy-combustion represents one of these technologies, since it is a highly

efficient energy process, that also promotes the capture of carbon dioxide (CO,).

Oxy-combustion is a type of combustion in which the oxidizing agent is only oxygen or the air that reacts
is enriched in this molecule. The increase in the molar fraction of oxygen will result in less harmful
byproducts such as nitrogen oxide compounds (NOy) as a result of there being less nitrogen (N;) in the air
that is fed to the combustion reaction. In terms of energy, as there is less N, present, less energy will be
used in the heating of this inert, which results in a higher efficiency of the process. Additionally, oxy-
combustion can be applied to combustion systems that already exist (if the increase of the molar fraction

of oxygen is not too high) which promotes fuel savings.

The main objective of this work is the simulation in Computational Fluid Dynamics (CFD), more specifically
in the software ANSYS Fluent, of a ceramic furnace and analyze the application of oxy-combustion,
particularly its effect on the species concentration, temperatures and the possibility of potential fuel
savings. Two distinct zones of the furnace were simulated: one with higher temperature, where the flow
of natural gas is higher and another where the temperature is lower, hence the fuel flow will also be lower.
In these two zones, conditions of classic combustion and oxy-combustion with a percentage of 30% of O,

in the feeding air were simulated and, lastly, an economic analysis of possible fuel savings was made.

After an analysis of the obtained results, it was possible to verify that the models chosen were able to
accurately calculate temperatures, velocities and species concentrations in combustion and oxy-
combustion conditions, apart from CO;and carbon monoxide (CO), where the mole fractions obtained for
CO were too high in comparison with what was expected. Regarding the economic analysis of fuel savings
with oxy-combustion, it was concluded that a daily 264 kg of natural gas were able to be saved which
resulted in 810 € saved per day. On the other hand, there was also an analysis of the costs of production
of the O; necessary for oxy-combustion, where a daily cost of production of 2497 € was obtained via a
VSA system, a value that is higher than the natural gas savings. We can conclude that for the fraction of

oxygen in the air considered, the investment will not generate profit.

Keywords: Computational Fluid Dynamics (CFD), ANSYS Fluent,

Combustion, Oxy-combustion.
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1 Introducao

1.1 Enquadramento e Apresentac¢ao do Projeto

A carboniza¢do da atmosfera do planeta Terra é um tema que é discutido e falado ha varios anos. No
entanto, é um assunto que tem sido menosprezado pelo ser humano [1] o que leva a que os niveis de
diéxido de carbono (CO,) e outros gases de efeito de estufa como os compostos azotados (NOy) no
planeta estejam muitissimo elevados. Por outro lado, o consumo energético da sociedade atual tem
atingido valores elevados, sendo que o setor industrial representa o segundo maior consumidor de
energia [2]. Deste modo, procuram-se ativamente solucGes para contrariar o fenédmeno de
carbonizacdo da atmosfera, mas também corresponder ao consumo energético exigido nos dias de
hoje, sendo a captura e armazenamento de CO, uma dessas tecnologias, onde a oxi-combustdo esta

inserida.

A oxi-combustdo consiste na combustdo tanto de combustiveis fésseis como de alternativas como a
biomassa, onde a queima é feita com apenas oxigénio (O,) ou é feito um incremento da quantidade
deste gas no ar de alimentacdo. Isto possibilita a diminuigdo das emissdes de gases de efeito de estufa
como os 6xidos de azoto (NOx), uma vez que ndo existe azoto (N;) a entrada do sistema. Por sua vez,
isto permite também que o CO; seja capturado mais facilmente por sistemas de captura do mesmo.
Para além disso, a oxi-combustdo permite aumentar a eficiéncia energética no processo em que é
adaptado, principalmente para processos de elevada entalpia como é o caso da produgao de ceramica

[3].

Tendo estes fatores em conta, é bastante pertinente o estudo e desenvolvimento deste processo no
mundo atual. Desta forma, surge o desenvolvimento desta tese que tem como principais objetivos a
simulagdo em Computational Fluid Dynamics (CFD) da oxi-combustdo com vista a perceber os
parametros para os quais o processo atinge uma eficiéncia maxima em termos de utilizagao de energia
e de reducdo de emissoes de gases de efeito estufa. Desta forma, através da utilizagdo do programa
ANSYS FLUENT® e ANSYS WORKBENCH?®, foi possivel replicar parte da geometria de uma fornalha
utilizada para a producdo de ceramica, e simular numericamente a combustdo e oxi-combustdo neste
mesmo equipamento e analisar as vantagens da utilizacdo deste processo comparativamente a

combustdo convencional.

Para além disso, sera também feito um estudo sobre a poupanca de combustivel que podera ser feita
ao utilizar o processo de oxi-combustado. Este estudo tem como objetivo a sua aplicacgdo em casos reais,
nomeadamente em fornalhas de producdo de ceramica que como ja foi dito anteriormente, estdo

incluidas num setor com elevado consumo energético.
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1.2 Apresentacao da Empresa

A CapWatt é atualmente uma empresa que se dedica ao desenvolvimento e promocgdo de solugbes
integradas de energia, onde procura a conciliacdo entre a producdo descentralizada, fornecimento de
servicos e comercializagdo de energia de modo a contribuir para um paradigma energeticamente

sustentavel.

A CapWatt foi fundada em 2008, dentro do grupo da Sonae Capital, onde tirou partido da experiéncia
ja existente em termos de desenvolvimento, operacdo e manutencao de projetos de producgdo
descentralizada de energia, transformando entdo um conjunto de ativos e competéncias num negdcio
autonomo e focado na otimizacdo da eficiéncia energética dos processos dos clientes. Atualmente, a
empresa esta presente em Portugal, Espanha e México e conta com um variado portfélio de diferentes

projetos [4].

Alguns destes projetos estdo integrados no departamento de BioEnergy que tem como objetivo o
desenvolvimento e instalacdo de solugdes que contribuam para a sustentabilidade do planeta, e a sua
aplicacdo em diversas zonas do planeta. A titulo de exemplo, temos a central de biomassa da CapWatt
qgue produz energia limpa através da utilizacdo de biomassa florestal residual que também contribui
para a prevencdo de incéndios. Outro exemplo, é a central de producdo de biogas através da utilizacdo
de residuos organicos provenientes de um aterro contribuindo assim para uma producdo de energia
com reducdo das emissdes de metano. Para além disso a queima deste biogds é controlada em termos

de emissdes de CO, [5].

Desta forma, esta tese surge dentro deste departamento, com a ambicdo de desenvolver mais uma
tecnologia que ajude a promover a sustentabilidade do planeta e que certamente sera decisiva no

cumprimento das metas europeias de redugao da emissdo de gases de efeito de estufa

1.3 Contributos do(a) autor(a) para o Trabalho

Numa primeira parte deste trabalho, e a um nivel mais pessoal, este permitiu o desenvolvimento de
competéncias que excedem o programa do Mestrado em Engenharia Quimica que certamente serdo
Uteis no meu futuro caminho profissional. Estas aptiddes desenvolvidas foram na area de CFD, mais
especificamente, na utilizacdo do software ANSYS FLUENT® que é um programa comercial de elevada

utilizacdo nesta area por diversas empresas para investigacdo e desenvolvimento de projetos.

No desenvolvimento propriamente dito desta dissertagdo, foi feito, inicialmente, um estudo
aprofundado sobre os modelos a utilizar em termos de transferéncia de calor, massa, escoamento e
reacdo quimica de modo a replicar com a maxima exatiddao o fendmeno da oxi-combustdo, para que

os resultados obtidos sejam rigorosos, de modo a que no futuro seja possivel a replicagdo dos mesmos
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a nivel experimental. A nivel de estudo de pardmetros como o estudo dos perfis de temperatura,
espécies quimicas ou até comparacdo da oxi-combustdo a combustdo a nivel econdmico, é algo que
ndo é tao habitual na literatura, uma vez que os estudos de CFD relacionados com a oxi-combustao
sdo mais orientados no desenvolvimento de modelos que tém como objetivo replicar os resultados
observados experimentalmente para este fendmeno, ja que os desenvolvidos para a combustdo
convencional nem sempre podem ser utilizados. Desta forma, foi feita uma analise de eficiéncia
energética, emissdes de gases poluentes e parametros de chama existentes, o que permitiu avaliar a
influéncia dos parametros analisados, contribuindo entdo para uma area da engenharia que ainda se

encontra em desenvolvimento.

1.4 Organizacao da Dissertacao

No capitulo denominado de Contextualizagao e Estado de Arte, sdo descritos os conceitos principais
do trabalho e a sua importancia nos dias de hoje. Numa primeira instancia, é destacada a elevada
emissdo de gases nocivos para o meio ambiente e como a oxi-combustdo poderd ser uma solucdo para
contrariar este problema, indicando também os conceitos basicos da oxi-combustdo. Ainda nesse
capitulo, é feita uma contextualiza¢cdo das simulagGes por CFD e sua aplicacdo na combustdo e na oxi-

combustdo.

Posteriormente, no capitulo denominado Métodos- Ansys Workbench® e Fluent®, descreve-se mais
detalhadamente os modelos utilizados para descrever a combustdo e a oxi-combustdo e também os

passos para a realizacdo da simulagdo numérica no software selecionado.

Ja em Resultados e Discussdo apresentam-se os principais resultados obtidos com base nas simula¢des
numeéricas, e através da alteracdo dos parametros ja mencionados. De seguida, é feita uma analise
critica dos resultados obtidos, isto é, se vao ao encontro dos resultados esperados e se sdo realmente

benéficos em comparagado com a utilizagdo da combustao convencional.

Finalmente, no capitulo de Conclusdes, apresenta-se uma breve discussao dos principais resultados
obtidos, fazendo-se também um comentdrio geral sobre a dissertagdo e referindo possiveis melhorias

para o futuro.
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2 Contexto e Estado da Arte

2.1 Descarbonizacao

Nos dias de hoje, vivemos numa sociedade gravemente afetada pela poluicdo resultante tanto das
variadas industrias, quer sejam estas de producdo de energia ou materiais, como também dos
transportes urbanos ou da agricultura. Esta é evidentemente negligenciada pela maior parte dos seres
humanos [1], que ndo entendem os riscos que esta provoca ndo so para a sua saude e da restante vida
na Terra, mas também em termos econdmicos e sociais. As doencas ndo transmissiveis sdo a principal
causa de morte do ser humano [6] e a sua segunda principal fonte é a poluicdo do ambiente. A
Organiza¢do Mundial de Saude (OMS) ja tracou algumas metas para 2030 nomeadamente na redugdo
de alguns dos principais poluentes como é o caso dos NOy, didxidos de enxofre (SO,), CO, entre outros.
Desta forma, torna-se necessario, mais que nunca, tomar medidas para diminuir a emissdao destes
poluentes, quer seja através da implementacdo de tecnologias com baixas emissdes de CO,,
implementacdo de legislacdo e de taxas de emissdo. Para tal, é primeiro, acima de tudo, necessario
gue haja uma mudanca de atitude da humanidade em relagcdo a este assunto, de forma a que exista
uma forca conjunta e motivada com vista a salvar o planeta. No entanto, esta forca conjunta tem de
ser depois aplicada em setores que realmente promovam a mitigacdo das emissdes de gases nocivos
para a atmosfera nomeadamente, cortar emissdes antropogénicas, fazer um uso estratégico da
energia, utilizar e desenvolver energias renovaveis, desenvolver técnicas de captura, reutilizacdo e

armazenamento de CO;[7], que serdo temas discutidos e mais desenvolvidos ao longo deste capitulo.

Tendo em conta os limites exigidos pela OMS e os danos causados pela poluicdo, a descarbonizagdo
da Terra é um tema cada vez mais relevante nos tempos atuais, especialmente considerando que o
CO; representa aquela que serd a maior causa do aquecimento global. O problema reside na
guantidade emitida deste gds para a atmosfera que continua a aumentar, como se pode verificar pela
Figura 1. Para além disso, durante os ultimos anos tem havido um acréscimo de cheias, tempestades
ou fogos que sdo consequéncia deste fenémeno [8] . E, por isso, crucial localizar a origem destas

emissdes e por sua vez combaté-las de todas a formas possiveis.
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Figura 1 - Emissdes de CO; por regido. Transportes inclui maritimos e aéreos. Adaptado de [8].

No entanto, o foco principal ndo podera ser sé focado na emissao de poluentes, mas também em algo
gue esta diretamente relacionado, como o consumo energético e eficiéncia energética. A World Energy
Association tem um plano para reducdao completa das emissdes de CO; até 2050 que se denomina Net
Zero Emissions by 2050. Para tal ser atingido, é necessario um foco predominante em melhorar a
utilizacdo da energia de modo a haver um aumento da eficiéncia energética e também na poupanca
de materiais utilizados para producdo de energia. Apesar do decréscimo da procura e do consumo
energético causado pela pandemia da COVID-19, é de esperar que estes valores aumentem com o
desconfinamento, que tera de ser correspondido com solu¢des para responder a estas exigéncias. O
setor industrial é um dos que tem mais peso neste elevado consumo de energia, representando cerca
de 40% do consumo total. Desta forma, este é um dos principais setores onde se deverd procurar
reduzir o consumo de energia. Esta reducdo podera ser feita através da implementacdo de
modifica¢Oes restritas para caldeiras e tecnologias semelhantes de modo a que o seu consumo seja
reduzido, a utilizagdo de materiais que necessitem de menor consumo de energia para serem

produzidos, entre outros [2].

A descarbonizacdo do setor energético é algo que estd em desenvolvimento ha algum tempo, tendo
como uma das principais soluc¢des a utilizacdo de energias renovaveis, nas quais alguns paises como a
Noruega ou os Estados Unidos da América investiram com grande afinco. A reducdo da emissdo de CO;
é especialmente importante no setor energético e industrial ja que este constitui cerca de 30% do total
de emissOes de gases de efeito de estufa e em industrias que consomem uma elevada quantidade de
energia, como é o caso da industria do fabrico de vidro, cerdmica, cimento e papel, que sdo as
principais responsaveis pelo atingimento desses valores [9]. No entanto, a descarboniza¢do deste

setor ndo é algo que se atinja facilmente, uma vez que existem diversos problemas associados. O
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primeiro, e mais ldgico, é o fator financeiro. Como se sabe, a tecnologia associada a energias
renovaveis é de elevada complexidade e custo, o que impede que todos os paises possam usufruir da
diminuicdo de emissdo de gases poluentes associados a sua utilizacdo. Para além disso, existe um
continuo desenvolvimento onde os equipamentos estdo constantemente a ser melhorados, ou seja, é
uma drea de alta competitividade, onde vence quem esta apto para acompanhar os mais recentes
desenvolvimentos. Por fim, é também importante referir que por vezes existem barreiras tanto sociais

como politicas a implementacdo de energias renovaveis [8].

Por outro lado, existe mais um fator que estd cada vez mais a ser utilizado como forma de combater
as emissdes de gases de efeito de estufa, principalmente o CO,, que sdo as restricdes impostas pela
lei. Cada vez mais, os governos de varios paises estdo a adotar restricdes impostas pela lei quanto a
guantidade legal de emissGes de gases que pode ser permitida por determinada industria. As leis
estabelecidas no acordo de Paris em 2015 ja tiveram o seu efeito, alterando a constante subida que se
verificava desde a génese da industrializacdo. Para além disso, de 2015 a 2020 verificou-se um
aumento consideravel de emissGes, no entanto, a taxa de crescimento por ano foi 5 vezes menor do
gue nos 5 anos anteriores a este periodo, o que comprova que as medidas legais em curso, estdo a
surtir efeito [10]. No entanto, apesar da aparente eficacia destas leis, varias industrias apresentam
enormes dificuldades em adaptar-se a estas restricGes, principalmente no setor onde se consomem
elevadas quantidades de energia sob a forma de calor a operar a elevada temperatura, como é o caso
da industria do vidro ou da ceramica, que apresentam entraves tecnoldgicos e econémicos que

dificultam a transi¢do para energias renovaveis diretamente pela via da eletrificacdo.

Consequentemente, a descarboniza¢do ndo podera estar apenas dependente das energias renovaveis,
uma vez que, como foi dito anteriormente, ainda existem varios problemas na implementagao destas
alternativas. Assim, é de esperar que a produgdo de energia em setores especificos ainda esteja
associada a queima de combustiveis fosseis, como o carvdo e gés natural, durante mais alguns anos. E
necessario entdo uma tecnologia que promova a transi¢cao da utilizacao deste tipo de combustiveis
para a utilizagdo de energias de emissdo neutra. Uma destas solugdes é a oxi-combustdo, uma

tecnologia de combustao eficiente, que facilita processos de captura e armazenamento de CO..

2.2 Oxi-combustao

O armazenamento e captura de CO; é visto como uma das tecnologias mais promissoras para diminuir
as emissdes deste gds para a atmosfera. Dentro desta, podemos destacar trés tipos distintos: a captura
pré-combustdo, pds-combustdo e, por fim, a que é destacada neste trabalho, a oxi-combustdo. A
captura pds-combustdo baseia-se maioritariamente na utilizacdo de absorventes quimicos que tém

afinidade para o CO; apds este ser formado na combustdo, sendo entdo separado dos restantes gases
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produzidos. No entanto, os custos de producdo destes absorventes quimicos sdo bastante elevados e
a energia necessaria para remover o CO; dos absorventes também é muito elevada, o que acaba por
diminuir os beneficios da instalacdo deste processo. Para além disso, este processo nao é benéfico no
gue toca a emissao dos restantes gases de efeito de estufa, uma vez que ndo impede a sua emissao
[11].Ja em relagdo a captura de CO; pré-combustdo, esta tecnologia consiste na separag¢do do oxigénio
do ar através de um sistema de separagdo, sendo o oxigénio posteriormente misturado na gaseificacdo
do combustivel fdssil com vista a obter uma mistura de hidrogénio (H;) e mondxido de carbono (CO)
que depois passa num reator para produzir CO; [12]. Por ultimo, temos a oxi-combustdo que é o foco

deste trabalho.

A oxi-combustdo é uma das tecnologias mais promissoras a nivel de reducdo de poluentes, uma vez
gue pode ser aplicada a tecnologias de combustdo jd existentes ou a novos sistemas dedicados
exclusivamente a oxi-combustdo. O processo consiste na combustdo num ambiente com niveis baixos
de N, ou seja, na combustdo em que o comburente é apenas (ou praticamente apenas) o O, E
importante referir que para sistemas de combustdo ja existentes, apenas sdo utilizados ligeiros
incrementos de oxigénio no ar de combustdo uma vez que a partir de certa fracdo de oxigénio, estes
equipamentos necessitariam de adaptacGes, sendo uma das razdes a elevada temperatura adiabatica
de chama presente na oxi-combustdo e o encurtamento desta. A auséncia de N, resulta na reducdo de
producdo de compostos NOy, o que é benéfico em termos de emissGes. No entanto, para sistemas em
gue se utilize uma maior percentagem de oxigénio no ar alimentado, pode ocorrer um aumento da
producdo deste tipo de compostos [13] . Para além disso, uma maior percentagem de oxigénio significa
que os produtos de reacdo vao ser maioritariamente CO; e H,O o que permite a captura do gds de
efeito de estufa a baixos custos, uma vez que apds um aquecimento da corrente de saida e remocdo
da agua, este é facilmente recolhido. Por outro lado, uma maior percentagem de oxigénio na
combustdo resulta num elevado aumento de temperatura, uma vez que a reagdao é altamente
exotérmica. Para contrariar este aumento de temperatura, é geralmente introduzida uma recirculagdo
do CO; de modo que a reagdo se dé no sentido oposto, contrariando este aumento. Esta diferenca
pode também ser explicada matematicamente, considerando a combustdo de um hidrocarboneto,

observando as reagGes (1) e (2) (adaptado de [14]):

y z y y z
CxHy0, + (x + 7 E) (02 +3.773N,) = XCO, + 5 H,0 + 3773 (x+ T E) N, (1)
y z y

CxHyOZ+(X+Z— E)OZ ~ xC0, + 3 H,0 2)

Como podemos observar e como ja foi dito anteriormente, na oxi-combustdo o ar pode ser substituido

por apenas oxigénio dando origem apenas a H,O e CO,. A principal diferenca consiste na parte dos
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reagentes, uma vez que como existe recirculacio dos gases de saida que saem da camara de
combustdo, o CO; vai fazer parte dos reagentes e, como se sabe, o peso molecular deste é bastante
superior a do N2 o que resulta que a densidade de gds inicial neste processo seja muito superior ao da
combustdo convencional [14]. No entanto, a oxi-combustdo é também aplicada com pequenas
injecdes de O, no ar de alimentagdo. Neste caso, a recirculagdo do CO, pode ndo ser necessaria, uma
vez que o aumento de temperatura ndo é tao elevado em pequenos incrementos de oxigénio. A

equacao (3) representa este tipo de oxi-combustdo para o caso do CH, [13]:

CH4 + 20, + xN, —» CO, + 2H,0 + xN, + outros gases (3)
Em termos de eficiéncia, a oxi-combustdo é superior a combustdo convencional, tendo também
associado um menor consumo de combustivel como também uma menor produgdo de gases de escape
[15]. Este aumento da eficiéncia estd ligado a diversos fatores. Em primeiro lugar, sabemos que um
dos principais meios de transferéncia de calor da combustdo é a radiacdo e sabe-se que esta é
fortemente dependente da temperatura. Se o O, aumenta a temperatura de chama, entdo é légico
que, consequentemente, a transferéncia de calor por radiagdo também vai aumentar. Ja a nivel de
eficiéncia térmica, ao utilizarmos oxigénio puro ou simplesmente uma maior fracdo deste, diminuimos
a quantidade de N, existente na combustdo, o que faz com que ndo seja necessdrio o aquecimento
deste inerte, poupando energia. Ao ter disponivel uma maior quantidade de calor, podera ser poupado
combustivel, pela compensagao do calor extra. Finalmente, uma outra grande vantagem é a redugdo
significativa em volume dos gases de escape até 96%. Este fator é benéfico, uma vez que se pode
economizar a nivel de equipamento, uma vez que ndo serd necessaria uma conduta de gases de saida
de grandes dimensdes [13]. O diagrama processual duma instalagdo tipica de uma tecnologia de oxi-

combustdo esta representado na Figura 2.
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Figura 2- Diagrama processual de uma instalagdo de oxi-combustdo. Adaptado de [14].
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Como ja foi referido, a oxi-combustdo pode ser adaptada a sistemas de combustao ja existentes, o que
requer algumas modificacdes. Neste contexto, é necessario que haja uma forma de obter oxigénio.
Esta necessidade é um dos grandes desafios a superar para tornar esta tecnologia comercialmente
vidvel, uma vez que normalmente, este processo é o que torna a oxi-combustdo economicamente
invidvel, devido as elevadas quantidades de energia necessaria para proceder a obtencdo de oxigénio
com elevado grau de pureza [16]. Este oxigénio é geralmente obtido de trés formas para sistemas de
producgdo de elevada entalpia sendo uma delas em unidades de separagao de ar que se baseiam numa
destilagcdo criogénica que acarreta um grande uso de energia e, por isso, torna normalmente o
processo da oxi-combustdo demasiado dispendioso [12]. A separacdo criogénica ndo é, no entanto, a
Unica forma de obter oxigénio puro. Uma das outras opc¢des sdo processos de adsorcdo, mais
especificamente PSA (Pressure Swing Adsorption) que se baseia em ciclos de pressdo para separar o
oxigénio do ar através da utilizacdo de adsorventes que sdo seletivos a um gds em especifico. Por fim,
existe também a separacdo através de membranas que podem ser divididas em membranas
poliméricas e membranas de transporte de ides. O primeiro tipo referido encontra-se mais
desenvolvido, mas obtém O, com purezas relativamente baixas (cerca de 40%), enquanto as
membranas de transporte de ides sdo um tipo de equipamento que ainda precisa de mais alguma
investigacdo e refinamento. O processo de separacdo por membranas estda também associado a

instalacGes mais pequenas, uma vez que este ainda é dificil de aplicar a grande escala.

A nivel econémico, poderemos dividir os custos associados a este processo em termos de custos
operacionais e custos de capital. Em relagdo aos primeiros, o custo tanto do combustivel como a forma
de obtencdo do oxigénio tem um papel preponderante. Como ja foi dito anteriormente, a
implementagdo de uma quantidade extra de O, aumenta a eficiéncia do processo o que leva a uma

potencial redu¢do da quantidade de combustivel utilizado que pode ser observado na Figura 3.
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Figura 3- Poupanca de géas natural em funcdo da temperatura dos gases de escape de acordo com a

utilizacdo de diferentes percentagens de O, na combustdo. Adaptado de [13].
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Por outro lado, se se pretender usar apenas oxigénio, novos equipamentos terdo de ser adquiridos
uma vez que os que sao usados em combustdo convencional ndo suportam niveis tao altos deste gas.
A forma de obtencdo do O, também é muito relevante e como também ja foi mencionado, a separacao
por membranas serd o método mais benéfico a nivel econdmico, mas para grandes escalas ainda é
dificil de aplicar. A nivel de custos de capital, estes estdo relacionados com o tipo de instalacdes, ou
seja, se a instalagdo for adaptada para a oxi-combustdo ou se foi estritamente construida para tal.
Desta forma, estes custos estardao dependentes do tipo de pipelines utilizadas para transporte de gases
de combustdo, a forma de transporte do oxigénio até ao sistema ou o controlo de caudais nos

diferentes equipamentos [13].

2.3 Simulagao em CFD da oxi-combustao

2.3.1 Introdugao sobre CFD

Em primeiro lugar, é importante referir o que é CFD e o seu papel no passado e atual mundo da
industria. Inicialmente, CFD era apenas utilizado em dreas de engenharia de elevada tecnologia como
€ o caso da aeroespacial. Contudo, com a evolucdo das ferramentas computacionais e do poder de
calculo disponivel, tornou-se uma metodologia que é aplicada nas mais diversas dreas, incluindo a
engenharia quimica [17]. CFD baseia-se no processo de simular matematicamente um fendmeno fisico
gue normalmente estd associado a escoamento de fluidos e resolvé-lo numericamente usando
computadores [18]. CFD tem uma aplicabilidade bastante alargada e tem sido utilizado pelas mais
variadas industrias e centros de investigacdo. Através dos métodos numéricos referidos, é possivel ndo
sO aplicar aproximagdes das equacgbes existentes de mecdnica de fluidos, mas também prever

escoamentos, transferéncias de calor, transferéncias de massa e reagées quimicas.

As simulagGes numéricas de CFD tém como base equagdes governantes em relagdao ao escoamento de
fluidos que a vdo caracterizar. Estas denominam-se equacdes de Navier-Stokes e incluem a

conservagao de massa, quantidade de movimento e energia.
A equacgdo de conservagdo de massa é dada por:

Dp aui
Lir, 4
Dt +,0 axl- ( )

Ja a equacdo de quantidade de movimento é dada por:

auj au] opP Ori]-

-z = - . 5
Por TP~ T ox,  ox P9 )

onde o primeiro termo representa a variagdo com o tempo, o segundo termo representa o termo
convectivo, o terceiro a for¢a por unidade de volume, o quarto a influéncia das tensdes e, finalmente,

o quinto representa a forga gravitica.
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A equacdo de energia é dada por:

oT oT aui OZT 6u]

P ot
onde o primeiro termo representa a variacao da energia em fun¢do do tempo, o segundo termo é o
termo convectivo, o terceiro termo representa o efeito da pressao, o quarto termo é a difusao de calor

e finalmente temos a transformacao de energia mecanica em calor.

A partir da malha definida, métodos escolhidos, condi¢Ges fronteiras impostas e condi¢Ges iniciais, as
ferramentas de CFD permitem resolver as equagdes apresentadas anteriormente e obter uma solugdo

numérica para o problema proposto.

Uma das vantagens fundamentais da utilizacdo de CFD reside no facto de ao aplicar as leis
fundamentais de mecanica a um fluido, a obtencdo de um conjunto de equagdes ndo lineares as
derivadas parciais permite a sua solucdo numérica, descrevendo-se o fenédmeno fisico de forma
aproximada. Idealmente, estas equacgbes seriam resolvidas analiticamente, contudo em situagdes
praticas tal ndo é possivel. Ao aplicarmos as simplificagdes incluidas nos programas de CFD, a obtencao
de resultados é logicamente facilitada, para além de que também permite a simulagdo de casos reais,
poupando-se bastantes recursos [19]. Adicionalmente, esta ferramenta permite também simular
escoamentos que ndo seriam possiveis de realizar experimentalmente, como por exemplo um
acidente nuclear ou catastrofes naturais como tsunamis [17]. E de referir que apesar desta grande
versatilidade, os métodos experimentais continuam a ter uma elevada importancia, até porque é
através destes que é possivel validar os métodos utilizados para as simulagbes numéricas.
Relativamente a utilizacdo de CFD em processos industriais, estes normalmente envolvem processos
multifasicos, transferéncia de calor e reagdes quimicas muito complexas, especialmente nas industrias
associadas a produgdo de energia como é o exemplo das centrais elétricas que utilizam a combustao

do carvdao como principal fonte de energia [20].

A resolugdo de um problema com base em CFD podera ser divida em alguns passos importantes. Em
primeiro lugar, devera ser feita a identificagdo do problema e definir um planeamento dos objetivos a
atingir para a resolu¢do do mesmo. Numa segunda etapa, deverd ser feito um pré-processamento
onde, inicialmente, é criada a geometria onde vai ser analisado o escoamento em questdo. Depois é
feita uma discretizagdo do sistema onde a geometria passa de um dominio continuo para volumes de
controlo, criando-se uma malha que podera ser de duas ou trés dimensées, onde irdo ser resolvidas as
equacles governativas que descrevem o modelo fisico. A definicdo da malha é de extrema
importancia, uma vez que esta terd uma grande influéncia na exatiddo dos resultados obtidos e no
tempo da simulacdo. Apds a definicdo da malha, é definida a fisica do problema, isto &, a escolha dos

modelos matematicos que melhor irdo descrever o sistema em questdo. Para além disto, sdo também
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definidas as condic¢des iniciais do problema bem como as condic¢des fronteira. Uma vez definidos todos
os parametros, a simulacdo podera ser efetuada, onde a resolucdao do problema é feita através de
processos iterativos, que terminam quando se atinge a convergéncia definida pelo utilizador para os
sistemas de equacdes lineares resultantes da discretizagdo das equagdes governativas. Apds se atingir
a convergéncia, é feito o pds-processamento, onde se examinam os resultados obtidos e retira-se a
informacdo que se pretende. Estes passos podem mudar ligeiramente, especialmente uma vez que
existem diversos programas de CFD, mas, em geral, uma simulacdo de CFD é baseada nestes passos

mencionados [21].
2.3.2 Papel do CFD na combustao

Como foi referido anteriormente, CFD é particularmente util em processos multifdsicos, escoamentos
turbulentos e interagdes quimicas complexas. Como se sabe, o fendmeno da combustao envolve todos
estes processos fisicos, especialmente quando se trata deste processo numa escala industrial, onde os
equipamentos em que a combustdo ocorre sdo complexos em termos de geometria e condicoes
fronteira. Desta forma, a utilizacdo de CFD tem tido um papel fundamental no estudo e
desenvolvimento da combustdo uma vez que permite um estudo mais aprofundado dos escoamentos
e mistura de reagentes existentes, perfis de temperatura, formacao de poluentes e concentracado de
espécies quimicas sem a necessidade de utilizar métodos experimentais que envolvem elevados
custos. Consequentemente, também é possivel o desenvolvimento de equipamentos de maior

eficiéncia energética e que possuem uma menor formacdo de compostos indesejaveis (NO,, CO, etc.).

O regime de escoamento num combustor estd dependente ndo sé da sua geometria, mas também do
tipo de combustivel e da forma como este é injetado na camara de combustdo. Geralmente, o
escoamento ocorre em condicGes de regime turbulento, e o modelo de turbuléncia frequentemente
utilizado para a simulagao de processos de combustdo é o k-g, mas este pode sofrer ligeiras altera¢des
dependendo dos fatores mencionados anteriormente. Para além disso, o regime de escoamento neste
tipo equipamentos ndo esta apenas dependente da turbuléncia, mas também nas varia¢des de pressao
e velocidade causadas pela mistura de reagentes. Em termos de modelos matematicos que descrevem
a combustdo, existem bastantes modelos ja devidamente desenvolvidos e estudados. A titulo de
exemplo, temos o modelo Eddy Dissipation, modelo de Eddy Dissipation Concept ou modelo laminar
flamelet. A aplicagdo destes modelos estad dependente de haver uma pré-mistura do comburente e
combustivel ou mistura apenas quando ja injetados na camara de combustdo [22]. Os modelos que

sdo possiveis de aplicar na aplicacdo de CFD da ANSYS® estdo representados na Tabela 1.
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Tabela 1- Modelos de combustdo disponiveis no ANSYS FLUENT®. Adaptado de [22].

Chamas sem Chamas parcialmente pré-

Método Chamas pré-misturadas
pré-mistura misturadas

. Modelo

Quimica de Modelo Zimont Modelo Mixture
L Mixture ) )

Equilibrio Modelo Eddy Dissipation (EDM) _ Fraction/Zimont

Fraction

Modelo Eddy Dissipation Finite
Rate (EDFR)
Modelo
Quimica Modelo Probability Density
Laminar
Detalhada Function (PDF)
Flamelet

Modelo Eddy Dissipation Concept
(EDC)

Uma vez que o carvao ainda é atualmente uma das maiores fontes de energia, CFD tem um papel
fundamental no desenvolvimento de novas tecnologias para que a sua combustdo seja menos
poluente, uma vez que sdo necessarias ferramentas de elevada complexidade de modo a permitir uma
previsdao dos gases emitidos e também da performance do equipamento, que as simulagdes CFD
conseguem fornecer. Isto permite um maior entendimento no que toca a combustdo e gaseificagdo do
carvao em diversas escalas [23]. Mais recentemente, os programas de CFD tém contribuido para o
desenvolvimento do processo de combustdo em leito fluidizado. Ji et al. [24], realizaram simulagGes
2D de um combustor de leito fluidizado circulante onde, através da correta definicdo de parametros
como a transferéncia de calor, correntes de entrada e condicGes fronteira, foi possivel desenhar um
modelo para estudar a formagdo de compostos nocivos, mais especificamente compostos azotados.
Desta forma, foi possivel estudar o efeito de diversos parametros na formacdo destes compostos, um

estudo importante que deveria ser realizado mais frequentemente.
2.3.3 Papel do CFD na oxi-combustao

Apesar dos varios modelos de simplificacdo das reagdes de combustdo, tal como o modelo Mixture
Fraction que ndo necessita de detalhes relacionados com a cinética quimica, estes ndo conseguem ser
diretamente aplicados na oxi-combustdo devido a promog¢do de reacles de dissociacdo a altas
temperaturas. Desta forma, s3o normalmente necessarios modelos que descrevam mais
detalhadamente todas as reag¢des incluidas como é o caso da Finite-Rate Chemistry. O problema do
uso deste tipo de modelos é a necessidade de utilizar equipamentos com muita memoria e unidades

de processamento geral de elevado desempenho, tendo em conta que as geometrias e malhas
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utilizadas nestes processos sdo normalmente de grandes dimensdes e detalhadas. Desta forma, é
necessario simplificar o grande nimero de reacdes e espécies quimicas de modo a que as simulacdes
possam ser executadas num intervalo de tempo aceitavel [25]. Consequentemente, é compreensivel
que dadas as diferencas verificadas entre a oxi-combustdo e a combustdo convencional, o principal
foco de simulagGes em CFD deste tema tem sido relacionado com a avaliagdo destes mesmos métodos
de simplificagdo dos mecanismos de reagdao com vista a desenvolver estes para a obtencdo de
resultados compardveis com o que é observado experimentalmente. No entanto, a analise de emissdes
de gases nocivos, principalmente espécies NO,, sdo estudadas de forma a compreender a eficacia da

oxi-combustdo e o seu potencial de aplicagdao em sistemas existentes de combustao.

Tendo em conta as vantagens referidas e o papel importante das simulacdes de CFD na combustdo, é
de esperar que o mesmo seja verificado para a oxi-combustdo, especialmente considerando que se
trata de um processo ainda em desenvolvimento que precisa de um estudo mais aprofundado. Como
ja foi referido, normalmente sdo utilizados métodos de simplificacdo do processo de combustao, ja
gue o numero de reacgdes incluidas pode chegar até as 353 e incluir 53 espécies quimicas diferentes
[26]. O estudo e aplicacdo destes modelos é, como seria de esperar, diferente para cada tipo de
combustivel, sendo que os combustiveis sélidos como o carvdo ou biomassa tém normalmente um

foco maior relativamente aos restantes tipos.

Ao nivel de combustiveis gasosos e focando no gas natural, que ird ser o combustivel estudados neste
trabalho, existem poucos artigos que fazem um estudo de pardmetros que maximizam a eficiéncia da
oxi-combustdo. No entanto, existem bastantes estudos que avaliam os mecanismos utilizados, com
particular foco na radiacdo e reagbes quimicas envolvidas. Yin et. al [27] conduziram um destes
estudos, onde avaliaram trés mecanismos diferentes que simplificavam a reacdo do metano/gas
natural com o ar, sendo estes Westbrook e Dryer, uma modifica¢do deste e uma versdao modificada do
mecanismo de Jones and Lindstedt para oxi-combustdo num reator de dimensGes menores e outro de
escala industrial. No seu estudo este remete para a importancia da influéncia dos elementos que
surgem da dissocia¢do, que no caso da oxi-combustdo, tém um grande impacto na temperatura de
chama como se ilustra pela Figura 4, onde podemos observar que quando a associa¢ao é tida em conta,

a temperatura de chama sobe consideravelmente.
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Temperatura da Chama Adiabéatica K]

0.6 0.7 08 09 1 1.1 1.2 1.3 1.4
Rigqueza de Combustivel [-]

—#— Oxi-GN 1 passo —#— Oxi-GN 2 passos —&— Oxi-GN 4 passos —@— Oxi-GN geral
—&— Ar-GN 1passo —5— Ar-GN 2 passos —#&— Ar-GN 4 passos —&— Ar-GN geral

Figura 4- Temperatura de chama adiabatica em fung¢do da riqueza da mistura. Adaptado de [28].

Isto acontece uma vez que a medida que a temperatura aumenta, as rea¢des de dissociacdo de
compostos como o H,0 ou CO, sdo favorecidas, o que resulta no aumento verificado. Assim, foi
decidido analisar os métodos referidos modificados de modo a ter em conta estes fatores. Verificou-
se que o modelo de Jones and Lindstedt foi aguele que apresentou melhores resultados em termos de
forma de chama, temperatura e também na concentracao de produtos como o CO ou CO,, devido
principalmente a inclusdao de mais reagdes, especialmente de dissociagdo, comparativamente ao
modelo de Westbrook and Dryer. Por outro lado, foram utilizados dois modelos distintos para
representar a transferéncia de calor por radiagdo. Para tal, foram avaliados dois métodos distintos,
duas variagées do modelo Weighted Sum Grey Gases Model (WSGGM) o qual é apropriado para
reacoes de combustdo, sendo muito utilizado na area de CFD. Verificou-se que o modelo adaptado
para oxi-combustdo a nivel experimental ndo apresenta praticamente diferencas. Pelo contrario, a
nivel industrial, a diferenca é notdvel, especialmente no que toca ao coeficiente de absor¢do que
revelou uma diferenca de 120%. Assim, concluiu-se que o modelo criado é mais apropriado para

instalagGes industriais.

No entanto, Schluckner et. al [29] conduziram um estudo de avalia¢do da formac¢do de compostos NOy
na oxi-combustdo de gds natural, com vdrias composi¢cdes de entrada de oxigénio e verificando
diferentes mecanismos de reacdo e métodos de representacdao da combustdo verificada na fornalha
em questdao. Um dos principais objetivos do trabalho é também desenvolver um método que fosse
aplicavel a nivel industrial e de rdpida resolugdo. Para a realiza¢do da avaliagdo da formagdo dos
compostos referidos, um mecanismo que inclui oxigénio, hidrogénio e os radicais hidroxilo foi
escolhido uma vez que estes estdo diretamente relacionados com a sua formagdo. Para o processo de

resolucdo foi escolhido o Partially Premixed Steady Flamelet Model (PPSFM) para reduzir o tempo de
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simulacdo e por este representar bem a chama de oxi-combustdo e também pela taxa de deformacdo
verificada a entrada da fornalha. Por outro lado, modelos cldssicos também foram avaliados como o
de Westbrook and Dryer e o mecanismo de Jones and Lindstedt, juntamente com métodos de
resolucdao EDM e EDFR, respetivamente, e com algumas alteragdes de para que sejam aplicados a oxi-
combustdo. Neste caso, como a dissociagdo ndo estd presente nestes mecanismos, a temperatura de
chama tem de ser baixada de forma artificial para representar valores mais realistas. Relativamente
aos resultados, verificou-se que o modelo que melhor representava a formacgdo de radicais, forma e
temperatura de chama e formacdo de compostos de NOy foi o PPSFM juntamente com o mecanismo
de 25 reagdes, onde foi possivel chegar a valores concordantes com os verificados experimentalmente,
com baixos tempos de simulacdo, apesar de alguns erros na medi¢cdo do NOy, quando a percentagem
de N; na entrada era igual ou inferior a 2%. No entanto, verificou-se que o modelo EDC juntamente
com o mecanismo de Jones and Lindstedt representou igualmente bem todos os pardmetros avaliados,
mas é um modelo que requer uma grande capacidade computacional. Concluiu-se também que a
previsdao de compostos de NOy estd inteiramente dependente de uma correta escolha dos modelos e

mecanismos a utilizar de forma a se prever uma temperatura correta de chama.

Por outro lado, o estudo da oxi-combustdo através de simulacées de CFD ndo esta apenas associado a
avaliacdo dos métodos mais apropriados cientificamente para representacao de resultados que sejam
coincidentes com o que é verificado experimentalmente. Como ja foi referido, sistemas ja existentes
de combustdo convencional podem ser modificados de forma que seja possivel a utilizacdo da oxi-
combustdo. A avaliacdo da aplicabilidade destas alteracdes pode entdo ser feita de forma menos
dispendiosa e rapida por simulagdes CFD. Tigges et. al [30] conduziram um estudo de adaptagdo de
uma caldeira dedicada a combustdo do carvao para que esta conseguisse produzir energia através da
queima do combustivel com ar ou apenas oxigénio. Como ja foi referido, em certos casos, a utilizagdo
da oxi-combustdo requer a utilizagdo de uma corrente de recirculagao dos gases de saida da camara
de combustdo o que significa a alteragdo dos balangos de transferéncia de calor da instala¢do. Para
além disso, é necessario garantir que as condi¢gdes dentro da caldeira permanegam iguais se esta
estiver a trabalhar tanto em modo de combustdo convencional ou oxi-combustdo, em termos de
pressdes, temperaturas e forma da chama. Desta forma, as simula¢des de CFD foram feitas com vista
a validar os parametros a utilizar para que estes fatores permanegam iguais para ambos os modos de
operacgdo da caldeira. Desta forma, validaram-se as condi¢es escolhidas uma vez que se verificaram

pequenas diferencas entre a operac¢do da caldeira em combustdo e oxi-combustao.
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3 Métodos- Ansys Workbench® e Fluent®

Para a realizacdo desta dissertacdo, foi utilizado o programa ANSYS Fluent®. ANSYS® é um pacote de
software que abrange uma gama alargada de fendmenos fisicos e também alguma quimica, permitindo
assim a simulacao de processos de engenharia de elevada complexidade que sdo requeridos normalmente
no desenvolvimento de uma unidade processual. Neste caso, faz todo o sentido a utilizacdo do Fluent®,
uma vez que este programa se foca no escoamento de fluidos e sistemas reacionais, incluindo, portanto,

as ferramentas necessarias para desenvolver o estudo pretendido.

Numa primeira instancia do trabalho, foi feita uma familiarizagdo com o programa para perceber melhor
a sua interface e funcionalidades. Para tal, foram utilizados os tutoriais fornecidos pela ANSYS®, focando
aqueles que mais se relacionam com o trabalho em questdo. Para além disso, foram também feitos alguns
workshops relacionados com a combustdo também fornecidos pelas ANSYS®, que permitiu um maior
desenvolvimento da capacidade de utilizacdo de funcionalidades do Fluent® relacionadas com este
processo. De forma a aprofundar ainda mais os conhecimentos adquiridos pelos documentos fornecidos
pela ANSYS®, foi feita uma recriacdo de um artigo cientifico de oxi-combustdo para ganhar experiéncia no
gue toca ao desenho de geometrias de fornalhas e geracao da malha, aspetos que sdo bastante relevantes

para obter resultados cientificamente precisos.

Neste capitulo serdo abordadas tanto a criagao da geometria e da malha utilizadas para a realizagdo da
simulagdo tanto da combustdao como da oxi-combustdo, bem como a escolha de todos os modelos fisicos
que representam a transferéncia de massa, transferéncia de calor etc. Por fim, serdo apresentadas as

condicOes fronteira, as sec¢des de fornalha que serdo simuladas e os resultados que se pretendem obter.

3.1 Criagdao da geometria e malha

Como ja foi referido anteriormente, a criacdo da malha é dos passos mais importantes para que os
resultados obtidos na simulagdo sejam fiaveis e cientificamente corretos. Em CFD, a modelacdo do
corpo/geometria é feita de modo a obter um sistema equivalente de elementos ou volumes finitos num
numero de pontos ou volumes finitos, isto é, definir uma malha na geometria em questao aonde se irdo

resolver as equagdes dos modelos fisicos definidos.

Como ja foi referido, neste trabalho ira ser analisado o efeito da utilizagdo da oxi-combustdo numa
fornalha para a producdo de ceramica. Desta forma, foi feita uma visita a fabrica de uma empresa de
ceramica para perceber o funcionamento das suas instalagdes e qual a melhor forma de adaptar o
processo para uma simulagdo de CFD. Na Figura 5 estdo representados a fornalha para a produgdo de

ceramica e um dos varios injetores localizados ao longo da mesma.
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Figura 5- a) Imagem da fornalha para produgdo de ceramica da empresa contactada b) Imagem

detalhada de um dos injetores localizados ao longo da fornalha.

A geometria da fornalha utilizada foi fornecida pela empresa de ceramica, sendo que um corte do

esquema desta pode ser observado na Figura 6.

Figura 6- Desenho em corte da fornalha para producdo de ceramica da empresa.

A fornalha utilizada nesta fabrica é de grandes dimensdes e, por isso, seria impraticadvel simular com
grande precisao a totalidade desta. Assim, foi decidido fazer um corte nesta, para que apenas se analisasse
a combustdo em apenas quatro injetores uma vez que esta sec¢dao representa uma repeticdo do que

observamos ao longo da fornalha.

Desta forma, utilizando a ferramenta ANSYS SpaceClaim®, foi possivel desenhar uma versao simplificada
da geometria ilustrada na Figura 6 com vista a simular a situagao real. A geometria e as suas dimensdes

podem ser verificadas na Figura 7.
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im

Figura 7- Dimensoes utilizadas no desenho da geometria do corte da fornalha a ser analisada

E importante referir que, do outro lado da fornalha também existem injetores, sendo estes ndo simétricos
e em posicoes opostas as que observamos na Figura 7 completando os quatro injetores referidos

anteriormente.

Depois da geometria desenhada, é necessario criar a malha. Para tal, foi utilizado a ferramenta de geracao
de malha da ANSYS, onde se decidiu utilizar uma malha ndo estruturada e de células poliédricas, que
permitiram poupar consideravelmente o nimero de células comparativamente a utilizacdo de células
tetraédricas. Para além disso, as células poliédricas poderdo ser consideradas como a “fusdo” dos
beneficios de células hexaédricas e tetraédricas, sendo a sua formacgao bastante automatizada e por outro
lado, levam tipicamente a obtencdo de baixos niveis de difusividade numérica. Para além disso, devido ao
maior nimero de faces, o contacto entre as células aumenta o que melhora significativamente o célculo

de gradientes e permite o calculo eficiente da transferéncia de massa entre as inimeras faces [31].

Como ja foi referido, a malha representa um conjunto de volumes de controlo onde as equacdes que
representam os modelos fisicos e quimicos vao ser discretizadas e resolvidas. Desta forma, quanto mais
refinada for a malha, melhor serdo os resultados obtidos. No entanto, é essencial ter em conta o tempo
de simulagdo, ou seja, o ideal serd encontrar uma proporg¢ao ideal entre precisdo e tempo. Para tal, foram
realizados testes a quatro malhas distintas, de modo a estudar a precisdao dos resultados obtidos em
fung¢do do tamanho da malha (tendo em conta que quanto maior o nimero de células, maior o tempo de
simulagdo), tendo sido analisados os perfis de temperatura ao longo de um dos injetores da fornalha, bem

como a fragdo molar de CO,. Os resultados obtidos estdo representados na Tabela 2 e na Figura 8.

Métodos- ANSYS Workbench® e Fluent® 19



Simulacdo em CFD da oxi-combustdo num reator de producdo de ceramica

Tabela 2- Numero de células utilizado em cada malha testada, com os respetivos resultados

obtidos de temperatura maxima de chama e fragao molar de CO..

Fracao Molar

Malha Numero de Células Tmax de chama / K
CO;
1 147145 2060 0,256
2 265778 2050 0,247
3 346602 2060 0,259
4 508680 2060 0,269
003 T 2500 T
0,025 2000
i
0,02 ~
£ 1500
0,015 2
2. 1000
0,01 £
i &= i
0,005 500
S e — 0 ey
0,075 0,275 0,475 0,675 0,875 0,075 0,275 0,475 0,675 0,875
Direcdo x (m) Direcdo x / m
—e— Malha 1 ——Malha 2 Malha 3 —8— Malha 4

Figura 8- a) Perfil da fracdo molar de CO; ao longo de um injetor da fornalha b) Perfil de temperatura ao

longo de um injetor da fornalha.

Ao observar os resultados obtidos, podemos concluir que os resultados que se encontram mais perto da
realidade s3o os da malha 3 e 4. Podemos verificar que para a fragdo de CO, a malha 3 representa um
resultado um pouco menos preciso (diferenca de 0,002) para a malha 2. No entanto, como o principal
objetivo é obter uma temperatura de chama idéntica com o verificado fisicamente esta diferenga foi
ignorada. Para além disso, a convergéncia da solugao foi melhor tanto para a malha 3 como para a malha
4. Entre estas duas, os resultados obtidos ndo apresentam uma diferencga significativa. Desta forma, a
malha 3 foi a escolhida para ser utilizada na obtencdo dos resultados pretendidos uma vez permite
alcancar uma precisdo adequada para os objetivos do trabalho e para além disso, permite obter tempos
de simulacdo significativamente menores comparativamente a malha 4. Esta malha encontra-se

representada na Figura 9.
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Figura 9- Representacdo da malha utilizada (malha 3) para a simula¢do da fornalha em estudo.

3.2 Definicao dos modelos fisicos

Como ja foi mencionado, a combustdo/oxi-combustdo é um fendmeno bastante complexo, uma vez que
envolve processos fisicos e quimicos como turbuléncia, radiacdo e reagdes quimicas. Desta forma, é
crucial que os modelos escolhidos previamente sejam o mais adequados possivel para obter resultados
adequados. Assim, serdo discutidos de seguida os modelos utilizados para a simplificacdo e resolucdo das
equagdes de movimento, energia e conservagdo de massa que ja foram representadas anteriormente,

utilizados tanto para as simulagdes em condi¢des de combustdo normal e condi¢des de oxi-combustao.
3.2.1 Turbuléncia

Para caracterizar o escoamento turbulento verificado para o processo em questado, foi escolhido o modelo
de duas equacgdes k-g, onde estas duas equagdes se baseiam na energia cinética turbulenta (k) e na sua
taxa de dissipagdo (€). Neste modelo, é assumido que o escoamento é completamente turbulento e, por
isso, o efeito da viscosidade molecular é negligencidvel. O modelo é atualmente usado em varios tipos de
escoamentos, com ou sem transferéncias de calor, a nivel industrial devido a sua robustez e precisdo nos
resultados obtidos [32]. Para este caso em especifico, decidiu usar-se uma modificacdo deste mesmo
modelo denominada realizable k-, em que a diferenga consiste numa formula¢do distinta para a
viscosidade turbulenta e também para o célculo de €. Este modelo ja foi verificado cientificamente para
simulacbes de CFD relacionadas com a oxi-combustdo, onde se verificou que a chama se formava
corretamente comparativamente a modelos mais exigentes a nivel computacional [33]. As equacdes (7)
e (8), respetivamente, sdo usadas para o calculo das variaveis k e &:

i( k)+i( ku-)=i( +ﬁ)% + G +G,—pe—Yy+S (7)
at P T oa P T B |\ T g o | T e T T T PET M T 0k
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2

&
————+C;,—C3.G, + S (8)
k-l-\/% 1ek 3eYDp &

a()+a( )—a(+“t)ak+cs C
ot P T ox PEU) T Gy [\H T g, B | T PRE T P

em que C; = max [0.43,”%], n= SS, S =./25;;Sij

Nas equacGes (6) e (7) representadas acima, G representa a geracdo de energia cinética turbulenta
devido aos gradientes de velocidade, G}, é a geragdo de energia cinética turbulenta devido as flutuagdes
Yy representa a contribuicdo de dilatagdo flutuante na turbuléncia compressiva. C sdo constantes do
modelo com valores predefinidos que foram calculados experimentalmente para escoamentos
turbulentos fundamenais oy, e g;, sdo numeros de turbuléncia de Prandtl para k e €, respetivamente. Sx e

Se sdo termos de origem definidos pelo utilizador.
3.2.2 Radiagdo

Na combustdo convencional, a radiacdo tem um papel bastante importante na transferéncia de calor,
participando em quase 90% da transferéncia de energia principalmente em processos industriais na
criacdo de materiais. Em primeiro lugar é importante referir que os modelos pretendem a resolucdo da
equacado de transferéncia de calor por radiacdo que remete para todos os fenédmenos de radiacdo
existentes no sistema, considerando entdo as suas influéncias em toda a malha que estd a ser utilizada. A
titulo de exemplo, a intensidade de radiagdo vai sofrer uma diminui¢ao devido a absor¢do das particulas

e também pela dispersdo, mas vai aumentar pela emissdo. Esta equagdo é dada por [34]:

aI(l,,s;) oT* o (%"
——+ (a+0y)l,(s,w =an2—+—f 1,(r,s")p(ss)dQ (9)

Fo ot (@t o)l (s ) =S IR AGESLICEED
onde / é a intensidade da radiagdo, a é o coeficiente de absor¢do g, o coeficiente de dispersdo, n o indice

de refragdo, s a distancia da particula, w o comprimento de onda e ¢p uma fungao de fase.

O modelo Discrete Ordinates é aplicavel a todas as espessuras Oticas e, portanto, bastante utilizado nos
diversos processos de combustdo, uma vez que tem em conta todos os fendmenos associados a radiagao.
Este método utiliza uma equacdo que resolve a equacdo de transferéncia de radiacdo para um numero

finito de angulos sélidos, para s diregdes:

dl(s, 2574 am
Is,w) _ —(a+a)l(s,w) + & I(s, w)pdw (10)
0s 4m ),

Por outro lado, e tendo em conta que falamos de combustdo, existem gases que sdo neutros para a
radiacdo como o O, ou 0 Ny, mas existem moléculas como o H,0 ou o CO; que participam ativamente na
transferéncia de calor por radiacdo e é importante ter em conta a sua emissividade. Como o gés de escape

da combustdo convencional é maioritariamente constituido por N, consegue-se aplicar uma simplificacdo
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de Grey Gases onde como nos gases a espessura otica possui uma elevada dependéncia do comprimento
de onda, esta permite que a absortividade e emissividade esteja baseada numa expressdao com base na
temperatura, que permite o calculo de apenas uma equacao de transferéncia de calor por radiacdo. Desta
forma, aplicamos o modelo de Weighted Sum of Grey Gas Mode (WSGGM) que calcula a emissividade (g)

ponderado pela distancia (s) de acordo com:

I

£ = Z g (T)(1 — e~aP%) (11)

i=0
onde a.; é o emissivity weighting factor para o fator i do grey gas ficticio, k; o coeficiente de absorgdo
do gas i, p a soma da pressao parcial dos gases absorventes e s o caminho percorrido pela radiac3o. Para
os valores de a,; e k; o software ANSYS Fluent® vai buscar os parametros de Smith et al. [35] , que sdo
normalmente utilizados e adequados para a combustdo. A nivel de oxi-combustdo, estes parametros
podem ser utilizados, no entanto, para instalacdes de maior calibre industrial, seria ideal a utilizacdo de
uma versao modificada dos parametros [27]. No entanto, como no caso em estudo apenas estamos a
analisar parte de toda uma fornalha industrial, os valores utilizados desta literatura sdo considerados

validos.
3.2.3 Modelo Quimico e Mecanismo

Relativamente ao modelo quimico, o ANSYS FLUENT® dispde de varios que simplificam os fendmenos que
ocorrem durante a combustdo de forma a reduzir o tempo de simulacdo e ao mesmo tempo obter
resultados concordantes com o esperado. Um dos modelos de combustdo ja mencionados é o Eddy
Dissipation Model. Este modelo é aplicado quando temos combustdo muito rdpida e esta é entdo
controlada pela mistura dos reagentes que é influenciada pela turbuléncia do processo. Nestes casos,
podera ser feita uma aproxima¢do em que a combustdo é limitada por esta mistura, o que permite
negligenciar cinéticas de reacdo complexas, ou seja, os calculos realizados ndo estdo dependentes das
equacdes de Arrhenius para a variagdo com a temperatura, o que facilita os calculos computacionais. No
entanto, este modelo nao pode ser utilizado para o caso de estudo, uma vez que, como ja foi dito
anteriormente, este ndo tem em conta as constantes da lei de Arrhenius e, deste modo, ao utilizarmos
um mecanismo de rea¢Ges com mais de uma equagdo com este modelo, poderemos obter resultados
incorretos. Isto acontece porque nestes mecanismos de duas ou mais equagdes, normalmente sdo
baseados nas cinéticas de Arrhenius, o que impede ao modelo de prever a formagdo de espécies
provenientes da dissociagdo, que é algo crucial para obter resultados numericamente corretos no caso da
oxi-combustdo. Desta forma, de modo a poder utilizar mecanismos que tenham em conta reagdes
dissociativas, foi escolhido o modelo Eddy-Dissipation Concept, uma extensdo do Eddy-Dissipation, que
incorpora todos os detalhes da cinética quimica no escoamento turbulento, o que vai resultar num maior

tempo de simulacdo, mas que serd compensado ndo sé pela maior precisdo dos resultados mas também
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porque permite uma analise dos varios produtos secundarios de combustdo como é o caso do CO o que
seria impossivel de analisar caso se utilizasse uma equacao geral. Este presume que as reacdes ocorrem
em pequenas escalas da turbuléncia. Ao utilizarmos este modelo, sera possivel ndo sé obter temperaturas
mais proximas das observagdes experimentais, mas também analisar a formacdo de compostos como CO

ou NO,.

Para a reacdao de combustdo do metano com oxigénio, a equacao (12) é a que representa a forma mais

simplificada desta reacgao:

CH, + 20, - CO, + 2H,0 (12)

Como ja foi referido, na oxi-combustdo é necessario ter em conta as espécies provenientes da dissociacao,
uma vez que estas tém uma influéncia direta na temperatura de combustdo. Desta forma, é necessdria a
utilizacdo de um mecanismo que tenha em conta algumas destas dissociagcdes, mas que também
contribua para uma obtencdo de resultados de forma atempada de acordo com o tempo disponivel para
arealizagdo do trabalho e utilizar a equagdo geral apresentada anteriormente poderia induzir na obtengao
de resultados incorretos. Assim, foi escolhido o mecanismo de Jones and Lindstedt [36], que foi
desenvolvido para a combustdo de hidrocarbonetos, tendo em conta uma rea¢do de dissociacdo que
contribui para uma boa previsdo tanto da formacdo de H, como de CO sendo este ultimo bastante
relevante dentro dos compostos que se formam durante a combustdo. Para além disso, apesar de ndo ter
em conta todas as reagOes de dissociacdo existentes, Yin et al. [27] verificaram que com a mudancga de
parametros da equacdo de Arrhenius, os resultados obtidos para simulagcGes de oxi-combustdo, apesar de
um pouco diferentes do que é verificado experimentalmente, demonstraram que eram fidveis. Assim,
tendo em conta a poupanga de tempo de simulagdo que se verifica na utilizagdo deste mecanismo
comparativamente a outros, foi este o escolhido para simular as condi¢des de oxi-combustao bem como
a simulagdo inicial de combustdo convencional. Por outro lado, este modelo ja foi comprovado ser
adequado para reproduzir a combustdo de gas natural [37]. Na Tabela 3, apresentam-se as diferentes

reagoes que englobam este modelo.
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Tabela 3- Mecanismo de Jones and Lindstedt e respetivas constantes cinéticas. Adaptado de [27].

Ne¢ Reagao Equagdo de Arrhenius [kmol (m3Ks)] A b E

44 10" 0 1,26 - 108

1 CH, +0.50, - CO + 2H, d[Cf“]

— ATbe—E/RT X [CH4]0‘5[02]1’25

d[CH 3,0 - 108 0 1,26 - 108
2 CH,+H,0 - CO+3H, [dt 4] = AT?e~E/RT x [CH,][H,0]

d[CH 569 - 10'* 0 1,47 - 108
3 HZ + 0.502 A d Hzo [dt 4] = ATbe_E/RT X [Hz][OZ]O'S

d[CH 2,75 -10° 0 836 - 107
4  CO+H,0 e CO,+H, % = ATPe~E/RT x [CO][H,0]

Para proceder a aplicacdo deste mecanismo no ANSYS Fluent®, é necessaria a utilizacdo de um outro
programa da ANSYS® denominado CHEMKIN®, que permite a incorporacdo de modelos reacionais a
escolha do utilizador, ja que as misturas predefinidas no Fluent® geralmente apenas tém modelos com
uma ou duas reagdes quimicas, desprezando a dissociacdo de certos compostos. Desta forma, é possivel
aplicar as reagGes e constantes cinéticas apresentadas na tabela anterior. Para além disso, o mddulo
CHEMKIN® possui uma base de dados com dados termodinamicos e propriedades de transporte de cada
molécula presente em todas as reagGes, o que leva a que ndo seja preciso a inserir manualmente todos

estes valores.

3.3 Definicao de condicoes fronteira

A defini¢do das condig¢Bes fronteira e iniciais do problema também é uma parte bastante relevante na
resolugao de um problema de CFD, principalmente porque estas vao ditar a forma como as equagdes

governativas vao ser resolvidas.

Em termos de condi¢Ges fronteira, foram utilizados os dados provenientes de uma empresa de ceramica,
ou seja, o caudal de gas natural e caudal de ar estdo de acordo com os valores verificados para a produgao
de ceramica nesta mesma fabrica. O caudal de ventilagdo utilizado para promover a convec¢ao dentro do
forno e a transferéncia de calor para as pecas de ceramica também foi fornecido. Por fim, também o
numero de injetores foi dado, sendo apenas dois tergos destes injetados com gas natural. Estes valores

estao representados na Tabela 4.
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Tabela 4- Valores fornecidos pela empresa de produgao de ceramica relativamente ao forno.

Dados Valor
N¢ injetores 464
N2 injetores ativos com gas 309
Q.r/ kg st 2,27
Qar nos 309 injetores / kg s 1,51
Qoss Natural / kg ™ 0,0384
Qar ventilagao / kg s* 0,265

No caso deste trabalho, decidiu simular-se duas sec¢ées distintas da fornalha de ceramica: uma primeira
zona de maior temperatura onde é transferida uma maior quantidade de calor para a ceramica e uma
zona de menor temperatura, onde a cerdmica comeca a receber calor. E importante referir que, o caudal
de gds natural varia ao longo da fornalha dependendo da temperatura que se deseja obter, sendo que o
caudal de ar se mantém constante ao longo do forno. Para temperaturas mais altas teremos uma maior
guantidade de gas natural e o oposto se verifica para temperaturas menores. A nivel de gases de exaustao,
como estamos perante simula¢des de apenas uma seccdo da fornalha o caudal destes vai variar de acordo
com a zona que pretendemos simular. Tendo em conta que estes gases circulam em contracorrente
comparativamente a ceramica, o seu caudal sera igual ao valor da soma de todos os caudais de ar e gas
natural que entram na fornalha até esse momento. Na Figura 10, podemos ver um esquema do forno e
as zonas que vao ser analisadas neste trabalho, para melhor compreensao.

Zona sem entrada
de gas natural

T=1673K T=923K L
[ \

Entrada do ar Saida de
de ventilagio gases

Sal’?a Ir.la Entrada da

cerdmica cerdmica

Zonal Zona 2
Queimador 4 Queimador 305

Figura 10- Esquema da fornalha com as zonas a analisar a inje¢do de oxigénio.
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Como neste caso necessitamos de saber o caudal por injetor, foi considerada uma variacao linear do
caudal relativamente ao nimero de injetores ao longo do forno. Assim, foi possivel obter os valores

apresentados na Tabela 5.

Tabela 5- Caudais de gas natural e O, na entrada dos quatro injetores nas diferentes zonas a

analisar da fornalha.

Zona Tzuna/ K Tentrada/ K Qar por injetor / kg 5-1 QGN por injetor / kg 5_1
1 1673 723 0,0049 0,000245
2 923 723 0,0049 0,000107

A nivel de composicdo dos gases de exaustdo, considerou-se que estes sdo constituidos apenas por CO;,
H,0, N, e O, que ndo reage (existe sempre excesso de ar ao longo da fornalha) além do ar proveniente da
ventilagdo, sendo os dois primeiros resultantes da reacdo do gas natural e ar que entra no sistema. A nivel
de temperaturas, para a simulagdo da primeira zona, foi utilizada uma temperatura tipica de fornalha de
ceramica a qual estaria o ar de ventilacdo depois de aquecido pelos primeiros 4 injetores da fornalha. E
importante referir que nesta simulacdo ndo temos em conta o ar de combustdo que é reaproveitado e
ajuda na subida temperatura de modo a atingir o nivel de calor pretendido. Tendo isto em consideragao,

poderemos ver as condi¢des utilizadas para cada zona da fornalha na Tabela 6.

Tabela 6- Composi¢do considerada para o gas de exaustdo nas diferentes zonas a analisar da fornalha.

Zona Tessexaustio / K Qgas exaustio / KE st XN, /% Xo, /% xCOZI % XH,0 /%
1 491 0,285 78,62 19,92 0,489 0,978
2 900 1,797 76,00 11,71 4,095 8,190

As entradas de combustivel e ar foram definidas como mass-flow inlets de forma a poder definir o caudal
massico que entra na fornalha. A “saida” foi definida como outflow. Ja a “entrada” dos gases de exaustao
foi definido como velocity inlet, uma vez que desta forma obteve-se uma melhor convergéncia na solugdo
em comparagdo com a utilizagdo de mass-flow inlet. No entanto, neste caso teremos de definir a
velocidade a que os gases de exaustdao entram no sistema. Esta velocidade foi calculada a partir do caudal

massico, considerando a lei dos gases perfeitos para calcular a massa volumica. A massa volimica (p,y,)
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da mistura de gases de exaustdo foi obtida a partir da equacgdo (13) e a velocidade calculada através da
equacdo (14):

_ MM,,P

RT 13)

Pm

em que MM, representa a massa molar da mistura de gases, P a pressao dentro da fornalha, R a constante

de gases ideais e T a temperatura absoluta na zona da fornalha.

QGés Exaustio
VUGas Exaustio — A (14)
Pm secgdo

em que Aseccio representa a secgao retangular por onde “entra” o gds de exaustao.

Os resultados obtidos estdo representados na Tabela 7.

Tabela 7- Parametro utilizado para calcular a velocidade do gds de exaustdo e resultados obtidos.

Tzona MMm P R d Asecgéo VGas Exaustio
Zona
K g mol? Pa m3Pa (kmol)*! kg m3 m3 ms?
1 1673 28,77 101200 8,314 0,209 0,00385 0,457
2 923 28,30 101200 8,314 0,373 0,00385 1,616

E também importante referir a composicdo do gés natural. Para a simulagdo deste trabalho foi utilizado
um gas natural numérico, isto é, teve-se em conta todas a fragdes madssicas de hidrocarbonetos no
combustivel de forma a serem contidos apenas no metano, obtendo entdo a molécula artificial
C1.1217Ha.2431, calculando para esta novos valores de massa molecular como também de entalpia de
formagao. Segundo Yin et al. [27] a utilizagdo do gas natural numérico nao tem influéncia nos resultados
finais e simplifica o processo de simulagdo. Estes calculos estdo descritos mais detalhadamente no Anexo

A. Todos estes valores estdo representados na Tabela 8 e na Tabela 9.

Tabela 8- Composi¢cdo molar do gas natural utilizado.

Espécies CH4 Csz C3Hs C4H1o C5H1z C6H14 COz Nz

Composigdo Molar /% 87,89 8,06 1,34 0,27 0,04 0,02 1,27 1,09
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Tabela 9- Massa molar e entalpia de formacao do gas natural numérico calculado.

Massa Molar  Entalpia de Formacgao

(kg kmol™) (MJ kmol?)

Gas Natural 18,15 77,31

Em relacdo as paredes da fornalha, foram consideradas que existiam 8 paredes no sistema: as paredes da
fornalha (do topo, da base e a as que possuem os tubos de entrada) e também as paredes laterais dos
tubos de entrada. Para todas as paredes, foi considerado que ndo existe escoamento no ponto de
contacto entre a parede e o fluido (condicdo de ndo-deslizamento). Para além disso, foi considerado que
pelas paredes ndo existe transferéncia de calor para o exterior. Como as paredes da fornalha que se
pretende simular possuem isolamento, esta consideracdo é muito préoxima do que se verifica
experimentalmente e, por isso, valida. Assim, esta simplificacdo ndo afetara de uma forma significativa os
resultados. E importante também referir que foi considerado um coeficiente de emissividade de 0.5 para
cada parede, sendo este um valor geralmente observado neste tipo de instalacdes. Por outro lado, é
importante mencionar que a ceramica nao foi tida em conta nas simulagdes, mas considerou-se que a sua

influéncia nos resultados ndo iria ser muito relevante.

Finalmente, é pertinente mencionar o tipo de solvers utilizados para chegar a solu¢do de cada zona. Foi
escolhido o pressure-based em estado estaciondrio. Ja a nivel de métodos utilizados na solucdo, foi
utilizado um esquema acoplado e em relagao a discretizacao, utilizaram-se métodos de discretizacdo de
segunda ordem para todas as equacdes menos para a quantidade de movimento em que é utilizado o

esquema QUICK.
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4 Resultados e Discussao

Como ja foi referido no capitulo anterior, irdo ser analisadas duas zonas distintas da fornalha de ceramica,
a zona 1 onde se pretende atingir uma temperatura maior e se utiliza um caudal de gds natural mais
elevado e a zona 2 que representa a zona de menor temperatura do forno, onde o caudal de gds por sua
vez, € menor. Para cada zona, vai ser analisada a combustdo normal e a combustdo com um incremento
adicional de oxigénio, ou seja, a oxi-combustdo. O principal objetivo é analisar se este incremento de
oxigénio poderd ser benéfico a nivel de poupanca de combustivel a ser utilizado no forno. Também vao

ser analisadas as fracGes molares obtidas para cada caso, de acordo com o mecanismo utilizado.

4.1 Convergéncia de resultados

Em primeiro lugar, é importante referir de que forma se avaliou a convergéncia da solugdo. Isto é
importante, uma vez que neste caso ndo existem valores experimentais para comparar com os resultados
obtidos, mas é igualmente crucial obter uma boa convergéncia. Em simulacées de CFD, é bastante
importante avaliar quando é possivel dar a simulagdo como terminada. O ANSYS Fluent® permite definir
os residuos de modo que quando se atinja o valor definido, a iteracdo para. Estes residuos sdao definidos

pelo erro absoluto que é calculado pela equacgdo (15) [38]:

R = z lapdp — awdw — appr — asPps — ayPy — agPp — ardrl (15)
Células da Malha

em que a representa o coeficiente do sistema de equagdes da equagdo de transporte discretizada, ¢ o
valor do né e o indice remete para qual o né onde foram retirados os valores. Este calculo de residuos é
especifico para cada esquema de discretizacdo. No Fluent®, os residuos sdo normalizados pelo maior erro

durante as cinco primeiras iteracdes.

O valor que o Fluent® tem predefinido para os residuos alcangarem e por sua vez, atingir convergéncia da
solugdo é de 103, No entanto, mesmo que todos os residuos alcancem este valor, nem sempre quer dizer
é garantido que se alcangou, uma vez que com apenas os valores dos residuos ndo podemos tirar
conclusdes face a convergéncia dos resultados. Desta forma, é importante verificar valores como o
resultado do balango de massas, ou até mesmo monitorizar um dos valores obtidos ao longo do processo
iterativo. Neste trabalho, decidiu-se monitorizar a fragdo mdssica de CO a saida da fornalha de modo a

verificar a sua estabilidade ao fim de x iteragdes.

Para além disso, devem ser verificados os balangos de massa e energia da simula¢do de modo a confirmar
a convergéncia dos resultados. Todos os passos referidos anteriormente foram cumpridos de modo a

garantir a obtencdo dos melhores resultados possiveis.
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Um outro teste importante a ser realizado é a comparacdo dos resultados obtidos utilizando o gés natural
numeérico obtido e o CH,4. Se o gds natural numérico tiver sido bem calculado, os resultados serao idénticos
aos obtidos utilizando o metano convencional e estdo de acordo com o que é esperado teoricamente.
Desta forma, este teste foi feito utilizando as mesmas condi¢es iniciais para os dois casos. Podemos

observar os resultados obtidos na Figura 11.

contour-1
Static Tempe rature
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1948103
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Figura 11- Campos de temperatura obtidos ao usar a) Metano e b) Gas Natural.

Como podemos observar pela Figura 11, a temperatura de chama obtida para o metano estd na ordem
dos 2090 K e para o gas natural 1930 K. Sabemos que, teoricamente, a temperatura de chama do CH, esta
na ordem dos 2236 K e para o gds natural 2233 K [39]. Olhando para os resultados obtidos, é normal
ambas as temperaturas serem inferiores ao esperado, uma vez que, neste caso, foram simuladas
condicOes de excesso de ar, que é o principal fator que influéncia a temperatura de chama [40]. Por outro
lado, a discrepancia verificada entre o metano e o gas natural podera ser explicada pela composicdo deste
ultimo, ja que esta tem influéncia na temperatura obtida. Como estamos perante um gas natural que tem
na sua composicdo hidrocarbonetos de maiores cadeias (como hexano CsH14), a razdo H/C vai ser menor,
0 que por sua vez também diminui a temperatura de chama [40]. Assim, podemos concluir que o gas

natural numérico esta dentro da gama de temperatura de chama esperada e, por isso, é adequado.

Outro dado importante que se deve referir, é que o modelo quimico escolhido para utilizar neste trabalho,
o EDC, ndo promove a ignicdo da mistura automaticamente. Desta forma, para que a ignicdo da mistura

ocorra é necessario proceder a uma inicializagao do sistema com uma temperatura superior a de igni¢do
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do gas natural (neste caso foi utilizada a temperatura inicial T=2000 K) para que a combustdo ocorra. Isto

foi realizado para todas as simulagdes.

4.2 Simulagoes da combustao com ar

Numa primeira instancia, foram simuladas condi¢ées de combustao convencional, ou seja, a combustao
neste caso ocorreu com ar nas suas fracdes molares normais de Oz e N; (21 % Oz e 79 % de N3). Neste
subcapitulo dos resultados, vamos verificar as diferencas entre cada zona a analisar, a nivel de velocidade,
fracdo molar dos compostos e também temperatura através dos perfis dos mesmos, sendo estes perfis
tracados para um injetor ao longo do seu eixo. Por outro lado, este capitulo também ird servir para ilustrar
as chamas formadas no forno, e qual o impacto do caudal de gases de exaustdo e de gas natural na mesma.

E importante referir que o gas natural numérico calculado vai ser referido como CH4 para simplificagdo.

Em primeiro lugar, na Figura 12, podemos observar as chamas formadas na zona 1 onde a razao
Ar/Combustivel (AC) é de 20 e na zona 2, onde a razdo AC é 46. Estas chamas pertencem ambas ao
primeiro injetor da seccdo da fornalha que estamos a analisar. E importante referir que, como estamos a
simular o tubo do injetor um pouco antes da cdmara de combustdo (ndo esta representado na totalidade),
considerou-se que a mistura ja se apresentava a 723K, uma vez que seria irrealista simular a mistura de
ar e gas natural estar a temperatura ambiente nesta seccdo do tubo tdo proxima da chama, ja que esta
representa a temperatura de entrada. Esta vista € um corte no plano XY, com Z=0.51, que corta a meio o

tubo de entrada.
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Figura 12- Representagdo da chama obtida para: a) zona 1(AC=20) b) zona 2 (AC=46).

Como podemos observar, na zona 1, a chama formada tem um maior comprimento que na zona 2, o que
se deve ao facto do caudal de gases a entrar na sec¢do retangular da malha ser muito maior nesta segunda
zona, uma vez que, como foi referido no esquema da Figura 10, nesta drea do forno estamos a considerar
todo o caudal de gas natural e ar que entrou ao longo do forno. Como o caudal é diretamente
proporcional a velocidade, a velocidade vai ser maior, o que resulta na inclinacdo da chama que podemos

verificar.
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Outro ponto que é importante realcar é o facto de que, a nivel grafico, no final da chama verifica-se que
existem células que representam a chama com algum défice de qualidade. Isto deve-se ao facto de as
células ndo serem refinadas o suficiente para representar a chama com elevada qualidade. No entanto,
como neste caso o principal objetivo do trabalho sera a analise do possivel beneficio de poupanca
energética ao utilizar a oxi-combustdo, a representacdo fidedigna da chama ndo é dos fatores mais

importantes, por isso os resultados obtidos sdo adequados aos objetivos do trabalho.

Podemos perceber melhor o efeito dos gases de exaustdao na chama dos injetores da zona 2 observando

a Figura 13.
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Figura 13- Efeito dos gases de exaustdo provenientes dos injetores anteriores na forma da chama.

De seguida, vai-se analisar os perfis obtidos quer de temperaturas, velocidades e fracdes molares de
reagentes e produtos obtidos pela reacdo de combustdo do gds natural com o ar alimentado aos injetores.
Para todos os dados que vao ser apresentados, sera analisado o primeiro injetor da malha e a posi¢do x=0,
correspondente a entrada do injetor e a posicdo final representa o final da chama que se formou para
cada zona que estdo representadas na Figura 12. Serd apenas demonstrado o perfil de um injetor ja que
numa secc¢do da fornalha, estes tém praticamente o mesmo caudal de ar e de gas natural. Na Figura 14

podemos observar o perfil de velocidades verificados para a combustdo na zona 1 e zona 2.

v/ms1
S R, N W S U1 O N O O

0 0,2 0,4 0,6
Diregdo x (m)
—#—70na 1 (AC=20) —®—Zona 2 (AC=46)

Figura 14- Perfil de velocidade para as duas zonas da fornalha.
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Ao analisarmos os resultados obtidos, verificamos que para a zona 1 e 2 na regidao em que a mistura atinge
a ignicdo, existe uma subida da velocidade de escoamento (velocidade na chama), em parte devida a
expansao dos gases por efeito do aumento da temperatura, sendo mais significativa na zona 1, ja que a

mistura na zona 1 é mais rica que na zona 2, em concordancia com outras atividades experimentais [41].

Na Figura 15, podemos verificar a variacdo da temperatura ao longo do tubo de entrada e na chama para

as duas zonas referidas.
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Figura 15- Perfil de temperatura para as duas zonas da fornalha.

Como ja foi referido anteriormente, o gas natural tem um caudal maior na zona 1 que na zona 2, o que
vai fazer com que a temperatura de chama seja maior, sendo este o principal fator que influencia esta
temperatura, como foi ja foi mencionado neste trabalho. No final da chama, verificamos que a
temperatura atinge o valor desejado do caudal de gases de exaustdo uma vez que nesta zona a chama é

afetada pelo caudal destes gases que entram na seccdo retangular da malha.

Relativamente a andlise dos reagentes, produtos de reacdo e espécies relativas a dissociacao, os graficos

presentes na Figura 16 representam os resultados obtidos das simula¢Ges realizadas.

Em primeiro lugar, analisando o grafico a) que representa a variacdo da fragdo molar dos reagentes
alimentados ao injetor, podemos verificar que o CH, reage totalmente em ambas as zonas, ja que ao longo
da fornalha é sempre utilizado um excesso de ar em cada injetor o que permite alcan¢ar uma combustdo
completa. Por outro lado, a fracdo molar de O, diminui mais significativamente na zona 1, devido a maior
quantidade de combustivel verificada no inicio da fornalha, onde queremos atingir temperaturas mais
elevadas. Para além disso, verifica-se que ao aproximarmo-nos do final da chama na zona 1 (entre
aproximadamente 0,27-0,41 m), a fracdo de oxigénio volta a aumentar uma vez que o ar de ventilacdo

comeca a ter maior influéncia no escoamento e este contém uma elevada fracdo molar de oxigénio.
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Figura 16- Perfil da variacdo da fracdo molar de: a) Reagentes, b) H,, c) CO e CO; e d) H,0 para a

combustdo.

Rementendo agora para o grafico b), onde podemos analisar a variacdo da espécie dissociativa, o Hy,

podemos verificar que, ao utilizar este modelo quimico, na zona de maior caudal de gds natural a

quantidade formada de H; é inferior comparativamente a zona de menor caudal de combustivel. Isto

podera ser explicado devido a duas razdes: a primeira tem a ver com o facto de na zona 2 existir uma

maior quantidade de ar, ou seja, uma maior quantidade de moléculas de O, o que provoca uma maior

dissociagdo da agua. Por outro lado, na zona 2, temos uma quantidade consideravel de H,O formada a

partir de todas as reagGes do gas natural e ar injetado ao longo da fornalha. Esta H,O também vai

promover a reac¢do inversa da terceira reacao do mecanismo de Jones and Lindsted, representada pela

equacdo (16), promovendo entdo a formacado de uma maior quantidade de Hj:

H, + 0.50, & H,0

(16)
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Podemos também concluir que para as zona 1 e 2, as quantidades de H, formados estdo dentro do

esperado, ja que este costuma representar 1% dos produtos formados [40].

Analisando agora o gréfico c¢), podemos verificar que existe um calculo excessivo da quantidade de CO
relativamente ao esperado, e uma quantidade demasiado baixa de CO,. Segundo o mecanismo de Jones
and Lindstedt, deveria observar-se o aumento de CO numa etapa inicial da reacdo, seguindo as duas
primeiras reacdes da Tabela 3. No entanto, seria de esperar que grande parte deste CO se convertesse

em CO; pela equacdo (17):
CO + H,0 & CO, + H, (17)

Tal ndo acontece devido a quantidade de CO, que entra na seccdao da cdmara de combustdo que
representa todo o CO, ja formado anteriormente na cdmara o que vai fazer com que a reacdo (17) se dé
no sentido de formacdo de CO. Conclui-se que em termos de representacado de valores de CO e CO; este
mecanismo ndo serd o melhor neste caso em especifico, uma vez que temos este caudal de gases de
exaustdo a entrar no dominio. Seria de esperar que na realidade, a fracdo molar de CO fosse praticamente
nula ja que estamos perante uma combustdo em excesso de ar e a fragdo molar de CO, fosse da ordem

do verificado para o CO.

Finalmente, relativamente ao grafico d) representativo da fracdo molar de dgua formada no sistema,
podemos concluir que a quantidade de H,0 produzida na reagdo do gds natural com o ar é semelhante a
fracdo molar obtida em outros estudos de simulagcdo em CFD de fornalhas de ceramica [42]. Neste caso,
ndo se tem em conta a 4gua que se evapora do aquecimento da cerdmica, no entanto, este valor ndo
produziria grandes altera¢des nos resultados. Estando a fracdo molar de agua a volta dos 0.11 ; a fracdo
molar de CO; deveria rondar metade deste valor, devido a equag¢do da reagdo geral de combustdo entre
CH4 e 0,. Desta forma, confirmamos que o que seria mais correto era que os valores verificados de fragao
molar de CO fossem do CO,. O acréscimo na fragdo de CO observado na zona inicial do injetor estd

relacionada com as menores temperaturas nessa regiao, que favorecem a combustdo incompleta.

4.3 Simulacao da oxi-combustao

Nesta seccdo, ird ser analisado o efeito da adicdo do oxigénio na combustdo do géas natural no forno
descrito anteriormente. Tal como foi realizado para a combustdo classica, vdo ser representados os
resultados obtidos para as duas zonas distintas da fornalha. Neste caso, o forno de ceramica estudado
esta habilitado a usar uma percentagem de oxigénio até 30%, ou seja, esta quantidade representa o
maximo que pode ser adicionado na combustdo sem fazer qualquer tipo de modificagdo no forno. Para

quantidades de oxigénio superiores a 30%, serdo necessarias modificagdes no sistema, uma vez que esta
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quantidade adicionada podera fazer com que a chama encurte demasiado e também aumente em

demasia a temperatura de chama que, por sua vez, pode danificar o injetor [13].

Desta forma, serd analisado o efeito da adi¢do de oxigénio numa fragdo molar de xp,= 30 %. Para além
disso, sera feito uma analise da possivel poupanga de combustivel para a mesma, uma vez que esta injecdo
de oxigénio ndo ira acarretar custos extra em termos de modificagcdao de equipamento na fornalha, logo

podera ser um beneficio a ter em conta.
4.3.1 Anadlise de temperaturas e concentracdo de espécies quimicas

Em primeiro lugar, vamos verificar qual o efeito do aumento da fragdo extra de O, no ar de alimentagao
(x02= 30 % xy,= 70 %) da fornalha. E importante mencionar que para a distancia analisada na direcdo x,
foram usados os mesmos valores da seccdo anterior, uma vez que se observou o mesmo comprimento de
chamas relativamente a combustdo classica. Na Figura 17, pode-se observar os resultados obtidos para a

oxi-combustdo e a comparacdo com os valores da combustado cldssica.

2000 1400 b)
a
1800 ) 1200
1600
1400 1000
n 1200 800
~ 1000 ~
= 800 = 600
600 400
400
200 200
0 —— 0 } } —]
0 0,2 0,4 0,6 0 0,1 0,2 0,3
Direcdo x / m Direcdox / m
—fl—Zona 1 Oxi-combustio —fll— Zona 2 Oxi-Combustao
—@—Zona 1 Combustio —@— Zona 2 Combustio

Figura 17- Perfil de temperatura da oxi-combustdo e combustdo classica na: a) Zona 1 (AC=20) e b)
Zona 2 (AC=46).
Verifica-se pelos resultados obtidos que o aumento da fragdo de oxigénio no ar de alimentacdo resulta
numa temperatura de chama maior. Podemos também observar que este aumento é mais notavel na
zona 1, onde o caudal de gds natural é maior (mistura com maior riqueza) do que na zona 2 onde existe
mais ar em excesso. No caso da primeira zona, seria de esperar uma maior temperatura em relagdo a que
foi obtida. Esta diferenca pode ser explicada pela utilizacdo do modelo de emissividade WSGGM, que
pode resultar num erro associado na obtencdo de temperaturas [43] o que pode explicar esta diferenca

entre a temperatura da oxi-combustao e combustao.

Passando a analise das espécies quimicas do modelo selecionado na Figura 18 podemos observar as

fragBes molares obtidas para 0 O, e o CHa.
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Figura 18- Perfil da variacdo da fracdo molar de: a) O, e b) CH,4 para a oxi-combustdo e combustao
para a zona 1 (AC=20) e zona 2 (AC=46).
Ao observarmos os resultados obtidos, podemos concluir que o consumo de reagentes segue a mesma
tendéncia tanto para a combustdo cldssica como para a oxi-combustdo. Para além disso, tal como na
combustdo, podemos observar que na zona 1, existe uma certa altura em que a quantidade de oxigénio

volta a aumentar uma vez que comega a surtir o efeito do ar de ventilagdo que contém oxigénio.

Na Figura 19, podemos observar os resultados obtidos para as fragdes molares de H; e H,0.
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Figura 19- Perfil da variacdo da fragdo molar de a) H e b) H,0 para a oxi-combustdo e combustdo para

azona 1 (AC=20) e zona 2 (AC=46).

Relativamente a fracdo molar de H, obtida, que se encontra representada, podemos verificar que no caso
da oxi-combustdo, é obtida uma maior fracdo de hidrogénio comparativamente a combustdo. Este
resultado é viavel, ja que a dissocia¢do é promovida pelo aumento de temperatura dos gases que por sua

vez é potenciada pelo incremento de oxigénio no ar de alimentacdo [13].
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Relativamente a fragdo molar de dgua obtida, os valores estdo praticamente idénticos aos obtidos para a
combustdo. Ao juntar-se oxigénio ao ar de alimentacdao, ndo vamos alterar a quantidade de gas natural
gue reage uma vez que ja temos excesso de ar na alimentacdo, logo, a fracdo de produtos que vai ser
produzida vai ser idéntica. Os principais produtos de reacdo afetados pelo incremento do oxigénio sdo os
compostos azotados, uma vez que com a adicdo de oxigénio, a quantidade de azoto diminui o que pode
resultar numa diminui¢do da producdo deste gas. A ligeira diferenca apresentada a partir de x= 0.27 m,
podera ser explicada pelo facto de que na oxi-combustdo da zona 1 os residuos ndo convergiram tdo bem

como para a combustdo, o que pode ter provocado esta diferenca entre os dois processos.

Finalmente, podemos observar na Figura 20 os resultados obtidos para as fragdes de CO e CO, obtidos

para a oxi-combustdo e a sua comparacdo com os resultados da combustao.
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Figura 20- Perfil da variagdo da fragdo molar de: a) CO; e b) CO ; para a oxi-combustdo e combustao

para a zona 1 (AC=20) e zona 2 (AC=46).

Analisando os resultados obtidos, em primeiro lugar verifica-se que tal como na combustao, o mecanismo
de Jones and Lindstedt ndo permite calcular com precisdo as fragdes molares de CO e CO,, verificando-se
um valor de CO muito elevado para o expectdvel, e o contrario para a fragdo de CO, que poderd ser
explicada pela reagdo que se da no sentido inverso representada pela equagdo (17). Para além disso, é
possivel verificar, em concordancia com o que foi observado para as fragdes molares de H,0, que se
obtiveram resultados idénticos de produgdo de CO e CO, na oxi-combustdo comparativamente a

combustdo convencional, pela mesma razao dada para os valores semelhantes da fra¢do de H0.
4.3.2 Avaliacado da eficiéncia energética de oxi-combustéo

Nesta secgdo, ira ser analisada a poupanga de combustivel que é possivel atingir ao utilizar um incremento
de oxigénio no ar de entrada (x,,= 30 % no ar) de cada injetor da fornalha. Neste caso, iremos analisar
esta poupanca para cada zona da sec¢do que ja foram referidas e depois sera feita uma analogia com vista

a estimar poupanca de combustivel da fornalha na sua totalidade.
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Em primeiro lugar, é necessario ter em conta a quantidade de ar que é alimentado diariamente na
fornalha para estimar qual serd o custo do incremento de oxigénio no ar de alimentagdo. Foi considerado

qgue a fornalha para apenas para manutencao. Estes dados estdo representados na tabela Tabela 10.

Tabela 10- Tempo de operagdo da fornalha e respetivo caudal de ar.

Dados Valor

Tempo de operacdo anual da fornalha / h 8000

Tempo de operacgdo diarias da fornalha / h 22
Qartotal/ kg hEl 8185,8
Qardia’rio/ kg dia® 180087,6

Para calcular a poupanca de gas natural, foi utilizado um processo iterativo para chegar ao caudal de gas
natural que é necessario utilizar na oxi-combustdo para atingir a mesma temperatura de chama que se
verifica na combustdo convencional. Sabendo a temperatura maxima de chama na combustdo
convencional, foram testados diferentes caudais de gas natural para um ar que continha uma
percentagem de oxigénio de 30%, até encontrar um valor para o qual se atingia a mesma temperatura
maxima de chama / perfil de temperaturas semelhante ao da combustdo normal. Desta forma, foi possivel
determinar o caudal que se poupa de gas natural nas duas zonas distintas da fornalha. Os resultados

obtidos estdo representados na Tabela 11.

Tabela 11- Caudal poupado de gas natural alimentado a fornalha.

QGN por injetor/ kg 5-1 QGN por injetor/ kg 5-1

Zona Tméx chama / K Poupanca /%
Combustao Oxi-combustao
1 (AC=20) 0,000245 0,000223 =1820 9,0
2 (AC=46) 0,000107 0,000098 =1280 8,4

Podemos verificar que, como era esperado, a poupancga na zona de maior riqueza de combustivel é maior,
ja que é possivel atingir temperaturas mais elevadas. Em relacdo as percentagens obtidas, estas estardo
dentro dos valores esperados para esta percentagem de oxigénio, como podemos observar pela Figura 3,

tendo em conta que os gases de exaustdo saem da fornalha a cerca de 300-500 °C. Ao aumentar a fragao
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de oxigénio para além dos 30%, sera possivel atingir valores perto dos 40% [16]. Sendo que foi calculada
a poupanca nos dois extremos da fornalha, considerou-se que a poupanca total de combustivel sera
aproximadamente a média das percentagens obtidas para as duas zonas. Assim, é possivel calcular a
poupanca de gas em toda a fornalha e, por sua vez, estimar as poupangas monetdrias que sdo possiveis

de atingir. Os resultados obtidos estdo representados na Tabela 12.

Tabela 12- Poupan¢a monetdria com a utilizagdo da oxi-combustéo.

Dados Valor

Poupanca total GN / % 8,7
Qon/ kg ht 138,4
Qonxo2-30%/ kg h? 126,4
QN poupado / kg h™? 12,0
QN poupado disrio / kg dia™ 264
Preco GN [44] / € kg? 3,07
Poupanca diariaGN/€ 810

Poupanca anual GN /€ 295650

Conclui-se que podera ser poupado 810 € diariamente em gas natural que se traduz em 295650 € anuais

ao utilizar um ar enriquecido em O, a 30%.

Apesar dos resultados obtidos serem promissores, ao nivel de poupang¢as monetdrias, é ainda necessario
analisar os custos de producdo de uma tecnologia de separagdo de ar, de forma a obter um ar de
alimentagdo com a fracdo de oxigénio pretendida. Desta maneira, serd possivel concluir se este

incremento da composicdo de oxigénio sera realmente benéfico ou nao.

No capitulo da Oxi-combustdo, foram mencionados trés tipos distintos de tecnologias de separagdo do
ar: a destilacdo/separacgdo criogénica, PSA ou através de membranas. Tendo em conta o caudal de ar
necessario, foi concluido que a tecnologia que melhor se aplicava nesta situacdo foi a de PSA ou VSA [45].
Para além disso, para uma fracdo de oxigénio de 0,3 no ar, ndo é necessdrio um elevado grau de pureza

de oxigénio, logo esta ndo serd um fator decisivo na escolha da tecnologia.

Considerou-se entdo um sistema de VSA de pureza de 90% (de modo a tornar o equipamento
economicamente mais acessivel), em que o objetivo é obter um caudal de alimentac¢do de ar de 8185 kg

h' em que Xo,= 30 % e xy,= 70 %. Desta forma, na Figura 21, esta representado o balango massico
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realizado com vista a obter o caudal de oxigénio necessario proveniente do sistema de VSA para obter o

resultado pretendido:

X,, =021
Xy, = 0,79
qm1=?

Q,, = 10026 Nm?3 h1
Xg, = 0,3
xn, =07

Xo, = 0,9
xy, = 0,1
Qa=?

Figura 21- Balango massico do caudal a utilizar proveniente da tecnologia VSA.

A partir do balanco de massa obtém-se que Qmz= 1307,74 Nm3 h e que Qm:= 8718,26 Nm? h! sendo que
Qm:2 representa o caudal proveniente do sistema de VSA. Com este dado obtido, podera proceder-se ao
calculo do custo de producdo do oxigénio a ser adicionado ao ar de alimentacdo. Sabendo o preco de
produgdo do caudal em kWh e conhecendo o valor do preco da energia, foi possivel determinar os

resultados presentes na Tabela 13, considerando as 22 horas médias de operagao por dia da fornalha.

Tabela 13- Preco de produgdo do oxigénio pela tecnologia de VSA.

Dados Valor
Qmz2/ Nm3h? 1307,74
Qm: diério/ Nm3dia™ 28770,3

Consumo elétrico [46] / kWh (Nm?3)? 0,4
Preco eletricidade [47] / € kWh 0,217

Preco Produgdo O, / € dia™® 2497

Obtém-se um valor de 2497 € diarios de custo, o que supera consideravelmente a poupanca diaria de gas
natural que é de 810 €. Podemos entdo concluir que a injecdo de oxigénio no ar de alimentagao para obter
a fracdo de 30% do mesmo ndao compensa a nivel econémico, logo ndo sera necessdrio calcular os custos

de aquisicao do equipamento. Salienta-se, contudo, que usando a oxi-combustdo ocorre uma reducgao de
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NOy nos gases de escape, bem como sera mais facil a implementagao de técnicas de captura de CO; o que
pode a vir ser necessario, devido as restricdes que surgem impostas pela lei relacionadas com a emissao

de gases de efeito de estufa.

Por outro lado, é importante referir que caso este oxigénio fosse proveniente de um outro processo em
que este seja um subproduto ndo aproveitado, a oxi-combustdo seria uma pertinente aplicagdo do
mesmo. Para além disso, sera expectdvel que as tecnologias de separa¢do para obter oxigénio sejam
desenvolvidas e atinjam precos mais acessiveis num futuro préximo [48] o que também ird promover a

utilizacdo da oxi-combustdo.

Por fim, seria também interessante analisar a utilizacdo de fragcdes molares de O, mais elevadas no ar de
alimentacdo, uma vez que estas certamente iriam demonstrar resultados mais favoraveis face aqueles

demonstrados neste trabalho relativamente a uma fracdo molar de O; de 30%.
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5 Conclusodes

Nos dias de hoje, tanto a emissdao de compostos nocivos para a atmosfera como o elevado consumo
energético estdo num constante aumento na sociedade atual. Para colmatar estes problemas, procuram-

se solugdes que contrariem estes aumentos.

A oxi-combustdo surge como um processo promissor, uma vez que permite ndo sé uma reducdo na
emissdao de compostos nocivos como os NOy devido a substituicdo do ar por oxigénio, mas também

permite alcancar eficiéncias energéticas superiores aquelas verificadas para a combustdo convencional.

Para analisar os possiveis beneficios da oxi-combustdo num caso real de uma fornalha de ceramica, foram
usadas ferramentas de CFD, mais especificamente o software ANSYS Fluent®. Para que o caso real fosse
representado com o melhor detalhe possivel na simulacdo, foi realizada uma pesquisa na literatura de
modo a encontrar os modelos que melhor caracterizam este processo tendo em conta também o tempo

de simulacgdo.

Em relacdo aos resultados obtidos, verificou-se que os modelos escolhidos resultaram numa boa
representacdo de perfis de temperatura e velocidade tanto na combustao como na oxi-combust3do. A nivel
de fracdo molar das espécies quimicas, os valores de CO foram elevados face ao expectavel, e o oposto
se verificou para o CO; para os dois processos, na regido de menores temperaturas, sendo que as
restantes espécies apresentaram valores dentro dos intervalos esperados. Em termos de poupanga de gas
natural, verificou-se que ao utilizar um incremento de oxigénio no ar para Xo,= 30 %, permite poupar
cerca de 264 kg de combustivel diariamente, ou seja, 810 € diarios. No entanto, verificou-se que o custo
de producdo de O; para se realizar a oxi-combustdo pretendida, a partir de uma instalagdo VSA, ronda os
2497 € diarios, concluindo-se que o processo ndo compensa economicamente para esta percentagem de
oxigénio. Finalmente, teria sido pertinente realizar uma andlise experimental na fornalha, de modo a
comprovar a veracidade dos resultados obtidos neste trabalho. E de salientar que, apesar do custo mais
elevado, este processo poder ser interessante se o objetivo for reduzir as emissdes de NOy e facilitar a

captura de CO..
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6 Avaliacao do trabalho realizado

6.1 Objetivos Realizados

Os principais objetivos do trabalho consistiam, em primeiro lugar, na aquisicdo dos conhecimentos
necessarios para a realizacdo do trabalho proposto. De seguida, pretendia-se a realizacdo de uma
simulagdo de oxi-combustdo de um caso real de uma fornalha de ceramica e testar diferentes parametros
de condigdes iniciais como combustivel, temperaturas de entrada e percentagens diferentes de oxigénio
na oxi-combustdo e a andlise de emissGes de poluentes. Também foi definido o objetivo de verificar se

seria economicamente viavel realizar a oxi-combustdo na fornalha analisada.

Na realizacdo deste trabalho, foi inicialmente feito um estudo do estado de arte do tema em questdo, de
modo a aprofundar o conhecimento sobre as simula¢gdes em CFD, a oxi-combustdo e, por fim, a juncdo
dos dois temas. Para além disso, foi possivel a recriacdo de parte da fornalha de ceramica estudada e, por
sua vez, simular condicdes de combustdo e oxi-combustdo da mesma, com caudais de gds natural
distintos. Foi também realizada uma avaliacdo econdmica da implementacdo da oxi-combustdo no forno

utilizado.

6.2 Limitagoes e futuros trabalhos

Como ja foi referido ao longo deste trabalho, a simulagdo da combustdo e oxi-combustdo sdao processos
bastante complexos. Desta forma, as simula¢des destes fendmenos sdo geralmente mais demoradas que
outras analises de processos fisicos em CFD e normalmente sdo utilizados computadores de alta
performance para as realizar, o que dificultou a andlise de todos os parametros delineados. Por outro
lado, o autor do trabalho teve acesso a uma versdao completa do ANSYS fornecida pela Faculdade de
Engenharia da Universidade do Porto. Esta versdo requer um pagamento de uma licenga dispendiosa e,
por isso, seria pertinente explorar a utilizacdo de um programa gratuito de CFD como o OpenFOAM. Seria

também pertinente a realizagdo de medigdes experimentais de modo a validar os resultados obtidos.

6.3 Apreciacao Final

A realizacdo deste trabalho permitiu-me ndo sé entrar em contacto com o mundo empresarial, mas
também trabalhar num tema que esta dentro daquilo que quero lutar no futuro enquanto engenheiro: o
desenvolvimento sustentavel e a promogdo da transicdo energética. Para além disso, este projeto foi
desafiante e enriquecedor, o que me permitiu desenvolver as minhas aptidées enquanto futuro

engenheiro e desenvolver um interesse ainda maior pela area das energias.
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Anexo A - Métodos e obtencao de dados para as

simulagoes

Como foi referido na seccao 3.3 os dados fornecidos pela empresa de ceramica estdo contidos na Tabela
4. No entanto, os parametros relevantes para realizar a simulacdo pretendida, sdo os caudais de gds e de
ar por injetor. Sabendo que o caudal de ar é distribuido igualmente por todos os injetores da fornalha
(mesmo os que ndo sdo injetados com gas natural), necessitamos apenas de saber o caudal de gas em
cada injetor, sabendo que este varia conforme a temperatura que se pretende atingir na fornalha. A razédo

ar/combustivel (AR) é dada pela seguinte equac3o:

AC — Qar (18)

Qgés natural

Considerando a zona 1 em que se pretende atingir uma temperatura maior, vai-se obrigatoriamente ter
de usar um maior caudal de gds natural ja que o caudal de ar é o mesmo em todos os injetores. Por outro
lado, na zona 2, onde se pretende atingir uma menor temperatura, tera se utilizar um caudal menor de

combustivel. Desta forma, consideraram-se as razdes AC representadas na Tabela 14.

Tabela 14- Razdo Ar/Combustivel utilizada para cada zona da fornalha.

Zona AC Injetor
1 20 4
2 46 309

Através destas razdes, chegamos entdo aos caudais de gds em cada injetor para cada zona que estdo

representadas na Tabela 5 da secc¢do 3.3.

Ja relativamente a temperatura obtida dos gases de exaustdo a entrar na sec¢do reta da malha para a

zona 1, foi considerado um valor tipico das temperaturas destes gases em fornalhas de ceramica.

Para além de explicar a forma de como se obtiveram os dados das condig¢des iniciais, € importante referir
de que forma é aplicado o gas natural numérico no Fluent®. Como ja foi referido na sec¢do 3.3, ao utilizar-
mos este método podemos utilizar mecanismos de reagdo mais simples e obter resultados idénticos.
Como ja foi referido, todos os hidrocarbonetos contidos no gas natural foram contabilizados numa nova

molécula artificial C1.1217H4.2431 calculada a partir da fragdo molar de cada hidrocarboneto e da quantidade
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de dtomos de carbono/hidrogénio presentes nestes. Quanto ao CO; e N presente na molécula, a fracdo
madssica de ambos pode ser especificada na entrada de cada injetor. No entanto, como sabemos, o
mecanismo das reacdes utilizado neste trabalho é destinado ao CH4 logo, para contabilizar o Ci.1217Ha.2431

as duas primeiras rea¢des do mecanismo foram ajustadas ao nivel estequiométrico da seguinte forma:

Cy1217H4 2431 + 0.56080, — 1.1217CO + 2.1216H, (19)
Cy1217H42431 + 1.1217H,0 - 1.1217CO + 3.2433H, (20)
H, + 0.50, © H,0 (21)

CO + H,0 & CO, + H, (22)

No entanto, para que este ajuste na estequiometria das duas primeiras reacdes seja adequado, teremos
de calcular a massa molar tanto da nova molécula bem como a sua entalpia de formacgao. Para o célculo

da massa molar, foi utilizada a equacgao (23).
MMc, |, Hy ey = 11217 - mac + 4.2431 * may (23)

em que ma, é a massa atdmica do carbono e may a massa atédmica do hidrogénio.

Para a entalpia de formacdo, esta foi calculada tendo em conta a equagdo geral (12) mas adequando a

estequiometria de reagdo tendo em conta a molécula obtida:
Ci1217H42431 + 2.18250, - 1.1217C0, + 2.1216H,0 (24)
Assim, a nova entalpia de formag&o da nova molécula (AH¢(Cy.1217H4.2431)) vai ser dada por:
AH¢(Ci1217H42431) = 11217 - AHp(CO,) + 2.1216 - AHp (H,0) — AHyeqgi0 (20) (25)
O AHy¢q¢50 (20) foi determinado utilizando a equagdo (26):

AHreaf}éo (20) = PCIC1.1217H4.2431 ) MMC1.1217H4.2431 (26)

em que PCl¢, .. u,,,., (Poder Calorifico Inferior) e MM, .. 4, ,,.,foram determinados pelas equagbes

(27) e (28), respetivamente:

Z PCIhidrocarbonetos * Whidrocarbonetos 27
PCICL1217H4.2431 = PCl (27)
Z hidrocarbonetos
MM _ Z Xhidrocarbonetos MMhidrocarbonetos (28)
C11217Ha.2431 — 1
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Os valores utilizados para as equacdes anteriores bem como os resultados obtidos nas mesmas estao

representado na Tabela 15, Tabela 16 e Tabela 17, respetivamente.

Tabela 15- Fragdo Massica, Massa Molar e Poder Calorifico Inferior de cada hidrocarboneto

presente no gas natural.

Composto w/% MM [ kg kmol? PCI / MJ kg?
CH4 77,49 16 50
C:Hs 13,31 30 47.8
CsHs 3,341 44 46,35
CsH1o 0,0850 58 45,75
CsH1z 0,0159 72 45.4
CsH14 0,00948 86 44,75

Tabela 16- Entalpia de formacgdo da dgua e do didxido de carbono.

Composto AHjf [ k) kmol?
H.O -393,52
CO, -242,83

Os resultados obtidos encontram-se na Tabela 17 demonstrada posteriormente.

Tabela 17- Valores obtidos para as equagdes 25, 26, 27 e 28.

PC161_1217H4_2431 / MJ kg 49,51
MM, ). H,pus! k8 kmol? 17,70
AH,.¢qc50 (20)/ k) kmol™? -876,4
AHf(C1.1217H4.2431)/ kJ kmol? -77,31
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