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INTRODUGAO:

A combustao de hidrocarbonetos é amplamente utilizada para geracao de energia e calor, mas

também esta associada a emissao de poluentes. Dentre os principais produtos indesejaveis, a fuligem
merece destaque por sua capacidade de absorver radiagao térmica e causar efeitos nocivos a saude
humana e ao clima.

A modelagem computacional da formagao de fuligem permite compreender e mitigar sua
geracdo em processos combustivos. Neste trabalho, utilizou-se CFD, adaptando o modelo de trés
equagbes de Boulanger et al. (2007), que modela a concentragdo de nucleos, fragdo massica de
fuligem e densidade de numero de particulas, utilizando o acetileno como precursor da formagao de
fuligem.

Trés mecanismos cinéticos foram testados: o GRI-Mech 3.0 (Smith et al.,, 1999), o UCSD
(Williams et al., 2016) e o FFCM-1 (Smith et al., 2016). As simulag¢des foram feitas em ANSYS Fluent

19.0 com turbuléncia modelada via k-¢ realizavel e radiagao via modelo P1.

METODOLOGIA:

As condi¢des operacionais foram baseadas no experimento de Yang et al. (2005) vide Tabela 1.
A malha computacional foi gerada no ICEM 19 e avaliada via indice de Convergéncia de Malha (GCl)
(Roache et al., 1994), garantindo a qualidade das malhas com pode ser observado na Tabela 2 e

Figura 1.
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Tabela 1. Condigdes de operagdes (Yang et al., 2005)

Fuel D (mm) m (g/s) Re
C,H, (ethylene) 4,6 0,48 13,500
C,H, (acetylene) 6,0 0,76 15,100

Tabela 2. Resultados do GCI

Malha/Parametro Acetileno Etileno

Grossa 20.000 20.000

Intermediaria 37.538 37.538

Fina 70.500 70.500

Altura da chama - Fina (mm) 145.10 157.30

Altura da chama extrapolada 144.29 157.22
GCl (%) 0.37 0.05
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Figura 1. Analise do GCI para as malhas do caso de acetileno e etileno

A simulagao foi dividida em trés etapas: entrada dos gases, igni¢do e formacgéo da chama. Para
fuligem, foi utilizado o modelo de Boulanger et al. (2007), ajustando o fator empirico F com base em
dados experimentais. Foram modeladas duas chamas com 72.000 elementos em dominio
axissimeétrico 2D.

As equacgdes resolvidas consideram formacgao de nucleos (Eqg. 1), crescimento superficial (Eq.
2) e oxidacdo (Eq. 2). A absorgao de radiacdo pela fuligem foi modelada com base em Widmann
(2003), acoplada ao coeficiente do gas pela WSGGM. E, trés mecanismos cinéticos detalhados foram
avaliados (GRI-Mech 3.0, UCSD e FFCM-1) para determinar sua influéncia na formagdo de

precursores de fuligem, como C:H:, e no campo de temperatura.

-T

T)+Fcn*—gocn*—gc C,— S, (Eq. 1)
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RESULTADOS E DISCUSSAO:

Como resultado, a formagao de fuligem foi significativamente mais intensa na chama de
acetileno, como visto nas Figuras 2, 4, 5 e 7. Isso se deve principalmente ao fato de o acetileno (C:H:)
ser um precursor bem estabelecido de fuligem, conforme descrito no mecanismo HACA de Frenklach
(1994). Como o acetileno € injetado diretamente como combustivel, a rota de formag&o torna-se mais
direta.

Além de sua fungdo na formacgéo de particulas, a fuligem também impacta fortemente o campo
de temperatura da chama, como visto nas Figuras 3 e 6. As particulas de fuligem absorvem e emitem
radiagdo térmica, contribuindo para a transferéncia de calor por radiagdo. Isso pode provocar
aumentos localizados de temperatura em regides com alta concentragao de fuligem, ao mesmo tempo
em que reduz a temperatura em areas sombreadas da radiagdo. Assim, a presenga de fuligem altera a
distribuicdo de temperatura e influencia a dindmica da combustéo.

Nos testes com etileno, o mecanismo UCSD produziu menos fuligem por prever menor
formacgéo de C,H,, o FFCM-1, por outro lado, apresentou comportamento similar ao GRI-Mech 3.0,
vide Figura 2. Em termos radiativos, a menor formacao de fuligem reduziu a absor¢do e manteve a
temperatura axial elevada. Ja para a chama de acetileno, as diferencas entre os mecanismos
estiveram mais ligadas a distribuicdo espacial do C,H,. E, O FFCM-1 apresentou deslocamento do pico
de fracdo massica de C,H, para regides mais préximas do bico de entrada de combustivel, o que

favoreceu o crescimento de particulas e aumentou a formacéao de fuligem vide Figura 5.
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Figura 2. Perfil axial de temperatura, fracdo volumétrica e fragdo massica de acetileno para a chama

de etileno
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Figura 3. Contornos de temperatura das chamas de etileno com formagao de fuligem
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Figura 4. Contornos de fracao volumétrica de fuligem das chamas de etileno com formacgao de fuligem
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Figura 5. Perfil axial de temperatura, fracdo volumétrica e fracdo massica de acetileno para a chama

de acetileno
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Figura 6. Contornos de temperatura das chamas de acetileno com formacao de fuligem
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Figura 7. Contornos de fragdo volumétrica de fuligem das chamas de etileno com formagao de fuligem

CONCLUSOES:

A formacao de fuligem depende fortemente da disponibilidade de precursores, como o
acetileno, e da distribuicdo de temperatura na chama. Entre os mecanismos avaliados, o GRI-Mech 3.0
apresentou a melhor concordancia com os dados experimentais. O estudo evidenciou que pequenas
variagoes na previsao de espécies quimicas impactam significativamente a estimativa da formacao de
fuligem. Como continuidade do trabalho, propbe-se a calibracdo do fator F com base em dados

experimentais sob diferentes condi¢gdes operacionais.
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