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RESUMO

Embora seja previsto um aumento na producdo de energia renovavel nos proximos
anos, o predominio dos processos de geracdo de energia a partir de combustiveis
fosseis ainda ndo pode ser integralmente substituido. Devido a tal situacéo, solucGes
que visem melhorar a eficiéncia e diminuir as emissdes de tais processos vém sendo
pesquisadas. Inserido neste contexto, o sistema de recirculagdo de gases de escape
(exhaust gas recirculation, EGR) € utilizado para diminuir as emissfes de 6xidos de
nitrogénio (NOy), que surgem através da combustdo em motores a diesel, gasolina e
em camaras de combustdo de turbinas a gas, e pode auxiliar um possivel processo de
captura e separacdo de CO, (CCS- Carbon capture and Storage). Outra tecnologia
que faz parte do CCS é o processo “oxyfuel ”, ou oxi-combustao, que utiliza somente
oxigénio como oxidante, facilitando assim, a posterior captura do didxido de
carbono. Em se tratando de combustiveis, o gas de sintese, proveniente do
processamento do coque ou da biomassa, € uma boa alternativa que pode ser
utilizado em combinacdo com tecnologias de captura de CO, antes de ser queimado
em camaras de combustdo. Este trabalho tem como objeto de estudo o escoamento
reativo de uma camara de combustdo, originalmente constituida para trabalhar com
GLP, com tais sistemas aplicados, através do uso da fluido dinamica computacional
(CFD) e com auxilio do software FLUENT®. Primeiramente realizou-se uma
validacdo dos resultados da simulagdo, comparando-os com estudos experimentais
retirados da literatura — sem o uso destas tecnologias na camara de combustdo.
Foram testados diferentes combustiveis e tecnologias ao longo do projeto,
comparando com dados experimentais da literatura e avaliando qualitativamente os
resultados obtidos, como as concentragdes de CO, nos gases de saida e os perfis de
temperaturas destes processos; realizou-se também uma analise prévia sobre
possiveis problemas na combustdo, como a instabilidade. As simulacGes foram
realizadas através do método dos volumes finitos com uma malha tridimensional. A
modelagem das alternativas utilizou o modelo de turbuléncia baseado em RANS,
modelo de equilibrio quimico para a combustdo com o transporte da fracdo de
mistura e sua variancia. Aproximacdes razoaveis foram obtidas com as simulacfes
apresentadas, podendo-se inferir uma viabilidade técnica na implementacdo destas

novas tecnologias de captura de CO; na area de micro turbinas a gas.



ABSTRACT

Despite the efforts to increase the production of renewable energy in the next years,
the predominance of energy generation processes from fossil fuels still can not to be
totally replaced. Because of this fact, new solutions that aim to improve the
efficiency and reduce the emissions of such processes have been researched. In this
context, the exhaust gas recirculation can be used to decrease the nitrogen oxides
emissions, resulting from the diesel and Otto motors combustion and gas turbines
combustors. Such system can help to a possible carbon capture and storage (CCS)
process. Another CCS technology is the “oxyfuel ” process - that uses pure oxygen as
oxidant, what facilitate the future carbon dioxide capture. In relationship to the fuels,
the syngas, originated from the biomass or coke gasification, is a good alternative to
use in pre-combustion CCS methods. The main topic in this work is the study of a
reacting flow of a gas combustor, originally manufactured to operate with LPG, with
the cited systems before, by using a commercial computational fluid dynamic (CFD)
software - FLUENT. Firstly, a validation of the simulation results was evaluated by
comparing with experimental data from the literature; in this part the CCS methods
were not used. After, a variety of fuels and technologies were tested during the
project. The analysis of the results - as the dioxide carbon concentration of the
exhausted gas and the temperature contours - were made qualitatively. The
simulations were performed using the finite volume method with a three-dimensional
mesh. The modeling of the alternatives used the turbulence model based on RANS,
chemical equilibrium model for the transportation of combustion mixture fraction
and its variance. Quite good approximations were obtained with the presented
simulations, inferring a technical feasibility in implementing these new technologies

for CO, capture in the area of micro gas turbines.
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1. Introducéo

A utilizacdo de micro turbinas a gas mostra-se cada vez mais como uma boa
alternativa a geracdo de energia centralizada, que no pais se da em grande parte
através dos recursos hidricos. Estes apresentam grande dependéncia de fatores
climaticos e da sazonalidade, e devem ser complementados por formas alternativas
de geracdo, visando um crescente desenvolvimento do pais. Sistemas de geracdo de
energia distribuida, como o caso de micro turbinas, fornecem maior confiabilidade ao
sistema de distribuicdo, além de descongestionar a rede elétrica, e ndo apresentam a
grande perda de carga durante a transmissdo, como na geracdo de energia
centralizada.

Embora seja previsto um aumento na utilizacdo de fontes renovaveis de
energia, aplicadas também as micro turbinas a gas, como a utilizacdo de hidrogénio e
de gas de sintese, o predominio dos processos de geracdo de energia a partir de
combustiveis fosseis ainda ndo pode ser substituido. Varias pesquisas apontam uma
ligacdo entre essas emissdes, principalmente de CO,, e 0 aquecimento da superficie
terrestre. Segundo cenarios do Intergovernmental Panel on Climate Change (IPCC)
2007, por exemplo, em um caso em que a economia esteja exclusivamente ligada a
utilizacdo de combustiveis fdsseis, a temperatura da superficie terrestre pode
aumentar em torno de 6°C.

Devido a este fato solugbes estdo sendo pesquisadas para melhorar a
eficiéncia e para diminuir as emissfes desses processos que envolvam a queima de
tais combustiveis. Neste trabalho, uma analise de algumas alternativas foi realizada
com uma camara de combustdo desenvolvida por Heitor (1985), a qual sera
apresentada posteriormente neste relatorio. Este trabalho podera ainda servir como
um futuro projeto para inserir a micro turbina de 5kW de poténcia do Laboratorio de
Engenharia Térmica e Ambiental (LETE) da Escola Politécnica da USP num cenério
que limita cada vez mais as emissdes de gases poluentes. Além disso, 0 presente
estudo foi realizado em conjunto com um trabalho do Professor Carlos Alberto
Gurgel Veras do departamento de engenharia mecénica da Universidade de Brasilia
(UnB).
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A principal forma de redugdo nas emissdes do principal causador do efeito
estufa, o CO,, sdo as tecnologias de captura e armazenamento de CO, (Carbon
Capture and Storage - CCS). Para implementar estas novas tecnologias de forma
eficiente e com baixo investimento sdo necessarias algumas modificagdes nos
modelos atuais de micro turbinas a gas. Trés boas alternativas para isso seriam a
utilizacdo da recirculacdo de gases de escape para aumentar as concentragdes finais
de CO,, facilitando, assim, o processo posterior de captura e sequestro deste, da
mesma maneira utilizando-se o “oxyfuel ”, no qual ocorre somente a combustdo com
oxigénio, tornado o CO, facilmente retirado dos gases de combustdo através da
condensacdo da agua, e por Gltimo, pode-ser utilizar combustiveis novos, como o gas
de sintese, formado principalmente por hidrogénio e mondxido de carbono a partir da
gaseificacdo de combustiveis sélidos, e que pode ainda fazer parte de um processo de
captura de carbono antes da queima na camara de combustao.

Este trabalho tem como objeto de estudo a analise numérica do escoamento
reativo de uma camara de combustdo de micro turbinas a gas, utilizando as
alternativas encontradas para a diminuicdo de emissdo, atraveés do uso da fluido
dindmica computacional (CFD) e o auxilio do software FLUENT®. O objetivo do
presente relatério é analisar a utilizacdo destas novas tecnologias, avaliando, através
dos resultados obtidos, 0 aumento da concentracdo de CO, nos gases de saida e 0s
perfis de temperaturas destes processos, além de realizar uma andlise prévia sobre
possiveis problemas da combustdo, como a instabilidade. Para isso uma boa andlise
dos modelos computacionais a serem utilizados sera feita, como analisar os mais
compativeis modelos de turbuléncia, mecanismos de reacBes e modelos de
combustdo, levando em conta, além da precisdo dos resultados, 0s gastos
computacionais e o periodo determinado para o projeto. Os dados da analise
numérica, que podem fornecer importantes informagdes sobre o processo em
questdo, como a distribuicdo de temperaturas e concentraces de gases deverdo ser
comparados e comprovados posteriormente com andlises experimentais realizadas

com uma micro turbina.
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Céamara de combustdo

Neste capitulo serdo mostradas algumas informacgdes sobre a micro turbina
utilizada como referéncia a este projeto e seu funcionamento. Essas informacdes
serdo posteriormente utilizadas para compatibilizar os resultados obtidos nas
simulacdes envolvendo a cdmara de combustdo estudada com os pardmetros dos
gases utilizados nesta turbina em questéo.

A micro-turbina a gas tem como base o ciclo ideal de Brayton. O ciclo se
constitui das seguintes etapas: primeiramente o ar atmosférico passa pelo
compressor, onde ocorre compressdo adiabatica e isentropica, com aumento de
temperatura e entalpia. O ar entdo é direcionado para a cdmara de combustdo, onde
ocorre a combustdo do combustivel e 0 aumento de temperatura a pressdo constante.
Ao sair da cAmara, 0s gases a alta pressdo e temperatura, se expandem na turbina,
onde ocorre a conversdo em trabalho de eixo, acionando 0 compressor e
eventualmente gerando energia (Wylen et al., 2003). Um esquema deste ciclo esta

representado na Figura 1.

cAmara
de
combustan

COMmpressor turhinz

_.E‘

Figura 1: Representacéo do ciclo Brayton para turbinas a gas
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A camara de combustdo, objeto de estudo deste trabalho é constituida dos
seguintes componentes:

* Liner

« Casing

» Swirler

Liner

Swirler

Figura 2: Esquema da cAmara de combust&o

Além dessas pecas, hd também o bico injetor de combustivel, o qual ndo é
mostrado no esquema da camara, na Figura 2. O ar comprimido é direcionado para a
camara de combustdo através do casing e entra no liner, em parte pelo swirler, ar
primario, e o restante, por furos de diluicdo presentes no préprio liner, ar secundario.
O swirler gera uma zona de recirculagdo, que promove a ancoragem da chama e
melhora a mistura do combustivel com o ar. O ar que é admitido pelos furos de
diluicdo promove uma homogeneizacdo da temperatura dos gases de combustdo,
resfriando a temperatura dos gases de entrada na turbina (TIT — “turbine inlet
temperature), que é limitada pelo material construtivo da turbina (KRIEGER FILHO,
2009). Temperaturas proximas de 800°C ainda estariam de acordo com os dados da
literatura, embora ja ocorram turbinas que operem com temperaturas superiores a
1000°C (SOARES, 2008). Esta forma com a qual o ar escoa atraves do liner,

propicia o resfriamento deste, evitando desta forma, seu desgaste.
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2. Revisdo bibliografica

2.1.  Analise numérica de camara de combustao

Primeiramente foram analisados outros trabalhos, nos quais o objetivo era a
simulacdo numérica de uma camara de combustdo de turbinas a gas. Estes estudos
podem fornecer uma boa metodologia, que serd mais bem explicada no proximo
capitulo, para este trabalho. Bajer, Kwiatkowski e Wedolowski (2007) realizaram a
analise numérica de uma camara de combustdo de uma turbina a gas que utiliza gas
de sintese como combustivel. O gas de sintese é um produto da gaseificacdo da
biomassa e apresenta como principais componentes o nitrogénio (N;), mondxido de
carbono (CO) e hidrogénio (H,). Com essa analise pretendia-se otimizar as
combinagbes das emissbes de CO e oxidos de nitrogénio (NOy), as quais possuem
grande dependéncia na temperatura de combustdo, ja que elevadas temperaturas
levam a uma producéo alta de NOy e baixas temperaturas a de CO. Outro objetivo era
a analise da turbuléncia causada na camara, que aumenta a qualidade da mistura.
Dois métodos foram realizados em paralelo, um utilizando o software comercial
FLUENT® e outro o OpenFoam, e foram comparados uma com a outra. A estratégia
para as simulacBes foi utilizar duas andlises, a primeira observando apenas o
escoamento sem as reacGes quimicas presentes na camara, e a segunda observando as
reacGes quimicas do combustivel. Os modelos utilizados nas ferramentas de CFD
foram o modelo de fragcbes de misturas, 0 modelo de turbuléncia RANS «k-¢ ¢ o
mecanismo detalhado de reac6es GRI-Mesh 3.0.

Como base para este trabalho, também podera ser utilizado o artigo de
Gobbato, Lazzaretto, Masi e Toffolo (2010), no qual é apresentada uma simulagdo
numerica de uma cadmara de combustdo de uma turbina a gas utilizando hidrogénio.
A utilizacdo do hidrogénio € justificada pelo aumento dos precos de combustiveis
fosseis e pelo aumento das mudangas climéticas na atmosfera. Embora ocorra essa
troca do meio combustivel para propano (CsHg), o qual sera utilizado na
microturbina em questdo, este artigo faz consideragfes importantes no que diz
respeito a utilizacdo do CFD para analisar as temperaturas encontradas no interior da

camara e na parede do liner. Para isso é empregado um mecanismo de reacoes
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simplificado e uma malha tridimensional grosseira, minimizando a complexidade do
modelo, mas buscando preservar as condigdes fisicas basicas do escoamento reativo.
O modelo de turbuléncia RANS ¢ utilizado e para modelar a combustdo, séo
empregados o modelo de equilibrio quimico para a combustdo com o transporte da
fracdo de mistura e sua variancia. As paredes externas sdo consideradas adiabaticas.
No artigo os resultados da simulagdo numérica sdo comparados com resultados
experimentais avaliados por termopares, apresentando uma aproximacao aceitavel na

analise da temperatura no interior da cAmara pelos dois métodos.

2.2.  Métodos de captura e armazenamento de CO,

Nos trabalhos de Bajer, Kwiatkowski e Wedolowski (2007) e Gobbato,
Lazzaretto, Masi e Toffolo (2010) o gas sintético e hidrogénio sdo utilizados,
respectivamente, para diminuir o alto custo dos combustiveis fosseis e para diminuir
os efeitos causados pela emissdo de gases poluentes, como principalmente o CO,. No
caso deste estudo, o propano sera utilizado como combustivel, e como faz parte dos
chamados combustiveis fosseis, tem em sua combustdo um alto emissor de CO,. Para
diminuir estas, as tecnologias de captura e armazenamento de CO, podem ser
empregadas.

Captura e armazenamento de CO, € uma das mais importantes tecnologias
para diminuir emissGes deste gas e armazena-lo seguramente durante anos em
formacOes geoldgicas. O setor de energia, no qual os combustiveis fosseis tém mais
de 80% na contribuicdo na energia mundial, possui grandes fontes de emissdes de
CO2, e por isso é potencialmente um grande foco nas tecnologias CCS.

Essa tecnologia engloba todo o processo, desde a captura deste, seu transporte
até o armazenamento, incluindo maneiras, monitoramento e verificagdo da seguranga
destas operacfes. Um dos grandes problemas na implementacdo de tais tecnologias, é
o0 alto custo e a penalidade em eficiéncia energética provocada por tais processos.
Portanto, uma combinacgdo entre novos processos de geracdo de energia e diferentes
tecnologias de captura € essencial para tornar o CCS uma realidade.

Os custos do processo de captura de CO, dependem de diversos fatores,
incluindo os custos do préprio combustivel, as caracteristicas das plantas industriais
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ou de geracdo de energia, o tamanho da planta de captura, as porcentagens de CO,
capturados, as caracteristicas do armazenamento e da distancia requerida para o
transporte. A captura de CO; a altas pressdes e altas concentracGes pode ser realizada
com custos relativamente baixos. Em plantas de geracao de energia elétrica 0s custos
do CCS sdo representados em grande parte pela separacdo e compressdao do COa,
chegando a representar de 50 a 80% do custo total.

Naturalmente a ocorréncia de CO; é utilizada para melhorar a recuperagéo de
petréleo em alguns paises, como EUA e Turquia, 0 mesmo, sendo que a mesma
utilidade tem o produzido industrialmente, podendo aumentar em até 17%. Além
disso, pode-se utilizar para recuperacdo de metano, armazenamento oceanico e em
formacgdes salinas. As primeiras tecnologias de CCS em larga escala para
armazenamento de CO, foram realizadas de forma o offshore nos anos 90 e de forma
onshore em 2004. Grande parte dos desenvolvimentos desta area é desenvolvida pela
inddstria petrolifera (BERGER et al., 2006).

Os métodos de captura de CO, de combustiveis fosseis na area de geracao de
energia podem ser divididos em trés categorias principais (ANANTHARAMAN et
al., 2009):

e Métodos de pds-combustdo: a separacdo ocorre no final do processo, apés
a combustdo do combustivel fossil e um meio oxidante, através dos gases
de combustdo. Esta seria a principal maneira de realizar a captura de CO,
em processos ja instalados, pois ndo requer mudancas nas plantas ja
instaladas, somente uma planta de separacdo adicional. Alguns exemplos
desses métodos séo: captura por absor¢do baseado em solventes quimicos
como MEA (monoetanolamina), MDEA (metildietanolamina) e DEA
(dietanolamina), e por captura através de membranas. Valores tipicos de
separacao de 99,9% (volumétrico) sdo encontrados.

e Maétodos de pré-combustdo: o combustivel fossil é utilizado para produzir
um gas de sintese e 0 CO, € separado antes de ocorrer a combustdo (o
combustivel é formado basicamente por hidrogénio, nitrogénio e vapor).
Ex: integrated gasification combined cycle (IGCC), steam methane
reforming (SMR) e autothermal reforming (ATR).
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e Meétodos oxy-fuel: 0 meio oxidante neste caso € o oxigénio no lugar de ar.
Os produtos dessa combustdo séo principalmente CO, e vapor de &gua,
este ultimo pode ser facilmente condensado, separando-se dessa forma do
CO,. Ex: Looping quimico, separacdo criogénica e membranas de
transporte de oxigénio. Nos trabalhos de Bolland , Hammer e Keyser
(2009), e Brix, Glarborg, Jensen e Toftegaard (2009) foram realizadas

simulacbes em turbinas a gas com a utilizacao desses processos.
Estes trés processos podem ser representados pela seguinte Figura 3:

- ~ Combustivel . Separagéo €Oz
Pos combustao cparees

Combustivel
Ar COsz

Pré b - I H Armazenamento
e combustao o — e
2

Vapor d'agua |

co
oxyfuel Combustivel _)IMI 2

02

Separacdo
do ar

Figura 3: Processos para a captura e armazenamento de CO2

Vaérios estudos ja foram feitos para implementar tais sistemas em turbinas a
gas. No estudo de Bolland, Jordala e Kvamsdal (2009), foi realizada uma
comparagdo quantitativa entre nove ciclos de turbina a gas que utilizam diferentes
métodos de captura de CO,. Seis variacdes do método oxy-fuel, dois utilizando o
método de pré-combustdo e um de pds-combustdo. Nestes estudos foram encontrados
niveis de captura de CO, que chegaram a niveis muito préximos a 100%, reduzindo

assim, a emissao de CO, a praticamente zero.
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2.3. Recirculago de gases de escape (EGR)

Como neste estudo pretende-se utilizar o propano como combustivel, a
alternativa mais adequada para captura de CO, seria 0s métodos de pds-combustéo,
pois ndo requerem nenhuma alteragdo no processo ja instalado.

A tecnologia de separacdo e purificacdo de CO, por absorcdo €, como ja
tratado, um processo de pdés-combustdo. Ele é utilizado com diversos absorventes e
tem sido bastante empregada por ser uma técnica economicamente viavel e de grande
aplicabilidade na indUstria. Este processo baseia-se em um ciclo onde um absorvente
percorre dois cilindros, onde em um ocorre a absorcdo (Absorber) e no outro a

dessorcao (Stripper) e separacdo do CO, (Figura 4).

CO: para compresséao

Gases
e transporte
de exaustao »p
A
Absorber Stripper
B
B o~

Nl 4
o B

Gases
de combustao

Figura 4: Processo de separagdo de CO, com MEA

O processo de absorcéo é representado pelas equacbes (2.1), (2.2) e (2.3),

guando a MEA (monoetanolamina) € utilizado como absorvente:

2HOC,H,NH, + H,0 + CO, & HOC,H,NHCO; + HOC,H,NH} (2.1)
2HOC,H,NH, + H,0 + CO, & CO, + 2HOC,H,NH} (2.2)
HOC,H,NH, + H,0 + CO, & HCO; + HOC,H,NH3 (2.3)
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Para melhorar os processos de CCS, diminuido as perdas de eficiéncia nas
plantas de captura de CO, e diminuindo o tamanho delas, podem-se aumentar as
concentracdes de CO, nos gases de escape.

No trabalho de Berstad, Ditaranto e Hailong (2010) foram estudas alternativas
para aumentar esta concentracdo. Quatro diferentes tecnologias foram utilizadas para
avaliar o aumento da concentracdo de CO,, aumentado assim a eficiéncia da captura.
Entre elas esta o processo de recirculacdo de gases de escape. A utilizacdo do EGR
implicou num aumento na concentracdo molar de CO; de 3,8% para no minimo 10%,
e apresentou a melhor eficiéncia elétrica entre as quatro alternativas. A eficiéncia
elétrica foi avaliada no caso, considerando o uso da separagdo por absor¢ao quimica,

utilizando uma base de amina. Um esquema desta analise pode ser vista na Figura 5:

Compressor Turbina a Gas Ciclo EGR + Captura de CO2
—» Combustivel
Ar
» CO2
Camara de Combustéo Gerador =
» Agua
Absorvente
Pas » Refrigerante
- 4 ““““““ « HRSG

CO2 para Compressao

Gases de Exaustao £ Transpo&e

@
\J 4:_ D::@ ! Absorber Stripper
y
: © -/ ’@ \
T

Bomba @ )
A
Gases de
Condensador Combustdo

Figura 5: Esquema de turbina a gas utilizando EGR e processo de captura pés-combustao.

Este ciclo foi feito utilizando o HRSG (Heat Recovery Steam Generator), ou
recuperador de calor para geracdo de vapor, que utiliza o calor dos gases de escape
para aquecer a agua que alimentara outras turbinas. Segundo Berstad, Ditaranto e
Hailong (2010), o nivel de recirculacdo de gases de escape ndo pode exceder 60%, na
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qual a combustdo é realizada estequiometricamente. Porém a concentracdo de
oxigénio presente no oxidante deve ser levada em conta, e estudos mostraram que
taxas de EGR acima de 35% sao dificeis de serem obtidas, por reduzir as taxas de
reacOes, e reduzir a temperatura de chama. Por outro lado baixas concentracGes de
CO; séo benéficas para diminuir a emissdo de 0xidos de nitrogénio, que dependem
do O; e da temperatura de chama para serem formados. Numa taxa de 35% de EGR
as emissdes de tais 0xidos sdo reduzidas em mais de 50%. Neste mesmo artigo, o
autor indica uma diminuicdo do fluxo massico na entrada da turbina, devido,
provavelmente, a uma maior temperatura dos gases de recirculagdo (provenientes do
EGR), 40°C, do que do ar, 15°C. Uma menor massa seria necessaria quando parte do
ar frio fosse substituida por ar quente (ver Figura 6). Mas isso ndo levaria a nenhuma
mudanca no maquinario para a utilizacao.

Para diminuir os problemas causados pela recirculagdo de gases de
combustdo, como estabilidade de chama e emisses de CO, quando utilizado CH4
como combustivel, pode-se utilizar espécies reativas, como o hidrogénio ou gas
sintético, ndo comprometendo a eficiéncia na geracdo de energia, como pode ser
encontrado nos estudos feitos por Clemens, Griffin, Jansohn, Mantzaras e Marechal
(2011).
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2.4.  “Oxyfuel”

Outra possibilidade para gerar baixas emissoes, € efetuar a troca do oxidante,
que geralmente € constituido por ar, por oxigénio (O;). Este processo é denominado
de “oxyfuel”, e possui, em vias gerais, as seguintes partes: processamento e
compressdo do combustivel; separacdo do ar e compressdo do O,; geracdo de energia
e captura e condicionamento de CO,. Um esquema deste processo € apresentado na

Figura 7.

Transporte e
Céamara de CD." { H;'D ) COz - Tratamento e Armazenamento
E———

Combustive| se— Combustio Compresséo

4
O, l (€0, H,0) Recirculagéo

Figura 7: Principio da combustdo “oxyfuel .

O processamento de combustivel depende da sua fonte. Para o caso de gas
(como o propano em questdo), processos minimos sdo requeridos além da
compressdo deste para a pressao de linha requerida da camara. Para combustiveis
solidos (carvéo, coque, biomassa), é necessario converte-lo primeiramente em gas de
sintese em um gaseificador através do uso de oxigénio. Este gas passa, entdo, por um
sistema de lavagem, onde impurezas sdo retiradas, como espécies de enxofre, cinzas,
amonia, etc., e é comprimido para a cdmara de combustao.

A separacdo de ar é, na maioria das vezes, constituida por uma unidade
criogénica de separacdo (coluna criogénica) que devolve um fluxo de oxigénio para o
sistema de geracdo. Os sistemas de “oxyfuel” trabalham com temperaturas mais
elevadas do que os sistema convencional de combustdo, pois ocorre uma combustado
somente com o O,. Para diminuir esta temperatura, uma recirculagdo de gases é
utilizada, sendo composta basicamente por H,O e CO,, o que promove uma diluigdo
do O,, diminuindo assim, a temperatura dos gases na combustao.

Alternativa para este problema encontrado no processo “oxyfuel”, seria
injetar 4gua na camara de combustdo para diminuir a alta temperatura. O vapor
d’4gua formado faria parte dos gases de combustdo, sendo tipicamente 80% vapor e

20% CO, (em massa), segundo Anderson, MacAdam e Viteri (2008). Uma planta de
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“oxyfuel ” para geracdo de energia com este sistema pode ser representada pela

Figura 8:
Oxigénio i
Combustivel Umdade de
Reaquecimento
Oxigénio VEDOlHCDz
S—
Combustivel
+ Condensador
CO2 puro .:Agua
CO; para
Compresséo Condensado

Figura 8 Planta “oxyfuel ” de geracdo de energia

Outra vantagem de se utilizar o “oxyfuel ”, é a alta reducdo das espécies NOy
justamente pela auséncia do nitrogénio no oxidante. Tanto as formagdes de NOy
causadas pela alta temperatura ou pela presenca no combustivel, foram reduzidas
neste processo (KOBAYASHI, et al., 2005).
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2.5. Gas de Sintese

Além das tecnologias explicadas anteriormente, varias alternativas
relacionadas aos combustiveis com baixo indice de carbono estdo sendo estudadas,
resultando assim em baixas emissdes de CO,. Um exemplo destes combustiveis sdo
0s denominados gases de sintese. O gas de sintese é tipicamente formado por
hidrogénio e mondxido de carbono.

O gés de sintese foi primeiramente produzido como um produto intermediario
do processamento da biomassa, que apesar de um baixo valor calorifico, estad se
tornando cada vez mais atraente como alternativa para a inddstria de energia. Hoje
em dia, grande parte deste combustivel é produzida principalmente a partir do carvéo
ou biomassa através da gaseificacdo ou formados na industria do aco durante o
processamento do coque. Um exemplo do interesse da utilizacdo do gas de sintese
como combustivel em micro turbinas pode ser encontrado no estudo de Delattin,
Lorenzo, Rizzo, Bram e Ruick (2009), no qual uma andlise experimental foi
realizada para verificar a empregabilidade do gas de sintese em uma camara de
combustdo desenvolvida para micro turbinas a gas natural. Neste artigo foram
obtidos dados experimentais mudando-se gradualmente a alimentagdo de gas natural
para o denominado gas de sintese. A composicdo deste gas utilizado foi de 79,5% H,
e 20,5% CO (valores em base volumétrica), com ar pré aquecido de 450°C.

N&o ocorreu durante os experimentos problemas com relacdo a auto-ignicéo,
instabilidade e mudancas na posi¢cdo da chama. Além disso, a combustéo de gas de
sintese produziu emissdes extremamente baixas de NOy e CO.

A gaseificacdo vem se tornando uma alternativa muito eficiente para a
producéo de energia. Um processo que estd sendo muito desenvolvido no momento é
0 IGCC ou Ciclo Combinado com Gaseificacdo Integrada (Integrated Gasification
Combined Cycle — IGCC), que combina duas tecnologias: a geracdo de energia em
ciclo combinado e a gaseificacdo de combustiveis sélidos ou liquidos. O ciclo
combinado se destaca por sua alta eficiéncia, chegando a valores de 59%, contra 40%
de termelétricas a gas em ciclo simples (HOFFMANN, 2010).

Além do aproveitamento da alta eficiéncia da tecnologia do ciclo combinado,

tem-se a utilizacdo de combustiveis com reservas ainda consideraveis nos principais
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mercados consumidores, e com preco baixo e estdvel. A maioria das plantas
instaladas utiliza oxigénio como oxidante, o que leva a necessidade de adi¢cdo de uma

unidade de separacdo de ar. As reacGes de gaseificacdo sdo as seguintes:

C+ 0, CO; (2.4)
C +1/20, « CO (2.5)
C+CO,«+ 2CO (2.6)
C+H;0 e~ CO+H, (2.7)
C+2H; < CH, (2.8)
CO + H,0 < CO; + H;, (Water-Gas-Shift) (2.9)
CH4+ H,O « CO +3H; (2.10)

O grande interesse em IGCC se d& por causa da sua maior capacidade para
adicionar sistemas de captura e sequestro de carbono (Carbon Capture and Storage —
CCS), ja que ele, por si s6, como alternativa de geracdo de energia, tem um custo
muito mais elevado devido a sua complexidade.

Para combinar um Ciclo Combinado com Gaseificacdo Integrada a um

processo de CCS, a planta devera conter os seguintes itens:

e A unidade para a reacdo Water-Gas-Shift (WGS), onde CO reage com H-0,
gerando H; e CO..

e A unidade de remocéo de CO..

Em plantas IGCC com captura de CO,, ap0s o processo de remogéo do CO»,
0 gas combustivel contém quase exclusivamente H,. Embora a realizagdo da captura
de carbono em termelétricas necessita instalaces adicionais de separacao de gas, que
provocam um aumento dos custos e do consumo interno de energia da planta, o
IGCC é um processo de conversdo em que a remocao de CO; exige menos energia

que em termelétricas convencionais.
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3. Metodologia

Este trabalho tem como objetivo a analise numérica de uma camara de
combustdo, utilizando as tecnologias apresentadas acima através da ferramenta de
CFD FLUENT®:

e Recirculacdo de gases de escape: utilizando parte dos gases de
exaustdo como oxidante na camara;

e “oxyfuel ”: uso de oxigénio como oxidante;

e Hidrogénio: utilizando o produto final de um IGCC, ou seja,
hidrogénio como combustivel;

e Gas de sintese.

A andlise numérica possibilitard avaliar perfis de temperatura durante o
processo de combustdo e as concentracdes de CO; na saida, que deve apresentar um
aumento para posterior utilizacdo de um processo de CCS, e para 0 caso do gas de
sintese avaliar a combustdo com hidrogénio puro na cdmara.

Primeiramente uma revisdo bibliogréafica foi feita nos temas de captura e
armazenamento de carbono, visando as aplicacfes ja existentes em turbinas e micro
turbinas a gas, e a utilizacdo da recirculacdo de gases de escape para auxiliar tais
processos.

Depois de verificar o interesse nesse assunto, os modelos que serdo adotados
neste trabalho para a simulacdo numérica serdo explicados, como os modelos de
turbuléncia, de reacdo quimica, de trocas de calor, assim como os fundamentos de
mecanica dos fluidos e apresentacao das equacdes de transporte utilizadas como base
do projeto.

Para realizar a simulagdo numérica, uma malha tridimensional da camara de
combustdo foi aproveitada de uma andlise desenvolvida pelo Professor Carlos
Alberto Gurgel Veras do departamento de engenharia mecanica da Universidade de
Brasilia (UnB). Esta malha representa o dominio computacional, no qual as equagdes
de transporte serdo resolvidas pelo programa computacional. Primeiramente uma

geometria em CAD da cdmara foi desenvolvida e no programa GAMBIT® da Ansys,
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foi realizada uma malha que dividiu essa geometria em varios elementos de menor
tamanho a ser exportada para o programa FLUENT®.

A cédmara de combustdo em questdo tem o mesmo perfil da utilizada no
trabalho de Heitor (1985), e foi utilizada neste trabalho por haver dados
experimentais que possam comprovar as simulagcbes numéricas do software
FLUENT®. Esta cadmara de combustdo serd, nos proximos capitulos, melhor
detalhada.

Uma estratégia para analisar numericamente o escoamento reativo na camara
de combustdo com EGR seria, inicialmente, adotar grandes valores de CO, como
concentragdes de entrada na camara, que representaria uma alta taxa de EGR
(aproximadamente 40%). Esse alto valor de CO, provoca uma diminuicdo da
concentracdo de O,, porque 0s gases estdo a uma temperatura maior que o ar, entdo
uma menor quantidade de gases é necessaria para atingir a temperatura ideal na
entrada da turbina. Este valor de concentragdo do oxigénio pode ser aproximado por
16% (mol), analisado o trabalho de Berstad, Ditaranto e Hailong (2010), pois
ocorrendo uma reacdo com valores abaixo desse, a combustdo apresenta grandes
concentragOes de hidrocarbonetos ainda ndo oxidados e de CO. Este valor seria entdo
aumentado gradativamente até se obter temperaturas adequadas de chama, e uma
melhor combustdo.

Para analisar a cdmara de combustdo utilizando o “oxyfuel ”, uma estratégia
inicial seria considerar o sistema mostrado no capitulo anterior, utilizando oxigénio
como oxidante e com uma recirculagdo dos gases de escape, 0s quais se constituem
basicamente de CO, ap0s a condensacdo da agua.

Na utilizacdo do gés de sintese, uma maneira seria seguir a metodologia
apresentada no trabalho de Gobbato, Lazzaretto, Masi e Toffolo (2010), no qual se
realiza reacGes na camara com hidrogénio puro como combustivel.

Para modelar a combustdo turbulenta foram utilizados o modelo de
turbuléncia RANS baseado nas equacdes do tensor de Reynolds (Reynolds Stress
Model -RSM) e o modelo de equilibrio quimico com uma Unica reagdo global e
tratamento estatistico das reagoes turbulentas feitas por fungdes do tipo B-PDF. Estes

modelos serdo mais bem detalhados na proxima etapa do projeto.
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4. Modelos

Para realizar a analise numérica do escoamento reativo na camara de
combustdo, alguns modelos baseados na mecénica dos fluidos, termodinamica e
calculo numérico devem ser adotados. Neste capitulo serdo apresentados os modelos
e as equacbes matematicas, de forma resumida, que sdo importantes para a
modelagem deste estudo. Para informagdes mais detalhadas devem-se consultar as

referéncias fornecidas.

4.1. Equac0es de Conservacao

Um problema de escoamento deve obedecer as seguintes equacdes de
conservacao:

-Conservacao da massa;

-Conservacao da quantidade de movimento (segunda lei de Newton);

-Conservacao de energia: Taxa de variacdo da energia € igual a soma da taxa
de adicdo de calor e a taxa de realizacdo de trabalho em uma particula de fluido
(primeira lei da termodindmica);

-Conservacao das espécies quimicas.

Uma forma geral de representar essas equacfes de conservacdo € utilizar a

seguinte equacao de transporte:

%—f + div(pdt) = div(Tdive) + S, (4.1

A equacdo de transporte pode ser interpretada da seguinte maneira: a taxa de
aumento da quantidade ¢ no volume de controle, somada a taxa de transporte de ¢
por adveccdo deve igualar-se a taxa de transporte de ¢ por difusdo mais a taxa de
geracédo de ¢ dentro do volume de controle (MALALASEKERA et al., 2007).
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4.2. Meétodo dos volumes finitos

EquacOes matematicas podem fornecer uma modelagem para 0s mais
diversos problemas da engenharia, e dependendo da complexidade, ndo possuem
uma solucéo analitica aceitavel. Estes modelos matematicos apresentam usualmente
equac0es diferenciais, as quais podem ser solucionadas por algum método numeérico.

Existem trés principais métodos de solucdo numérica das equacdes, que

possuem diferencas na forma de discretizacdo do problema:

e diferencas finitas
e elementos finitos

e método dos volumes finitos.

O método dos volumes finitos é aplicado na Fluido Dindamica Computacional,
no qual a geometria do problema é divida em um grande nimero de volumes de
dimensdes reduzidas. No decorrer do método dos volumes finitos ocorre a
manutencdo do significado fisico das equacBes de conservacdo de uma quantidade
em um algoritmo numeérico, sendo um grande atrativo na sua implementacao.

No método de volumes finitos, a equacdo de transporte é integrada em todo
dominio computacional, que é composto por todos 0s pequenos volumes
(bidimensionais ou unidimensionais — Figura 9) que dividem a geometria. Estas
equacdes sao, entdo, discretizadas resultando em um sistema de equacdes algébricas

que &, entdo, resolvido por um metodo numérico convenientemente escolhido.

Figura 9: Volumes finitos para malha bidimensional.
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4.3. Modelos de turbuléncia

O escoamento reativo turbulento na cdmara de combustdo pode ser descrito
pelo modelo de turbuléncia RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes).
A conservagdo de massa é dada pela seguinte express&o:

dap oy
at+£(Pu1) 0 (4.2)

Onde p € a densidade média no tempo da mistura, t € o tempo e i, é o vetor
meédia de Favre de velocidades.
As equacOes de Navier-Stokes com médias de Reynolds (RANS) em um

tensor cartesiano sao representadas por:
Ja _ a ,__ _ ap d o1, d —
3¢ (P + 5 puT) = —5—+ —<ll—l> o0 (=pu"u")) (4.3)

Onde u"" é a flutuacdo de velocidade densidade-massa, p € pressdo media e u
é a viscosidade dindmica molecular.

As equacOes de momento incluem o tensor de tensao turbulenta

t
l]

Reynolds (RSM-Reynolds Stress Model), como descrito a seguir. Este modelo é

—pu”' "}, o qual é modelado utilizando o Modelo de tensbes de

aplicado tendo em vista a rotacionalidade do escoamento, devido ao swirler na
entrada da camara. O modelo de tensdes de Reynolds, juntamente com a equagéo
para a taxa de dissipacdo, fecha as equagdes de Navier Stokes com médias de
Reynolds, resolvendo equacOes de transporte para as tensdes de Reynolds, resultando

na seguinte equacao:

0
(pu ) + (pukul ")

a alu II "
( kl]) < (a; >+PU+HU_£U (44)
m
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Onde Ty;; € o fluxo tensdo de Reynolds, P;; € a producdo do tensor, Il;; € 0
tensor gradiente velocidade-presséo e ;; € o tensor dissipagao.

O fluxo tensdo de Reynolds é modelado baseando-se na aproxiamacao do
gradiente de difuséo:

(4.5)

d d @a(ﬁ;))

axk( kl]) axk O¢ axk
Onde pu,é a viscosidade turbulenta e 0,=1,0. A viscosidade turbulenta é

relacionada com a energia cinética turbulenta x e taxa de dissipacao ¢:

KZ
Me = Cup— (4.6)

O valor padréo de C, = 0,09 € utilizado. A energia cinética de turbuléncia x €

metade do traco do tensor tensao turbulenta.

A taxa de dissipacdo € € modelada com a seguinte equacéo de transporte:

0 _ o 0 U\ 0 le &
5000+ @) = 5 |(u+ 2 |+ g P -G @)
Onde C;, = 1,44, C,. = 1,92 ea, = 1,3.
A taxa de producdo de turbuléncia, rfj é calculada pela equagéo:

P = ( Tty aaxi; + Tl %) (4.8)
Sobre a suposicdo de turbuléncia homogenia, o tensor gradiente velocidade-

pressdo I1;; € reduzido no tensor pressdo-deformacao, ¢;;, definido por:

p' (0u, OJu
o = ;<—l + —J> (4.9)

Bx] ij

O termo pressao-deformacdo ¢;; € decomposto em trés componentes:

$ij = dij1 + dij2 + dij3 (4.10)
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Onde ¢;;,; € conhecido retorno da isotropia, ¢;;, pressdo-deformacédo e

$;j3 € 0 reflexdo da parede.

e, , 2
q)ij,l = Clpz[ulu] — §6UK] (411)

Com(C; = 1,8.

2 1 1
d)ij,l = —Cz [(Pij - Cij) - §6ij (Epkk - ECkk>] (412)

..

Com C, = 0,6e C; = ~=(piTeu;"uy').
k

O termo de reflexdo de parede considera a redistribuicdo de tenGes normais

préximas a parede. Este termo € modelado assim:

3
ClKZ

ed

€ 3 3
— ! mn,.r mn_.rm mn_.r
Pijw = 61; [ukum NN 6y — o Wi U MMy = 5 Uy U nink]

3

, 3 3 Coxe2
+ C; [¢km,2”knm5ij —3 b 2niny — 5 ¢jk,2nink] d (4.13)

Onde C; = 0,5, C; =0,3, n, € 0 componente x;, normal a parede, d é a

A C%
distancia normal a parede, e C; = ?"e k = 0,4187.

Para evitar um refinamento da malha nas fronteiras sélidas, as chamadas

funcgdes de parede séo utilizadas.
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4.4. Modelo de combustéo turbulenta
A combustdo é modelada a partir de um modelo termoquimico baseado no
modelo de escalar conservado (Malalasekera, 2007). Neste modelo, a fragdo de
mistura é a variavel transportada.

1kg de combustivel + s kg de oxidante — (1 + s)kg de produtos (4.14)

A partir de uma equacéo global genérica (4.14) define-se a fracao e mistura f,

como:

o ®—¢o (sY — You) — (s — YOX)O
o GG 1), — 6% —Tod,

(4.15)

Devido a sua definicdo, a equacdo de transporte para a fracdo de mistura
média, f, ndo apresenta termo de fonte ou sorvedouro, sendo uma das principais

utilidades deste modelo, e, assim, pode ser escrita como (Turns, 2000):

0, . 0 . . d (u, of
3¢ (PF) + 5, () = (“——f) (4.16)

dx; \ 0; 0x;

Utilizando a hip6tese de numero de Lewis unitario para um sistema
adiabético, as equaces normalizadas para a entalpia de mistura apresenta a mesma
estrutura e condi¢bes de contorno da equacdo da fracdo de mistura. Portanto, no
modelo de escalar conservativo, somente uma equacdo de transporte para o escalar f
é resolvida, representando as duas varidveis termoquimicas fracdo de mistura e
entalpia de mistura (KRIEGER FILHO, 2009).
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45. Geragdo de Malhas

A geometria da camara de combustdo da micro turbina utilizada no estudo de
Heitor (1985), a qual serd avaliada inicialmente neste trabalho, encontra-se
representada na Figura 10:

Figura 10: Geometria da cAmara de combustéo

Para gerar esta geometria, um programa de CAD foi utilizado. As equac6es
de transporte sdo resolvidas em um dominio computacional, denominado de malha, o
qual é dividido em diversos elementos de tamanho menor, os chamados volumes
finitos. Esta geometria criada em um programa de CAD é dividida, entdo, em
diversos elementos por um software gerador de malhas (GAMBIT - Ansys)

A malha tridimensional da camara de combustdo da micro turbina utilizada
no estudo de Heitor (1985) encontra-se representada na Figura 12. Ela foi gerada
com cerca de 1.300.000,0 elementos, de forma estruturada, utilizando
paralelepipedos retangulares. A malha foi desenvolvida desta maneira por ter sido
construida em diversas partes. Pode-se perceber que foi adotado um maior
refinamento da malha nas regibes do Swirler e dos furos de diluigdo, por
representarem locais com maiores turbuléncias e velocidades (Figura 12 e Figura
13).
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Figura 11: Malha 3D da cAmara de combustéo.

Figura 12: Malha tridimensional com os refinamentos nas diferentes partes.

!

R
&0‘\3"05 5
RSN

Figura 13: Detalhe da malha no Swirler e nos bicos injetores de combustivel.
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5. Resultados

Neste capitulo serdo apresentados os resultados obtidos neste presente
trabalho. Para cada analise, serdo apresentadas as condi¢des de contorno do problema

e os resultados das simulagdes numéricas encontradas para 0s seguintes casos:

e Condicdo Padréo, utilizando o propano como combustivel e ar atmosférico
como oxidante;

e Utilizacao de Recirculacdo de Gases de Escape para melhorar os processos de
captura de carbono p6s-combustéo;

e Utilizacdo do processo “oxyfuel” (oxi-combustdo), com uma diluicdo
utilizando CO,, formando ar sintético como oxidante, também melhorando os
processos de pos-captura de CO..

e Utilizacdo do Hidrogénio como combustivel, analisando a combustdo apo6s
um processo de captura de carbono pré-combustdo. (gaseificacdo e posterior
captura de CO,, tendo como produto final o0 H, como combustivel.)

e Utilizagdo do Gas de Sintese como combustivel, produto da gaseificagcdo sem
um processo de pré-captura de CO,, visando uma posterior captura.



41

5.1. Condigdes de contorno

As simulacOes realizadas neste trabalho possuem as seguintes condicGes de

contorno, validas para todos os casos apresentados neste capitulo:

Tabela 1: Condigéo de contorno das simulagdes

Posicédo Entrada de oxidante | Entrada de Combustivel
Energia Cinética Turbulenta (k) 0,18 m2/s2 25 m2/s2
ulu] =0 ulu] =0
Tensor de Tensdo de Reynolds 2 2 2 2
" =zki=123 u =3 ki=123
Intensidade de turbuléncia (%) 10,0 10,0
Escala de comprlr(nnf)nto de turbuléncia 0,01 0,001
Fracdo de mistura média 0,0 1,0
Pressao (gPa) 3126 1933
Variancia da Fracdo de Mistura 0 0

As posicOes referidas na Tabela 1 sdo esquematizadas na geometria, na
Figura 14:

Entrada
de Oxidante

Furos de
dilui¢do

Saida

Entrada
de
Combustivi

08 8849

Figura 14: Posigdo dos fluxos de massa na cAmara

Além dessas condi¢Ges de contorno apresentadas, foi considerado neste

problema que as paredes externas do volume sdo todas adiabaticas.
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5.2. Andlise da camara em condigdo padréo

No trabalho de Heitor (1985), a combustdo foi realizada utilizando propano

como combustivel e ar como oxidante (Tabela 2).

Tabela 2: Condigdo de contorno em condigéo padrdo

Espécie Entrada de Entrada de
oxidante combustivel
Vazao massica (kg/s) - 0,085 0,00163
N2 0,79 -
Fracdo volumétrica 02 0,21 -
C3H8 - 1,00
Temperatura (°C) - 27 27

A taxa de equivaléncia ¢ utilizado foi de 0,3, e é dado pela seguinte relacéo:
¢ =T — (5.1)

A relacdo estequiométrica é dada pela reacéo:
C3Hg 4+ 5(0, + 3,76N,) = 3C0, + 4H,0 + 18,8N, (5.2)

Utilizando esta taxa de equivaléncia, calculou-se que o excesso de ar utilizado

nos experimentos foi de 235%.
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Para essas condic¢des tém-se 0s seguintes resultados das fragcdes de misturas:

2406403 1200-01 9

220403 | f"\
1 /1 100e-01 - 1
2000403 4 1 i
1 [\ 111
180e+03 § | (1
17 % 8.00e-02 | |
1.600+03 4 | \ IR
1 |
] . i
Mean oo . Mole 6.00e02 - | 1
Temperature(K) 1200403 - ‘\ S Fractloci;} oy
4 bl
1.00e+03 | < I
,‘ ", CcO2 4.00e-02 | M
8.00e+02 - ~ 4 e,
6.00e+02 | es 2.00e-02 |
1 b |
4.000+02 J = 1 ~
= 0.00+00 l —_—
02 03 04 05 06 07 08 09

2.00e+02 -+ — . . — . ;
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1 o o1
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Mean Mixture Fraction
Figura 15: Graficos de fragdes de misturas para a condigdo padréo.

Através dos graficos de fracbes de mistura, pode-se notar que as maximas
temperaturas ocorrem para fracdo de mistura média de aproximadamente 0,06 que é

o valor estequiométrico para o propano para a combustdo. Este valor pode ser

calculado da seguinte forma:

YoxO
= —_— 5.3
f S Yrq+ Yoxo (5:3)

Onde s é a relacdo na base massica de oxidante e combustivel.
Y,x,0 € fracdo massica de oxidante na posicéo 0.
Y;, € a fragdo massica de combustivel na posicéo 1.

Uma comparacdo entre os valores fornecidos pelo Software Fluent® e a

temperatura adiabatica, analiticamente calculada, foi realizada com efeito de

comprovacéo dos valores numéricos.
A temperatura adiabatica de chama foi calculada da seguinte forma:

mf . PCI == ThG . Cp,G . (TG - Tox) (54)

Onde:

mh; . taxa de consumo de combustivel (kg/s)

PCI : Poder calorifico inferior (kJ/kg)

mg : taxa de producdo de gases de combustédo (kg/s)

cpc - Calor especifico dos gases de combustéo (kJ/kg.K)
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T, : temperatura de saida dos gases de combustdo (Temperatura Adiabatica de chama
K)
T, : Temperatura de entrada do ar de combustéo (K)

A temperatura adiabéatica de chama é um estado hipotético, pois nenhum
processo real pode ser adiabatico, ainda mais em altas temperaturas, condicdes
geralmente produzidas em combustdo. Além disso, em altas temperaturas a
dissociacdo pode ocorrer, podendo ser o calor desprendido menor que o calculado
(Wylen et. al.,).

Através dos calculos obteve-se a temperatura adiabatica de chama calculada
de 809°C. Esta temperatura também pode ser observada no grafico das fracbes de
mistura para um valor de mistura f de 0,018, valor considerando as vazdes massicas
utilizadas para a simulag&o.

A temperatura média dos gases na saida da camara, aproximadamente 790°C,
se aproxima da temperatura adiabatica de chama, nao sendo exatamente igual devido
a este valor ser uma média na area de saida, mas comprova os resultados obtidos em

simulacéo.

Para essa primeira simulacdo tém-se 0s seguintes resultados da temperatura e

composicao dos gases de combustdo:

Temperatura dos gases de combustdo = 788,5 °C

Tabela 3: Composicao dos gases de combustdo para condi¢do padrao

Espécie N, 0O, 6{0) CO, H,O
Fracdo 0,770 0,144 0,001 0,036 0,049
volumétrica

As figuras posteriormente representadas tém como plano de referéncia um
plano central a cAmara de combustdo com normal no eixo X, de acordo com 0 eixo
cartesiano representado na Figura 12. Na Figura 16 tém-se o perfil de temperaturas
ao longo da cadmara, onde observa-se altas temperaturas nas regides com valores de
fragdes de mistura proximos a 0,06. Estas zonas de alta temperatura ocorrem apos o
combustivel e o ar se misturarem através do escoamento rotacional, promovido pelo

swirler, até o estabelecimento de uma chama no centro da camara até a saida dos
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gases quentes. Uma elevada fracdo méssica de CO, é observada nestas regides de
elevadas temperaturas (Figura 16).

Deve-se notar que, embora o swirler promova uma boa mistura dos reagentes,
temperaturas ainda elevadas, com valores préximos a 1800°C, sdo encontradas no

final da camara.
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Figura 16: Perfis de fracdo de mistura, temperatura e da espécie CO, para condi¢do padréo.
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Figura 17: Perfis da espécie O, e da energia cinética de turbuléncia para condi¢éo padréao.

A distribuicdo de velocidades no plano central da cAmara de combustdo é
mostrado na Figura 18. Nesta pode-se observar a ocorréncia da zona de recirculacéo
logo a frente do swirler, assim como na figura, a qual mostra o perfil da velocidade
no eixo z, sendo negativo no sentido da saida da camara e positivo nas zonas de

recirculacéo.
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Vetores Velocidade (m/s)

Perfil da Intensidade dos Vetores Velocidade (m/s)

Perfil da Velocidade no eixo z (m/s)

Figura 18: Vetores velocidade, perfil da velocidade e das velocidades em z para condi¢&o padréo.

A Figura 19 mostra uma comparagdo do presente dado numérico e resultados
experimentais realizados por Heitor (1985). Observa-se que os perfis de velocidades
sdo proximos, apesar de os dados experimentais mostrarem uma maior intensidade

na recirculacdo, identificadas pelas velocidades axiais negativas no grafico.
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Velocidade Axial na Regido dos
Furos Primarios de Diluicéo
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Figura 19: Velocidade axial no plano dos primeiros furos de dilui¢do (z=167mm) — Comparagdo com dados
experimentais.

As velocidades médias na dire¢cdo y, no mesmo plano, sdo mostradas na
Figura 20. Apesar de ocorrer pequenas discrepancias de resultados no centro do
plano representado (r/R=1,0), os resultados sdo muito proximos dos experimentais,
assim como observa-se com o perfil de temperatura obtido na mesma referéncia
mostrado na Figura 21, e obtido na simulacdo, Figura 16. Pode-se notar um pequeno
desvio nas temperaturas finais, as quais na simulacdo ainda estdo na ordem de
1500°C, enquanto na analise experimental, elas estdo préximas de 1330°C. Porém as
zonas de elevadas temperaturas e 0 contorno delas apresentam uma boa proximidade,
fazendo com que os resultados desta primeira simulacdo sejam validados com dados

experimentais.

Velocidades na dire¢do-y no Plano
dos Furos Primarios de Diluicédo
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Figura 20: Velocidade em y no plano dos primeiros furos de dilui¢cdo (z=167mm) — Comparagdo com dados
experimentais.
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Figura 21: Perfil de Temperatura (K) — Dados experimentais. (Heitor, 1985)
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5.3.  Recirculagdo de 40% dos gases de escape

Como uma anélise inicial, sera utilizada a recirculacdo dos gases de
combustdo diretamente apds o acionamento da turbina como mostra a seguinte

figura:

Compressor Turbina a Gas Ciclo EGR + Captura de CO2
—» Combustivel
Ar
» CO2
Camara de Combustao Gerador
@ ") o S

4
=

Figura 22: Esquema utilizado para a simulagdo do EGR

A recirculacdo de gases serd considerada no modelo utilizado alterando
apenas os valores das concentracGes dos gases que compde a entrada de oxidante na
malha da cdmara de combustdo. Para isso, considera-se que o ar atmosférico é pré-
misturado com os gases de combustéo recirculados antes de entrarem no compressor.

AR Entrada

_) )
Gases de Oxidante
Recirculados ™

Figura 23: Volume de controle para a mistura.

Estes gases na saida da turbina possuem a temperatura aproximadamente de
127°C, esta que sera utilizada para estabelecer o calor especifico destes gases e assim
calcular a temperatura dos gases que entram novamente na camara de combustdo. A
recirculacdo de gases tera uma taxa de 40%, sendo um dado inicial, levando em
conta os trabalhos de referéncia.

Aplicando-se a primeira lei da termodinémica, tem-se:

Zme =2ms (5.5)
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QVC + Z mehe = Z g hg + WVC (5-6)

Pode-se considerar o trabalho no volume de controle nulo, assim como a

quantidade de geracdo de calor neste volume.

Para o escoamento adiabatico:

Quc =0 (5.7)
WVC = 0 (5.8)
B MEGRCp g TEGR T MarCp,, Tar 5.9)
* mtotcptot .
MEGRCp + My Cp
EGR il (5.10)

C =
Ptot Mot

Para essa configuracdo tem-se a seguinte condicdo de contorno:

Tabela 4: CondigBes de contorno para 0 EGR

Espécie Entrada de Entrada de
oxidante combustivel
Vazdo massica (kg/s) - 0,085 0,00163
N 0,782 -
0O, 0,183 -
Fracdo volumétrica CO - -
CO, 0,015 -
H,O 0,020 -
CsHs - 1,00
Temperatura (°C) - 69 27




Os seguintes resultados foram encontrados:

Temperatura dos gases de combustao = 861,2 °C

Tabela 5: Composicao dos gases de combustdo para o EGR.
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Espécie N, 0O, CcO COs, H,O
Fracdo 0,761 0,114 - 0,053 0,071
volumétrica

Evidenciando um aumento de mais de 40% de CO, nos gases de combustao

em comparagdo a encontrada no caso em que néo se utiliza a recirculacao.

A temperatura apresentou um aumento significativo, cerca de 70°C, causado

principalmente pela temperatura maior dos gases na entrada do oxidante. Esta maior

temperatura ainda estaria adequada aos projetos atuais de turbinas a gas.
A partir da composicdo e temperatura dos gases, tém-se os graficos de fracao

de mistura, Figura 24. Como a reacdo global neste caso, € a mesma utilizada na
simulacgdo anterior, Reacdo (5.2), foram encontradas poucas altera¢fes nos perfis de

temperatura, fracdo de mistura de fracdo massica de CO, e O,, Figura 24 e Figura 25.
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Figura 24: Graficos de fragdes de misturas para o EGR.
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Figura 26: Perfil da espécie CO, para 0 EGR

O perfil de temperatura é equivalente ao encontrado no caso anterior,
apresentando somente um aumento das temperaturas, e o perfil de CO, apresenta um
claro aumento das concentragdes dessa espécie.

Este aumento nas concentracgdes finais de CO, nos gases de combustdo pode

auxiliar uma futura captura e armazenamento, como visto na literatura



5.4. Simulagdo com “oxyfuel”
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Para analisar a camara de combustdo utilizando o “oxyfuel” (ou oxi-

combustdo), a estratégia utilizada foi realizar a oxidacdo do combustivel com uma

quantidade de O, estequiométrica da reacéo:

Tabela 6: CondicGes de contorno para “oxyfuel ” — Rela¢do Estequiométrica.
Espécie Entrada de Entrada de
oxidante combustivel
Vazdo massica (kg/s) - 0,0059 0,00163
CO; - -
Fracao volumétrica 0, 1,0 -
CsHsg - 1,0
Temperatura (°C) - 27 27
Os seguintes resultados para as fracfes de mistura foram encontrados:

2.75e+03
2.50e+03
2.25e+03

g 2.00e+03

ﬁ 1.756+03

=

g 1.50e+03

g’_ 1.25e+03

5

= 1.00e+03
7.50e+02
5.00e+02
2.50e+02 T T T T T T T T 1

0 0.1 02 03 04 05 06 0.7 08 1
Fragdo Média de Mistura
Figura 27: Grafico da fragdo média de mistura para o “oxyfuel ” - Relag&o estequiométrica.
Temperatura dos gases de combustdo = 1223 °C
Tabela 7: Composicao dos gases de combustdo para “oxyfuel ” — Relagdo Estequiométrica.
Espécie N, 0O, CoO CO, H,O
Fracdo - 0,914 - 0,06 0,033
volumétrica
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Figura 28: Perfil de temperatura para “oxyfuel ” — Relagdo Estequiométrica.

Analisando o perfil de temperatura, observa-se um escoamento reativo
préximo ao apresentado nas simulagdes anteriores. Este dado pode ser uma base para
uma estabilidade deste tipo de chama utilizando este novo tipo de oxidante.

Pelo perfil de temperaturas, observam-se temperaturas extremamente
elevadas no interior da camara, préoximas a 2350°C (f=1,2). Isto ocorre devido a falta
de excesso de nitrogénio para diluicdo dos gases, e consequente reducdo da
temperatura. Além disso, observou-se uma concentracéo elevada de O, na saida dos
gases, mesmo utilizando concentracdo estequiométrica deste. Este fato pode ser
explicado pela geometria da camara de combustdo, com uma segunda zona de
diluicdo, neste caso formado somente por Os.

Para evitar estas temperaturas muito elevadas e aumentar a concentragéo final
de CO,, a estratégia utilizada foi simular uma recirculacdo de gases, utilizando uma
fracdo volumétrica de CO, no oxidante igual a fracdo de N, no ar atmosférico, da

seguinte forma:

C3Hg + 5(0, + 3,76C0,) = 21,8C0, + 4H,0 (5.12)
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Esta nova mistura no oxidante pode ser denominada de “ar sintético”. Uma
possibilidade para a formacdo deste ar sintético seria realizar a combustdo com
oxigénio puro, obtido através de uma unidade de separacédo de ar, e logo apos utilizar
a recirculacdo de gases de escape, resultando em mistura formada basicamente com
COz e O,.

Um estudo deve ser realizado para observar se a alteracdo de gas nitrogénio
para CO, como diluidor altera de alguma forma o escoamento reativo na camara,

devido ao fato destes dois gases possuirem propriedades diferentes.

5.4.1. Andlise da diferenca entre as propriedades do N, e do CO,:

Curva comparativa entre os calores especifico do N, e do CO, em razdo da

temperatura:

Comparagdoentre cp's

1.600

1.400

1.200 ;
1.000 _//

600 =02

cp (J/keK)
3
o
N

N2

400

200

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000 5500 6000 6500

Temperatura (K)

Figura 29: Curva comparativa entre os calores especifico do N, e do CO,,

Analisando-se a curva, pode-se observar que o calor especifico do CO, torna-
se maior que o do N apartir dos 600K, isso causaria uma diminui¢do da temperatura
dos gases de exaustéo nessa nova configuragéo, em relagdo aos casos anteriores.

Realizando o balango de energia para a entrada de oxidante com uma
recirculacdo de gases de exaustdo provenientes da turbina, formando uma mistura de

O, e CO,, similarmente a realizada anteriormente, tem-se as seguintes condi¢oes:



Tabela 8: Condigdes de contorno para “oxyfuel ”.

Espécie Entrada de Entrada de
oxidante combustivel
Vazdo massica (kg/s) - 0,085 0,00163
CO; 0.79 -
Fracéo volumetrica 0, 0,21 _
CsHg - 1,00
Temperatura (°C) - 109 27

Os seguintes resultados para as fragoes

2.00e+03 9.00e-01 -
e
1.80e+03 4 1} 8.00e-01 "
I3 \
1.60e+03 “ -‘V 7.00e-01 }
[ t
1.40e+03 - | “‘ 6.00e-01 -
I
1.20e+03 -| \‘ 5.00e-01 -
Mean t Mole
Temperature(K) 1.00e+03 -/ 3 Fraction 4.00e-01 -
E o
8.00e+02 «l co2 3.00e-01 -
|
6.00e+02 e 2.00e-01 4
4.00+02 | . 1.00e-01
2.000+02 . : : 0.00e+00 -
0 0.1 02 03 04 05 06 07 08 09 1 0

Mean Mixture Fraction
Figura 30: Graficos da fragdo de mistura para “oxyfuel ”.

Temperatura dos gases de combustdo = 805,2 °C
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Temperatura adiabatica de chama calculada = 785°C

Tabela 9: Composicéo dos gases de combustéo para “oxyfuel ”.

Espécie N2 02 CcO CO2 H20
Fracdo - 0,11 0,003 0,808 0,079
volumeétrica
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Figura 31: Perfis de temperatura e das espécie CO, e O, para “oxyfuel ”.
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Através da Figura 31 observa-se que as temperaturas ao longo da camara
apresentaram uma acentuada redugdo, se comparada com a combustdo com ar
(Figura 16). Como ja havia sido previsto na analise anterior. A temperatura maxima
na camara ficou proxima dos 1350°C, tendo um significativo decrescimo da
condigdo anterior. Além disso pode-se comprovar as temperaturas finais encontrada
nos gases de exaustao e a temperatura adiabatica de chama calculada.

As concentragdes finais de CO,, aproxiamadamente 80% em volume, estdo
de acordo com processos de pos-captura de carbono, como ¢é discutido no trabalho de
Costa(2009). Aléem disso o perfil de temperatura encontrado estd préximo ao
encontrado nos trabalhos de referéncia, o que pode significar uma viabilidade técnica
deste processo.

Apesar do resultados satisfatorios obtidos, deve-se analisar a viabilidade
economica de um projeto utilizando o ““oxyfuel . O custo da captura de CO; deve
ser reduzido ao encontrado em outros processos, porém o custo adicional de uma
unidade de separacdo de ar pode tornar este processo mais custoso do que outros ja

existentes.



5.5. Hidrogénio
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A utilizacdo do gas de sintese seria uma outra possibilidade para implementar

processos de captura de CO, em processos envolvendo turbinas a gas. Uma primeira

avaliacdo foi verificar se a utilizacdo do hidrogénio como combustivel de uma

camara de combustdo seria ainda viavel. O H, no caso, pode ser obtido de um

processo de captura de CO, do tipo pré-combustdo, comentado no capitulo anterior.

Os seguintes dados foram utilizados como condicdo de contorno deste novo

escoamento reativo:

Tabela 10: Condigdes de contorno para combustdo do Hidrogénio.

Espécie Entrada de Entrada de
oxidante combustivel
Vazdo massica (kg/s) - 0,171 0,004
N2 0.79 -
Fracéo volumeétrica 02 0,21 -
H2 - 1
Temperatura (°C) - 27 27

Os seguintes resultados para a Fracdo média de mistura foram encontrados:

2.50e+03
2.25e+03 *
2.00e+03 f
1.75e+03 —
1.50e+03 *
1.256+03 f

1.006+03

Temperatura Média (K)

7.50e+02

5.00e+02

2.50e+02

0

Figura 32: Fragdo média de mistura para o hidrogénio.
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Tabela 11: Composigdo dos gases de combustéo para o hidrogénio.

Especie N2 02 CO CO2 H20
Fracao 0,75 0,12 - - 0,13
volumétrica

234403

- 2240403
2.14e+03
2.04e+03
1.93e+03
1.83e+03
1.73e+03
1.63e+03
153e+03
1.42e+03
1.32e+03
1.22e+03
1.12e+03
1.01e+03
9.13e+02
8.11e+02
7.09e+02
6.06e+02
5.04e+02
4.02e+02 5
3.00e+02 Perfil de Temperatura (K)

223403
- 2120403
2016403
1.90e+03
1780403
1676403
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1008403 |:
8920402
7810402
669402
5580402
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967603
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Figura 33: Perfil de temperatura e vetores velocidade para o hidrogénio

Observa-se neste caso um comportamento diferente do escoamento.
Ocorreram elevadas temperaturas ao final da cdmara e ndo no centro do escoamento,
como visto nas simulacGes anteriores. Este fato deve-se a vetores de velocidade com
intensidade elevada no interior da cAmara, como visto na Figura 33, resultado da

maior vazao de combustivel utilizada para este caso.
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Outra possibilidade para a captura de CO, seria utilizar 0 gas de sintese,

produto da gaseificacdo da biomassa por exemplo, como combustivel, e o ar sintético

como oxidante, para se obter altas concentra¢es de CO, no gases de exaustdo. Para

este caso, utilizou-se uma composicdo de gas de sintese proxima a encontrada na

literatura;

Tabela 12: Condigdes de contorno para combustdo do Gés de Sintese.

Espécie Entrada de Entrada de
oxidante combustivel
Vazao massica (kg/s) - 0,085 0,006
CO; 0,79 0,3
Fracao volumétrica O, 0,21 -
H. - 0,35
CO - 0,35
Temperatura (°C) - 27 27
Os seguintes resultados foram encontrados:
2.00e+03
1.80e+03 ;
. 1.60e+03 ;
E— 1.40e+03 :
% 1.20e+03 ;
§_ 1.00e+03 —-
E 8.00e+02 i
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Figura 34: Fracdo média de mistura pela temperatura para combustdo do Gas de Sintese.
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Temperatura dos gases de combustéo = 652,2°C



Tabela 13: Composigao dos gases de combustéo para o Gas de Sintese.
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Espécie N2 02 CO CO2 H20
Concentracéo - 0,121 - 0,825 0,054
volumétrica

Figura 35: Perfil de temperatura e fragdo média de mistura para o Gas de Sintese.
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Pode-se observar pelo perfil de temperatura (Figura 35) que as reagdes

ocorrem majoritariamente no centro da camara. A partir da figura pode-se também

inferir que este processo se da de maneira estavel, pois pode-se verificar que as

elevadas temperaturas ocorrem até antes do término da camara, sendo este processo

mais desejavel que o perfil apresentado nas outras simulagdes. Além disso, a Figura

36, revela uma alta taxa de recirculagéo, regido representada por velocidades em z,
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positivas, o0 que pode justificar uma melhor mistura dos reagentes, e um
prolongamento de altas temperaturas menor em relagéo as simulacdes anteriores.
Fracdes volumétricas de CO, na ordem de 80% nos gases de combustdo sao
observados na Tabela 13: Composicdo dos gases de combustdo. Esta elevada
concentracdo tornaria um futuro processo de captura CO, muito eficiente e ao

mesmo tempo economico.
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Figura 36: Velocidade na direcéo z e fragdo massica de CO, para o Gas de Sintese.
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6. Conclusio

O objetivo do presente relatorio foi analisar a utilizacdo de tecnologias que
tornassem 0s processos de captura de CO, mais adequados para a area de
microturbinas a gas. Estes novos processos vém se mostrando muito uteis na reducao
de emiss@o de um dos principais gases do efeito estufa, o didxido de carbono.

A partir da revisdo da literatura foram analisados os diferentes tipos de
processos inseridos na tecnologia CCS. Este estudo possibilitou avaliar quais
métodos poderiam ser utilizados para camaras de combustdo de turbinas a gas, que
possibilitassem a reducdo da emissdo de CO, e seu futuro aproveitamento. A
recirculacdo de gases de escape, a utilizagdo da oxi-combustdo (oxy-fuel) e a
utilizacdo do gas de sintese podem auxiliar nestes processos de CCS.

A analise da utilizacdo destes metodos foi realizada atraves da fluido
dindmica computacional com o escoamento reativo de uma camara de combustéo,
originalmente constituida para trabalhar com GLP, como objeto de estudo. Para
modelar numericamente os diferentes processos que auxiliam o CCS, foram
utilizados modelos encontrados na literatura que se aproximassem do problema
proposto. As simulacGes foram realizadas através do método dos volumes finitos
com uma malha tridimensional da cdmara. A modelagem das alternativas utilizou o
modelo de turbuléncia baseado em RANS, modelo de equilibrio quimico para a
combustdo com o transporte da fracdo de mistura e sua variancia.

Primeiramente realizou-se uma validacdo dos resultados da simulacdo, da
camara de combustdo comparando-os com estudos experimentais retirados da
literatura — sem o uso destas tecnologias na camara de combustdo. Foram testados
diferentes combustiveis e tecnologias ao longo do projeto, comparando com dados
experimentais da literatura e avaliando qualitativamente os resultados obtidos, como
as concentracbes de CO, nos gases de saida e os perfis de temperaturas destes
processos.

Os resultados das simulagdes foram satisfatorios. O perfil de temperaturas ao
longo da cAmara apresentou certa semelhancga nos diferentes casos estudados, sendo
as temperaturas dos gases de combustdo adequadas para o processo de expansdo em

microturbinas a gas.
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Verificou-se ainda que os métodos utilizados podem auxiliar uma futura
captura de CO,, tendo em vista que foram encontradas altas concentracGes deste gas
ao fim do processo de combustdo na camara, proximos de 80% em fragédo
volumeétrica, aumentando em muito a eficiéncia dos processos de captura de pds-
combustéo.

Além disso, pode-se inferir que o caso utilizando gas de sintese, apresentou
bons resultados no que diz respeito ao perfil da temperatura. Neste caso pode-se
observar que as elevadas temperaturas ocorrem até um certo trecho da camara de
combustdo. Na saida da cAmara a temperatura dos gases estd mais uniforme, o que
poderia levar a uma melhor combustéo em analises experimentais.

Este fato pode ser justificado pela elevada zona de recirculagcdo, como pode
ser observada no perfil de velocidades para este caso. Da mesma forma pode-se
inferir que grandes zonas de recirculacdo promovem uma mistura mais homogénea
dos gases e uma estabilidade maior na combustéo no interior da camara.

Logicamente, como foram utilizadas algumas simplificacbes neste projeto,
como um mecanismo de combustdo com equilibrio quimico e uma condicéo
adiabética para as paredes da camara, os resultados obtidos ndo possuem critérios
quantitativos para comparagoes. Estes resultados podem ser utilizados somente para
inferir certas consequiéncias do processo e para analises mais qualitativas do mesmo.

Para aperfeicoar esta analise do escoamento reativo, modelos de combustéo
utilizando a cinética quimica em conjunto com mecanismos de reacGes detalhados
pode ser utilizados. Algumas sugestdes para aperfeicoamento e continuacdo do

presente trabalho sdo apresentados a seguir:

e Consideragdo da radiacdo no interior da camara,;

e Consideracdo da conducdo de calor na parede do liner, entre o liner e 0
oxidante;

e Estudo de modelos de combustdo e aplicagdo destes modelos com

mecanismos de reagOes detalhados como observados na literatura.
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