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Resumo

A popularizacao de técnicas de simulagdo numérica por meio da dinamica dos fluidos
computacional (CFD) tem levado a andlise de fendémenos fisicos a novos patamares.
O emprego dessas técnicas trouxe aumento a velocidade de obtencao de resultados e
reduziu custos relativos a experimentos. A aplicagdo de programas de CFD voltada para
analise térmica nao é bastante difundida, principalmente quando se trata de programas
gratuitos como o OpenFOAM. Dessa forma, o objetivo do presente trabalho é modelar e
simular andlises térmicas, com énfase na andlise termogravimétrica (TGA), via o programa
de CFD OpenFOAM, utilizando o solver biomassGasificationFoam. Para tanto, dados
experimentais disponiveis na bibliografia foram utilizados na validacao das simulagoes. A
importancia da magnitude da densidade da amostra ¢ analisada por meio do nimero de
Biot e pardmetros numéricos, como convergéncia espacial e temporal (nimero de Courant),
também sao discutidos neste trabalho. Os resultados alcancados se mostraram satisfatorios
quando comparados a experimentos de TGA para o xisto betuminoso. As andlises de Biot
demonstraram que os parametros do experimento devem ser cuidadosamente selecionados,

de forma a evitar possiveis desvios nos resultados.

Palavras-chaves: TGA, OpenFOAM, biomassGasificationFoam, nimero de Biot.



Abstract

The popularization of numerical simulation techniques through computational fluid dy-
namics (CFD) has led to the analysis of physical phenomena at new levels. The use of
these techniques brought an increase of the speed of results and reduced costs related to
experiments. The application of CEFD programs for thermal analysis is not widespread,
especially when it comes to opensource software such as OpenFOAM. Thus, the objective of
the present study is to model and simulate thermal analysis, with emphasis on thermogravi-
metric analysis (TGA), using CFD with OpenFOAM, through biomassGasificationFoam
solver. For that, experimental data available in the literature were used for validate the
simulation. The importance of the magnitude of the sample density is analyzed by Biot
number and numerical parameters, such as spatial and temporal convergence (Courant
number), are also discussed in this work. The results obtained were satisfactory when
compared to TGA experiments for oil shale. Biot number demonstrated that the parameters
of the experiment should be carefully selected so as to avoid possible deviations in the

results.

Key-Words: TGA, OpenFOAM, biomassGasificationFoam, biot number.
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1 Introducao

A Dinémica dos fluidos computacional (Computational Fluid Dynamics - CED) é
uma técnica de simulacdo numérica que envolve a utilizagdo de métodos matematicos
para o estudo de fenomenos de mecanica dos fluidos, transferéncia de calor e massa,
reagoes quimicas, entre outros, a partir de simula¢oes computacionais (VERSTEEG;
MALALASEKERA, 2007). A utilizacao de CFD tem se popularizado nos ultimos anos
devido aos avancgos na computacao, os quais aumentaram o poder de processamento dos
computadores, essencial para a utilizagdo desta técnica (ZHU; LIN; PAN, 2014; GANG
et al., 2015). O uso dessas simulagdes objetiva reduzir custos de andlises experimentais,
aumentando também a velocidade na obtenc¢ao de resultados em comparacao a experimentos
e a possibilidade de analisar fendmenos fisicos em locais nao disponiveis experimentalmente

(SHI et al., 2012).

Existem diversos programas desenvolvidos para a utilizacao de CFD. No entanto, os
programas comerciais apresentam como principal desvantagem o custo elevado, capaz de
inviabilizar a utilizacdo da técnica (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). Dessa forma,
o uso de programas gratuitos de CFD torna-se mais atrativo. Existem alguns programas
gratuitos de CFD como o Saturne e o SU2 porém o que mais se destaca é o OpenFOAM

(Open source Field Operation And Manipulation).

O OpenFOAM é um programa de CFD que, além de possuir a vantagem de ser
gratuito, é desenvolvido em codigo aberto, o qual permite um ambiente de desenvolvimento
colaborativo, possibilitando que linhas de pesquisa avancem em conjunto. Além disto, a
linguagem de programagao em C++ orientada por objeto presente no OpenFOAM facilita
também a criagdo e edi¢ao de solvers (pacotes) (KWIATKOWSKI et al., 2014; MAIOLI,
2016a; MAIOLI, 2016b). Esta vantagem propulsiona a comunidade cientifica a desenvolver
e publicar novos solvers para diferentes casos que ainda nao foram implementados em seu
c6digo fonte, com foi o caso do biomassGasificationFoam (MAIOLI, 2016b).

O biomassGasificationFoam é um solver desenvolvido por Kwiatkowski et al. (2014)
para utilizacdo no OpenFOAM e disponibilizado para a comunidade cientifica. Tem por
objetivo modelar os processos de gaseificacao de biomassa em leito-fixo. Kwiatkowski et al.
(2014) validaram o solver através de andlise térmica da madeira por meio de um analisador

termogravimétrico.

A anélise térmica utilizada por Kwiatkowski et al. (2014) é entendida como um termo
que abrange um grupo de técnicas experimentais onde as propriedades fisicas, quimicas e
térmicas de uma substancia ou de seus produtos de reacao sdo monitorados. A monitoracgao

dessas propriedades pode ser aplicadas em fun¢ao do tempo ou da temperatura tendo uma
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atmosfera controlada. Geralmente, é comum o uso de atmosfera inerte e oxidante (SHI et
al., 2012).

Ja em relacao a questao fisico-quimica, o desenvolvimento e a validacao de modelos
numéricos de termogravimetria (thermogravimetric analysis — TGA) corroboram com
o detalhamento das andlises térmicas desde o planejamento (escolha do tamanho da
amostra, taxa de aquecimento, etc.) até as estimativas das propriedades fisico-quimicas
como entalpia de reacao, calor especifico, condutividade térmica, poder calorifico, entre
outras propriedades (PETERS; BRUCH, 2003; BENKOUSSAS et al., 2007; MARTINS;
ZANONI; MACEDO, 2010; COMESARA et al., 2012; LAN et al., 2018).

Um quesito muito importante para analise fisico-quimica ¢é a distribuicao da tempe-
ratura no interior da amostra. Internamente a amostra, podem existir elevados gradientes
de temperatura que sao responsaveis por gerar erros no experimento, por exemplo, o
atraso na ocorréncia das reagoes quimicas (BENKOUSSAS et al., 2007; COMESADA et al.,
2012). Além disso, por meio de experimentos de andlise térmica, nao hé possibilidade de
determinacao da temperatura do corpo da amostra, sendo possivel somente a obtencao da
temperatura superficial, normalmente considerada como a temperatura do corpo (BROWN;,
2004). O baixo gradiente interno de temperatura pode ser analisado através do niimero
de Biot. Em casos que este adimensional é inferior a 0,1 considera-se a condi¢ao termica-
mente fino, isto é, o gradiente interno de temperatura pode ser desconsiderado (BRYDEN;
RAGLAND; RUTLAND, 2002; BENKOUSSAS et al., 2007; ALHAMA; ZUECO, 2007;
BERGMAN et al., 2011; CENGEL, 2014).

Assim, considerando o exposto, a presente dissertacao tem como objetivo modelar e
simular um analisador termogravimétrico (TG) por meio do programa de CFD OpenFOAM
em conjunto com o solver biomassGasificationFoam. Para tanto, dados experimentais

disponiveis na bibliografia foram utilizados para validacao das simulacoes.

Como especificos, os seguintes objetivos foram listados:

e Determinar condigoes para a ocorréncia da validagao através de analise de conver-

géncia espacial e temporal;

o Validar o solver biomassGasificationFoam para o xisto betuminoso em atmosfera
inerte e atmosfera oxidante, com a taxa de aquecimento de 3 e 10 K /min em ambas

atmosferas;

o Analisar o nimero adimensional de Biot acentuando a importancia da correta escolha

do tamanho da amostra;

o Analisar a influéncia da variagdo de parametros como a porosidade, a velocidade de

entrada e o didmetro do poro, em relagao ao nimero adimensional de Biot.
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Este trabalho se passa por cinco capitulos. O primeiro capitulo é uma breve intro-
dugao e explicagdo dos objetivos do trabalho. Ja o segundo capitulo sera responsavel no
embasamento tedrico dos conceitos dispostos no trabalho, com base na literatura, sendo o
principal foco o principio e as aplicagdes de andlise térmicas. O terceiro capitulo tem por
objetivo discutir a metodologia utilizada, demonstrando todos os passos envolvidos para
a geracao do resultado. O quarto capitulo discorre sobre a demonstragao dos resultados
obtidos, dando uma maior énfase a andlise do niimero adimensional de Biot. No quinto

capitulo, sdo demonstradas as conclusoes perante a analises e os resultados obtidos.
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2 Fundamentacao teodrica

Neste capitulo, sao abordados pontos importantes para o embasamento teérico do
presente estudo. Inicialmente é introduzido o conceito de analise térmica, discorrendo
sobre seus diferentes tipos. Em seguida sao introduzidos os adimensionais de interesse,
haja vista que o nimero adimensional de Biot é de suma importancia para o entendimento
das seguintes secoes. Na terceira se¢ao sao abordados os principais fatores que influenciam
os experimentos de andlise térmicas, deixando claro os pontos mais criticos para o éxito do
experimento. Durante a quarta se¢ao sao abordados estudos bibliograficos que possuam
afinidade com o tema abordado e na sequéncia é demonstrado as equagoes que governam
a modelagem do experimento. Por fim é demonstrado o solver responsavel pela aplicacao

das equagoes que governam o estudo.

2.1 Principios e aplicacoes de analise térmica

A analise térmica pode ser descrita como a mudanca de propriedades de uma amostra
através de uma variacdo de temperatura na qual a amostra foi exposta (BROWN, 2004).
Essas mudancas de propriedades podem ocorrer tanto por imposicao de calor quanto por
retirada. Apesar de ser possivel a utilizacao de diferentes tipos de programacgao para a taxa
de aquecimento nos equipamentos (Figura 1)! , normalmente nas andlise sdo utilizadas

uma taxa de aquecimento linear (Figura 1a).

i
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W

t t t
(a) (b) (c)
Figura 1 — Taxas de aquecimento sendo, (a) constante, (b) gradativo com isotérmicas, (c) isotérmica.

Fonte: Figura da apresentacdo de Linda Froberg!

Devido a grande variedade de propriedades que podem ser mensuradas na amostra,

hé uma diversidade de técnicas para andlise térmica (BROWN, 2004). Entre elas estao a

ILINDA Froberg - Typical temperature-time programs. 2018. Disponivel em:<http://web.abo.fi/
instut/biofuelsGS-2/kursen/%C5A /lectures/Lectrure . Thermal%20Analysis.pdf>. Accessado: 08-01-2018.


http://web.abo.fi/instut/biofuelsGS-2/kursen/%C5A/lectures/Lectrure_Thermal%20Analysis.pdf
http://web.abo.fi/instut/biofuelsGS-2/kursen/%C5A/lectures/Lectrure_Thermal%20Analysis.pdf
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Anélise Térmica Diferencial (DTA), Calorimetria Exploratéria Diferencial (DSC), Anélise
Termogravimétrica (TGA), Andlise Termomecanica (TMA) entre varias outras. Como
no desenvolvimento do atual trabalho foram utilizadas apenas a DTA e a TGA, somente

essas técnicas de analise serao abordadas no atual capitulo.

Dessa forma, os resultados gerados sao curvas de andlise térmica, que apresentam
caracteristicas como picos, descontinuidades, inclinagoes entre outros padroes o qual estao

relacionados aos eventos térmicos que a amostra pode sofrer durante o experimento.
Quando um sélido é aquecido, algumas mudancas podem ocorrer:

1 — Mudanca de fase: uma reorganizacao molecular pode se tornar mais estavel que

a organizacao anterior.

2 — Liquefacao: a atracao entre as moléculas se torna insuficiente para manter o nivel
de organizagao molecular no estado sélido, fazendo com que ocorra a transformacgao do

estado solido para liquido.

3 — Sublimacao: quando a energia cinética das moléculas aumenta rapidamente, a
transicao soélido-liquido nao ocorre, ocorrendo a transformacgao diretamente de sélido para

gas.

4 — Decomposicao térmica: o aumento da temperatura pode gerar a quebra molecular

com a formagao de novos produtos quimicos. (BROWN;, 2004)

2.1.1 Analise termogravimétrica (TGA)

A anélise termogravimétrica (TGA) é a andlise da mudanga de massa em fungao da
variagao de temperatura. Esta andlise é gerada a partir de um analisador termogravimétrico
(LIN et al., 2017). Por meio dos eventos térmicos que ocorrem na amostra durante o processo
de pirdlise, pode-se utilizar os dados de variagdo de massa para reconstruir os modelos
cinéticos desses processos de decomposigao (LI; MA, 2016; LI et al., 2016; BASU, 2010).
Apesar de existirem outros métodos, a TGA mostra-se um método de andlise bastante
eficiente e efetivo em desenvolvimento de modelos cinéticos, devido a este fato tornou-se o
mais utilizado (TIWARI; DEO, 2012; MAATEN et al., 2017).

O analisador termogravimétrico é composto por: uma micro-balanca, um forno e um
computador que tem a funcao de controlar as condi¢des de temperatura, de velocidade dos
gases de entrada e ainda ¢é responsavel por gerar a saida de dados, conforme demonstrado

em esquematico na Figura 2.
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Figura 2 — Esquemaético do funcionamento do Analisador Termogravimétrico
Fonte: adaptado de Brown (2004).

Durante o experimento uma amostra é colocada dentro de um cadinho que esta
conectado a um mecanismo de balanca. E realizado o insuflamento de gds que tem o
intuito de auxiliar na propagacao de calor do mecanismo de aquecimento e em alguns casos
provocar reacoes quimicas na amostra. A medida que o forno é aquecido a uma taxa pré-
estabelecida, as reagoes quimicas ocorrem na amostra. A amostra que inicialmente estava
em estado sélido comeca a volatilizar-se, gerando gases e perdendo massa no processo.
Essa perda de massa é analisada pelo computador através do mecanismo de balanca, que
gera como resultados curvas de porcentagem de massa em funcao da temperatura ou do
tempo (LIN et al., 2017; HAINES, 1995; GAISFORD; KETT; HAINES, 2016). Existem
diferentes padroes de curvas de TGA, cada um deles com um significado fisico especifico.

Na Figura 3 sao demonstrados padroes de curvas com seus respectivos significados.
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Figura 3 — Diferentes padrées de curva para a TGA.
Fonte: adaptado de Brown (2004).

o Curva (i) mostra nao ocorréncia de perda de massa, significando que no intervalo

analisado nao ocorreu nenhuma reacao;

o Curva (ii) descreve uma rapida perda de massa inicialmente, caracterizado pelo

processo de secagem;
o Curva (iii) pode ser observado uma decomposigdo da amostra em um tnico estagio;

o Curva (iv) representa uma decomposicao fracionada, isto é, varios estdgios bem
definidos;

o Curva (v) também apresenta as caracteristicas de decomposicao fracionada, porém

os estagios nao estao tao bem definidos;

o Curva (vi) demonstra um ganho de massa, podendo ser interpretado como resultado

da reagao com a atmosfera;

o Curva (vii) sendo a reacdo de oxidagao no produto a altas temperaturas. (BROWN,

2004)

Estes padroes de curva podem ser observados nos casos experimentais de TGA
dispostos na literatura (Figura 4). Tais experimentos representam a decomposigdo quimica
do sulfato de cobre penta-hidratado (CuSO,  5H,0) (Figura 4a), da lignina (Figura 4b) e
do petroleo bruto (Figura 4c).
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Figura 4 — (a) TGA-DTG, (b) TGA, (¢) TGA-DTG
Fonte: Brown (2004), Meng et al. (2015) e Kok, Varfolomeev e Nurgaliev (2017).

E importante atentar-se ao fato que o registro da temperatura da amostra apresenta
um atraso em relagao a temperatura do forno, sendo conhecidos casos que ultrapassam
os 30°C' dependendo das condigdes de exposigdo da amostra (LIN et al., 2017). Como
existe a necessidade de identificar a temperatura da massa durante o experimento, deve-se
analisar o atraso da temperatura do forno em relacao a amostra. Como esse atraso esta
sempre presente, nao é possivel medir a temperatura da amostra com precisao. Quando
nao se conhece o atraso, normalmente é assumido que a temperatura do forno é a mesma
da temperatura da amostra (COMESADA et al., 2012).

2.1.2 Termogravimetria derivada (DTG)

A derivada primeira da TGA, isto é, a derivada da porcentagem de massa em funcao
do tempo é chamada de termogravimetria derivada (DTG) (KOPSCH, 1995). A DTG ¢é
vista como uma ferramenta essencial para analisar grandes variagoes de perda de massa
(BASU, 2010). Quando as reagdes se sobrepoem, torna-se dificil determina-las. Nesses casos,
¢ comum aplicar a DTG para aumentar a clareza dos resultados das reacoes (Figura 5).

Os picos na curva da DTG ocorrem no intervalo onde surge a maior variacao de massa,
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tornando-se zero nos intervalos onde a variagao de massa é nula (HATAKEYAMA; QUINN,
1999).

TG

mass

(b)
DTG

dmy/dt
dm/dt

[ T
(a) (b)

Figura 5 — Comparagio de reagoes (a) sem sobreposigdo e (b) com sobreposicao.
Fonte: Brown (2004).

Na Figura 5, fica evidente a importancia da DTG, principalmente nos casos de
deposigao, como é o caso das curvas (b), cuja identificagdo dos intervalos das reagoes

quimicas, durante a TGA, nao estao claramente definidos.

2.1.3 Andlise térmica diferencial (DTA)

A andlise térmica diferencial (DTA) é um tipo de andlise térmica que é realizada
por meio da diferenca de temperatura entre uma amostra estudada (A) e um material
de referéncia inerte (R) em fungdo do tempo ou da temperatura de aquecimento em uma
atmosfera controlada. Essa andlise tem como objetivo o estudo dos eventos térmicos que
ocorrem na amostra analisada (GAISFORD; KETT; HAINES, 2016; HAINES, 1995).

Além disso, para esse experimento, o material de referéncia deve possuir propriedades
fisicas que se aproximem ao méaximo das existentes na amostra, ou seja, tanto o coeficiente
de transferéncia de calor quanto a condutividade térmica devem se aproximar ao maximo
da amostra. Ja as propriedades quimicas do material de referéncia devem diferir da
amostra, pois é necessario que durante todo o experimento o material de referéncia nao
sofra nenhuma reagao quimica (BROWN, 2004).

Assim a realizacao do experimento requer que ambos os materiais sejam dispostos em

cadinhos separados dentro de um mesmo forno no analisador térmico diferencial Figura 6.
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Figura 6 — Esquemaético da DTA.
Fonte: adaptado de Haines (1995).

Dessa forma realiza-se uma programacao da taxa de aquecimento no experimento
e ¢ insuflado um gas dentro do forno a baixas velocidades. Sao realizadas leituras das
temperaturas dos materiais em um computador que realiza a saida de dados da diferenca
entre as temperaturas da amostra e do material de referéncia em funcdo do tempo ou da
temperatura de aquecimento (Figura 7) (HATAKEYAMA; QUINN, 1999).

AT [°C]

T [°C]

Figura 7 — DTA da caulinita.
Fonte: adaptado de Haines (1995).

Assim, a linha tracejada na Figura 7 representa o instante no qual a diferenga de

temperatura entre a amostra e o material de referéncia é nulo. A ocorréncia de reagoes
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quimicas tem como resultado um aquecimento ou resfriamento da amostra em relagao ao
material de referéncia, intepretado como processos endotérmicas e exotérmicos. Em uma
DTA as ocorréncias de rea¢oes endotérmicas por convencgao sao representadas por picos
negativos, conforme se observa nos picos dos casos I e II na Figura 7, ao passo que, para as
reages exotérmicas os picos sao positivos (caso III e IV). Cada um dos picos demonstram

o surgimento de uma reac¢ao na amostra (HAINES, 1995)

2.2 Adimensionais de influéncia

As analises térmicas envolvem vérios parametros fisicos e quimicos de grande impor-
tancia para o estudo do fenéomeno. Com isso, um estudo paramétrico é de suma importancia
para obter informagoes do comportamento da amostra em questao. Como o fendmeno
estudado pode variar bastante perante a variacao do nimero adimensional de Biot, o seu

conceito serd a apresentado na subsegao 2.2.1.

E importante ressaltar que, para estudos computacionais, a estabilidade numérica
pode nao ser atingida devido a parametros que envolvem estudos transientes com ma-
lhas grosseiras. Assim, através do nimero de Courant é possivel reduzir esta possivel

instabilidade numérica.

2.2.1 Numero de Biot

Durante uma anélise termogravimétrica, um fator muito importante a ser analisado é
o nimero adimensional de Biot (Bi). Por ser um problema transiente no qual ha conducao
e efeitos convectivos na superficie da massa, este adimensional é de tremenda importancia
(BERGMAN et al., 2011). Em experimentos de TGA, a variacao de pardmetros, como
a mudanca da densidade da amostra, pode ser observada através do nimero de Biot.

Essas variacoes podem impactar os resultados da andlise, gerando erros nos experimentos
(MEHRABIAN; SCHARLER; OBERNBERGER, 2012).

O niimero de Biot de forma reduzida pode ser definido como a razao entre as resistén-
cias a convecgdo com as de conducao interna da matéria (CENGEL, 2014). Isso representa
como se comportard um material a aplicacao de um fluido de diferente temperatura, tal

qual demonstra-se Equacao 2.1, cujos os termos podem ser interpretados na Figura 8.

Ts,l - Ts,2 - Rcond - Lch
Ts,2 - Too B Rconv B k

= Bi (2.1)
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Figura 8 — Defini¢io do Numero de Biot.
Fonte: Bergman et al. (2011).

Sendo T, a temperatura do corpo, 759 a temperatura da superficie e T, a tem-
peratura do fluido, R resisténcia térmica, L. comprimento caracteristico, h coeficiente
convectivo, k condutividade térmica e os subescritos cond e conv representando conducao
e conveccao respectivamente.

O numero de Biot possui algumas condi¢oes importantes para a sua andlise. Entre

elas estd a condigao de Biot muito maior que 1,0 (Figura 9).

T(x, 0) = T |
|
T. T.
= L
Bi>>1
T=Tx,1)

Figura 9 — Nimero de Biot muito maior que 1.
Fonte: Bergman et al. (2011).

Esta condicao representa que a resisténcia a convec¢ao é muito inferior a resisténcia

a conducao. Nesta condi¢cao hd uma grande diferenca de temperatura entre o fluido e o
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solido, o que demonstra uma grande resisténcia a transferéncia de calor. Materiais que se

comportam desta forma sao considerados 6timos isolante térmico.

Outra condicao que pode ser observada é o ntimero de Biot muito menor que 1,0
(Figura 10).

- Tx, 0) =T,

Bi<<1
T=1T(1)

Figura 10 — Nimero de Biot muito menor que 1.
Fonte: Bergman et al. (2011).

Neste caso, a resisténcia a conducao é muito baixa em relacio a resisténcia convecgao
na camada limite do fluido (BERGMAN et al., 2011). Assim ¢é possivel afirmar que a

diferenca de temperatura entre o corpo e a superficie sdo muito pequenas.

Quando o nimero de Biot se torna hipoteticamente zero, a amostra se comporta
como sistemas aglomerados, isto €, a sua temperatura em qualquer instante de tempo é
uniforme em todo o seu corpo (CENGEL, 2014). E usual considerar que a condicio de
aglomerado é atingida quando o nimero de Biot é inferior a 0,1 (ALHAMA; ZUECO,
2007; BENKOUSSAS et al., 2007; BERGMAN et al., 2011; CENGEL, 2014). Tal condicao
¢é considerada ideal para as analises termogravimétrica, pois garantindo que nao haja um
gradiente de temperatura no corpo da amostra, pode-se afirmar que em diferentes locais
internos na amostra o surgimento das reagoes quimicas ocorrerao no mesmo instante de

tempo, evitando erros durante o experimento como demonstrados na secao 2.3.

Em algumas literaturas a condi¢do de niimero de Biot inferior a 0,1 é definida como
o método da capacitancia global (BERGMAN et al., 2011) em outras como termicamente
fino (BENKOUSSAS et al., 2007), apesar de todas essas varia¢oes nos termos, apresentam
o mesmo significado fisico que sistemas aglomerados. Durante este trabalho sera utilizado
o termo termicamente fino. Uma condi¢ao oposta a termicamente fino seria a condigao

termicamente espesso, que é tido como valores superiores a 0,1. Neste cenario a amostra
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em andlise possui gradiente de temperatura interno na amostra que nao devem ser
desconsiderados. Portanto a distribuicdo de temperatura em seu interior nao pode ser

apontada como constante (ALHAMA; ZUECO, 2007; BENKOUSSAS et al., 2007).

2.2.2 Nimero de Courant

O Numero de Courant (Co), também conhecido como a condi¢ao Courant-Friedrichs-
Lewy (CFL), é uma condigdo necessaria para estabilidade numérica. Tal condigao deter-
mina a relagao entre a velocidade do fluido, a discretizagao espacial e temporal (MAHGE-
REFTEH; RYKOV; DENTON, 2009). Sendo equacionado conforme a Equagao 2.2

u At u, At u At
= - -

co Ax Ay Az

> COman (2.2)

Na equacao se tem C'o como numero de Courant, u a velocidade em cada direcao, At
intervalo de tempo, Az, Ay e Az a discretizacao espacial do dominio, C'o,,4, representando

o nimero de Courant maximo para que haja estabilidade ntimerica.

A diminui¢ao do Co, isto é, ou diminui¢ao da velocidade ou diminuicao discretizacao
temporal ou aumento da discretizacao espacial, esta altamente ligada ao custo compu-
tacional. Para manter a estabilidade e a precisao dos resultados, o custo computacional
serd comprometido. Normalmente utiliza-se a variagdo da discretizacao temporal para
modificar valores do Co (MAHGEREFTEH; RYKOV; DENTON, 2009; SHCHEPETKIN,
2015).

2.3 Fatores que influenciam as analises térmicas

Varios fatores podem influenciar as analises térmicas. Estes fatores podem gerar
erros nas analises como a mudanga do intervalo de ocorréncia da reagao quimica, aumento
ou diminui¢do das reagoes, surgimento de novas reagdes em casos de atmosferas oxidantes
em relacao a atmosferas inertes. Dentre os fatores que influenciam as anélises térmicas
serao abordados trés diferentes: a taxa de aquecimento, o tamanho da amostra e referentes

a atmosfera.

2.3.1 Taxa de aquecimento

Um dos fatores que podem influenciar as andlises térmicas é a taxa de aquecimento
(ou resfriamento), a qual a amostra estd exposta. Por isso, é muito comum ao analisar
uma mesma amostra, a utilizagdo de diferentes taxas de aquecimento, como pode ser visto
na andlise de 6leo combustivel pesado desenvolvido por Jameel et al. (2017) apresentado

na Figura 11.
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Figura 11 — Diferentes taxas de aquecimento para uma mesma amostra.
Fonte: Jameel et al. (2017).

A Figura 11 apresenta uma TGA e uma DTG variando a taxa de aquecimento entre
5,10 e 20 °Cmin~!. E possivel observar claramente a influéncia da taxa de aquecimento
na curva da TGA e, mais expressivamente, na DTG. Um dos motivos que explicam essa
influéncia é o surgimento de um gradiente de temperatura, onde o centro da amostra
demonstra uma temperatura inferior ao seu contorno, que aumenta com a elevagao da taxa
de aquecimento (HATAKEYAMA, 1998). Esse surgimento pode ser observado através do

aumento no nimero adimensional de Biot.

Outro ponto a ser analisado é o aumento da velocidade de reagdo quando sao mantidas
em altas taxas de aquecimento, o que resulta na reducao do tempo de reagao. Com isso,
a DTG das reagoes com alta taxa de aquecimento tem um pico superior aquelas com
taxa inferior (HATAKEYAMA, 1998). Tal fenémeno pode ser observado na curva azul da
Figura 11.

Além disso, quando as amostras sofrem reagoes exotérmicas, isto é, reagoes nas quais
a amostra libera calor para o meio, ocorre aumento da temperatura do ambiente. Esse
aumento de temperatura ¢ maior em reagoes mais rapidas, como aqueles observados em
casos com uma elevada taxa de aquecimento (HATAKEYAMA, 1998).

Em casos onde ocorrem reagoes simultaneas, torna-se dificil a avaliacdo das reacoes
individuais ao se utilizar o método de DTA, caso haja uma taxa de aquecimento elevada
(HATAKEYAMA 1998).
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2.3.2 Tamanho da amostra

As amostras tém um papel fundamental durante as andlise térmicas e devem ser
manipuladas de forma que nao alterem os resultados das analises. A amostra pode
influenciar os resultados a partir de dois aspectos: pela quantidade de massa que sera

empregada durante o procedimento e pelo tamanho da particula a ser analisada.

A quantidade de massa de uma amostra é um fator importante para as andlises
térmicas, um exemplo é dado por Majewsky et al. (2016). Seus experimentos com polietileno
e polipropileno demonstraram uma tendéncia da diminui¢ao da area dos picos na DSC

com o aumento da massa da amostra (Figura 12).
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Figura 12 — Influéncia da massa na area dos picos da DSC.
Fonte: Majewsky et al. (2016).

A &rea dos picos endotérmicos ou exotérmicos tem relacao direta com a variagao de

entalpia AH durante o evento térmico, sendo calculada a partir de integracdo numérica.

O tamanho da particula influéncia bastante o resultado das analises, como pode
ser visto no trabalho de Jayaraman, Kok e Gokalp (2017), que analisaram um carvao
com trés diferentes tamanhos de particulas, 800um, 60um e 3mm. Mantendo todos os
outros parametros iguais, perceberam que a perda de massa durante a primeira reacao foi
de 27%, 25% e 23%, evidenciando a sua influéncia. De acordo com Hatakeyama (1998),
em geral tanto a temperatura inicial quanto a temperatura final das reagoes diminuem
devido a redugao do tamanho da particula da amostra. Outro detalhe levantado é que a

decomposicao de particulas grandes ocorre de forma mais lenta se comparada as particulas
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menores mas que apresentam grandes areas superficiais, conforme pode ser visto na

Figura 13.
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Figura 13 — Influéncia do tamanho da particula. I - Material particulado, IT - Material em cristais
Fonte: adaptado de Hatakeyama (1998).

2.3.3 Atmosfera

A atmosfera a qual a amostra esta exposta é muito importante para a analise térmica,
ja que, nas diferentes atmosferas, variarao os tipos de rea¢des que possam ocorrer no
seu interior. As variagoes podem ser em relagao ao tipo de gas contido na atmosfera, a
velocidade do fluido, condicao estatica da atmosfera ou dinamica entre algumas outras.
A variacao dos gases contidos na atmosfera pode caracteriza-la como: inerte, oxidante,
redutora, corrosiva e uma que varia de acordo com o resultado da geragao de gases na

reacao.

Em atmosfera inerte, isto é, onde a amostra nao sofre influéncia da atmosfera durante
seu aquecimento, o gas tem apenas a fungao de auxiliar a troca térmica ( Figura 14a).
A atmosfera oxidante (para combustiveis), que sdo consideradas tanto em atmosfera
composta apenas por Oy quanto que contenham Ar (mistura de gases presente na atmosfera,
normalmente é considerado apenas O, e Ny) (Figura 14b) é um tipo de atmosfera que gera
reagoes de oxidagao na amostra, surgindo esta nova reagao perante a atmosfera inerte,
pode ser observado na Figura 14b em relacdo a Figura 14a (HATAKEYAMA, 1998). Na
atmosfera oxidante a base de ar, podem ser considerados dois casos para combustao:
mistura rica e mistura pobre. A mistura rica seria uma atmosfera na qual nao existe
oxigénio em abundancia, ao passo que, na mistura pobre a relacao inverte-se, contém
excesso de oxigénio, ocorrendo desequilibrio estequiométrico em ambos os casos (TURNS,
2013). Este desequilibrio estequiométrico esta diretamente ligado a velocidade de reagao. Ja
a atmosfera redutora possui elementos com elétrons livre, o que propicia uma reacao com

outros elementos para voltar ao seu estado de menor energia. Por fim, a atmosfera corrosiva,
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é uma atmosfera cujo material imerso possui uma possibilidade de sofrer degradagao,
devido ao cardter oxidante dessa atmosfera. (BROWN et al., 2012; HATAKEYAMA, 1998)
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Figura 14 — Diferentes tipos de atmosferas, (a) Inerte Ny, (b) Oxidante O,
Fonte: Jameel et al. (2017).

Temperature (°C)

A velocidade do fluido, caso seja alta, pode gerar uma diminuicao na precisao do
equipamento de medigao de temperatura. Outro problema relatado é o comprometimento
da medicdo da massa da amostra, que também é resposavel pelo aumento da diferenca de
temperatura entre o forno e a amostra. (HATAKEYAMA, 1998)

A pressao da atmosfera pode ser definida como estatica ou dindmica. A pressao
dindmica tem as vantagens de remover os produtos corrosivos gerados na reagao, diminuir
as reagoes secundarias e agir de forma a reduzir as oscilagbes de temperatura ocasionadas

através das reagoes endotérmicas ou exotérmicas. (HATAKEYAMA, 1998)

2.4 Analises térmicas simuladas

Nesta secao serao demonstrados diferentes estudos que abordam temas similares
aos desenvolvidos neste trabalho. A bibliografia existente para o caso desenvolvido neste
trabalho, que é uma simulacao numérica em meio poroso que se passa dentro de um forno

de um analisador termogravimétrico ¢ muito pequena.

Os casos apresentados nos artigos de Peters e Bruch (2003), Benkoussas et al. (2007)
e Martins, Zanoni e Macedo (2010) modelaram uma TGA em uma tnica particula e suas
condigoes de contorno sao aplicadas diretamente nesta particula, nao sendo analisada a
atmosfera interna do analisador termogravimétrico, que para este trabalho é fundamental.
Portanto a escolha destes estudos para uma tnica particula foram os que demostraram

maior relevancia para o desenvolvimento do trabalho.
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Os estudos Comesana et al. (2012) Lan et al. (2018) e Kwiatkowski et al. (2014),
sao os Unicos que abordaram um estudo que se passa no interior de um analisador
termogravimétrico. Sendo estes abordados nessa se¢ao com excecao o estudo de Kwiatkowski

et al. (2014), que serd apresentado na se¢ao 2.6.

2.4.1 Secagem e pirdlise de particulas de madeira: experimentos e simulacao -
2003

Peters e Bruch (2003) elaboraram um estudo que teve como objetivo o desenvolvi-
mento de métodos estaveis para prever a decomposicao térmica de grandes particulas de
madeira através da pirdlise e da secagem. Este modelo contemplava algumas consideragoes:
modelagem em dominio unidimensional; a particula era definida como placa ou cilindro ou
esfera; os gases produzidos seriam exauridos no momento da sua geracao, consequentemente

nao havendo reacoes secundarias desses gases internamente na particula.

Para a andlise da pirdlise houveram duas simula¢des com a imposi¢ao de fluxos de
radiacao de 80 e 130kW . Para ambas as simulagoes os resultados atenderam as estimativas.
Tendo a parte interna central demonstrado a menor taxa de aquecimento, que devido
a baixa condutividade térmica da madeira, associado ao grande tamanho da particula
obteve-se diferentes temperaturas na casa das centenas. (PETERS; BRUCH, 2003)

Peters e Bruch (2003) concluiram que devido as grandes dimensoes da particula de
madeira, deve-se discretizar o dominio para a resolucao das equagoes de transferéncia
de calor, pois a consideragao de um balanco de energia global nao se aplica a esse caso.
Na pirélise as duas simulagoes estiveram de acordo com experimentos, mesmo quando

modificado o tamanho da particula.

2.4.2 Modelagem da degradacao térmica de particulas de madeira combustivel
- 2007

Benkoussas et al. (2007) desenvolveram um trabalho o qual se analisa a degradagao
térmica de uma particula de madeira combustivel passando por trés processos da conversao
termoquimica, secagem, pirdlise e oxidagao. O objetivo do trabalho era propor um modelo
simples, que incluisse os processos de conversao termoquimica para particulas de madeira
combustivel e que fosse possivel a modelagem de particulas com e sem gradiente de

temperatura interna.

Em sua modelagem foram assumidos que, a transferéncia de calor e massa sao
unidimensionais, os gases nao sao mantidos na atmosfera apés a sua producao. Dessa
forma, a equacao de Arrhenius para o modelo é de primeira ordem, almejando estabilidade
numérica. (BENKOUSSAS et al., 2007)
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Para avaliar se era um caso onde ha um alto gradiente de temperatura interna,
foi utilizado o nimero de Biot (Bi). Benkoussas et al. (2007) explicam que nao ha um
consenso para um valor o qual o Bi seja suficientemente pequeno para garantir o nao
surgimento do gradiente de temperatura interna, ja que uns estudos demonstram que
deve ser menor que 0,1 e outros 0, 2. Partindo deste pressuposto foi feita uma analise da

amostra conforme Figura 15.
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Figura 15 — Raio limite para garantir a uniformidade temperatura da particula nas diferentes taxas de
aquecimento.
Fonte: adaptado de Benkoussas et al. (2007).

Foi considerado, entdao, que a uniformidade da temperatura interna da amostra
necessitaria de valores menores ou iguais a 0,1 para o numero de Bi, sendo este o
limite a transicdo. As dimensoes das particulas variaram de 1,6mm a 0,0lmm. Além
de particula esférica, também foram analisadas particulas de outras formas geométricas.
(BENKOUSSAS et al., 2007)

E a partir desse estudo foi concluido que: o modelo proposto estava de acordo com o
caso experimental; a geometria da particula exerce influéncia sobre a definicao do valor
limite de Bi; 0,1 é o nimero de transicao de Bi, para qualquer tipo de particula; com o
aumento da particula, a pirélise comega a ser controlada pela difusao (BENKOUSSAS et
al., 2007).

2.4.3 Modelagem da conversao termoquimica de uma particula de madeira -
2010

O estudo desenvolvido por Martins, Zanoni e Macedo (2010) apresenta um modelo

de conversao termoquimica, onde foi considerada a secagem e a pirdlise de uma particula
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de madeira, que foi simplificado para um processo de uma reacao e dois passos. Este
modelo se passa em um dominio unidimensional, sendo considerado o equilibrio térmico
entre as fases. Os objetivos do trabalho foram validar o modelo de secagem e pirdlise para
uma particula com uma grande quantidade de casos, a determinacao de estudos com os
principais adimensionais e, por fim, analisar o tempo de conversao através de um estudo

paramétrico.

Foram assumidas algumas condic¢oes, entre estas estdao: dominio unidimensional;
determinacao de uma matriz porosa onde ocorra a interface entre sélido e fluido; a
transferéncia de calor do meio externo a particula é dada tanto por conveccdo quanto
por radiagao; as paredes entre o forno e a fase gasosa sao iguais. (MARTINS; ZANONT;
MACEDO, 2010)

A validacao da simulacgao foi através da TGA em func¢ao do tempo para os diferentes
diametros da particulas, 8, 12 e 17 mm, comparando-as com simulagoes dispostas na

literatura (Figura 16). (MARTINS; ZANONI; MACEDO, 2010)
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Figura 16 — Validagdo do modelo para diferentes didmetros, sendo simulagdo proveniente do estudo (-) e
simulagoes dispostas na literatura 8 mm (+), 12 mm (O) e 17 mm (4A).
Fonte: Martins, Zanoni e Macedo (2010).

Os adimensionais de interesse considerados por Martins, Zanoni e Macedo (2010)
foram: o nimero de Biot (Bi) definido na subsec¢ao 2.2.1; o ntimero de pirdlise (Py) que
compara a condugao de calor interna da matéria com a cinética quimica; o ntimero de

Damkéhler (Da) que é a relagao entre a velocidade de pirdlise com a de evaporagao.

Observou-se que o aumento da particula gerava um aumento no nimero de Biot,
resultando em um gradiente de temperatura interna da particula que pode ser observado

pela Figura 17.
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Figura 17 — Perfil de temperatura interna dentro da particula de didmetro (a) 0,1 mm e (b) 1 mm.
Fonte: Martins, Zanoni e Macedo (2010).

Na abscissa o valor de 1 representa a superficie da particula e 0 o seu interior. Martins,
Zanoni e Macedo (2010) observaram que para o modelo analisado os valores quando o Da
atingia ou ultrapassasse os valores de 500 ocorria a sobreposicao das curvas de secagem e
pirdlise.

Entre as conclusoes citadas por Martins, Zanoni e Macedo (2010) no estudo pode-se
destacar que: os valores de Da sao de grande importancia para a definicao da sobreposi¢ao
das curvas e que o aumento ou diminui¢ao da particula interfere diretamente neste resultado,
sendo que a diminuicao leva a total sobreposicdo. O aumento do didmetro da particula
leva a uma diminuicao do tempo de simulacao, enquanto o aumento da temperatura da
atmosfera leva a um aumento do custo computacional. Por fim, o aumento da particula

influencia diretamente no aumento do niimero de Biot.

2.4.4 Analise do atraso térmico em equipamentos simulados de TGA-DSC -
2012

Em 2012, foi publicado um trabalho idealizado por Comesana et al. (2012). Esse
analisa a influéncia de varios parametros no atraso térmico que ocorre em equipamentos de
TGA-DSC. Tal anélise foi feita através de simulagoes de dois materiais, sob a influéncia de
duas taxas de aquecimentos diferentes, 5 e 50 K /min. Além disto, os materiais possufam
todas caracteristicas semelhantes, exceto a difusividade térmica, esta foi definida em dois
extremos, valores muito pequenos 6,3 - 107%m? /s (material A) semelhantes a difusividade

térmica de uma madeira e 5 - 107°m?/s (material B) semelhante a de um ago.

Foram geradas as analises de TGA no intervalo de 300 a 500 K. Assim, resultou nas

curvas representadas na Figura 18.
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Figura 18 — Taxa de aquecimento (a) 5 K/min, (b) 50 K/min.
Fonte: Comesafia et al. (2012).

Para ambos os casos, foi calculado o niimero de Biot, pois Comesana et al. 2012
afirmam que, a condi¢ao de temperatura média da amostra nao era suficiente para descrever
o fenémeno, sendo encontrado os seguintes valores para o nimero de Biot, amostra A
1,06 - 1073 e amostra B 1,32 - 107",

Comesana et al. (2012) concluiram que: sempre ha diferenga de temperaturas entre o
forno e a amostra; as amostras possuiram uma diferenca muito pequena entre elas e devido
aos valores pequenos de B1 seria possivel considera-las isotérmica; taxas de aquecimentos
altas atrasaram as mudangas de fase a temperaturas mais altas, o que gerou um aumento

no atraso da temperatura do forno em relagao a amostra.
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2.4.5 Simulacdo numérica da reacdo de desidratacdo térmica em uma TGA

experimental - 2018

Um estudo mais recente de andlise térmica foi desenvolvido por Lan et al. (2018), que
realizaram uma modelagem matematica do processo de transferéncia de calor e massa para
um experimento de TGA do sal hidratado. Teve como premissa a analise dos fatores que
influenciam nas andlises térmicas, em especifico a TGA. Considerou que: todas as particulas
fossem esféricas, que nao existiria gradiente de temperatura interna nas particulas que

tivessem Bt menor que 0, 1 e que a pressao se manteria constante durante todo a simulagao.

O trabalho utilizou o método de volumes finitos aplicado pelo programa de CFD,
OpenFOAM. Foram feitas modificagoes no pacote simpleFOAM que é um dos solvers do

OpenFOAM para fluidos incompressiveis e regimes turbulentos.
Para a consideracao de meio poroso, cada particula foi determinada individualmente

como pode ser visto na Figura 19.
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Figura 19 — (a) Desenho esquemético do analisador termogravimétrico, (b) Dominio completo, (c)
Dominio com particula em énfase.
Fonte: Lan et al. 2018

-

E importante notar como ha pouca importancia na fisica do forno, foi utilizado uma

malha grosseira em seu interior. Ja para a area onde se encontra o cadinho, houve um alto
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refinamento, com intuito de priorizar os resultados neste local Figura 19c.

Como resultado do estudo foi concluido que: para manter a uniformidade da distri-
buicao da temperatura no interior da amostra é aconselhavel que, sejam utilizadas taxas
de aquecimento baixas; Para os experimentos de TGA a utilizagdo de massa pequenas
evitam a geracao de grandes gradientes de temperatura internos na amostra; a existéncia

de efeitos de auto-resfriamento na amostra devido as rea¢oes endotérmicas é relevante ao

estudo de TGA.

2.5 Equacoes governantes

A presente se¢ao demonstra as equagoes que sao aplicadas em CFD para a modelagem
de estudo em um analisador termogravimétrico que tém o intuito de modelar o fenémeno
de combustao em um meio poroso. Desse modo, é introduzido o conceito de meio poroso,
seguido do conceito de cinética quimica e, por fim, as equacoes de conservagao aplicadas no

biomassGasificationFoam, que empregam os conceitos de meio poroso e cinética quimica.

2.5.1 Meio poroso

Um meio poroso pode ser definido como uma matriz onde particulas sélidas possuem
vazios preenchidos por fluido. Duas caracteristicas importantes sao analisadas no meio

poroso, a porosidade do meio e a sua permeabilidade, como mostra a Equagao 2.3 (CHEN,

2006).

Lp 9
—_ — ¢3
€ . ( )

Na qual, € representa a porosidade, que é definida pela relagdo dos volumes dos poros
V, e pelo volume total V; do meio. Quando a porosidade ultrapassa o valor de 0,5, significa
que a atmosfera é predominantemente poroso, enquanto valores menores indicam uma

atmosfera predominantemente preenchido por particulas sélidas (CHEN, 2006).

Para descrever o escoamento de um fluido através de um meio poroso, Darcy desen-

volveu a Equacao 2.4, conhecida como equagao de Darcy.

U= Z(VP — pg) (2.4)

Sendo a permeabilidade k£ é uma propriedade que depende da geometria do meio
poroso, i é a viscosidade dindmica do fluido, VP gradiente de pressao, p massa especifica
e g a gravidade. Um detalhe a respeito da permeabilidade é que dois meios com a mesma

porosidade podem possuir permeabilidades diferentes. (MAIOLI, 2016a)
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2.5.2 Cinética quimica

A cinética quimica que é um campo da fisico-quimica, é a area da quimica responséavel
pelas taxas ou velocidades na qual as reagdes acontecem (BROWN et al., 2012; TURNS,
2013). A velocidade de reagao pode ser definida como a mudanca na concentracao de um
composto que ocorre durante o tempo. Sendo expressa como a taxa onde o reagente A’

desaparece ou a taxa que surge um produto C' (Equacao 2.5)(BROWN et al., 2012).

aA"+ B — ¢C +dD (2.5)

A equagao demonstra como a velocidade de rea¢ao (w) depende das concentragoes

dos reagentes e pode ser expressa como Equacao 2.6. Tal equagdo é conhecida como lei de

velocidade (rate law) (BROWN et al., 2012; TURNS, 2013).

w = k[A)™[B]" (2.6)

Na qual k é a constante de velocidade, A’ e B representam reagentes e m e n a
ordem da reagdao. O aumento da velocidade de reacao quase nunca evolui de forma linear
com a temperatura. Devido a este fato, foi proposto por Arrhenius a Equagao 2.7, hoje

conhecida em sua homenagem como a Equagao de Arrhenius (BROWN et al., 2012):

k= Ae~Bo/RT (2.7)

Nesta equacao, Fa representa a energia de ativacao, R’ constante universal dos gases,

T a temperatura absoluta e A o fator pré-exponencial.

2.5.2.1 Aplicacdo da cinética quimica

Segundo Basu (2010) gaseificacao de uma biomassa inclui alguns passos bésicos, a
secagem, pirdlise, combustao dos gases, vapores ou carvao e a gaseificacao ou decomposicao
dos produtos. O processo de gaseificacdo pode ocorrer em meio a trés atmosferas, com ar,

oxidante ou inerte.

Zanoni et al. (2010) e Zanoni, Massard e Martins (2012) se propuseram através
do algoritmo de Levenberg-Marquardt realizar a estimacao dos parametros cinéticos
que envolvem o mecanismo de pirdlise (ZANONTI et al., 2010) e combusao (ZANONI;
MASSARD; MARTINS, 2012) de uma anélise termogravimétrica do xisto betuminoso.
Através desse algoritmo chegou nos valores de energia de ativagao, fator pré-exponencial e
a ordem da reagao do mecanismo proposto no experimento de Martins (2008). Através dos
dados experimentais de Martins (2008) foi validado as energias de ativacao para o xisto

betuminoso em atmosfera inerte e oxidante para taxas de aquecimento de 3 e 10 K/min.
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Para a aplicacao da cinética quimica, foi utilizado o mesmo mecanismo validado por
Zanoni et al. (2010), o qual representa os processos de secagem (Equagao 2.8b), pirdlise
(Equacao 2.8¢c) e descarbonatagiao (Equagdo 2.8d) do xisto betuminoso em uma atmosfera

inerte.

0S — H,O + OM + CaCO; + IM (2.8a)
H,0 )5 H,0,,) (2.8b)
OM-5(0)VM + (1 — 0)FC (2.8¢)
CaCO5-25(a)Ca0 + (1 — a)CO, (2.8d)
IM —s IM (2.8¢)

Nestas reagoes quimicas, OS é xisto betuminoso (OilShale), OM é matéria organica
(OrganicMatter), IM é matéria inerte (InertMatter), VM é volateis (VolatileMatter)e
FC é carbono fixo (FizedCarbon).

As equacgoes da cinética da secagem, pirdlise e descarbonatacao estdo descritas na

Equacao 2.9 abaixo.

dY;
2780 = —k‘l(YHQO)m (293“)
dt
Y
dYoum _ —ky(You)™ (2.9b)
dt
dY;
PO _ (B)ks(¥ou)™ (2.90)
Y;
ddic = (1= 0)ka(Yom)™ (2.94)
dYcq
di © — (@)ks(Yoaco,)™ (2.9¢)
dy,
2=~ (1= a)ks(Yeaco,)™ (2.9¢)

Para a atmosfera oxidante, o mecanismo reduzido foi definido com quatro reagoes,

passando pelos processos de secagem (Equagao 2.10b), pirdlise (Equagao 2.10¢), oxidagao
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(Equacao 2.10d) e descabonatagao (Equagao 2.10e) do xisto betuminoso. (ZANONI;
MASSARD; MARTINS, 2012)

0S — H,0 + OM + CaCO; + IM (2.10a)
H,0)~5H,0,,) (2.10Db)

OM-25[(aon) Oil + (aco)CO + (aco,)COs + (acm,)CHy) + (arc)FC (2.10¢)
(are)FC + (ar)[ L + (1~ )]0y arc)(Fr)CO + (arc)(1 — fr)C0,  (210d)
CaCO5-25(7)Ca0 + (1 — 7)CO, (2.10e)

IM — IM (2.10f)

Nesse mecanismo o composto VM foi desmembrado em éleo (Oil), hidrocarbonetos
leves no caso utilizado apenas metano (CH,), mondxido de carbono (CO) e diéxido de
carbono (CO,). Além disso surgiu a oxida¢ao devido a atmosfera oxidante, resultando na

reacao k3 (Equacao 2.10d).

As equacoes da cinética da secagem, pirdlise, oxidacao e descarbonatacao estao
descritas na Equagao 2.11. (ZANONI; MASSARD; MARTINS, 2012)

dY;
B - o 21
dY,
dCt’M = —ky(You)™ (2.11b)
dYo; .
d;?l = (aon)kz(You)"™ (2.11c)
4y
% — (arcn,) ko (You )™ (2.11d)
dYrc - - -
o = (arc)ke(Yom)™ — (arc)ksPo, (Yrc)™ (Yo,) (2.11e)
dY: T
200 = (ap) L+ (1 ks Po, (Vi)™ (Yo, )™ (211)
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dY:

90 _ (acolka(Yom)™ + (are)(friksPo, (Yec ™ (Yo, (2.114)
dYco, o ne na na
— = (aco)ka(Yom)™ + (arc)(1 = fr)ksPo,(Yrc)™ (Yo,)™ + (1 — v)ka(Ycaco,)

(2.11h)

AYea . |
72#003 = —k4(Ycaco,)™ (2.114)
dYca " .
d(jf © = (7)ka(Yeaco,)™ (2.11j)

Deve-se notar que surge o termo FPp, tido como pressao parcial do oxigénio. Para o
caso atual analisado, ele foi mantido a 101,325 kPa, ou seja, a pressao interna do forno é
constante durante todo a simulagdo. (ZANONI; MASSARD; MARTINS, 2012)

O célculo da variacao da fragao molar, é dado pelo somatério dos compostos iniciais

e compostos sélidos finais, conforme pode ser visto na Equacgao 2.12

dy  dY; dY dY; dYca dYca
_ 4o  d¥om |, @lFc | @¥CaCOs | @XCaO

dt dt dt dt dt dt

+ Ym (2.12)

2.5.3 Equacdes de conservacao

As equagoes governantes definidas por Kwiatkowski et al. (2014) no solver bio-
massGasificationFoam para a fase gasosa sao as equagoes da quantidade de movimento
(Equagao 2.13), da continuidade (Equagao 2.14), da conservacao das espécies (Equagao 2.15)
e da conservagio da energia (Equagao 2.16). Para a fase solida sao definidas as equagoes

da conservagao das espécies (Equagao 2.17) e conservagao da energia (Equacao 2.18).

Os termos presentes na parte esquerda sao normais a modelagem de fluxo de gés
ou transferéncia de calor para um solido. Ja os termos da direita, sdo os termos fonte da
estrutura porosa da biomassa, reagdes quimicas e conversoes térmicas (KWIATKOWSKI
et al., 2014).

A equagao da quantidade de movimento (Equagao 2.13) tem o primeiro termo como
a taxa de aumento da velocidade, o segundo sendo taxa especifica do fluido de saida, o
terceiro como taxa de variacao de pressao, ja o quarto é a taxa de diminui¢ao da viscosidade
dindmica em funcao da velocidade. Para o lado direito da equacao tem-se o tensor de

resisténcia viscosa relacionado com a Lei de Darcy.

vaGu
ot

+ V- (pCuu) +Vp — V- (uVu) = (1 —v) K pu (2.13)
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Sendo v é dado por (1 — €) representando o meio poroso, a massa especifica é
p, u a velocidade, p a viscosidade dindmica, K é o tensor de resisténcia viscosa no
meio poroso. O subscrito i representa todas as espécies gasosas envolvidas, de modo
que os subscritos evap, piro, gaseif sao as reacoes de evaporacao, pirdlise, combustao e

gaseificacdo respectivamente. O sobrescrito GG representa a fase gasosa.

A equagao da continuidade (Equagao 2.14) tem o primeiro termo definido como a
taxa de variacao de massa em funcdo do tempo, enquanto o segundo, a taxa especifica de
massa que sai do volume de controle. O lado direito da equacao representa a variagao de
massa através das reagoes quimicas enquanto que R representa a taxa de reagao para as

espécies gasosas.

dvp°
ot

+V- (pGu) _ Z(RiGemp + RZsz‘m + R?gaseif) (2.14>
i=1

A equagao da conservagao para a fase gasosa (Equagao 2.15) tem como o primeiro

termo a taxa de variagdo de massa da espécie, o segundo e o terceiro representam a taxa

de decrescimento de massa através da convecgao e difusdo respectivamente. O lado direito

possui o aumento de massa das espécies ¢ através do termo fonte w e as taxas de reacao

da espécies ©. Na qual, Y fracdo massica, D coeficiente de difusdo, w velocidade de reagao.

pOYE

S+ V(0PuY®) = V- (p°DVYE) = wf 4 R 4 R R (2.15)

A equagdo da conservagdo de energia para a fase gasosa (Equagdo 2.15) tem o
primeiro termo do lado esquerdo da equacao como a taxa de variacao entalpica, o segundo
e o terceiro termo como taxa de diminuicao de entalpia através da convecc¢ao e difusao
respectivamente. Para o lado direito a taxa de variagao de entalpia devido as reagoes
quimicas, termo fonte de diferenca de temperatura entre as fases através da area superficial,
energia requerida para atingir a temperatura do gas e por fim o termo fonte do aumento

da entalpia por meio da radiacao.

Oy CTe

o +u-(VpoCETO) =V (1=7)k“VTY) = > wih§ —a Y (TC—T%) I+ 5%
=1

(2.16)

Nesta equacao se tem: C representando calor especifico, T temperatura, k& conduti-
vidade térmica, hy entalpia de formagao, « coeficiente de transferéncia de calor, ) area
superficial especifica, I' energia requerida para atingir a temperatura do géas, S o aumento

de entalpia a partir da radiagdo. O sobrescrito S representa a fase soélida.
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A equagao da conservagao de espécies para a fase sélida (Equagao 2.17) é andloga a
equagao para a fase gasosa (Equacao 2.15). Porém, sem os termos convectivos, difusivos e

termo fonte de aumento de massa que nao ha a necessidade de recalcula-los.

0 . _
5 (Y0 p%) = RPe - Rl g Rifeont (2.17)

Sendo que o subscrito k representa as espécies solidas na reagao e comb a reagao de

combustao da biomassa.

A equacao da conservacao de energia para a fase sélida pode ser observado pela

Equacao 2.18.

aPSCkS e S8 G S s
T—V~(vk VT):ocZ(T —T°)+ H, 4 S8+ (2.18)
Essa equagao possui analogia com a equagao da fase sélida (Equagao 2.16) com o
subscrito rad representando radiacao. Mas, neste caso, surge o termo fonte de entalpia de
reacao Hr, que pode ser calculado através de duas diferentes abordagens, sendo a primeira

a variagdo de massa em cada composto (Equagao 2.19).

Hr =" Amghss + Amyhyp (2.19)

As caracteristicas inerentes aos gases e sélidos utilizados nas equagoes de conservacao
estdo definidos nas equacdes (Equagao 2.20), sendo eles a densidade p© (Equacgao 2.20a), o
calor especifico do gas ¢ (Equacio 2.20b), condutividade térmica do gas k¢ (Equacio 2.20c)
a viscosidade ¢ (Equacdo 2.20d), a difusividade D¢ (Equacdo 2.20e), o calor especifico
do sélido ¢® (Equagdo 2.20f) e a condutividade do sélido k° (Equagao 2.20g).

P = Z pi (2.20a)
= Z ¢ (2.20b)
k¢ = ZYiniG (2.20c)
W = S (2:200
D& — Z D¢ (2.20e)

=3V (2.20f)
k
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2.6 biomassGasificationFoam

O biomassGasificationFoam é um solver desenvolvido por Kwiatkowski et al. (2014)
que tem como a principal func¢ao a modelagem dos processos de gaseficagao de biomassa em
leito-fixo. Este solver é introduzido ao programa de CFD gratuito chamado OpenFOAM.
Devido ao OpenFOAM ser um programa de cédigo livre, que utiliza a linguagem C++
orientada por objeto, foi um dos facilitadores para o desenvolvimento do biomassGasifica-
tionFoam em sua estrutura (KWIATKOWSKI et al., 2014).

Kwiatkowski et al. (2014) notaram que os atuais solvers ofertados pelo OpenFOAM
nao eram uteis para a gaseificacdo de biomassa. Um solver apenas servia para processos
solidos, outro apenas para reagoes em processos gasosos e até um para leito fluidizado,
embora nenhum deles pudesse ser utilizado para a gaseificacao de biomassa em leito fixo. O
objetivo principal de Kwiatkowski et al. (2014) era aumentar a capacidade do OpenFOAM,
introduzindo modelos que fizessem a interacao entre a fase gasosa e a fase liquida. Um

ponto alto do estudo é a implementacao do meio poroso.

Assim surgiu o biomassaGasificationFoam, baseado no solver transiente chamado de
reactingFoam da biblioteca do OpenFOAM para reagoes quimicas em fluxo laminar ou
turbulento. Foi implementado com base no reactingFoam a reagdo em meio poroso, ja que
0 mesmo nao previa a reacao em fase sélida. Para isso, foram adicionadas as equagoes de
conservacao de massa nos solidos a conservagao de energia. Foi prevista a absor¢ao por
radiacao da superficie da biomassa. Em seu cédigo foram previstos no meio poroso e ao
redor, um fluxo transiente e a transferéncia de calor entre gases e sélidos. Implementaram
também a possibilidade da definicao das propriedades termoquimicas da biomassa, a
customizagao dos mecanismos cinéticos da pirdlise e da gaseificacdio (KWIATKOWSKI et
al., 2014).

Utilizou-se de um experimento de TGA para validar o solver biomassGasification-
Foam, cujo iniciava-se a amostra a 300K e era submetida a uma taxa de aquecimento de
10 K/min. Como condicao final do experimento, foi utilizada a temperatura de 1300 K. A
atmosfera do experimento é inerte, de modo que nao houve reagdes de oxidagdo durante a
validacdo. Foi tomado um dominio ctibico de 512mm?, sendo 8mm em cada direcao. Este
dominio foi dividido em uma malha de 20 x 20 x 20, totalizando 8000 células. O resultado

dessa validacao é apresentado na Figura 20.
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Figura 20 — Validacao do biomassGasificationFoam
Fonte: adaptado de Kwiatkowski et al. (2014).

E importante notar que para a oxidacdo e para pirélise, a simula¢do possui um erro
muito pequeno, aproximando-se bastante da curva experimental. Quando se analisa a
descarbonatacao, percebe-se que a reacao ocorreu de forma mais lenta. Kwiatkowski et al.
(2014) afirmam que essas discrepancias sao em fungao da imperfeicao e da extremamente
simplificada cinética da pirdlise em conjunto com a grande variedade de composicao de

madeiras, o que dificulta a determinagao exata das propriedades.

O biomassGasificationFoam é um solver novo, desenvolvido em 2014, e muito especi-
fico, pois a sua aplicacao é exclusiva ao programa OpenFOAM e aplicado em processos de
gaseificacao em leito-fixo. Devido a estes aspectos, nao esta bem difundido a sua utilizacao

na literatura. Existem alguns estudos que contribuiram em sua aplicacao neste trabalho.

Barbosa (2014) desenvolveu uma modelagem numérica em uma caldeira residencial
através do OpenFOAM utilizando o solver biomassGasificationFoam. Teve como objetivo
a otimizacao das condig¢oes do funcionamento das caldeiras. Em sua modelagem utilizou
como combustivel madeira com diferentes propriedades cinéticas. Em suas analises nao
foi capaz de manter o combustivel em combustao, em momentos que cessava a ignicao
forcada da biomassa era cessado também o processo de combustao. Com isto concluiu
que o solver nao se mostrava adequado para o estudo e mesmo realizando variagoes nos

parametros de entrada nao era capaz de modelar o fendmeno.

Maioli (2016b) propds a utilizagdo do solver biomassGasificationFoam para uma
modelagem numérica do leito-fixo do experimento realizado por (MARTINS, 2008), através
do programa OpenFOAM. Em seu trabalho foi bastante abordada a aplicacao do solver
assim como o programa OpenFOAM. Demonstrou que a utilizagdo do solver mostra

resultados semelhantes aos encontrados na literatura e conclui sugerindo alteragoes em
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seu codigo fonte.

Maioli (2016a) também realizou um estudo numérico do processo de combustao
smoldering em leito-fixo e realizou uma andalise paramétrica. Para isso utilizou o solver
biomassGasificationFoam e o OpenFOAM para modelar o experimento de Martins (2008)
em leito-fixo. A analise paramétrica envolvia a variagdo de pardmetros como: a velocidade
de entrada no leito e a porosidade do material. Por fim apontou que os estudos paramétricos
propostos pouco influenciaram nos resultados e que a utilizacao do solver para o caso

analisado se mostrou adequada.
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3 Metodologia

Este capitulo tem o intuito de descrever como foi desenvolvido o estudo, introduzindo
o local onde o estudo se passa, bem como demonstra quais os parametros utilizados, quais
as condigoes impostas e como foram aplicados os conhecimentos teéricos para gerar os

resultados. Dessa forma, esta organizacao prevé uma sequéncia logica e estruturada.

3.1 Descricao do problema

O estudo se passa dentro do forno de um analisador termogravimétrico, no qual fez-se
analise do processo de conversao termoquimica do xisto betuminoso. Foi realizado através do
programa de CFD OpenFOAM utilizando o solver biomassGasificationFoam para simular
uma TGA que passou por todos os processos, desde a secagem até a descarbonatacao.

Foram analisados quatro seguintes casos:

a) Atmosfera inerte (N,) e taxa de aquecimento de 3 K/min;
b) Atmosfera inerte (Ny) e taxa de aquecimento de 10 K/min;
c) Atmosfera oxidante (Ny + Oy) e taxa de aquecimento de 3 K/min;

d) Atmosfera oxidante (N + O) e taxa de aquecimento de 10 K /min;

Nos casos em que o gas de entrada é inerte, a por¢ao gasosa do dominio e a entrada
de gas sdo compostas somente por nitrogénio. J& para a condi¢ao de atmosfera oxidante,
considera-se uma atmosfera que se aproxima da atmosfera terrestre, caracterizada por
76,7% de nitrogénio (Nj) e 23,3% de oxigénio(O,). Nos casos (a) e (b) ocorrerem os
processos de secagem, pirdlise e descarbonatagao. J& para os casos (¢) e (d) que se encontram
em atmosfera oxidante, ocorrera todos os processos da atmosfera inerte com o acréscimo
da oxidacao. Para realizar a validagdo da simulagao utilizando o biomassGasificationFoam

para os quatro casos foi necessario seguir os itens:

1. Utilizar as condicoes imposta na andlise termogravimétrica experimental elaborada
por Martins (2008), utilizando o xisto betuminoso em atmosfera oxidante e inerte

com duas diferentes taxas de aquecimento, 3 K/min e 10 K/min;

2. Basear no estudo de Kwiatkowski et al. (2014), usando o mesmo dominio, tipos de

pré-condicionadores e tolerancias;
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3. Aplicar os parametros de Arrhenius, ou seja, a energia de ativacao das reacgoes Fa,
fator pré-exponencial A e ordem da reagao n cujo os valores foram estimados por
Zanoni et al. (2010) e Zanoni, Massard e Martins (2012) utilizando do algoritmo de
Levenberg-Marquardt para o experimento de Martins (2008) .

Apés a determinagao dos itens segue-se o fluxograma global (Figura 21). O primeiro
passo é o pré-processamento. Este consiste em mesclar os dados experimentais de Martins
(2008) (caixas laranja) para as propriedades do material, as condigoes fisicas que sao a
uniao dos dados de Martins (2008) com as utilizadas por Kwiatkowski et al. (2014) (caixa
azul) e, por fim, as propriedades quimicas do material. Neste caso, exclusivamente os
pardmetros da cinética quimica, estimados por Zanoni et al. (2010) e Zanoni, Massard e

Martins (2012) (caixa amarela).

As caixas verdes representam o caminho o qual esse trabalho trilhou. As linhas
solidas representam um fluxo direto, que demonstra a sequéncia seguida, mantendo-se o
mesmo trabalho. As linhas tracejadas pequenas (- -) representam um fluxo indireto, no
qual ha troca de informagao entre trabalhos. Por fim, as linhas tracejadas largas (— —)

determinam em qual parte do processo de simulagao se encontra cada etapa.
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Figura 21 — Fluxograma global.

O préximo passo é o processamento. Para este, foi utilizado o programa de CFD
OpenFOAM juntamente ao solver biomassGasificationFoam para o desenvolvimento da
simulacao. Para processar os dados utilizou-se um processador Intel I5 2,4 Ghz, sendo todos
os 4 nucleos provenientes deste processador utilizados. Apesar do laboratério LEFTC lotado
na UFES possuir um total de 60 niicleos, o solver biomassGasificationFoam nao conseguiu
ultrapassar 8 nucleos, por motivos desconhecidos. O tltimo passo do fluxograma global é
o pos-processamento, que consiste na geracao das andlises de dados para a validagdo dos

resultados.

3.2 Parametros espaciais

O dominio foi mantido o mesmo analisado por Kwiatkowski et al. (2014) demonstrado
na Figura 22, que estudou a TGA para a madeira em um dominio 0,008m em cada diregao

totalizando um volume é de 5,12 - 10~"m?3. Além disso, utilizou-se uma malha estruturada
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composta por elementos ctibicos. A malha é definida a partir da divisao das paredes por

20 células (20 x 20 x 20), o que resulta em uma malha com 8000 células.
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Figura 22 — Dominio externo malhado

Tal dominio possui duas diferentes regidoes, um dominio “externo” e um dominio

“interno”, os quais podem ser observados na Figura 23

Figura 23 — Dominio com corte, no volume gasoso, plano YZ em x = 0. Gés (azul), massa (vermelho)
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No dominio externo, que representa o espaco vazio dentro do forno do analisador
termogravimétrico, faz-se presente apenas a fase gasosa, que € representada ou pela mistura
ar (Ny 4+ O,) ou por N, nas condigdes iniciais. O dominio interno, possui duas fases, gasosa
e sélida, sendo a sua fase sélida a biomassa em andlise, o xisto betuminoso. O dominio
interno tem as seguintes dimensdes: 0, 0032m e um volume de 3, 2768-10~8m3, constituindo

uma malha (8 x 8 x 8).

3.3 Condicoes iniciais, condicoes de contorno e critério de parada

Para a geragao da simulacao, é necessaria a definicao de algumas condigoes. Sao elas:
as condicoes iniciais, as condi¢oes de contorno e as condigoes finais ou de parada. Essas
condic¢oes tém como finalidade determinar como se inicia o problema e aonde se pretende

chegar com ela. Foram definidas as seguintes condigoes iniciais em ¢t = 0 (Tabela 1)

Tabela 1 — Condigbes iniciais para cada um dos casos analisados.

Caso  Atmosfera Temperatura Velocidade Pressao

Caso a  Inerte [Ny 300 [K] 0 [m/s] 101, 325 [kPal
Caso b Inerte [Ny] 300 (K] 0 [m/s] 101,325 [kPal
Caso ¢ Oxidante [Ar] 300 [K] 0 [m/s] 101, 325 [kPal
Caso d Oxidante [Ar] 300 [K] 0 [m/s] 101, 325 [kPal

Vale ressaltar que, para as condi¢bes de contorno, é necessario definir onde estao
dispostas cada uma delas no espaco (Figura 24) e a partir desta defini¢ao aplicar as

condicoes de contorno.
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Figura 24 — (a) Dominio em corte no plano XZ em y = 0, (b) Dominio em corte no plano YZ em x = 0
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Dessa forma, a condigao de contorno de entrada foi definida de acordo com a Tabela 2,
esta condicao é representa a entrada do fluido aquecido no dominio ' = (0,0,0.01) m/s
com taxa de aquecimento de 3 ou 10 K /min dependendo do caso analisado. A condigao

de contorno de entrada fica localizado no plano XY em z = —4 mm.

Tabela 2 — Condig¢oes de contorno de entrada para cada um dos casos analisados.

Caso  Atmosfera Temperatura Velocidade Pressao

Caso a  Inerte [Ny 30043 -t [K/min] 0,01 [m/s] 101,325 [kPa]
Casob  Inerte [Ny] 300+ 10-¢ [K/min] 0,01 [m/s] 101,325 [kPal
Caso ¢ Oxidante [Ar] 300+ 3-¢ [K/min| 0,01 [m/s] 101,325 [kPa]
Caso d Oxidante [Ar] 300+ 10-t [K/min] 0,01 [m/s] 101,325 [kPa]

As condigoes de contorno de parede por sua vez, estao localizadas no plano X7 em
y=-4dmmey =4 mmeno plano YZ em x = -4 mm e x = 4 mm. Nesta condi¢ao de
contorno ¢é considerado um aquecimento, mesma taxa de aquecimento definida na condicao
de entrada. Diferente da condicdo de contorno de entrada, na condic¢ao de contorno de
parede nao ocorre modulo de velocidade, ou seja, condi¢do a nao escorregamento como

pode ser observado na Tabela 3.

Tabela 3 — Condigbes de contorno na parede para cada um dos casos analisados.

Caso Temperatura Velocidade Pressao

Casoa 300+ 3-t [K/min] 0 [m/s] Gradiente Nulo

Caso b 300+ 10 - ¢ [K/min)] 0 [m/s]

Caso ¢ 300+ 3 -t [K/min] 0 [m/s] Gradiente Nulo
0 [m/s]

Caso d 300+ 10 - ¢ [K/min)]

Gradiente Nulo

Gradiente Nulo

Ja para a condicao de contorno de saida disposta no plano XY em z = 4 mm,
aplicou-se a condi¢ao de contorno de Neumann. Desse modo, nao foram definido valores e
sim um gradiente. Neste caso entao, foi utilizado o gradiente nulo para a temperatura, a

velocidade e a pressao.

Para o criterio de parada foi definido por tempo final, de acordo com a Tabela 4.
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Tabela 4 — Condigbes de parada da simulagdo.

Caso Tempo
Caso a 17500 [s]
Caso b 4800 [s]
Caso ¢ 17500 [s]
Caso d 4800 [s]

Onde a temperatura final para os casos em que a simulagao vai até 17500 segundos
é de 1175 K e, para os casos 4800 segundos, é de 1100 K. Esses valores foram definidos
de forma a acompanhar os resultados obtidos experimentalmente por Martins (2008).
Lembrando que, esta temperatura corresponde a temperatura de aquecimento, nao a

temperatura dentro do forno ou a temperatura do sélido.

3.4 Material analisado

O presente estudo reproduz as caracteristicas do material analisado por Martins
(2008) que analisou o xisto betuminoso, obtido na mina de Timahdit, localizada em Middle
Atlas, Marrocos. O material foi recebido em um bloco de 400 kg, cuja preparacao foi
realizada para o estudo, transformando-o em graos. Os graos do experimento variaram de

500 a 1000 pm de didmetro como observado na Figura 25 (MARTINS, 2008).
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Figura 25 — (a) Bloco de xisto betuminoso, (b) xisto triturado, (¢) mistura xisto e areia.
Fonte: Martins (2008)

3.5 Parametros fisico-quimicos

Para a analise foi simulado um bloco de xisto betuminoso de massa especifica de
2324 kg/m? gerando no experimento uma massa de 30,04 mg a uma porosidade de 47%
que se aproxima das condig¢oes experimentais utilizadas por Martins (2008) em sua TGA.
Os experimentos produzidos por Martins (2008) chegaram & composi¢ao do xisto dispostos

na Tabela 5, os quais foram utilizados na simulacao.
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Tabela 5 — Composi¢ao do xisto betuminoso.

Composicao %
Umidade (HyO;)) 0,83
Matéria Orgéanica (OM) 16,84
Carbonato de Célcio (CaCO3) 34,60
Matéria Inerte (IM) 47,73

Os dados de propriedades fisicas dos gases foram obtidos por meio de uma lista dispo-
nibilizada pelo Laboratério de Cinética Quimica do Instituto de Quimica da Universidade
Eotvos Lorand! . Tal lista é compativel com o formato CHEMKIN, que é um dos formatos
utilizados no OpenFOAM (MAIOLI, 2016b). As massas especificas dos sélidos e liquidos
foram determinadas a partir do peso molecular. Nos casos em que sao considerados um
composto quimico, como é o caso da OM, foram estimados os valores de massa especifica

que mais se aproximasse a realidade.

3.6 Analise do erro

Apés a definicao de todos os pardmetros inicias de pré-processamento, inicia-se a

segunda etapa. Essa etapa pode ser observada pela matriz de decisao 1 (Figura 26).
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= Processamento
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- Andlise do & Resultado
Comparagao .
erro validado
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<
< Pré- Pés-
S Processamento
=) processamento processamento
=
7

Novos . . P
TS Investigagao

Figura 26 — Matriz de decisao 1 - para validagao.

'LABORATORIO DE CINETICA QUIMICA DO INSTITUTO DE QUIMICA DA UNIVERSIDADE
EOTVOS LORAND. Ideal Gas and Condensed Phase Thermochemical Database for Combustion. 2017.
Disponivel em: <http://garfield.chem.elte.hu/>. Acesso em: 17 fev. 2017.
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Na Figura 26 foram agrupados os processos que na Figura 21 estavam expandidos,
mantendo apenas como pré-processamento, processamento e pos-processamento. Nesta
etapa nao é utilizado um fluxograma, como na Figura 21, e sim, uma matriz de decisao
cujo intuito é validar a simulagdo. Para validar a simulagao, é realizada uma comparacao
entre o pés-processamento da simulagao com o experimental, isto é, uma comparacao
entre os resultados de ambas TGA’s. A forma de mensurar esta comparacao é por meio
do estudo do erro entre a simulagao e o experimento. A anélise do erro é dada a partir do

desvio quadratico médio (Root Means Square — RMS) (Equagao 3.1).

" (WM assaey, — %oMassagim)?

RM Sepyor = \/ Zin (% S i) (3.1)
n

Na equacao do RMS n’ representa a quantidade de valores no intervalo medido,

% Massa a porcentagem de massa na temperatura especificada, por fim, os subscritos exp

e stm dados experimentais e simulados respectivamente.

Para a comparacao entre a simulagao e o experimento é necessario que os dados
estejam no mesmo instante de tempo ou temperatura. Para a validacao foi utilizada a
mesma temperatura. Portanto, a cada intervalo de temperatura, os valores de porcentagem
de massa experimental e simulado eram comparados pelo RMS. As temperaturas geradas
na simulacao fazem parte do resultado, elas variam conforme as condigbes impostas, como
nao é possivel obter exatamente os mesmos dados de temperatura para se comparar
com o experimento, gera a necessidade de uma interpolagao. Assim utilizou-se de uma
interpolacao linear para que fosse possivel a determinacao da porcentagem de massa
nas temperaturas resultantes do experimento. A interpolacao gera pouco erro, ja que o

intervalo interpolado é muito pequeno.

Deve-se levar em consideracao que os dados simulados possuem tanto erro de precisao
quanto erros de acuracia. Sendo acuracia definida como quao proximo o valor simulado
estd do valor experimental (CHAPRA; CANALE, 2009), de modo que a precisao poderia
ser descrita nesse caso como o quao proximo os valores simulados estao em relacao a novas
simulagoes para diminuicao de erro, conforme demonstrado pela Figura 27. Os erros de
precisao sao advindos do erro definido nos solvers, da malha, do intervalo de tempo entre
simulacoes dentre outros. O erro de acuréacia é influenciado pela modelagem, simplificacoes,

consideracoes, erros de truncamento entre outros.
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Aumento da acurdcia

WEE) ) [T(®de )
gl A\NN_ /) W)/
=4 — " —
“; (@) (b)
s — S
E
z

Figura 27 — Esquematico acuracia em relagao a precisao
Fonte: Chapra e Canale (2009).

Ao calcular-se o erro geram duas possibilidades: ter um erro baixo ou alto. A definicao
do erro alto ou baixo vai de acordo com o resultado que se prentende chegar. Caso erro
da simulagao em relacao ao experimento esteja pequeno, implica em éxito na validagao
da simulacao. Na condicao de erro elevado, torna-se necessario investigacao para definir
qual o causador de tal erro elevado, podendo ser um causador ou varios. Apés definido o
causador, novos parametros sao estimados para o pré-processamento e reinicia-se o ciclo.

Cada reinicio de ciclo implica em uma nova simulagao.

Apos a definicdo de todos os parametros de pré-processamento, utilizando os parame-
tros da cinética quimica estimados por Zanoni et al. (2010) e Zanoni, Massard e Martins

(2012) (Tabela 6), gera-se o primeiro resultado da TGA, disposto na Figura 28.
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Tabela 6 — Pardmetros de Arrhenius para atmosfera inerte a uma taxa de 3 e 10 K/min.

Processo Unidade  Valores
A s 5,89 -10%
Secagem Ea [J/mol] 46629
n [—] 1,581
Als7] 9,73 10°
Pirélise Ea [J/mol| 86051
n [—] 1,302
Als7Y 2,14 10%
Descarbonatagao Ea [J/mol] 251203
n [ 1,294

Fonte: Zanoni et al. (2010).
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Figura 28 — TGA com os dados de Zanoni et al. 2010.

O resultado disposto demonstra que as reagoes nao ocorreram entre o intervalo de
300 a 1200 K, conforme os resultados experimentais de Martins (2008). Este fato responde
a pergunta da matriz de decisdo, onde o erro foi alto. Assim é feita uma investigacao

para apurar onde se encontrava o causador de deste desvio. Apds numerosas avaliages e
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repeticoes do ciclo de erro com altos valores na matriz de decisao, um detalhe foi notado no
estudo de Kwiatkowski et al. (2014). Comparando os pardmetros de Arrhenius utilizados
por Kwiatkowski et al. (2014) com os valores dispostos em outros trabalhos (SINHA et
al., 2000; POLETTO; ZATTERA; SANTANA, 2012; AGRAWAL, 1985) é possivel notar
que as ordens de grandeza das energias de ativacao Fa nas simulacoes estava inferior as
utilizadas na literatura. Seguindo esta descoberta, a ordem de grandeza das energias de
ativacao foram reduzidas e testadas, o que resultou na ocorréncia das reagoes dentro do

intervalo de temperatura analisado, ainda que distante das obtidas no experimento.

Como havia apenas uma aproximagcao distante da curva experimental, a utilizacao
de novos valores de energia de ativacao foi necessaria, com intuito da curva simulada se
aproximar de niveis razoaveis da curva experimental. Essa aproximacao era analisada
através do erro global, que consiste na utilizacao do RMS para comparar todos os resultados
obtidos na simulagdo com os experimentais. O problema deste método, neste formato,
¢é que apenas gera um erro global e tal erro apenas responde se a simulagao esta com o
erro baixo ou nao. Esse nao determina qual a reagdo tem maior influéncia no erro global.
Assim, houve a necessidade de melhorar a comparacao e analise do erro, sendo proposta

na matriz de decisao 2. (Figura 29)

Analise do Erro

Pirdlise

Desumidificagdo Descabornatagdo

Andlise Resultado
do erro validado

Analise Resultado
do erro validado

Analise Resultado
do erro validado

Novos valores
para Energia
de Ativagdo

Novos valores
para Energia
de Ativagdo

Novos valores
para Energia
de Ativagdo

Reinicia o
processo

Reinicia o
processo

Reinicia o
processo

Definicao do erro global

Figura 29 — Matriz de decisdo 2 - Erro especifico gera o erro global.

A matriz de decisao 2 é definida como anélise do erro especifico de cada um dos

processos termoquimicos. Esta analise além de gerar os valores do erro global, tem o intuito
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de definir qual o principal processo termoquimico que influencia o baixo erro global. Para
cada um dos processos termoquimicos é analisado o erro especifico, o que demonstra se
estd validado ou nao este processo. Caso o erro do processo termoquimico esteja alto,
novos valores de energia de ativagao sao gerados e consequentemente uma nova simulagao.
O processo se assemelhou a um método iterativo, pois os valores do pré-processamento

necessitavam adaptar os resultados da simulagao anterior.

Para o erro especifico, ha a necessidade de que seja definido o periodo de ocorréncia
da reacao. Para isso, foi utilizada a DTG, cujo valores derivam-se dos valores da TGA
em funcao do tempo. Através dos resultados da DTG, definiram-se com maior clareza as
temperaturas de inicio e fim de cada uma das reagoes. Como foram repetidamente analisado
e adaptado os valores de energia de ativagao, o estava gerando um excesso de tempo gasto
com o processamento e pds-processamento, foi automatizada uma planilha no programa
Microsoft Excel. Esta planilha capturava os dados de saida do programa OpenFOAM,
reorganizava em planilhas, resumia os dados, calculava a TGA, calculava a DTG e
diponibilizava o resultado da TGA e DTG em gréaficos comparados aos experimentais.
Outra planilha automatizada tinha a fun¢do de analisar os erros especificos e globais
(Figura 30).

Intervalo Valores Reais Maior No Maior
) . ) : Intervalo | Temperatura
Tin Tfin Tin Tfin DTG no Intervalo
400 600 399,826 599,993| 1,0503E-07 493,81
200 1000 799,826 999,879| -3,9368E-07 858,223
simulagdo Atual Simulagdo Gerar Gerar
05-N2-10-01 05-MN2-10-00
Processo Temp Inicial | Temp Final| Erro Max Erro Méd
Desumidificagdo 300 493 81 - 1,91E-02
Piralise 493,81 858,223 - 1,65E-01
Descarbonatagﬁo 858,223 1069,46 - 6, 71E-02
Erro Global 5,54E-02

Figura 30 — Utilizagdo do programa Microsoft Excel para diminui¢do dos erros.

Na DTG os valores que se aproximam de zero representam o inicio e final das
reacoes. Assim visualmente eram definidos intervalos de temperatura que havia garantia
que ocorresse a transicdo de uma reacdo para a outra. Esses intervalos definidos eram
preenchidos nos campos em verde, sendo (7'in) temperatura inicial e (7'fin) temperatura
final. Dessa forma, uma férmula determinava qual era a temperatura da simulagao (campo
valores reais) que mais se aproximava a temperatura definida. No intervalo definido pelos

valores reais, procura-se o maior valor da DTG, isto é, valores que tendem a zero. A
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temperatura onde se encontra este valor de DTG corresponde a transicao de uma reacao e
outra. Com os valores de temperatura de transicao determinado, ¢ possivel definir o inicio
e fim de cada um dos processos. Desse modo, observa-se a secagem iniciada no inicio da
reacao (300K) até o primeiro valor de transi¢ao (493,81K), a pirdlise iniciada no fim da
secagem (493,81K) e acaba no inicio da descarbonatagao (858,223K), que por sua vez
ocorre até o final do experimento (1069,46K).

Tendo os intervalos de temperatura que ocorriam cada uma das reagoes, é calculado
o erro especifico através de RMS e no intervalo total é calculado o erro global. Ao analisar
o erro especifico, caso estiver alto, novos valores de energia de ativagao sao estimados.
Como a simulacao pode conter erros de acuracia juntamente com erros de precisao, estimar
tais valores ¢ uma tarefa complicada, chegando a casos que a diminuicao do erro global
independe da energia de ativagdao. Os valores da energia de ativacao sao estimados linear
e analisados a cada simulacao, pois pode acontecer que durante a primeira simulagao a
reacao ocorrer a temperaturas superiores as experimentais e gerar um erro alto e a apos
estimar novos dados da energia de ativacao a seguinte simulagao ter a reagao ocorrendo a
temperaturas inferiores as experimentais com o erro baixo, o que indica, se caso diminua a

energia de ativacao, o erro serd menor, o que nao ¢é verdade.

3.7 Analise de Biot

A existéncia de gradiente de temperatura pode afetar os resultados da TGA, pois
pode gerar atrasos na ocorréncia das reac¢oes, o que causa erros tanto em experimentos
quanto em simulagoes. Assim uma analise desse fen6meno se mostra interessante e o método
que se apresenta mais adequado para este estudo é através da andlise do adimensional de
Biot. Aplicando a Equagdo 2.1 nos pontos descritos na Tabela 7 que podem ser localizados

graficamente na Figura 31 e na Figura 32, é possivel determinar o niimero de Biot da

TGA em andlise.
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Tabela 7 — Localizacao dos pontos analisados.

# Localizagao Coordenadas

1 Centro da Amostra (0,0,0)

2 Superficie Lateral Negativo (0,0,-0.012)

3 Superficie Lateral Positivo (0,0,0.012)

4 Superficie Canto Negativo (-0.012,-0.012,-0.012)
5  Superficie Canto Positivo (0.012,0.012,0.012)
6 Forno Lateral Negativo (0,0,-0.028)

7 Forno Lateral Positivo (0,0,0.028)

8 Forno Canto Negativo (-0.028,-0.028,-0.028)
9 Forno Canto Positivo (0.028,0.028,0.028)

A Figura 31 representa a temperatura do sélido no dominio. Como nao ha sélido no
dominio externo a temperatura ¢ dada como zero. Para evitar um estudo em valores que
nao representem a temperatura do solido apenas, foram utilizados pontos imediatamente
internos a superficie (linha tracejada amarela), que pode-se observar claramente a transi¢ao
de temperatura nos nos que fazem interface com o gas. Esses nés localizados na linha
tracejada amarela sao uma interpolagao entre a temperatura do gés e a temperatura do

solido.

1.0 0.0 -1.0
Y-Axis (x10%-3)

Figura 31 — Defini¢do dos pontos no dominio, distribuicao de temperatura no plano YZ em X = 0.
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Figura 32 — Definicao dos pontos no dominio, corte no dominio externo e interno.

Apos a definicao dos pontos de andlise e 0 método de como seré realizada a andlise de
Biot, sao proposto trés diferentes estudos, a influéncia da porosidade da amostra utilizada,
de velocidade de entrada do fluido aquecido no dominio e do didmetro dos poros da

amostra.
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4 Resultados e discussoes

Os resultados obtidos foram dispostos de modo a seguir a sequéncia de convergéncia
espacial e temporal, validacao da simulacao e estudo paramétrico. O estudo paramétrico
ocorreu por meio do nimero adimensional de Biot. Este foi analisando em func¢ao da
porosidade, da velocidade de entrada do fluido e do didmetro dos poros. Cada um desses
resultados foram discutidos antes de introduzir novos resultados, mantendo a sequéncia e

a organizacao.

4.1 Analise de convergéncia espacial

A convergéncia espacial é determinada a partir da analise de convergéncia de malha,
isto é, deve-se analisar a malha desenvolvida para que haja uma garantia que os resultados
obtidos independem da densidade da mesma. Deve-se balancear o custo computacional da

simulagao com a densidade da malha, determinando-lhe um erro maximo admissivel.

A malha utilizada é baseada na malha de Kwiatkowski et al. (2014), a qual é
estruturada, ortogonal, com espacamentos iguais em todas as trés dimensoes. Embora o
refinamento em locais de interesse possa diminuir o custo computacional, Kwiatkowski et al.
(2014) optaram por realizar um refinamento global. Além disso, vale ressaltar que, além de
diminuir o custo computacional, a utilizagdo do refinamento no local de interesse prioriza
o fendmeno a ser estudado e diminui a importancia de outras partes ndao mandatorias ao
estudo. No caso nao houve necessidade dessa utilizagao, pois para o estudo paramétrico
de Biot em um analisador termogravimétrico, é importante tanto os valores no centro da

amostra quanto os valores no forno.

Dessa forma, foram analisados quatro refinos de malha comparando a convergéncia
dos resultados com o custo computacional. Para tanto, foram utilizados os valores dispostos
na Tabela 8.

Tabela 8 — Refinamento da malha e resultados.

x y z Células Intervalo de Tempo de Erro
Tempo [s] Execugdo [s] TGA x Temp. TGA x Tempo Temp. x Tempo
10 10 10 1000 0,01 5280 3,67-1078 7,50 - 1077 1,16 - 10°
20 20 20 8000 0,01 26160 3,66 - 1077 9,01-107% 8,49-1072
30 30 30 27000 0,01 113400 521-10710 1,66 10710 6,70-10°2
40 40 40 64000 0,01 403200 - - -

Como pode-se observar, o ponto de andlise para cada caso ocorreu no centro do
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dominio e a proporcionalidade foi mantida, conforme demonstrado pela Figura 33. O
cruzamento entre as linhas vermelhas representa o ponto central no qual foram realizadas

as andlises. A linha verde delimita o local da amostra.

40 x40 x 40 30 x 30 x 30 20x20x 20 10x10x 10
3,2 mm 3,2 mm 3,2 mm 3,2 mm
8 mm 8 mm 8 mm 8 mm

Figura 33 — Diferentes malhas analisadas, sendo simétricas no plano omitido.

Conforme observado o refinamento da malha nao representou grandes alteracoes na
perda de massa em fungao da temperatura (Figura 34). Porém, apresentou um pequeno

aumento ao analisar o refinamento em funcao do tempo (Figura 35).
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Figura 34 — Convergéncia de espacial da TGA em fungio da temperatura.
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Figura 35 — Convergéncia de malha, TGA em funcio do tempo.

Ao analisar a temperatura no centro do sélido em funcao do tempo (Figura 36), é
possivel notar que o refinamento da malha gera um aumento da convergéncia espacial.
A convergéncia é diminuida em instantes em que ocorrem os processos termoquimicos.
Isso ocorre devido as grandes variagoes entalpicas que ocorrem nesses instantes. Devido a

baixa densidade de malha, uma pequena parte do fendmeno acaba nao sendo reproduzido

e isto gera pequenos erros de acuracia nos resultados.
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Figura 36 — Convergéncia de malha, temperatura no centro da amostra
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4.2 Andlise de convergéncia temporal

No que diz respeito a convergéncia temporal, esta é determinada com o aumento ou
o decréscimo do intervalo de tempo entre cada iteragdo. Assim deve-se analisar o quao
pequeno é esse intervalo, de forma a garantir a estabilidade dos resultados. Vale lembrar
que a diminuic¢ao do intervalo gera um aumento do custo computacional significativo. Para
vérios casos ¢ razoavel admitir que o niimero de Courant (C'o) nao deve ultrapassar valores

superiores a 1, dessa forma foi analisado se o atual caso encaixava-se nessa maxima.

Foram utilizados 5 intervalos de tempos diferentes em dominio simplificado com 125
células para a analise de convergéncia temporal (Tabela 9). Dentre os intervalos um é
definido automaticamente, através de uma ferramenta do OpenFOAM. Esta ferramenta
possibilita a utilizagdo do Courant em modo automatico, deste modo somente é necessario
definir um valor de Courant maximo, com isso o proprio programa varia o intervalo de

tempo garantindo que os valores de Courant ficarao logo abaixo do valor de Courant

maximo.
Tabela 9 — Diminuicao do intervalo de tempo e resultados.
x y 2z Células Intervalo de Tempo de Erro Courant
Tempo [s] Execugdo [s] TGA x Tempo TGA x Temp. Temp. x Tempo Médio
5 5 5 125 1 30 1,54-107°7 3,35-107% 1,40-10° 6,83909
5 5 5 125 0,1 284 1,54-10°07 2,63-10706 6,76-10"! 0,67770
5 5 5 125 0,01 2767 7,29-107%8 7,13-107%7 9,54-10~2 0,06761
5 5 5 125 0,001 27358 5,59-10~11 3,16-10710 2,27-1072 0,00677
5 5 b 125 Auto 22195 - - - 0,00811

Como se pode notar na Figura 37, o erro na TGA esté na ordem de 10~7. Portanto,

para a TGA, pode-se considerar que os valores estdao convergidos. Como este erro representa
um valor médio, a sua andlise ndo deve ser absoluta. Os erros da temperatura no centro da
amostra em funcao do tempo, demonstram erros elevados, o que evidencia que o fenémeno

fisico deveria ser mais criticado se comparado ao fendmeno quimico.
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Figura 37 — Intervalo de tempo em funcéo do erro na TGA.

A mesma situacao observada anteriormente na analise de convergéncia espacial pode
ser observada na andlise de convergéncia temporal (Figura 38 e Figura 39), em cujo o
intervalo ocorreram as reagoes que geraram a diminuicdo da convergéncia dos resultados.
Tal observacao acontece de forma mais evidente na perda de massa em funcao do tempo
(Figura 39).
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Figura 38 — Convergéncia de temporal, TGA em fung¢do do temperatura.
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Figura 39 — Convergéncia de temporal, TGA em func¢do do tempo.

Tais divergéncias ficam mais aparentes ao se analisar a temperatura no centro do

dominio em func¢ao do tempo, isso se da devido aos elevados valores de erro encontrados

na temperatura do centro da amostra. (Figura 40).
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Figura 40 — Variacao do intervalo de tempo em fungdo do tempo de execucdo
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Ao analisar o custo computacional em relagdo ao intervalo de tempo da simulacao

Figura 41, percebe-se que a ordem de grandeza do intervalo da simulacdo aumenta na

mesma ordem de grandeza o custo computacional.
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TGA - Xisto Betuminoso 10 K/min N2
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Figura 41 — Variacdo do intervalo de tempo em func¢do do tempo de execugdo

Ao analisar tanto o erro quanto o custo computacional, foi utilizado como valor ideal
o intervalo de tempo de 0,01. Esse intervalo possui um resultado razoavel e um custo

computacional intermediario, assim sendo vantajoso utiliza-lo em relagdo aos outros.

4.3 Validacao

Apés a utilizacdo do método descrito pelos trés fluxogramas (Figura 21, Figura 26 e
Figura 29) e analisar a convergéncia espacial e temporal, foi gerada a validagao partindo

dos estimados da energia de ativacao dispostos na Tabela 10.
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Tabela 10 — Parametros de Arrhenius encontrados.

Taxa de Aquecimento 3 K/min 3 K/min 10 K/min 10 K/min
Atmosfera Inerte  Oxidante Inerte  Oxidante
AlsY]  5,89-10° 5,89-10 58910 5,89-10*
secagem Ea [J/mol]  8160,11 6528,09 6294,94 6528,09
n [ 1,581 1,581 1,581 1,581
A [s7Y 9,73-10% 2,64-10> 9,73-10° 2,64-102
Pirolise Ea [J/mol]  11186,64 7815,56 10890,84 7706,36
n [ 1,302 1,280 1,302 1,280
A [s7] - 4,94 -107 - 4,94 - 107
Oxidacao Ea [J/mol] - 16349,31 - 16608,24
n [ ; 1,320 - 1,320
A[s71]  2,14-10° 2,14-101° 2,14-101° 2,14 .10
Descarbonatagao Ea [J/mol] 30693,87  31227,67  31361,12  31748,13
n [ 1,204 1,204 1,204 1,204

Como se observa nas energias de ativacao, ha um aumento em funcao do aumento
da taxa de aquecimento. Esse é um fenémeno similar ao observado no estudo de Pan et al.
(2015), no qual foi analisado o xisto betuminoso em 8 diferentes taxas de aquecimento,
onde através do método de Friedman-Carroll demonstrou a nao constancia da energia de

ativagao.

Com esses resultados dispostos na Tabela 12, obteve-se como resultado a validacao
de todos os casos, isto ¢, meio inerte (Ny) e taxa de aquecimento de 3 K/min (Figura 42),
meio inerte (Ny) e taxa de aquecimento de 10 K/min (Figura 43), meio oxidante (Oy +
N,) e taxa de aquecimento de 3 K/min (Figura 44), meio oxidante (Oy + N») e taxa de
aquecimento de 3 K/min (Figura 45).
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Figura 42 — Validagdo da TGA com taxa de aquecimento de 3 K/min em atmosfera inerte.
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Figura 43 — Validagido da TGA com taxa de aquecimento de 10 K/min em atmosfera inerte.
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TGA - Xisto Betuminoso 3 K/min Ar
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Figura 44 — Validagdo da TGA com taxa de aquecimento de 3 K/min em atmosfera oxidante.
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Figura 45 — Validagdo da TGA com taxa de aquecimento de 10 K/min em atmosfera oxidante.

Para cada um dos processos termoquimicos, foram analisados os seus intervalos de
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ocorréncia (Tabela 11), os seus erros especificos (Tabela 12) e o erro global da simulagao
(Tabela 12).

Tabela 11 — Intervalo das reagoes em cada uma das simulagoes propostas.

Taxa de Atmosfera Intervalo de Temperatura

Aquecimento Sec. [K] Pir. 4+ Oxi. [K] Desc. [K]
3 K/min Inerte 300 ~ 525,68 525,68 ~ 829,89 829,89 ~ 1080, 26
10 K/min Inerte 300 ~ 493, 81 493, 81 ~ 858,22 858,223 ~ 1069, 57
3 K/min Oxidante 300 ~ 439, 42 439,42 ~ 833,78 833,78 ~ 1079, 64
10 K/min Oxidante 300 ~ 415,16 415,16 ~ 861,65 861,65 ~ 1066, 74

Tabela 12 — Erros associados a cada uma das simulagoes propostas.

Taxa de Atmosfera Erro Médio Erro Médio
Aquecimento Sec. [K] Pir. 4+ Oxi. [K] Desc. [K] Global

3 K/min Inerte 6,00 - 1072 2,27 1071 6,90-1072  6,43-107*

10 K/min Inerte 1,91-1072 1,65-107! 6,71-1072  5,54-1072

3 K/min Oxidante 2,44 -1072 2,33-1071 6,87-1072  6,45-1072

10 K/min Oxidante 2,58 -107! 1,29 -10° 2,14-107  1,67-1071

A partir dos dados expostos na Tabela 12 é possivel notar que os maiores erros foram
obtidos no processo de pirdlise. Esse aumento do erro estd associado a gradual transicao
entre as reagoes, onde o modelo nao foi capaz de prevé-lo. Isto pode ser observado em
outros estudos numéricos para o mesmo caso como o de Martins (2008) Zanoni et al.
(2010), Zanoni, Massard e Martins (2012) e Vieira (2016). Todos eles utilizaram o mesmo
caso, isto é, condicoes iniciais e de contorno iguais, mesma amostra, com propriedades

idénticas e com modelos diferentes e como resultado obtiveram o mesmo padrao observado.

Apos o término das simulagoes de validacgao, é possivel analisar o custo computacional

que envolve o processamento e pos-processamento como mostra a Tabela 13.

Tabela 13 — Custo computacional.

Taxa de Atmosfera Tempo Tempo p6s- Tempo
Aquecimento processamento [s] processamento[s] Final [s]

3 K/min Inerte 61800 504240 17400

10 K/min Inerte 26100 2220 4800

3 K/min Oxidante 89760 13800 17400

10 K/min Oxidante 41220 7980 4800

As simulagoes de validagao obtiveram um elevado custo computacional devido ao
longo periodo analisado (4800 segundos) e a grande influéncia do dominio tridimensional
utilizado. O tempo gasto de processamento, para o caso em que a taxa de aquecimento é
de 10K /min em atmosfera inerte, foi de 7 horas. O pés-processamento por sua vez teve
um custo computacional de 30 minutos, que neste caso, consiste em extrair valores de

um ponto espacial (x,y,z) em cada instante de tempo avaliado (x,y,z,t). J& a atmosfera
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oxidante teve um aumento de 36%. Isso ocorre devido ao mecanismo cinético possuir
quatro passos. Para o caso onde a taxa de aquecimento é de 3K /min, em atmosfera inerte,
foram necessarias dezessete horas de processamento. Em atmosfera oxidante houve um

aumento de 32%, tendo a mesma justificativa anterior.

Os tempos de processamento, por ser uma geometria muito simples com apenas 8000
células, tem um custo computacional relativamente alto. Isso se deve ao grande ntimero de
algoritmos que sao calculados. Esse grande niimero se deve a complexidade da simulacao

gerada, que envolve transferéncia de calor e massa, transporte e reagoes quimicas.

4.3.1 Andlise térmica diferencial (DTA)

A partir da validacgao, é possivel gerar uma andalise de DTA. Para isso, foi necessaria
a utilizacao de um material de referéncia que possuisse as mesmas caracteristicas que a
amostra e que nao reagisse durante o intervalo de tempo que fosse aquecido. Assim, foi
utilizada a simulacao com os dados de cinética quimica de Zanoni et al. 2010. J& que nesta
simulagao nao houve reagao durante todo o intervalo de tempo, serviria como material de
referéncia na geragdo da DTA. Sendo a Figura 46 a DTA em atmosfera inerte com taxa de
aquecimento 10 K/min e a Figura 47 a DTA em atmosfera oxidante com uma taxa de

aquecimento de 10 K/min.
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Figura 46 — DTA em atmosfera inerte
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Figura 47 — DTA em atmosfera oxidante

Como se observa, o resultado da simulagao da DTA em atmosfera inerte sugere trés
picos negativos. Estes picos representam as trés reagoes endotérmicas: secagem, pirdlise e
descarbonatacgao. O inicio e o final desses picos demonstram o inicio e o término da reagao.
O alto valor negativo no pico da diferenca de temperatura entre o material de referéncia e
a amostra (Ty.; — Tumos) durante a secagem, ocorre devido a grande variagao de entalpia
durante o processo de mudanca de fase da agua, presente no xisto betuminoso, passando

do estado liquido para o gasoso (Equagao 2.8b).

Na atmosfera oxidante, a simulacao demonstra trés picos endotérmicos, onde a pirdlise
e a oxidacao se sobrepoem gerando apenas um pico. Neste caso, o solver considerou que
a reacao de oxidagdo (Equagao 2.10d) era endotérmica, fazendo com que, no intervalo
de aproximadamente 780K a 855K (linha verde) houvesse um pico negativo. Durante
este intervalo, deveria ocorrer um pico positivo parecido com a linha tracejada azul, que
representa uma reacao exotérmica. Este mesmo fendmeno ocorreu durante as analises
produzidas por Maioli (2016b), no qual o mesmo sugere uma alteracdo do solver de modo

a corrigir tal desvio.

4.4 Analise de Biot

Com o solver validado, surge a possibilidade da realizacdo de analises de modo a
melhorar a interpretacao do fenémeno fisico em estudo, gerando conhecimento sobre como

se comporta o processo em questao, sob diferentes condi¢oes. De forma qualitativa, a
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Figura 48 demonstra a ocorréncia do gradiente de temperatura no interior do dominio
no tempo final (temperatura do gas). Vale ressaltar que o ParaView, o programa que
gerou a figura, interpola os valores para que as alteragoes de temperatura no dominio

fiquem graficamente suaves. Esta suavizacao nao condiz com os valores exatos obtidos na

simulacao.

Figura 48 — Gradiente de temperatura no dominio, corte no plano YZ em X = 0, no instante final.

A Figura 49 foi gerada a partir do calculo do ntimero de Biot durante o tempo
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Figura 49 — Evolucdo da temperatura entre o centro da amostra e a superficie nos determinados pontos.
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E possivel notar que as diferencas nas superficies do canto se sobressaem em relagao
as laterais. Isso é explicado através das condigoes de contorno que estao influenciando
tais locais. Os cantos recebem calor em suas trés faces que fazem interface com o fluido

aquecido, enquanto a lateral apenas com uma face como demonstra a Figura 50.

1
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Figura 50 — Temperatura do fluido no dominio em corte XZ em y = 0, no instante final.

Com a Figura 50, também se explica o porqué que a diferenca da temperatura do
ponto #4 esta superior a do ponto #5. Isso é dado pela distribui¢do de temperatura dentro
do dominio. As diferengas entre a superficie e o centro da amostra, a temperatura do forno
e a temperatura do centro da amostra sdo mostradas na Figura 51. Como comentado na
secao 2.1.2, é possivel notar uma diferenca de aproximadamente 15K, o que representa

uma grande diferencga entre o forno e a amostra.
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Figura 51 — Evolucdo da temperatura, TGA e ntmero de Biot em func¢io do tempo.

A diminui¢ao do espacamento entre as duas curvas ((temperatura do forno — tem-
peratura do centro) e (temperatura da superficie — temperatura do centro)) pode ser
visto como o aumento do nimero de Biot, conforme mostrado pela curva mais proxima a
abscissa. Ao analisar o nimero de Biot, nota-se que durante a simula¢ao nao se mantém
constante. Isso acontece por causa da variagao de densidade da amostra, ocasionada
pelas reagoes quimicas de secagem, pirdlise e descarbonatacao que ocorrem durante a
decomposicao da amostra. No biomassGasificationFoam, essa diminui¢do da densidade é
representada como a diminuicao da porosidade. Devido a este fato, o nimero de Biot é
um adimensional importante para a TGA, ja que, no experimento é desejado que toda a
matéria aumente a sua temperatura uniformemente, isto é, tanto seu interior quanto a sua
superficie. Se forem analisados os valores de Biot de acordo com Benkoussas et al. (2007)
(subsegao 2.4.2) os quais afirmam que valores de Biot iguais ou inferiores a 0,1 pode-se
assumir a condicao de gradiente interno de temperatura tendendo a zero, esta condicao
sO é satisfeita até aproximadamente 3000 segundos, no restante deve-se considerar um

gradiente de temperatura interno.

441 Influéncia da porosidade

Como o material utilizado na amostra é poroso e sabe-se que um mesmo material,
dependendo da manipulagao, pode possuir diferentes valores de porosidades de acordo

com a compactacao da amostra ou tamanho das particulas. Foi elaborado um estudo da
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porosidade para determinar tal influéncia em experimentos. A porosidade, neste caso, é
inversamente proporcional a densidade da amostra, tornando-se mais densa quando ha
uma menor porosidade. Para este estudo, foram utilizados 5 valores distintos de porosidade,
iniciando-se em 0,1 até 0,9 espagados em 0,2. Os dados foram calculados em relacao aos
pontos #1, #4 e #8, sendo o ponto que representa a amostra, a superficie e o forno
respectivamente. Assim, foi possivel tracar a influéncia da porosidade no nimero de
Biot médio para as condigoes em atmosfera inerte com taxa de aquecimento 10 K/min,

conforme é demonstrado na Figura 52.
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Figura 52 — Porosidade em fun¢do do Niimero de Biot.

Tabela 14 — Porosidade e Biot médio

Porosidade Biot Médio

0,9 0,03131
0,7 0,03016
0,5 0,02871
0,3 0,02739
0,1 0,02643

A partir dos valores do Biot Médio e utilizando o programa Excel é possivel fazer
uma regressao. A regressao que melhor se adapta ao caso é a linear. Através da regressao

a equagao da porosidade em func¢ao do niimero de Biot médio é y = 159,01z — 4,0796 e
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possui um coeficiente de determinacao R? = 0,996. O grande valor do coeficiente, além de
demonstrar que a equagao tem uma forte tendéncia linear, expoe também que a equacao
estd adequada para descrever o fendmeno. A inclinacao da reta atesta que o angulo da
reta é de 89,63°, isto é, quase paralela ao eixo das ordenadas. No intervalo utilizado na
Figura 52, ndo é possivel notar que a reta é quase paralela ao eixo das ordenadas, sendo
necessario uma modificagao do eixo das abscissas para o intervalo [0, 1], que representa
a condicdo de resisténcia a convecg¢ao superior a resisténcia a condugao (Figura 53a) e

[0,0.1], que representa condigoes de material termicamente fino (Figura 53b).
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Figura 53 — Porosidade em funcdo de Bi com intervalo do eixo das abscissas (a) [0,1] e (b) [0,0.1].

Apesar de a Figura 52 demonstrar uma clara influéncia da porosidade em funcgao
do ntmero de Biot, a Figura 53 sugere que a influéncia nao é de grandes propor¢oes. O
aumento da porosidade gera um aumento no nimero de Biot. Porém, para todo o intervalo
de porosidade analisado, em nenhum deles apenas a mudanca da porosidade foi suficiente

para a analise sair da condi¢ao de termicamente fino para termicamente espesso.

O fendmeno de influéncia da porosidade pode ser explicado por meio da Figura 54,
que demonstra um meio poroso simulado, sendo a porosidade representada pela parte

clara e o material em preto.
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Figura 54 — Representacao do meio poroso simulado.
Fonte: Coelho e Neumann 2016.

Analisando a Figura 54 fica evidente que ao se aumentar a porosidade aumenta o
espaco entre uma particula e outra. Assim, ao tornar-se maior a ocorréncia de poros, isto €,
a porosidades, isso faz com que se tornem mais comuns as trocas térmicas por convecgao,
consequentemente diminuindo trocas por difusao. O biomassGasificationFoam é um solver

para aplicacao em leito-fixo que prevé permeabilidade, como é o caso da Figura 55.
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Figura 55 — Velocidade do fluido no dominio em corte (a) XY em z = 0 e (b) XZ em y = 0, no instante
final, com porosidade 0,47

Com isso, é possivel analisar uma pequena permeabilidade no meio, demonstrando
uma baixa presenca de fluxo gasoso internamente na amostra. Logo, nos vazios internos
da amostra, os efeitos convectivos sao minimizados devido a baixa velocidade do fluido,
que consequentemente aumenta a resisténcia a troca de calor se comparado a superficie da

amostra, onde esta sob uma maior influéncia de fluxo gasoso.
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Por fim, durante experimentos de andlise térmica, é recomendado que, durante a
manipulacao da amostra, diminua-se a porosidade, isto consequentemente diminuira a
resisténcia térmica da amostra (Renq). A diminuigao da resisténcia térmica da amostra

correspondera diretamente a diminuicao no gradiente interno da amostra.

4.4.2 Influéncia da velocidade

O outro estudo proposto é a avaliacao da influéncia da variacao da velocidade de
entrada em relagao ao nimero de Biot. Foram determinado 5 valores diferentes para a
velocidade de entrada, em que a primeira andlise inicia-se em 0,0001 m/s e a tltima em
1 m/s, variando em razao exponencial de 10. Os dados foram levantados em relagdo aos
pontos #1, #4 e #8, seguindo o mesmo padrao utilizado no estudo da subsecao 4.4.1. O
resultado dessa avaliagdo é demonstrado na figura que demonstra a velocidade de entrada

em fungdo do nimero de Biot (Figura 56).

Tabela 15 — Velocidade e Biot médio

Velocidade [m/s|] Biot Médio

0,0001 0,026422
0,001 0,026427
0,1 0,026526

1 0,026920

Velocidade x Numero de Biot

0.1

0.01

Velocidade [m/s]

0.001

0.0001 IR IR NUR IR N
0.0264 0.0265 0.0266 0.0267 0.0268 0.0269 0.027

Numero de Biot

Figura 56 — Velocidade em funcdo do Numero de Biot.
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A regressao que melhor se encaixa para este caso ¢é a linear. Dessa forma chega-se a
equacao y = 2047, 6z — 54,137 que possui um coeficiente de determinacao R? = 0, 9885.
Novamente, é possivel notar que, possui uma tendéncia altamente linear a variagao da
velocidade em fungdo da ntimero de Biot. No intervalo utilizado na Figura 56 demonstra-se
uma curva com caracteristicas logaritmicas, que ocorre devido a utilizacao da escala
logaritmica no eixo da velocidade. Como a equagao aponta uma alta inclinacdo da reta, o
intervalo do eixo do nimero da Biot foi alterado para os intervalos [0, 1] (Figura 57a) e
[0,0.1] (Figura 57b), acompanhando a metodologia do estudo da porosidade em funcao do

numero de Biot.
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Figura 57 — Velocidade em fungdo de Bi com do intervalo do eixo das abscissas (a) [0,1] e (b) [0,0.1].

E possivel notar uma pequena variagao do niimero de Biot ao se aumentar a velocidade,
demonstrando que quanto menor a velocidade de entrada no dominio, menor serd o niimero
de Biot. Com isso, pode-se concluir que em anélises experimentais em que se ha menores
velocidade de entrada do fluido aquecido, sdo obtidas menores diferencas de temperatura

entre o fluido e o interior da particula.

4.4.3 Influéncia do didmetro do poro

Outra variagao de parametro proposto foi a influéncia do didmetro do poro em funcao
do nimero de Biot (Tabela 16). Este estudo tem como intuito demonstrar se hé existéncia
de uma influéncia na variagao do diametro do poro. Essa variacdo pode ser descrita como
variagao no tamanho das particulas da amostra, ja que, quanto maior o tamanho das
particulas, havera um arranjo que gerarda maiores vaos entre elas. Desse modo, foram

propostas oito analises demonstrados na Tabela 16. Entre elas, os valores de diametro de
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0.1 e 0.01 m nao apresentam significado fisico, pois o dominio interno possui 0,0016 m

sendo menor que o didmetro do poro, mesmo assim foi possivel gerar resultados.

Tabela 16 — Didmetro do poro e Biot médio

Diametro do poro [m] Biot Médio

0,1 0,025934379
0,01 0,026147493
0,001 0,026174644
0,0005 0,025946249
0,0001 0,025857168
0,00001 0,0258565
0,000001 0,0258565
0,0000001 0,0258565

o4 . Diametro do Poro x Numero de Biot

|
- Dominio interno
0.01 |
B '0,0016 m
: ;
E 0001 lm = o e e e = —
: | /
[e]
o
S 0.0001 |
(o] =
Z |
QO
= |
‘@ 1E-005 | L 2
o c |
|
1E006 @
| 1
1E-007 '— 7 N | 1 | 1 | I |
0.0258 0.0259 0.026 0.0261 0.0262

Numero de Biot

Figura 58

Duas das andlises de regressio podem ser destacadas: a logaritmica com R? =
0,953, e a linear com R? = 0,9525. Como a regressio logaritmica retornou um maior
coeficiente de determinacao, esta foi a que mais se aproximou do fenémeno. Com isso, a
equagao que aproxima a influéncia do diametro do poro em funcao do niimero de Biot é a
y = 0,0809In(x) + 0,2959. Sendo melhor avaliado com o intervalo da abscissa em [0, 1]
(Figura 59a) e [0,0.1] (Figura 59b).



Capitulo 4. Resultados e discussoes 86
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Figura 59 — Didmetro do poro em funcdo de Bi com intervalo do eixo das abscissas (a) [0,1] e (b) [0,0.1].

Através da Figura 59, é possivel notar que apesar de existir um aumento, esse
aumento é muito sutil, sendo imperceptivel quando se modifica o intervalo. Contudo, o
diametro do poro influencia no niimero de Biot, porém torna-se invariavel ao se diminuir
a diametros de 0,00001 ou menores. O didmetro do poro no intervalo de 0,01 a 0,0001
demonstra que a diminui¢ao do diametro do poro gera resultados no niimero de Biot
inferiores. Dessa forma, durante uma TGA deve-se manter uma baixa granulometria,
obtendo assim, condi¢oes mais favoraveis para o experimento, diminuindo o surgimento de

gradiente interno de temperatura.
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5 Consideracoes Finais

O presente estudo conseguiu atingir os objetivos ao realizar a modelagem da TGA
do xisto betuminioso, utilizando os dados obtidos experimentalmente por Martins (2008).
Dessa forma, é possivel concluir que a utilizacao do solver biomassGasificationFoam
no programa de CFD OpenFOAM foi capaz de se aproximar bastante da realidade. A

validacao demonstra que o modelo foi adequado para o estudo do caso proposto.

O solver biomassGasificationFoam ainda estd em processo de desenvolvimento e,
segundo Kamil Kwiatkowski, um dos desenvolvedores do solver, nova atualizacao sera
publicada (Figura 60), o que provavelmente diminuira os erros de compatibilidade, conforme
Apéndice A. Com as versoes atuais, os problemas de compatibilidade tornam o solver
menos atrativo a novos estudos, devido ao grande tempo necessario para a defini¢cao dos
parametros de pré-processamentos, isto é, o tempo de setup. Além disto, a necessidade
de adaptacao dos valores de energia de ativacdo para a correcao do inicio das reagoes e o
equacionamento incorreto do calor de reacao demonstram que o solver necessita de alguns

ajustes.

Para a geracao do pés-processamento, pouco foi utilizado o ParaView, que é o
programa compativel com OpenFOAM. Os dados eram gerados em arquivos de texto e,
em seguida, importados para o Excel. Isso gerou uma grande demanda de tempo para
analisa-los, tornando-se necessario, inclusive, automatizar o Excel com intuito de melhorar

esse pos-processamento.

Apesar desses pontos negativos, o grande tempo gasto no pré-processamento nao
necessitou de repetigoes, uma vez que o passo das validagoes, que é necessario para os
proximos estudos, foi finalizado. Assim, isso implica em novos estudos focados em novos

resultados e andlises.

A anélise do nimero de Biot demonstrou que o experimento de Martins 2008 teve
um erro minimizado devido a pequena densidade da amostra e ao tamanho das particulas

que foram empregadas.

O estudo do adimensional também auxiliou na andlise da porosidade da amostra
e, com isso, foi capaz de concluir que o aumento da porosidade gera uma diminuigao
do nimero de Biot, o que, para uma andlise termogravimétrica, deve ser evitado. Na
velocidade dentro do forno, demonstrou-se uma pequena variagao do nimero de Biot. No
entanto, ¢ possivel analisar a ocorréncia de uma diminuicao cada vez em que se reduz a
velocidade interna, sendo essa a condi¢ao favoravel ao estudo. Em relacdo ao diametro
do poro, os resultados sugerem que uma a baixa granulometria dos poros diminui os

gradientes interno de temperatura, tornando-se esta a condicao mais adequada para uma
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andlise termogravimétrica.

Por fim, os resultados das anélises do nimero de Biot conseguiram prever melhores
condigoes para o estudo de uma TGA, todas com intuito da diminuicao do gradiente
interno de temperatura. Com isso, os resultados gerados em experimentos tornam-se mais

adequados.

5.1 Sugestdo de Trabalhos Futuros

o Realizar simulagoes de DSC para os casos validados, fazer comparagao dos resultados

de cada um dos métodos;

o Utilizar um dominio com maior otimizacao como o Apéndice B e analisar a sua

influéncia no resultado em comparacao ao dominio tridimensional;

o Implementar a possibilidade de alterar a geometria dos poros e a possibilidade da

utilizacao de material particulado ao invés de poroso;
o Analisar a como se comporta a reagdo ao ser exposta a casos de mistura rica;
« Estudar a influéncia dos adimensionais de pirélise (Py) e de Damkohler (Da);

 Realizar validagbes para o método utilizado por Lan et al. (2018) e compara-lo com
os resultados obtidos pelo solver biomassGasificationFoam, definir as vantagens e

desvantagens de cada um dos métodos;

o Realizar validac¢oes utilizando o programa de CFD ANSYS para o caso analisado
neste trabalho, realizar comparacoes, definindo vantagens e desvantagens de cada

um dos métodos.
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APENDICE A — Compatibilizacdo do Solver

O solver biomassGasificationFoam foi desenvolvido para o OpenFOAM 2.1.1, devido
a este fato, nao ha como utiliza-lo em versdes mais novas do OpenFOAM. A versao 2.1.1
foi liberada em maio de 2012! e, atualmente ¢ disponibilizada a versdo 5.0% que é a tltima
atualizagdao. A utilizagdo do OpenFOAM 2.1.1 é um grande empecilho, pois este nao é

compativel com sistemas operacionais mais novos.

Dessa forma, para utilizar o biomassGasificationFoam é necessaria a instalacao
do OpenFOAM 2.1.1 em sistema compativel, como o Ubuntu 10.04 que atualmente se
encontra na versao 17.10.1% e em conjunto com a utilizacdo de varias bibliotecas que sejam

compativeis para a instalagdo do OpenFOAM.

O ParaView que é o pés-processador utilizado normalmente no OpenFOAM, nao pode
ser 0 5.4.1* o qual, no caso aqui exposto ¢ o mais recente, j& que ocorreram mudancas na
estrutura do OpenFOAM, trazendo incompatibilidade as versoes mais novas do ParaView.

A forma mais proxima de obter éxito em todas essas tarefas é, caso utilize um sistema
operacional diferente do compativel, entrar na pagina onde a comunidade cfd-online.com®
disponibiliza informagbes para compatibilizar o sistema operacional ao OpenFOAM e

seguir o passo-a-passo disponivel em openfoamwiki.net® .

Dependendo do sistema operacional ndo hé informacoes disponiveis, pois sao ma-
nobras nao convencionais desenvolvidos por usuarios da comunidade de modo a forcar
uma compatibilizacao, podendo sofrer erros no futuro. Mesmo apés finalizar a etapa de
instalacdo do OpenFOAM e seguir o passo-a-passo disponibilizado por Maioli (2016b) em

sua dissertacao, nao é garantido que havera éxito.

Em face de um dos problemas encontrados, Kamil Kwiatkowski que é um dos
desenvolvedores do solver deixou claro que uma nova versao sera disponibilizada em breve
Figura 60.
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Re: biomassGasificationFoam Prerequisite

para mim [«
%-A inglés - portugués v Traduzir mensagem
Hi.

“You can use the code on ubuntu 14 .04, that is not the issue.

But the code is only working with OF2.1.1.

We are going to release a new version for foam-extended 3.1

Best,
Kamil

Entrada

x

n |

04/11/2016 -

Desativar para: inglés

|

Figura 60 — E-mail para Kamil Kwiatkowski sobre compatibilidade do solver biomassGasificationFoam.
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APENDICE B - Sugestio de dominio

simplificado

A malha utilizada por Kwiatkowski et al. (2014) poderia ser otimizada se caso fossem
consideradas algumas hipoteses simplificadoras. O dominio analisado teve a malha dividida
com o mesmo intervalo em cada dimensao. Portanto, o total de células no dominio é
de 22, sendo z a quantidade de células em uma dada dimensdo. Utilizando a hipétese
simplificadora para transformar o dominio de tridimensional para bidimensional, o total
de células cai de 2 para x%. Assim, seria possivel manter os locais de andlise usados

anteriormente.

Com o dominio bidimensional, é possivel definir uma linha de simetria. Desse modo,
é possivel reduzir as analises para apenas um lado da simetria e posteriormente caso
necessario, repeti-los para o outro lado da simetria. Com isso o dominio tridimensional
com 2?3 células passaria a possuir x2/2 células, o que gera um aumento significativo no

custo computacional, se caso mantido a magnitude de x a simulacdo que antes possuia.

O caso expresso na Figura 61 demonstra um dominio equivalente usando as simplifi-
cagoes propostas. Para este dominio foi utilizado uma malha de (20 x 10 x 1) e com as
mesmas propriedades da validagao do xisto betuminoso em atmosfera inerte com taxa de
aquecimento de 10 K/min. Apesar de terem sido utilizados apenas 2 nicleos, o tempo
total de simulacao foi de 48 minutos. Se comparado com a simula¢ao com 4 niicleos exposta
na validagao que teve um tempo total de 7 horas, mostra que tal simplificacao pode obter

grandes resultados.

Entrada

1]
‘=
=
Q
E
v

(a) (b)

Figura 61 — (a) Dominio em corte no plano XZ em y = 0, (b) Dominio em corte no plano YZ em x = 0.
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