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RESUMO

Os efeitos da adi¢do do biodiesel proveniente do 6leo de mamona ao 6leo diesel
convencional foram estudados empregando-se ensaios dinamométricos e simulagdes
multidimensionais. Avaliou-se o impacto desta adicdo na dindmica do jato de combustivel e
na formacgdo de 6xidos de nitrogé€nio. Empregaram-se o codigo multidimensional KIVA 3
VR2 para a realiza¢do das simulagdes computacionais e curvas experimentais de pressdo no
cilindro de um motor diesel rapido turboalimentado na validacdo destas simulag¢des. Os
combustiveis analisados foram o dleo diesel mineral e a mistura B20, composta por 80% de
oleo diesel e 20% de éster metilico do 6leo de mamona, em volume. Os resultados obtidos
indicam que a adigdo de biodiesel provoca um acréscimo na penetragdo do jato de
combustivel devido as suas caracteristicas inferiores de atomizagdo com relagdo ao 6leo
diesel. As emissoes de oxidos de nitrogénio foram consideravelmente superiores com o
emprego da mistura B20, por conta de um aumento na parcela do jato de combustivel exposta

a altas temperaturas e condi¢cdes de queima pobre comparadas a estequiométrica.

Palavras-chave: Energias Renovaveis, Motores de Combustao Interna, Biodiesel.



ABSTRACT

The effects of the addition of biodiesel to mineral diesel oil were studied
employing dynamometer tests and multidimensional simulations. The impact of this addition
upon the dynamics of the fuel jet and upon the formation of nitrogen oxides was accessed
employing the multidimensional code KIVA 3 VR2 to carry out the computational
simulations, which were validated against experimental curves of in cylinder pressure. The
utilized fuels were diesel oil and B20 blend, comprising of 80% diesel oil and 20% methyl
ester of castor oil, by volume. The results indicate that the addition of biodiesel causes an
increase in the penetration of the fuel jet due to its lower atomization characteristics compared
to diesel oil. Emissions of nitrogen oxides were higher with the use of B20 blends, due to an
increase in the share of fuel jet exposed to high temperatures and lean burning conditions

compared to stoichiometric.

Keywords: Renewable Energy, Internal Combustion Engine, Biodiesel.
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1 INTRODUCAO

A utilizagdo de fontes renovaveis de energia ¢ uma boa estratégia para coibir o
uso dos combustiveis fosseis empregados na geracdo de poténcia e nos meios de transporte.
Neste contexto, o biodiesel tem se mostrado um combustivel alternativo promissor,
principalmente pelo fato de produzir menores indices de emissdo de poluentes, e por ser
produzido a partir de matéria-prima renovavel (girassol, mamona, soja, etc.), abundante no
territdrio nacional. Programas governamentais tém incentivado a utilizagdo de diferentes tipos
de biomassa, de acordo com as disponibilidades de cada regido. Com relacdo ao biodiesel,
metas sdo estabelecidas para sua implementagdo gradativa ao 6leo combustivel, seguindo um
plano de aumento do percentual de concentracdo até valores expressivos. Deste modo, as
modifica¢des nas condi¢des operacionais de motores de combustdo interna provenientes da

adi¢ao de biodiesel ao 6leo diesel convencional devem ser avaliadas em detalhe.

1.1 Impacto operacional da adi¢do de biodiesel ao 6leo diesel

A maior parte dos trabalhos que abordaram o desempenho operacional do
biodiesel empregou ésteres metilicos do 6leo de soja ou girassol. Os resultados obtidos com a
adicdo destes tipos de biodiesel no oleo diesel comum destacam a importancia das
modificagdes introduzidas nas propriedades do combustivel. Para o biodiesel proveniente de
6leo de soja, a combinagdo entre a redugdo da relagdo C/H do combustivel, a introdugio de
oxigénio em sua composi¢do e o aumento de sua viscosidade fazem com que a adig¢do de
biodiesel ao o6leo diesel mineral provoque um empobrecimento na combustdo. Essas
modificagdes no processo de combustdo costumam ter os seguintes efeitos na distribui¢ao
dada a exergia do combustivel no interior do cilindro [1]:
e aumento da irreversibilidade devido a redugdo da temperatura dos gases do
cilindro;
e reducdo das fragdes da exergia do combustivel rejeitadas sob a forma de calor e de

exergia de gases de escape.
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Com a adig¢ao de biodiesel em fragdes inferiores a 20% em volume, a combinacao
desses efeitos costuma aumentar a parcela da exergia do combustivel transferida como
trabalho indicado e, portanto, a eficiéncia térmica do motor. Desse modo, tém sido reportados
dados onde a eficiéncia térmica do motor ¢ elevada com a adi¢do de biodiesel em baixas
concentragdes [1 — 3] ou se mantém praticamente inalterada [4].

O consumo especifico do motor ¢ dado pelo inverso do produto entre o poder
calorifico do combustivel e a eficiéncia térmica do motor, estabelecendo-se para o seu
comportamento um compromisso entre o aumento da eficiéncia térmica e a redugdo do poder
calorifico do combustivel com a adicdo de biodiesel. O melhor compromisso entre esses
fatores tem sido alcangado com a adog¢do das misturas B10 [1] e B20 [2], com as quais se
obtiveram reducdes médias da ordem de 2% no consumo especifico de combustivel com
relacdo ao oleo diesel.

O uso do biodiesel também modifica os niveis de emissdo dos principais
poluentes relacionados aos motores diesel: os 6xidos de nitrogénio e o material particulado.
Segundo Chang et al. [5], um combustivel mais viscoso como o biodiesel aumenta a
velocidade do jato e sua distancia de penetracdo. Desta forma, a adi¢do de biodiesel amplifica
a parcela da mistura exposta a altas temperaturas na periferia deste jato durante a combustao
difusiva, levando a um leve favorecimento a formagdo de 6xidos de nitrogénio com a
operacdo do motor em cargas elevadas [6]. Para condi¢gdes de baixa carga, a combustdo pré-
misturada passa a ter uma participagdo importante no desenvolvimento de altas temperaturas
no jato de combustivel, fazendo com que a menor temperatura de chama das misturas
contendo biodiesel provoque uma reducdo nas emissdes de oxidos de nitrogénio [7]. A
extensdo dessas tendéncias é dependente da tecnologia de formagdo de mistura aplicada em
cada motor, que governa a distribuicdo entre os mecanismos de queima pré-misturada e
difusiva em cada regime de operacdo. A influéncia da configuracdo do motor sobre a
formacao deste poluente foi evidenciada pela Agéncia de Prote¢do Ambiental Estadunidense,
que efetuou um estudo detalhado dos efeitos da utilizacdo do biodiesel sobre as emissdes de
exaustdo. Para a aplicacdo da mistura B20, por exemplo, registram-se alteracdes de -6% a
+8% na emissdo de 0xidos de nitrogénio de acordo com o modelo de motor utilizado [8].

Em relagcdo ao material particulado, a utilizacdo do biodiesel pode contribuir para
o abatimento da emissdo desses poluentes nos grandes centros urbanos. Por apresentar

oxigénio em sua composi¢do, o biodiesel introduz um oxidante nas regides de mistura rica do
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jato de combustivel, fornecendo um caminho alternativo para os precursores da fuligem.
Obtém-se, deste modo, uma reducdo na fracdo ndo-soluvel do material particulado que possui
forte correlagdo com a concentracdo de oxigénio presente no combustivel [9]. A restrigcdo
obtida na emissdo de material particulado também depende da configuragdo do motor
empregado, tendo sido observadas reducdes médias de 10,1% a 25% mediante a utilizagdo da

mistura B20 [8, 9].

1.2 O biodiesel de mamona e as técnicas de analise e validacao utilizadas

No inicio da implanta¢do do programa nacional de biodiesel, houve uma grande
expectativa quanto a obten¢do deste combustivel a partir do 6leo de mamona; uma cultura
compativel com os sistemas de produgdo adotados nos programas de agricultura familiar e
totalmente adaptada a regido do semi-arido nordestino. Sob o ponto de vista da analise dos
motores de combustdo interna, hd ainda outra vantagem quanto ao estudo do biodiesel de
mamona: devido as suas caracteristicas fisico-quimicas singulares, como uma viscosidade
quase seis vezes superior a do 6leo diesel mineral, espera-se que sua adi¢cdo ao 6leo diesel
mineral cause modificagdes mais radicais e, portanto, mais nitidas que os demais tipos de
biodiesel no desenvolvimento do jato de combustivel.

Apesar destes atrativos, hd ainda uma clara lacuna na literatura quanto a
disponibilidade de dados a respeito dos efeitos da utilizagdo do biodiesel proveniente da
mamona nos processos internos do cilindro. Tais processos (formagdo do jato de combustivel,
condi¢des térmicas para formagdo de poluentes, entre outros), importantes para determinagio
de parametros operacionais do motor, sdo extremamente dificeis de serem analisados,
principalmente pela dificuldade de visualizagdo do interior do cilindro durante os cursos do
pistdo. Uma alternativa as técnicas fenomenoldgicas sdo as simulagdes multidimensionais
realizadas em softwares apropriados. Quando validadas a partir de dados experimentais em
condi¢des reais de operagdo, estas simulagdes podem resultar num diagnostico confiavel do
que ocorre na camara de combustdo. Este tema ¢ abordado detalhadamente no presente

trabalho.
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Os efeitos da adi¢do do éster metilico do 6leo de mamona (biodiesel) ao oleo
diesel convencional no desempenho operacional de um motor diesel turboalimentado foram
avaliados empregando-se o cddigo KIVA 3 VR2 [10-12]. Utilizaram-se dados experimentais
de pressdo no cilindro obtidos em ensaios dinamométricos para validar as simulacdes
multidimensionais, de acordo com os procedimentos sugeridos por Reitz e Rutland [13].
Tanto nos ensaios experimentais, como nas simulag¢des, a mistura combustivel analisada foi a
B20 (20% de éster metilico do 6leo de mamona em volume no 6leo diesel), a qual vem
apresentando bons resultados em testes realizados com biodiesel advindo de diversas
matérias-primas. Obtiveram-se solugdes numéricas para o escoamento tridimensional presente
no cilindro do motor utilizando-se uma geometria detalhada do pistdo, tendo-se incluido na
analise os efeitos da turbuléncia, da transferéncia de calor pelas fronteiras do sistema, das
quebras primaria e secundaria do spray de goticulas de combustivel, da cinética quimica de
pré-ignicdo e das reagdes de combustdo difusiva. Além disso, também foi necessario o
levantamento das propriedades termofisicas do biodiesel de mamona empregadas nas

simulag¢des.

1.3 Estrutura da dissertacio

A dissertagdo € dividida em 6 capitulos a saber: Introdu¢@o, Simula¢do e Analise
de Motores de Combustdo Interna, Dados Experimentais e Propriedades dos Combustiveis,
Modelos Numéricos Implementados, Resultados e Discussdes e, por ultimo, as Conclusdes.

O Capitulo 2 traz um resumo dos modelos computacionais aplicados em
simulagdes numéricas na area de motores de combustdo interna, tendo-se dado énfase aos
modelos utilizados pelo cédigo KIVA. Também se aborda, neste capitulo, a ferramenta de
analise de liberagdo de energia (Heat Release Analysis).

Descreve-se, no Capitulo 3, o motor e os combustiveis utilizados para o
desenvolvimento das simulacdes. Ainda neste capitulo abordaram-se métodos adotados para o
calculo das propriedades termofisicas do biodiesel de mamona e da mistura B20. Foram

priorizadas propriedades necessarias a simulacdo do jato de combustivel: propriedades
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criticas, condutividade térmica, pressdo de vapor, entalpia de vaporizagio, tensdo superficial e
viscosidade.

As simulagdes iniciais foram realizadas empregando-se os modelos originais do
codigo KIVA para formagdo e quebra do jato de combustivel, cinética quimica de ignicdo e
combustdo. Os resultados obtidos a partir destes modelos ndo se mostraram satisfatdrios para
validacdo das simulacdes devido a uma redugdo na taxa de liberacdo de energia a partir de 20°
de angulo de manivela apdés o ponto morto superior. Para contornar essa dificuldade
implementaram-se no software KIVA modelos baseados na literatura (quebra de jato de
combustivel e cinética quimica de ignicdo) e um novo modelo para o processo de combustao
turbulenta difusiva. Estas modificagdes no codigo computacional sdo apresentadas no
Capitulo 4.

Nos capitulos 5 e 6 s@o apresentados os resultados e conclusdes observados para
os efeitos da adi¢do do biodiesel proveniente da mamona ao 6leo diesel, tendo-se priorizado
modificagdes nos parametros de operacdo do motor, nas condigdes de queima e nas emissdes

de 6xidos de nitrogénio.
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2 SIMULACAO E ANALISE DE MOTORES DE COMBUSTAO INTERNA

Dois métodos de andlise costumam ser utilizados para se ter acesso aos
fendmenos ocorrentes na camara de combustdo: imagens do interior do cilindro obtidas
através de cameras de alta velocidade e/ou resultados numéricos obtidos com softwares que
utilizam a técnica CFD (Computational Fluid Dynamics). Os métodos 6ticos necessarios a
captura de imagens e ilumina¢do da camara de combustio requerem um motor e condi¢des
operacionais muito especificas, além de equipamentos com alto custo de aquisicdo.
Concentragdes de substancias quimicas como a hidroxila e alguns precursores da fuligem t€ém
sido mapeadas qualitativamente através de técnicas de laser planar, levantando-se um
panorama preciso dos processos de combustdo e da formacdo de substancias poluentes no
cilindro [14, 15]. Avaliagdes semelhantes também podem ser alcangadas, a um custo bem
inferior, através de simulagdes multidimensionais como as conduzidas neste trabalho.
Contudo, as simulagdes computacionais incorporam incertezas de modelagem e erro
numérico, devendo ser validadas a partir de dados experimentais para que se possa garantir
um nivel aceitavel de precisdo e confiabilidade em seus resultados. Depois de validadas, tais
simulacdes sdo ferramentas Uteis para a otimizagdo de sistemas térmicos, principalmente

quando a medi¢do direta de determinados parametros ¢ dificil ou inviavel.

2.1 Modelos multidimensionais para a simulacio de motores de combustio interna

A utilizagdo de métodos computacionais para reproduzir fendmenos reais vem
sendo difundida em diversas areas da engenharia devido, em parte, ao aumento massivo da
poténcia dos processadores e da memdria disponivel para simulagdes. Solugdes detalhadas
que demandariam uma carga computacional de semanas, ou até mesmo meses, na década de
1990 podem ser obtidas em poucas horas com este avanco. Na area de motores de combustio
interna, costumam-se aplicar modelos multidimensionais para se avaliar a influéncia de
processos como a distribuicdo e vaporizacdo das goticulas de combustivel, a ignicdo e a

formacao do jato de combustivel sobre o desempenho do motor e at¢ mesmo sobre as taxas de
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emissdo de poluentes. O cddigo multidimensional KIVA III VR-2 utilizado aqui com este
proposito vem sendo amplamente aplicado em pesquisas na academia e na industria.

No curso do presente trabalho, alguns dos modelos que constituiam o codigo
KIVA padrido ndo se mostraram satisfatdrios ja nas etapas iniciais de validagdo, tendo sido
necessaria a implementacdo de submodelos retirados da literatura (quebra de jato de
combustivel e cinética quimica de ignicdo) e de um novo modelo para o processo de
combustdo turbulenta difusiva. Na seqiiéncia do presente capitulo, ¢ apresentada uma breve
descricdo do codigo KIVA original, incluindo-se apenas os submodelos que ndo sofreram

modifica¢des. Os submodelos alterados sdo apresentados no Capitulo 4.

2.1.1 Método de descri¢do Lagrangeana do movimento das goticulas de combustivel

A igni¢do do combustivel, as taxas de liberacdo de energia e formacdo de
poluentes, dentre outros parametros do motor, sdo fortemente influenciados pela evaporacio
do combustivel liquido na cdmara de combustdo. A evaporacgdo, por sua vez, depende do
regime de pulverizagdo do jato de combustivel na fase gasosa contida no cilindro do motor.

Num spray de fluxo bifasico, o combustivel sai do bico injetor na fase liquida
onde pode ser identificada uma regido densa chamada de “nucleo intacto”. Este ntcleo
rapidamente se desintegra e forma as goticulas que compdem a regido chamada de spray
“grosso” ou denso. Este regime ocorre nas proximidades do bico injetor, onde a fracdo de
volume ocupado pela fase liquida ¢ grande em relacdo a fracdo ocupada pela fase gasosa em
cada célula da grade computacional.

Devido a forma conica que o spray toma e a vaporizagdo do combustivel, o
espacamento entre as goticulas aumenta, deixando “espagos vazios” que sdo ocupados pelo
combustivel na fase gasosa e pelo ar do cilindro. Essa regido intermediaria, onde podem ser
notadas claramente as duas fases do combustivel, ¢ chamada de spray “fino”. Neste regime a
fracdo de massa liquida ainda ¢ significante e, portanto, hd transferéncia de momento
consideravel das goticulas para a fase gasosa.

A medida que a fragdo de volume ocupada pela fase gasosa se aproxima da

unidade, a fragdo de massa na fase liquida passa a ser insignificante, e esse regime ¢ chamado
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de spray “muito fino” ou diluido. Nesse regime, devido ao grande espagamento, o
comportamento das goticulas pode ser aproximado com base no célculo de uma goticula
isolada com precisdo, apesar de ainda haver transferéncia de massa, momento e energia da
gota para a fase gasosa. Apesar das diferencas de comportamento das goticulas em cada
regime, a transi¢ao entre eles € continua e definida de forma arbitraria em termos da fragdo de

volume ocupado pela fase gasosa (6):

9=1—jfff§nr3 dr dv dT, (2.1)

na qual f representa o nimero provavel de gotas por unidade de volume no spray (fungdo
densidade de probabilidade). Para exemplificar, considera-se um arranjo regular de gotas
esféricas com espagamento entre elas igual ao seu didmetro. A fragdo de vazio do spray ¢é de
aproximadamente 0,92 no regime diluido [16]. Assim, é assumido que o jato deve ser
caracterizado no regime de spray grosso quando a fragdo de espago vazio for menor que 0,9.
A Figura 2.1 traz um desenho esquematico dos regimes de spray: nicleo intacto
(intact), grosso (thick), fino e (thin) e muito fino (very thin). O regime denominado de fluxo
de agitacdo (churning flow) na Figura 2.1 é um regime “extra” definido por O’Rourke [16] e
adotado por um pequeno nimero de pesquisadores da area. Este regime pode ser definido
quando a fragdo de volume da fase liquida € igual ou superior a da fase gasosa, que neste

momento € descontinua.

Nicleo Fluxo de o Fino Muito
Intacto  Agitagdo rosso

Figura 2.1. Regimes de spray de fluxo bifasico [17]
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A maioria dos coédigos CFD disponiveis trabalha apenas com as hipoteses de
spray fino e diluido (8 > 0,9). Isto se justifica, em tese, pela grande diferenga entre as
dimensdes da célula computacional e do orificio do bico injetor. Em aplicag¢des tipicas de
motores de combustdo, as células tem dimensdes da ordem de 1 mm, enquanto os atuais
injetores diesel tém orificios de diametro da ordem de 0,1 mm.

No spray diesel o combustivel liquido é pulverizado em mais de 10° goticulas
com didmetros médios de 10 um. Com esses nimeros, fica impossivel resolver a Equagéo 2.1
para cada gota em simulagcdes numéricas, sendo utilizada nesta descricdo uma média
estatistica e submodelos especificos para cada um dos processos sofridos pelos grupos de gota
(parcelas). De uma forma genérica, o problema pode ser resumido com a solug¢do da equacao
do spray (Eq. 2.2), tal como formulada por Williams [18]. Nela, o nimero provavel de gotas
por unidade de volume no tempo ¢, que estdo localizados entre x e x + dx e caracterizada por
uma velocidade entre v e v + dv, um raio entre » €  + dr e uma temperatura entre T,¢ 7, +
dT; ¢ descrita pela funcdo f. Como a posi¢do x da gota e sua velocidade v tém trés
coordenadas espaciais, / tem um total de 9 varidveis independentes: x(3), v(3), r, Ty, t. Essa
solugdo baseia-se nas hipoteses de que a gota ¢ idealmente esférica e que a velocidade relativa
entre ela e o gas € pequena, o que ndo acontece em spray de motores a combustdo. De fato,
essas velocidades sdo tdo consideraveis a ponto de causar distor¢do e a quebra das gotas. No
KIVA adicionam-se duas varidveis independentes na fun¢do f: o pardmetro de distor¢do da
goticula y e sua taxa temporal y. Deste modo, a chamada equagdo do spray que ¢ dada pela
evolugdo temporal e espacial da fung¢do densidade de probabilidade /* passa a ser descrita pela

Equacdo 2.2:

of 9 . d . 0 o .8
E——a(fv)—%(fa)—g(ﬂ?)—ﬁ(ﬂ‘d)—@(f)’)—

d . .
a_y(fy)-l'fcol-l'fbu (2-2)

na qual d = dv/dt é uma aceleragdo, R, T, e ¥ sdo taxas temporais do raio, da temperatura e

da velocidade de oscilagdo, respectivamente. O termo f;, estd relacionado com o



23

desmembramento das gotas (breakup) e f.,; refere-se as alteracdes provindas da colisdo entre
elas.

Hé dois caminhos possiveis para solucionar a equagdo do spray levando em conta
a conservagdo da massa, momento e energia do sistema. O mais direto € resolver diretamente
a equacdo pelo método de diferencas finitas, chamado de modelo de gota continua — CDM
[19, 20]. Entretanto este método requer uma discretiza¢do da fung¢do em todas as 11 variaveis
independentes da equagdo do spray, o que demanda muita memoria computacional, tornando
este método impraticavel. O modelo de goticula discreta (DDM) ¢ caracterizado por um
menor esfor¢o computacional, tendo sido utilizado no software KIVA. Neste modelo,
diversas goticulas do spray sdo agrupadas em 10° a 10" particulas aleatérias referidas por
parcelas, adotando-se uma formulagdo Lagrangeana na descricdo do movimento de cada
parcela [21]. As parcelas podem ser vistas como uma classe representativa de goticulas
idénticas, as quais ndo interagem entre si. O maior inconveniente do DDM ¢ causar uma forte

dependéncia quanto a grade numérica em submodelos como o de colisdo de goticulas.

2.1.2  Modelo de colisdo das gotas

Quando duas ou mais gotas colidem em um jato de combustivel diesel pode
ocorrer a adesdo permanente, adesdo seguida de quebra, ou um colapso das gotas [16].
Portanto, o fendmeno de colisdo altera o didmetro das goticulas no jato, sua penetragio ¢ a
distribuicdo de combustivel na cdmara de combustdo. O numero de goticulas injetadas no
cilindro a cada ciclo inviabiliza o tratamento individualizado de colisdes, o que leva a
aplicacdo de técnicas estatisticas para a previsdo de colisdo entre as gotas de duas parcelas
diferentes. Nessas técnicas, a probabilidade de colisdo depende das velocidades das parcelas e
da frag¢@o de espaco vazio dentro do volume de controle considerado.

A colisdo entre goticulas do spray ¢ considerada no codigo KIVA através do
modelo proposto por O’Rourke e Bracco [16, 22]. Neste modelo, a fase gasosa de cada célula
da malha computacional é definida como o volume de controle (¥ onor) para fins de calculos
de colisdo, a qual poderd ocorrer se duas ou mais parcelas ocuparem a mesma célula.

Seguindo uma formulagdo similar a da teoria de cinética dos gases, a freqiiéncia de colisdo v,
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pode ser definida entre N; gotas da parcela 1 (que contém as maiores gotas) e N, gotas da

parcela 2 (gotas menores):

N - -
Ulz = —27'[(7”1 + rz)z. |U1 - Uz (23)
Vcontrole

O nuimero provavel de colisdes k segue uma distribui¢do de Poisson:

(v12. AL)*

P(k) = o exp (—vq2.AL) (2.4)

com 4¢ sendo o incremento de tempo computacional.

Como a previsdo do nimero de colisdes a partir destas equagdes é fungdo do
volume da célula computacional ocupada pelas parcelas, existe uma grande dependéncia
desses resultados quanto a grade computacional adotada. Além disto, ainda ndo foram
reportadas técnicas experimentais satisfatérias para a obtencdo de dados para o didmetro das
goticulas e para a fracdo de espago vazio nas regides proximas ao bico injetor, onde as
colisdes predominam. Estes fatores dificultam a calibra¢do adequada do modelo de colisdo e,
em algumas simulagdes conduzidas no presente trabalho, o uso do modelo de colisdo levou a
resultados insatisfatdrios para a dindmica do jato de combustivel. A solug¢@o adotada aqui para
este problema foi desabilitar o modelo de colisdo e coalescéncia, tendo-se considerado
indiretamente os efeitos de colisdo entre gotas ao se validar a rotina de quebra do jato com as

curvas de liberacdo de energia.
2.1.3 Vaporizagao de gotas de combustivel

A vaporizagdo das goticulas de combustivel ¢ governada pela transferéncia de
calor e pelo transporte de vapor de combustivel nos gases do cilindro. A transferéncia de
calor se da pelos modos de condugdo, convecgdo e radiacdo, enquanto o transporte de massa

ocorre por conveccdo e difusdo. Tem-se, portanto, um problema conjugado de transferéncia
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de calor e massa. Esse problema ¢ resolvido no codigo KIVA através da correlagdo Frossling

[23], que determina a taxa de variac¢do do raio da gota (R):

dr pPa D B* Sh
dt 2p,r
na qual D ¢ a difusividade, em base maéssica, dos vapores de combustivel no ar. O parametro
B* ¢ chamado de numero de transferéncia de massa, B* = (Y;*- Y;)/(I — Y;*), onde Y;* ¢ a
fracdo de massa de combustivel na superficie da gota e ¥; ¢ a fracdo de massa de combustivel
na célula computacional (p;/p). O termo S/ é o numero adimensional de Sherwood pode ser

expresso pela correlagdo:

In(1+ B*)

Sh = (2 + 0,6 Re}/?Sc*/3) =

(2.6)

na qual Re e Sc sdo respectivamente os nimeros adimensionais de Reynolds e Schmidt. A
fracdo de massa de combustivel na superficie da gota (Y;*) € obtida considerando a pressdo
parcial do vapor de combustivel igual a pressdo de vapor de equilibrio p,, na temperatura da

gota:

e =w,/ [W1 + W, (% _ 1)] 2.7)

na qual W; e W, sao, respectivamente, a massa molecular do combustivel e do ar, e p ¢ a
pressdo do ar.

A variacdo de temperatura da gota (dT,/dt) € calculada a partir de um balango de
energia envolvendo o calor latente de vaporizagdo e a condu¢do de calor a partir do gas

quente:

4 L dTy 5 5
Pd §7rr clE— padnr“RL = 4nr<Qy, (2.8)
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na qual ¢; € o calor especifico da fase liquida, L ¢ o calor latente de vaporizacdo e Q4 € a taxa

de transferéncia de calor por condug¢@o na gota.
2.1.4 Meétodo de descri¢do Euleriana do movimento da fase gasosa

As equagdes que descrevem a fase gasosa dentro da célula computacional adotam
uma formulacdo Euleriana para as conservacdes de massa, quantidade de movimento, energia
cinética turbulenta (k) e razdo de dissipagdo (€). Essas equagdes pressupdem que a escala
espacial dos volumes de controle seja muito superior a das gotas (fase esparsa), mas
negligenciavel frente as variagdes das propriedades do gés. Estas duas hipdteses impdem uma
importante contradicdo quanto ao refinamento da malha computacional. Para o motor
utilizado aqui, o modelo de inje¢do introduz nos orificios do bico injetor parcelas que
agrupam trés gotas de combustivel, com um didmetro de aproximadamente 0,2 mm cada uma.
Em condi¢des nas quais ambas as hipoteses sdo respeitadas, este volume de combustivel
recebe energia para a sua vaporizacdo em diversas células computacionais proximas do
orificio injetor, retirando uma pequena parte da energia interna de cada uma destas células.
Contudo, caso uma parcela com volume que viole a hipotese de fase liquida esparsa venha a
evaporar no interior de uma célula computacional demasiado pequena, tem-se uma
instabilidade nos célculos caracterizada por valores de energia interna e temperatura negativos
no gas desta célula computacional. Isto acarretou o travamento do programa ao se adotar um
espagamento inferior a 1,5 mm para a malha computacional do motor MWM Sprint analisado.

As equagdes de conservagdo da fase gasosa sdo derivadas a partir de uma forma

adequada da equagdo integral de transporte de Reynolds:

ad _ 9 dvol + V-fdA 2.9
Tl f pp dvo f‘P(P A dA) (2.9)
Vol(t) Sup

na qual V representando a velocidade do fluido que atravessa a superficie do volume de

controle (que varia com o tempo — Vol(t)). O vetor unitario 77, que aponta para fora do gas,
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representa o elemento infinitesimal de superficie d4. O termo ¢ é uma propriedade intensiva
conservada e @ ¢ o valor total (extensiva) desta propriedade do sistema.

Na regido de spray denso (6 < 0,9) € necessaria a distingcdo entre a densidade
microscopica do gas p, (massa de gas por unidade de volume ocupado pelo gas) e a densidade
macroscopica, p = p..0 (massa de gas por unidade de volume ocupado pela mistura). Na

auséncia de gotas, a equagdo de conservagdo da massa da fase gasosa local é:

j [%g +V- (pga)l dVol, =0 (2.10)

Volg

que decorre da aplicagdo do teorema de Gauss a Equacdo 2.9. A segunda parcela do termo
entre colchetes na Equacdo 2.10 representa a massa de gas que atravessa a superficie do

volume de controle com velocidade 1. Na presenca de goticulas, a Equagdo 2.10 torna-se:

f [g—f +7- (pﬁ)] dVoly = f pg(il = W) - TigdA (2.11)

Volg Supg

Com a evaporacgdo das gotas, a interface gas-gota move-se com velocidade w, fazendo sua
area superficial Sup, variar com o tempo. A integral do lado direito da Equacgdo 2.11
representa a fonte da massa de gas devido a evaporagdo das goticulas.

Aplicando-se a Equagdo 2.9 para uma Unica gota de uma parcela, obtém-se a taxa

de variagdo da massa de liquido devido a evaporagéo:

Jd 4 Y ay -
E<§m‘ pl> = f p(W—7v) - -nydA (2.12)
Supgq

Através da conservacdo de massa, nota-se que o lado direito das Equagdes 2.11 ¢ 2.12 devem

ser iguais. Assim, quando a Equacgdo 2.12 ¢ resolvida para todas as goticulas, a Equagdo 2.11

¢ modificada, chegando-se a uma forma final para a equag@o da conservagdo de massa:

0
a—i +V-(pu) = — fff pATtr2Rf drdvdT, (2.13)
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De maneira similar sdo feitas consideragdes para as conservacdes do momento e

da energia. A equacdo do momento para uma mistura de fluidos é dada por:

opu . 2 .
W+V-(puiu)=—Vp—V(§pk)+V-T+FS (2.14)

na qual P é a pressio do fluido, F* é a taxa de ganho de momento devido ao spray € T é o

tensor de tensdes viscosas na forma Newtoniana:
- — — 2 -7
7= pD |(Vi + (Vi)b) — §V -ul (2.15)

=4 oy g o,y e
sendo I o diadico unitario.

A equagdo da energia interna ¢ dada por:

aU - . .
%+V-(pgﬁU)=—PV-17—V-]+ps+QC+QS (2.16)

. . , . . . ~ 7 7
na qual U € a energia interna especifica, excluindo-se efeitos de entalpia de formagdo, e J € o

vetor fluxo de calor, que inclui efeitos da conducéo de calor turbulenta e difusdo de entalpia:
J==AYT=pD > h¥(om/p) (217)
m

na qual A ¢ a condutividade térmica e 4, ¢ a entalpia especifica da espécie m. Ainda na
Equagdo 2.16, os termos Q€ e Q° sdo originados a partir da liberagio de energia quimica e das
interagdes de sprays, respectivamente.

O transporte turbulento de massa, momento e energia sdo controlados pelo

coeficiente de difusdo, o qual € calculado pelo KIVA como:

D =C,k?/¢ (2.18)
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na qual C, = 0,09 ¢ uma constante. Os termos k e ¢ sdo, respectivamente, a energia cinética
turbulenta ¢ a sua taxa de dissipagdo. Os transportes convectivo e difusivo dessas
propriedades sdo determinados utilizando-se o modelo de turbuléncia ke convencional [11],

usando as Equacdes 2.19 e 2.20:

apk+V( ki) = 2 kV-u+7-u+V [(”)Vk] + WS 2.19
5% pu—3p u+t-u Pr. pE (2.19)
dpe . 2 _, U
¥+ V(peu) = — (5681 - C£3>psV ‘u+Vv- [(P_r) Ve] +

€ .

= [CerT: VE — Coppe + CW S| (2.20)

As Equacgdes 2.19 e 2.20 sdo as equagdes padrdoes do modelo ke acrescidas de alguns termos.
O primeiro termo do lado direito da Equagdo 2.20 ¢ o responsavel pelas modificagdes na
escala de comprimento quando ha dilatagdo de velocidade. Os termos que envolvem a tensao
de cisalhamento (7) representam a geracdo de turbuléncia. O termo WS surge devido as
interacdes com o spray. Adotaram-se as constantes C.1=1,44, C.,=1,92, Cc3=-1,0, Pr,=1,0,
Pr.=1,3 e C;=1,5 de acordo com Amsdem et al. [11].

O transporte de cada espécie quimica m ¢ considerado, apds a solugdo das

equacdes de movimento e da cinética quimica de combustio, por meio da Equagéo 2.21:

0
4V - (pil) = V- |00V (%’”)] PG+ B (2.21)

sendo Py, o termo fonte originario das reagdes quimicas e p°8,,; o termo fonte resultante da
evaporacao de combustivel.

As reagdes quimicas que ocorrem no sistema sdo simbolizadas por:

> mrn S ) by (2.22)
m

m
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na qual x,, representa um mol da espécie m e a,, e b,, sdo os coeficientes estequiométricos
para a reacdo r. Os coeficientes estequiométricos devem satisfazer a relagdo dada pela

Equacdo 2.23:

Z(amr — by )W, = 0 (2.23)

m

de modo que a massa ¢ conservada nas reagdes quimicas.

De acordo com os parametros de entrada do software KIVA, as rea¢des podem ser
divididas em duas classes: aquelas que procedem cineticamente e aquelas que consideram o
equilibrio. Para as reagdes quimicas com cinética de ndo-equilibrio, o software KIVA adota a

taxa w, dada por:
Wr = kfr n(pm/Wm)a/mr - kbr n(pm/Wm)b,mr (2'24)
m m

Os coeficientes k- € k- sdo tomados através de uma forma generalizada de Arrhenius:

—E

key = Ap TS exp (Tﬁ) (2.25)
“E

Ky = Ay, T0r exp ( T”) (2.26)

na qual Ej; e Ep,. sdo os dados de entrada para as temperaturas de ativacdo. Ja as taxas das
reagdes de equilibrio sdo determinadas implicitamente pelo KIVA através das condicdes de

restrigao:

[ [com/tyrmr=ame =z ey 227)

na qual a constante de equilibrio K (T) ¢ calculada pela forma:

K! = exp(A,In Ty + B, /Ty + C, + D, Ty + E,T2) (2.28)
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sendo 74 = 7/1000.

A partir das Equagdes 2.22 até 2.28 o cddigo KIVA original calcula taxas de
progresso das reagdes cinéticas e de equilibrio baseadas na hipotese de que cada célula
computacional seja um reator perfeitamente misturado (Well Stirred Reactor) e que a igni¢ao
do combustivel ocorra imediatamente apds a sua temperatura superar um valor estabelecido
pelo usudrio. Estes procedimentos se mostraram inadequados para a previsdo do desempenho
e das emissdes do motor diesel, tendo-se adotado outra formulacdo para o célculo das taxas de
reacdo no presente trabalho e que serdo apresentadas posteriormente. Contudo, de posse das
taxas de rea¢do determinadas pelas Equagdes 2.24 e 2.27, ou pelos métodos apresentados

adiante, pode-se calcular o termo fonte originario das reagdes quimicas:
P = W, Z(bmr = Q) Wy (2.29)
T
e o termo de liberacdo de energia quimica na equagao da energia resulta em:

0° = z 0, W, (2.30)

na qual O, € o negativo do calor da reagcdo no zero absoluto.

Os coeficientes de transporte no KIVA sdo determinados a partir de:

p=(1—Ap)pvo + tair + AeCy k*/e (2.31)
A= Asp (2.32)
Kep
= — 2.33
Pr (2.33)
p=-t_ (2.34)
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A difusividade vy€ um parametro de entrada. A relagcdo de Sutherland € usada para p,;:

A1T3/2
T+ 4,

(2.35)

Ugir =

com A; e A, constantes. A constante 43 € tomada como -2/3 nos calculos de fluxo turbulento,
mas pode ser arbitrariamente especificada num fluxo laminar. Os nimeros de Prandtl (Pr) e
Schmidt (Sc) turbulentos sdo constantes de entrada para as quais adotaram-se os valores de

1/1,11.

2.1.5 Estrutura do cddigo computacional

Os modelos apresentados nas se¢des 2.1.1 a 2.1.4 s@o inseridos na estrutura do
codigo fonte por meio de rotinas que podem ser agrupadas em fases. O nome das rotinas
padrdes do codigo KIVA, estas fases e as iteragdes realizadas pelo programa sio apresentadas
na Figura 2.2. As funcdes sublinhadas (timstp, inject, chem e break) foram redesenhadas neste
trabalho.

A rotina timstp, que controla o passo de tempo computacional, foi alterada
incluindo-se um limite para o incremento de tempo baseado na variacdo de temperatura
devido a cinética quimica de pré-igni¢do. Estabeleceu-se que ndo ocorram variagdes de
temperatura superiores a 10°C em qualquer uma das células computacionais, assegurando-se a
convergéncia e precisdo do algoritmo de integracdo das equagdes diferenciais de taxa de
reacgo.

A rotina inject langa as parcelas no dominio de calculo de acordo com uma curva
experimental de taxa de injecdo de combustivel. O modelo blob injection adotado neste
trabalho introduz goticulas de até 220 pum de didmetro, as quais possuem um volume
consideravel. Por isto foi necessaria a introdu¢do de uma restri¢do quanto ao numero total de
parcelas injetadas a cada passo de tempo nesta rotina, evitando-se a introdu¢do de parcelas
com um numero de goticulas inferior a unidade no dominio de célculos, o que ndo teria um

significado fisico.
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O modelo padrao do cdédigo KIVA para a quebra do jato de combustivel, que
consta na rotina break, ¢ a analogia de Taylor (TAB — Taylor Analogy Breakup). Este modelo
¢ capaz de reproduzir com precisdo o fendmeno de quebra em injetores conicos de um
orificio, os quais sdo tipicamente utilizados em motores de igni¢cdo por centelha. Contudo,
este bom desempenho ndo ser repete para injetores diesel com multiplos orificios. Por este
motivo, o modelo de quebra hibrido Blob + Kelvin-Helmholtz + Rayleigh-Taylor foi
implementado na rotina break no presente trabalho.

Conforme se comentou, a rotina original para a modelagem da combustdo (chem)
baseia-se nas hipoteses de reator pré-misturado e de igni¢do instantdnea por barreira de
temperatura. Com as grades computacionais adotadas para a simulacdo de motores diesel
(arestas maximas da ordem de 1 mm), a hipotese de reator homogéneo ndo conduz a uma
aproximagao valida para a chama difusiva turbulenta, o que faz com que o cédigo KIVA nao-
modificado antecipe a liberagdo de energia da combustdo com relacdo a dados experimentais.
Além disto, o fato do software original ndo contar com um mecanismo de cinética quimica de
pré-igni¢do, e sim com uma temperatura de corte a partir da qual se considera que a mistura
entrou em ignicdo, torna-o incapaz de prever o intervalo entre o inicio da interacdo
combustivel/comburente e a combustdo desta mistura em cada célula computacional (atraso
da igni¢do). Para se contornar estas dificuldades, algumas modificagdes foram introduzidas na
rotina original. Incorporou-se o mecanismo reduzido de cinética quimica de pré-igni¢ao
proposto por Kong e Reitz [24], o qual € capaz de prever com precisdo o atraso de igni¢do em
cada célula computacional em fungdo de seu histdrico de pressdo, temperatura € composicao.
Os efeitos da ndo-homogeneidade dos reagentes e das flutuagdes turbulentas presentes em
cada célula computacional foram levados em conta empregando-se um novo modelo hibrido
(Ahrrenius/dissipacdo turbulenta) para o célculo de taxas de reag@o envolvidas na combustao.
Detalhes a respeito de cada uma das modificacdes introduzidas no software KIVA original

sdo discutidas no Capitulo 4.
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Fase Funcoes Rotinas
Inicializagdo Ler dados de entrada begin, rinput, setup,
timstp, newcyc
Geragio da malha
Calcula a viscosidade gasosa
Inicializa passo de tempo e velocidade do pistdo
A M odelagemn do spray (injegio de combustivel, quebra | inject, pmovtv,
do jato, colis&o de gotas, evaporagdo...) atowntize, break,
collide, evap,
Quimica de combustéio lawall, chem,
Grande chemegq, pmom,
iteral¢io M odelagem de emisséo de poluentes peoupl, repack
Contribuigio de massa e energia devido ao spray e
combustio
E Calculo da fase fluida ysolve, exdif, vsolve,
psolve, tsolve,
M assa, momento, velocidade, pressio, temperatura, pgrad, kesolve,
propriedades da turbuléncia paccel
Resolugio das iteragdes
Atualizagdo da velocidade da gota
C Rezoneamento da malha rezone, volume,
ccflux, momflux,
Remapeamento das propriedades para a nova malha chop, state
Atualiza as propriedades dentro das células

Figura 2.2. Estrutura computacional do cédigo KIVA (adaptado a partir de [25])
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2.2 Analise de liberacdo de energia

A complexidade dos fendmenos que ocorrem na camara de combustdo do motor
agrega muitas incertezas e dificuldades tanto nos procedimentos de simulagdo, quanto em
estudos fenomenoldgicos e experimentais do processo de queima. Contudo, uma ferramenta
especifica de analise tem participado de todo o processo de desenvolvimento dos motores de
combustio interna, desde os seus primordios, a andlise de liberagdo de energia (Heat Release
Analysis) [26-30]. A aplicagdo desta técnica consiste na obtencdo de dados experimentais de
pressdo seguida da aplicacdo destes dados em balangos de energia nos cilindros do motor, a
partir dos quais se calcula o avango global da reagdo de queima [31]. Dados de pressdo no
cilindro em fun¢@o do dngulo de manivela do pistdo também tém sido bastante utilizados para
validacdo das simulagdes [13].

O célculo da liberagdo de energia utilizado neste trabalho segue a hipotese de uma
zona de combustdo enunciada por Krieger ¢ Borman [30]:

e O combustivel ¢ vaporizado e queimado instantaneamente ao adentrar o cilindro,
de modo que sua taxa de inje¢do € igual a sua taxa de queima,

e O fluido de trabalho ¢ uma mistura homogénea de gases de combustdo sujeita a um
processo quase-estatico, ou seja, uma mistura de gases ideais que passa por uma
sucessdo de estados de equilibrio;

e Os componentes do fluido de trabalho sdo CO,, H,O, N,, CO e H, sempre em

equilibrio quimico.

O

Figura 2.3. Balanco de energia no cilindro do motor



36

O balango de energia no volume de controle do cilindro mostrado na Figura 2.3

resulta em:

) du .

na qual Q ¢ a taxa de transferéncia de calor liquida em toda a fronteira do sistema, W ¢ a taxa
de transferéncia do trabalho feito pela expansdo do sistema, miy € a taxa de massa de
combustivel que atravessa a fronteira do sistema, hy € a entalpia especifica do fluxo de massa
e U é a energia interna do sistema. As principais incertezas associadas a aplicacdo da Equacao
2.36 para motores diesel sdo a evaporacdo e a distribui¢do ndo uniforme do combustivel no
cilindro, além de gradientes de composi¢do e temperatura nos gases queimados. Costuma-se
agregar o termo aparente a taxa de queima de combustivel calculada a partir dos dados
experimentais de pressdo devido a estas duas incertezas que caracterizam o seu célculo.
Apesar destas dificuldades, a andlise da liberagdo de energia ndo necessita de
ajustes de parametros em sub-modelos de combustdo e tem um forte embasamento
experimental, pois seu principal parametro de entrada ¢ um diagrama de pressdao determinado
a partir da operacdo do motor em bancada dinamométrica. Por este motivo, utilizaram-se
dados de liberagdo de energia para auxiliar na validagdo de constantes dos modelos de
combustdo e quebra de jato implementados nas simulagdes multidimensionais.
Qualitativamente, a solu¢do da Equacdo 2.36 fornece a quantidade de energia quimica que
deve ser convertida pelo processo de combustdo para se contrabalancear a pressdo de
combustio experimental. Calcula-se, desta forma, a taxa massica aparente de combustivel

queimado em fun¢do do angulo de manivela 6 [32]:

dmy _ ( pV )dqb (2.37)

d6 ~ \RT(¢ +ay,)/ do

na qual a temperatura instantanea (7) e a relacdo de equivaléncia combustivel-ar instantanea

(¢p) sdo dadas por:
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Ly (A_Lomydp_ (1oR, _1_)3¢
d_T_VdH P ROP)dO \Rd¢p ag+ )00 238
dg 10R 1 (2.38)
ROT ' T
RT +A\dV RTdQ , (A AOR  du\ dP
dp (v )ag-pvast (p-rop+ap) s (239)
d6 AR (A+h —u) |
RIG T Ptag
sendo o parametro 4 dado em fun¢do da energia interna especifica u:
Ju
__ 0T
A= 10_R+ T (2.40)
RoT ' T

A taxa de transferéncia de calor pelas fronteiras do sistema foi calculada empregando-se a
correlacdo de Annand e Ma [33]. As propriedades do fluido de trabalho foram determinadas
com a rotina PER de Olikara e Borman [34]. Maiores detalhes sobre o programa
computacional aplicado na andlise de liberacdo de energia podem ser encontrados na

referéncia [32].
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3 DADOS EXPERIMENTAIS E PROPRIEDADES DOS COMBUSTIVEIS

3.1 Aparato experimental aplicado nos ensaios dinamométricos

A obtencdo dos dados experimentais de pressdo no cilindro, torque, rotacdo e
emissoes poluentes do motor € parte de um trabalho prévio do orientador e do co-orientador
desta dissertagdo. Deste modo, sdo descritos seguir apenas os aspectos da montagem
experimental que sdo relevantes para a validagdo das simulagdes: o motor, os combustiveis e
as incertezas de medigdo.

As simula¢des multidimensionais foram conduzidas com um motor diesel rapido
MWM 6.07T GMT-400 turboalimentado, cujas especificacdes sdo apresentadas na Tabela
3.1. Um dinamdmetro e um sistema de bancada de testes automaticos foram empregados no
controle do motor e na aquisicdo de seus principais parametros operacionais. O consumo de
combustivel foi determinado utilizando-se uma balanga gravimétrica. Ja as temperaturas do
fluido de arrefecimento e da alimentagdo de combustivel foram controladas com trocadores de
calor do tipo casco-tubo. Um transdutor piezelétrico miniatura AVL GM 12 D montado sobre
a reentrancia do pistdo foi utilizado para a medi¢do da pressdo no cilindro. Os dados de
pressdo no cilindro foram calculados a partir de uma média de 56 ciclos consecutivos, com
uma resolucdo de meio grau de angulo de manivela. A posi¢do angular do ponto morto
superior foi calibrada dinamicamente, utilizando-se um sensor capacitivo. Maiores detalhes
acerca da montagem experimental adotada podem ser obtidos na referéncia [35].

A precisdo nas medi¢des de variaveis operacionais ¢ apresentada na Tabela 3.2. A
incerteza apresentada para a pressdo no cilindro foi calculada considerando-se a precisdo do
sistema combinado, formado pelo transdutor de pressdo, por um amplificador de carga e pelo
sistema da aquisi¢do de dados.

O ¢éster metilico do 6leo de mamona foi analisado como substituto parcial para o
oleo diesel mineral em concentracdo de 20% em volume (mistura B20). O combustivel base
utilizado ¢ um o6leo diesel de baixo teor de enxofre (0,05%). Na Tabela 3.3 sdo apresentadas
caracteristicas termoquimicas relevantes para o oOleo diesel mineral (as quais foram
aproximadas as do n-dodecano), para a mistura B20 e para o biodiesel de mamona puro (as

quais foram aproximadas as do éster metilico do 4cido ricinoléico). As aproximacdes aqui
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adotadas sdo justificadas na se¢do 3.2. As formulas empiricas e demais propriedades foram
obtidas através do processamento de dados obtidos em cromatografia. Devido a presenga de
oxigénio em sua composi¢do ¢ da menor razdo C/H, a adi¢do de biodiesel provoca uma
reducdo no contetdo energético do combustivel e na razdo massica ar-combustivel necessaria
para a queima estequiométrica (afs). Para a mistura B20, observam-se redugdes de 3,4% no
conteudo energético e de 5,4% na fracdo de ar necessaria para queima estequiométrica, além

de elevagoes de 27,3% na viscosidade e 3,5% na densidade.

Tabela 3.1. Especificacdoes do motor

Configuracao 4 tempos inje¢do direta turboalimentdo
Ntmero de cilindros / cilindrada [dm”] 6/42
Curso X Diametro [m] 0,103 X 0,093
Razao de compressado 17,8:1
Pressdo de Abertura (1°/2° Estagio) [bar] 220/300
Poténcia Maxima [kKW] 123,0 a 3400rpm

Tabela 3.2. Precisao nas medicoes

Medicao Precisdao de medi¢do em fim de escala
Poténcia de frenagem [kW] +0,32
Consumo massico de combustivel [g/h] +192
Consumo volumétrico de ar [m>/h] +6
Pressao indicada [bar] +0,67

Tabela 3.3. Propriedades dos combustiveis considerados nas simulac¢des

Combustivel Biodiesel afs Densidade Viscosidade Exergia

(Formula empirica)  (em volume)  (mu/my)y [kg/m’] [m?%s a40°C] [MJ/kg]

Oleo Diesel 5

0% 14,94 748,75 2,60.10° 44,98
(C12H2600)

B20 2

20 % 14,13 775,06 3,31.10°7 43,45
(C12,0H27200.45)

B100 .

100 % 11,52 924,50 14,51.10° 38,48

(Ci1sH3403)
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3.2 Propriedades do biodiesel de mamona

A descricdo precisa das propriedades fisico-quimicas do combustivel ¢
imprescindivel para a realizagdo de simulagdes em motores. Chang e Farrell [36]
demonstraram, por exemplo, que propriedades fisicas do combustivel, como a viscosidade,
podem afetar severamente a combustdo e a emissdo de poluentes. Também ndo ¢ dificil
observar que a pulverizagdo do jato e a subseqiiente vaporizacio das goticulas de combustivel
sofrem forte influéncia de outras propriedades tais como a densidade, a entalpia de
vaporizagdo, pressao de vapor, condutividade térmica e a tensdo superficial.

O software KIVA possui uma biblioteca razoavel de combustiveis para
hidrocarbonetos de origem f6ssil e alcoois, todavia ndo ha quaisquer dados para biodiesel. De
fato, nem sempre ha disponibilidade na literatura de dados experimentais das principais
propriedades de biocombustiveis de cadeia longa, além de que os processos de determinacdo
destes dados apresentam alto custo. Recentemente, nota-se algum progresso nesta area com a
aplicagdo de modelos tedricos para o cdlculo de propriedades termofisicas de
biocombustiveis, tais como o método da contribuicdo de grupos. Allen et al. [36, 37], por
exemplo, previram a tensdo superficial e viscosidade de 15 diferentes biocombustiveis, mas
em um unico ponto de temperatura. Yuan ef al. [38] compilaram alguns métodos para o
calculo de propriedades do biodiesel, em uma ampla faixa de temperaturas, a partir de sua
composicdo de acidos graxos. Este tipo de modelagem € bastante promissor, tendo sido
reportados desvios da ordem de apenas 1% para a maior parte das propriedades do biodiesel
[38]. Tendo-se como motivagdo estes casos bem sucedidos presentes na literatura, adotou-se o
conjunto de métodos tedricos descritos a seguir para a obten¢do das propriedades termofisicas
do biodiesel de mamona, além da mistura B20, necessarias para a realizagdo das simulagdes

do jato de combustivel.

3.2.1 A estrutura considerada para a cadeia do biodiesel

O biodiesel do 6leo de mamona costuma ser obtido através da rea¢do quimica de

transesterificacdo, onde o 6leo vegetal reage com o metanol ou etanol na presenca de um
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catalisador, tendo como produtos o glicerol e os ésteres metilicos de acidos graxos (biodiesel).
O método da contribui¢do dos grupos foi utilizado aqui para a obten¢do da maior parte das
propriedades do biodiesel de mamona. As propriedades do biodiesel de mamona foram
aproximadas pelas do éster metilico do 4cido ricinol€ico, o qual responde por cerca de 90% de
sua composi¢do [39]. O éster metilico do acido ricinoléico possui a seguinte formula:
C1sH3403 e recebe, de acordo com a nomenclatura IUPAC (International Union of Pure and
Applied Chemistry), a denominagdo dcido 12-hidroxi-9-octadecendico. A estrutura da cadeia

deste biocombustivel ¢ apresentada na Figura 3.1.

OH

Figura 3.1. Estrutura molecular do acido graxo ricinoléico (composto predominante no

biodiesel de mamona)

3.2.2 Propriedades criticas

No método da contribuicdo de grupos, as propriedades de uma substancia sdo
colocadas em fung¢do da sua estrutura molecular, a qual ¢ dividida em diversos grupos
(subestruturas a serem identificadas). A parcela correspondente a cada um destes grupos no
valor final de uma propriedade ¢ dada pelo produto entre o nimero de vezes que um mesmo
grupo aparece na estrutura molecular e o valor individual atribuido a sua contribuigdo. Em
seguida, calcula-se o valor final da propriedade efetuando-se um somatorio das parcelas de
cada um dos grupos identificados [40, 41]. Um dos primeiros métodos de contribui¢do de
grupos que obteve sucesso na estimativa de propriedades criticas foi apresentado em 1955 por

Lydersen [42]. Desde entdo, tem-se modificado e ampliado este método com o fim de se
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abranger uma quantidade cada vez maior de compostos e estruturas moleculares de maior
complexidade.

Para superar restricdes relacionadas a distingdo de grupos com configuragdes
especiais como os isdmeros, Constantinou e Gani [43] estenderam o método de contribui¢do
de grupos dividindo-o em dois niveis e incorporando fun¢des mais sofisticadas das
propriedades desejadas. Segundo comparagdes realizadas por Poling et al. [44], podem-se
atribuir incertezas entre 0,1% a 2,2% para a predi¢cdo da temperatura normal de ebulicdo e das
propriedades criticas ao se utilizar o método da contribuicdo de grupos de Constantinou/Gani
(CG). A formulagao geral do método CG propde que uma dada propriedade F' seja fungdo do

somatorio das parcelas dos grupos de primeira ordem (/) e de segunda ordem (F):

F=f ZNkFlk + W.Z M;Fy; (3.1)
k J

na qual fpode ou ndo ser uma funcdo linear, N; é o numero de grupos de primeira ordem do
tipo k € M; sdo os numeros de grupos de segunda ordem do tipo j presentes na molécula. O
valor de W ¢ igual zero para célculos somente com grupos de primeira ordem e igual a
unidade para calculos com contribui¢des de segunda ordem.

A temperatura critica (7,), a pressdo critica (P.) e o volume critico (V) sdo, entdo,

dados pelas correlagdes:

T, = 181,128 In Z Niteix + W.ZthCzj (3.2)
k J

P.= ZNkpclk + W.Z M;peyj +0,10022|  +1,3705 (3.3)
k J

V. = —0,00435 + ZNkvclk + W.Zzwjvc2 ; (3.4)
: 7
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Os valores das contribui¢des dos grupos para a temperatura critica (.« € f.3), para a pressio
critica (peix € pej) € para o volume critico (vesx € ve2) foram retirados das Tabelas C-2 e C-3 da
referéncia [44].

Para o célculo da temperatura normal de ebuli¢do 7, (em 1 atm), também foi

utilizado o método CG através da seguinte correlagdo baseada nas contribui¢des de grupos:

Tb = 204,359 In Zthblk + WZM]thJ (35)
k j

na qual as contribuigdes 7. € 7. para a temperatura de ebuli¢do também foram retiradas das
Tabelas C-2 e C-3 [44]. Em todos os calculos foram consideradas as contribui¢des de grupos
de segunda ordem (W=1I). Os valores obtidos para cada uma das propriedades consideradas

pelo método CG estio expostos na Tabela 3.4.

Tabela 3.4. Propriedades criticas e ponto de ebulicido do biodiesel de mamona

Propriedade Valor obtido através do método CG
Temperatura normal de ebuli¢do [K] 645,6626
Temperatura critica [K] 811,2076
Pressao critica [bar] 12,7527
Volume critico [m*/kmol] 1,0617

As propriedades criticas e a temperatura normal s3o utilizadas como dados de
entrada em correlagdes empregadas para o célculo de tabelas contendo as principais
caracteristicas fisico-quimicas do biodiesel. As unidades destas tabelas sdo apresentadas de
acordo com o sistema utilizado pelo codigo KIVA, o CGS. Nota-se, portanto, que a exatidao
na determinagdo das propriedades criticas e da temperatura normal ¢ muito importante para o
correta modelagem da influéncia do biodiesel nos processos de quebra de jato de combustivel
e vaporizac¢do. Por este motivo, as propriedades obtidas com o método CG foram comparadas
a outras alternativas de célculo na Tabela 3.5, confirmando a boa aproximacdo dos resultados

obtidos através deste método.
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Tabela 3.5. Comparacio das propriedades obtidas através de outros métodos

Método Propriedade Valor obtido
Contribui¢do de grupos Temperatura normal de
‘ 630,9739
(Nannoolal et al.) [45] ebulicdo [K]
Método das correlagdes Temperatura normal de
624,5843
(Yuan et al.) [46] ebuli¢io [K]
o . Temperatura critica [K] 806,3996
Contribui¢do de ligacdes de
Pressio critica [bar] 12,7006
Marrero-Pardillo [40] 3
Volume critico [m’/kmol] 1,0689

3.2.3 Condutividade térmica

Todas as técnicas de avaliacdo da condutividade térmica de liquidos sdo empiricas
[44]. Baroncini et al. [47] sugeriram uma correlagdo para o calculo da condutividade térmica

(4) de liquidos:

A(1 —T,)38
A=—— —
T

r

(3.6a)

na qual 7, é a temperatura reduzida. O fator 4 ¢ dado em fun¢@o do ponto de ebuli¢do normal

Ty, da temperatura critica 7, e da massa molar MM:

AT,
= m (3.6b)
Os parametros A* o, f e y sdo dados na Tabela 10-4 da referéncia [44] para diversos
componentes organicos. No caso do biodiesel, os valores utilizados foram os valores dados
para os ¢steres (4* = 0.0415; a = 1.2; £ 1.0; y = 0.167). Os resultados obtidos para a
condutividade térmica do biodiesel com a correlacdo proposta por Baroncini et al. [47] sdo

apresentados na Figura 3.2.
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Figura 3.2. Dados tabulados de condutividade térmica em fun¢io da temperatura

3.2.4 Pressao de vapor

Quando a fase liquida e a fase gasosa de uma substancia entram em equilibrio
termodinamico, a pressdo exercida pela fase gasosa é chamada de pressdo de vapor. Uma
aproximagdo amplamente utilizada para esta propriedade ¢ dada pela equacdo de Antoine

[48]:

Bant

InP, = Agn; + ——
nV ant+T+Cant

(3.7)

na qual P, ¢ a press@o de vapor e T a temperatura em Kelvins. Os termos Ay, By € Cape 880
parametros ajustaveis conhecidos como coeficientes de Antoine. Devido a grande dificuldade
de se encontrar dados para o &cido ricinoléico (éster metilico de acido graxo predominante no

biodiesel de mamona) foram utilizados coeficientes de Antoine para os ésteres etilicos de
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acido graxo (EEAG) do 6leo de mamona [49]. Estes dados s@o apresentados na Tabela 3.6. A
Figura 3.3 mostra os resultados obtidos para a pressdo de vapor do biodiesel em fungdo da

temperatura.
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Figura 3.3. Pressio de vapor em func¢io da temperatura

Tabela 3.6. Coeficientes de Antoine

Aant Bant Cant
EEAG (6leo de mamona) 15,5076 -1523,20 -137,32

3.2.5 Calor latente de vaporizacdo

O calor latente de vaporizagdo, também chamado de entalpia de vaporizagdo, ¢ a
diferenga de entalpia entre o estado de vapor saturado e o estado de liquido saturado. O calor

latente de vaporizagdo a temperatura normal de ebulicdo (4H,;) pode ser estimado a partir de
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relacdes com a pressd@o de vapor [50 — 53], ou com a correlagdo que também inclui a

temperatura reduzida no ponto de ebulicdo 7}, [54]:

InP. — 1,013

—c - 3.8
0,93 — Ty, 38)

AHUb = 1,093 R TC TbT‘

sendo R a constante universal dos gases ideais.
O calor latente de vaporizacdo decresce com o aumento da temperatura e € nulo
no ponto critico. A variacdo deste valor de energia em fun¢@o da temperatura foi obtida pela

correlagdo de Watson [55] a partir de um valor de entalpia ja conhecido:

n

1- r2
AHUZ = AHvl <ﬁ) (39)
rl

na qual os indices 1 e 2 referem-se as temperaturas 7,; (onde a entalpia de vaporizacdo foi
calculada para T}, empregando-se a Equagdo 3.8) e 7;, (onde a entalpia de vaporizagdo deve
ser calculada). Na Figura 3.4 observa-se o comportamento da entalpia de vaporizagdo com a

variagdo de temperatura.
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Figura 3.4. Calor latente de vaporizacao em fun¢io da temperatura



48

3.2.6 Tensao superficial

A tensdo superficial ¢ de um liquido em equilibrio com seu vapor diminui com a
temperatura, até se anular no ponto critico, o que causa um colapso da goticula de
combustivel. Dependendo das caracteristicas no cilindro, este pode ser o fim de uma parcela
de goticulas. Nota-se, portanto, a importancia de se determinar com precisdo a temperatura
critica do combustivel e a forma funcional da tensdo superficial com a temperatura. Em 1894,

2B 173 4 .
ST.15 ¢ correlacionado ao termo (!

Van der Waals [56] sugere que o termo adimensional o/P,
— T,). A partir desta idéia, Brock e Bird [57] desenvolveram a seguinte correlagdo para

liquidos apolares como o biodiesel:
o = PATM30* (1 — T,)11/9 (3.10a)

Ty In(P./1,01325)
1 =Ty

Q*=0,1196|1 - 0,279 (3.10b)

A Figura 3.5 mostra a forma funcional decrescente da tensdo superficial com relacdo a

temperatura para o €ster metilico do acido ricinoléico.
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Figura 3.5. Tensao superficial em funcio da temperatura
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3.2.7 Viscosidade

Para baixas temperaturas, as correlagdes existentes para predicdo da viscosidade
liquida sdo, geralmente, fungdes lineares do inverso da temperatura absoluta. Para valores de
temperatura mais elevados, costuma-se aplicar o principio dos estados correspondentes, que
afirma que propriedades de qualquer substancia seguem as alteragdes de variaveis de estado

adequadas. Sastri [58] recomenda a seguinte correlagdo para a viscosidade o:

Iny = Inv, ¢1
nv—[m] n(avy) (3.11a)

na qual o pardmetro a ¢ uma constante que tem valor 0,1175 para os alcoois e 0,248 para os
demais compostos [44]. O expoente @ ¢ funcdo das temperaturas reduzidas no ponto normal

de ebulicdo (7}) e em ponto de temperatura 7" qualquer:

1-T,

d=—""
1—T,

(3.11b)

O termo v, representa a viscosidade do fluido no ponto normal de ebulicio que foi
determinada através do método da contribuicdo de grupos de Sastri-Rao [58], onde Avy; € a
contribuicdo do grupo i e n; ¢ o numero de vezes que este grupo aparece na estrutura

molecular do composto:

Uy = Z n;Avp, (3.12)

i

Os valores das contribui¢des de cada grupo foram retirados da Tabela 9-10 da referéncia [44].

Os resultados obtidos para a viscosidade do acido ricinoléico sdo apresentados na Figura 3.6.
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Figura 3.6. Viscosidade em funcio da temperatura

3.3 Propriedades da mistura B20

Para fins de calculo de propriedades termofisicas, considerou-se o n-dodecano
como combustivel base, ou seja, como o combustivel equivalente para o célculo das
propriedades do oleo diesel comercial. A pressdo, o volume critico e a temperatura normal de
ebulicdo do n-dodecano também foram determinados empregando-se o método CG, para as
demais propriedades deste combustivel adotaram-se tabelas de propriedades do préprio
software KIVA [10-12]. A Tabela 3.7 traz as propriedades criticas para o n-dodecano.

Tendo-se obtido todas as propriedades relevantes para o biodiesel de mamona
(éster metilico do 4cido ricinoléico) e para o dleo diesel (n-dodecano), deve-se agora compor
as propriedades de cada um destes combustiveis de modo a se obterem os valores
correspondentes a mistura B20. As propriedades criticas de cada combustivel foram
incorporadas na mistura B20 através da Equagdo de Lee-Kesler [59]. Na Tabela 3.8 sdo

apresentados os valores obtidos para as propriedades criticas da mistura B20, além das
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propriedades criticas correspondentes a uma ponderagdo direta em base molar. Da
comparacgdo entre estes valores, nota-se que a hipotese de mistura ideal poderia ter sido
aplicada com uma precisd@o razoavel pelo menos para a determinagdo das propriedades
criticas. De fato, as demais propriedades da mistura B20 (viscosidade, entalpia de
vaporizagdo, pressdo de vapor, condutividade térmica e a tensdo superficial) foram
aproximadas através da ponderagdo em base molar das propriedades do dodecano e do éster
metilico do acido ricinoléico. Nota-se que o valor obtido para a temperatura critica da mistura
B20 foi 682,79 K, que ¢ um valor superior aos 660,18 K obtidos para o dodecano (Tab. 3.7).
As propriedades do dodecano foram extrapoladas linearmente entre a sua temperatura critica e
a correspondente a mistura B20, para que fosse possivel realizar a ponderacdo de

propriedades nesta faixa de temperaturas.

Tabela 3.7. Propriedades criticas e temperatura normal de ebulicio do n-dodecano

Propriedade Valor obtido através do método CG
Temperatura normal de ebuli¢do [K] 490,1021
Temperatura critica [K] 660,1800
Pressao critica [bar] 17,8924
Volume critico [m*/kmol] 0,7037

Tabela 3.8. Propriedades criticas da mistura B20

Propriedade Equagdo de Lee-Kesler  Mistura ideal — Desvio [%]
Temperatura critica [K] 682,03 682,79 0,11
Volume critico [m*/kmol] 0,7541 0,7573 0,41
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4 MODELOS NUMERICOS IMPLEMENTADOS

Estdo descritas, nas se¢des 4.1 a 4.3, as alteragdes e implementagdes realizadas no
codigo original KIVA para que os objetivos especificos deste trabalho pudessem ser

atingidos.

4.1 Modelo de formacao de jato de combustivel

A formagdo do jato de combustivel foi simulada com um modelo hibrido Blob-
Kelvin-Helmholtz implementado pelo autor da dissertacdo. O software Kiva utiliza um
método estocastico baseado em grupos de goticulas idénticas denominadas parcelas, cuja
trajetéria é seguida utilizando-se uma formula¢do Lagrangeana [12]. Utilizaram-se 10.000
parcelas injetadas a cada ciclo do motor, com um angulo inicial nulo com relag@o a direcdo
normal ao orificio do bico e um didmetro de 210 mm. O modelo proposto por Kuensberg et
al. [60] (Enhanced Blob-Method) foi empregado para se determinar a velocidade de injecdo
efetiva, tendo-se levado em considerag¢do a redu¢do do didmetro efetivo do orificio do bico
(dyz) devido aos efeitos da turbuléncia e da cavitag@o no canal de saida do injetor.

Logo apoés deixarem o orificio do bico injetor, as goticulas de combustivel passam
por um processo de quebra primdria no interior do nucleo intacto, uma regido do spray
bastante densa devido a grande massa de liquido. A energia necessaria a quebra primadria
provem de trés fontes de instabilidades distintas: cavitagdo no interior do bico injetor;
turbuléncia no canal de saida do bico injetor; forcas aerodinamicas provenientes da
velocidade relativa entre as gotas e a atmosfera do cilindro. Reitz propés um modelo de
quebra primadria baseado nos efeitos aerodindmicos [61], os quais foram modelados através de
instabilidades de Kelvin-Helmholtz (KH). Neste modelo, os efeitos da cavitacdo e da
turbuléncia no injetor devem ser levados em conta de forma indireta, através do ajuste de
constantes de calibracdo. As instabilidades KH originam pequenos deslocamentos na

superficie do nucleo liquido do jato que compdem um espectro senoidal:
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n =nee“t (4.1)

na qual a taxa de crescimento @ representa o aumento da amplitude da perturbagdo na
superficie do jato por unidade de tempo e 7y ¢ a amplitude inicial. A taxa de crescimento
depende do comprimento de onda, contudo, para efeitos de calculo, considera-se que somente
a taxa de crescimento mais rapida Qgy ocasiona o desmembramento do jato em gotas. As
Equagodes 4.2 trazem as correlagdes para essa taxa de crescimento € comprimento de onda

correspondente utilizados no modelo KH proposto por Reitz [61]:

o et “°  034+038Wel* s
K1 T (0 + 01 + 1,4 T°6) (4.23)
A 1+ 0,45 Oh%5)(1 + 0,4 T®7
K= 9,02( ) ) (4.2b)

o (1+0,865Wel*")"

na qual 7y € o raio inicial do jato. As goticulas a serem criadas com a quebra primdria do jato

tém o raio estimado pela equagdo:
Thew = BoAgy (4.3)

na qual a constante By foi retirada da proposi¢do de Liu et al. [62], que depende de um

numero aleatorio P* que varia entre zero e a unidade.
B, =034+0,6 P* (4.4)
A quebra baseada nas instabilidades de Kelvin-Helmholtz acontece
continuamente, a medida que o jato penetra na fase gasosa, enquanto o raio da nova gota 7.,

for menor ou igual ao raio da gota geradora ry. A perda de massa pela gota-mae ¢é estimada em

funcdo do tempo caracteristico de quebra do jato ty,:

(4.5)
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O valor 20 foi atribuido a constante B;, seguindo as recomendagdes de Reitz [61]. O codigo
computacional foi escrito de tal modo que a cada quebra do jato uma nova parcela é gerada,
atribuindo-se a ela um acréscimo de velocidade no plano tangencial a velocidade relativa da
parcela-mae com dire¢do aleatoria e com modulo dado pela Equacdo 4.9. Deve-se chamar a
atencdo para o fato de que o mecanismo KH prevé uma distribui¢do artificialmente bimodal
para os diametros das goticulas, na qual as novas goticulas possuem didmetros muito
inferiores aos da gota mae.

Conforme as gotas que se desmembraram do nucleo liquido na quebra primaria
avangam na camara de combustdo, novos processos de quebra podem ocorrer devido a
interacdes aerodinamicas. Estes desmembramentos recebem o nome de quebra secundaria. No
presente trabalho, o modelo de Rayleigh-Taylor (RT) [63] ¢ utilizado para prever um
desmembramento catastréfico secundario das goticulas. Este modelo também se fundamenta
em instabilidades nas superficies das gotas causadas pelas forgas de arrasto, que tem uma
freqiiéncia de crescimento mais rapida Qz7 e comprimento de onda Agy correspondente dados

por [64]:

_ |2 [ldl(e.—py)”"
7 13v3c  ptpg

(4.6a)

30

App = €321 |[————
K3 Ndl (o — pg)

(4.6b)

O fator C; é uma constante ajustavel que teve seu valor igualado a 0,1 [65]. A desintegragcdo

¢, entdo, induzida por uma desaceleracdo causada pelas forcas de arrasto aerodinamico a:

- 3 pguzel
=—cp—— 4.7
= 50 22 (47)

na qual ¢p € o coeficiente de arrasto, u,.; a velocidade relativa entre a gota e o gas e r o raio da

gota.
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Essas instabilidades crescem até um certo tempo caracteristico quando finalmente
ocorre a desintegracdo da gota. O tempo caracteristico para as instabilidades de RT ¢ dado
pelo inverso da freqiiéncia de crescimento (75, = Qgr). Ao tempo t = f5,, a gota se desintegra
em gotas menores com didmetro estimado igual ao comprimento de onda Agzr. S é permitida
a quebra de uma gota através das instabilidades de RT enquanto o Azy for menor que seu
diametro [65].

Devido ao fato das instabilidades RT dependerem diretamente da velocidade
relativa u,.;, vide Equagdes 4.6 e 4.7, seria natural que este mecanismo predominasse na
regido do nucleo intacto onde as maiores velocidades relativas do spray sdo registradas.
Contudo, esta ¢ a regido de influéncia exclusiva da quebra primaria, prevista pelo modelo KH,
0 que torna necessaria a desabilitacdo da quebra catastréfica secundaria pelo mecanismo RT
nas proximidades do orificio injetor. Por este motivo, a atuacdo do mecanismo RT ¢é
restringida na regido do nucleo intacto, sendo habilitada somente a partir de uma distancia de

penetracao /;, dada por:

lpu = —dnoz (4'8)

A partir de /p,, a quebra simultanea pelos mecanismos RT e KH passa a ser considerada. Com
a atuacdo do modelo RT, a distribuicdo bimodal prevista na quebra primdria com o
mecanismo KH passa a ser “diluida”, obtendo-se uma distribuirdo mais coerente com relagao
a dados experimentais para os didmetros das goticulas de combustivel.

Apds cada desmembramento secundario ou primdrio, a componente perpendicular

da velocidade das gotas foi determinada pela correlacdo sugerida por Reitz e Braco [66]:

p =28 (4.9)

com a constante 4 dada em fun¢do do diametro de orificio (d,,.) € do comprimento do canal

do bico injetor (/,,;) [17]:

Lnoz/d
A =30 +% (4.10)
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4.2 Modelos de ignicio

Halstead et al. [67] desenvolveram um modelo de cinética de ignicdo conhecido
como modelo de multi-passos Shell, que foi originalmente projetado para a descri¢do da auto-
igni¢do de hidrocarbonetos em motores a gasolina. Posteriormente, este modelo também foi
aplicado com sucesso para combustdo em motores diesel [24]. O modelo Shell ¢ baseado num
esquema de oito reagdes de cadeia ramificada pardmetros cinéticos. As espécies envolvidas
nas reagdes do modelo Shell adaptado aos hidrocarbonetos oxigenados sdo: RH, o
combustivel hidrocarboneto oxigenado de composicdo C,H»,Ox; O, o oxigénio molecular;
R*, os radicais formados a partir da quebra da cadeia do combustivel; B, o agente de
ramificacdo; Q, as espécies intermedidrias; P, os produtos (CO, CO, e H,0). As reagdes em
cada passo deste modelo sdo apresentadas na Tabela 4.1.

No esquema de reacdes, os radicais formados a partir da cadeia do combustivel
ndo sdo especificados individualmente, mas sim em termos da concentracdo total de radicais
R*. O ciclo de propagagdo de cadeia (reacdo 2) € o Unico passo que considera a liberagdo de
energia quimica. As espécies intermediarias @, formadas na reagdo 4, representam
componentes oxigenados como os radicais aldeidos (R—-CHO) e perdxido de alquila (R-05),
sendo elementos importantes na producdo do agente de ramificagdo B (reagdo 5), que por sua
vez, induz a igni¢do. O agente de ramifica¢do B representa radicais hidroperéxidos (R—O,H)

em baixas temperaturas e os peroxidos de hidrogénio (H,O;) em altas temperaturas.

Tabela 4.1. Mecanismo de reacdes para auto-ignicio (modelo Shell)

Passo Reagdes Coeficientes
2R* ky

R* + P + Calor ky
R*+ B Jik,

Iniciagdo RH + O;
Propagacdo R*
Propagacdo R*
Propagacdo R*+ Q R*+ B fok,
Ramificagdo B 2R* kp

Terminacdo R*

—
—
—

Propagacdo R* _3 R*+Q Jik,
—>
—>
—» Terminagdo S3ky
—

SO N & U A W N~

Terminagdo 2R* Terminagdo ky
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O transporte das espécies quimicas R*, (O e B envolvidas no modelo Shell
incorporado no software KIVA sob as mesmas regras dos demais gases do cilindro,
utilizando-se os valores de massa molecular e entalpia sugeridos em [68]. As taxas de
variagdo da concentragdo das espécies envolvidas sdo dadas pelas expressoes 4.11 a 4.13, as
quais contém modificacdes sugeridas por Schapertons e Lee [69] e Hamosfakidis e Reitz [68]

com relagdo ao mecanismo Shell original de Halstead et al. [67]:

dIR*
Eth = 2k R0+ kg [B] - ke [R'TZ) = by [R) (4.11)
d
C[l]f] fiky[R*]+ f2k, [Q1[R*] — kg[B] (4.12)
d
%zﬁtkp[R*] — 2k, [Q][R"] (4.13)

Os coeficientes f; (i =1, 2, 3 e 4) sdo dados em funcdo das concentra¢des do combustivel e do

oxigénio:
—Ef
fi = A exp ( ) [0,]%[RH]” (4.14)

Os parametros cinéticos k; (i = 1, 2, 3, q, b e t) s@o dados por uma expressao do tipo Arrhenius

(Eq. 4.15), a excecdo de k,, que € dado pela Equagdo 4.16.

k; = A; exp(}é) (4.15)

k—( L I >_1 (4.16)
Y kP1[02] kpz kps[RH] .

Os valores das constantes cinéticas das equagdes acima foram retirados da versdo inicial do
mecanismo Shell [67] para um combustivel de 80 octanas, tendo-se alterado apenas os valores
de Ery. Para Oleo diesel convencional adotou-se Ery = 37,5 10° cal/mol, enquanto, para a

mistura B20, empregou-se Er; = 37,5 10° cal/mol.
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O consumo de combustivel durante a igni¢cdo ¢ modelado através de uma analise
de liberacdo energia. Com uma estimativa da quantidade de energia quimica liberada na
reacdo 2, faz-se a predicdo da massa de combustivel que deve ser queimada em uma reacdo de
combustdo estequiométrica para se obter tal energia. Assim, atualizam-se as concentragdes
locais de combustivel, oxigénio, 4gua e gas carbonico. O critério de ignicdo adotado foi a
ultrapassagem do limite de 1100 K para a temperatura. Deste modo, em células
computacionais nas quais a temperaturas foi superior a este limite, desabilitou-se o modelo
Shell e empregou-se o0 modelo de combustdo descrito a seguir para se calcular a liberagido de

energia.
4.3 Modelos de combustio

Considerou-se que a carga do cilindro é composta por doze substancias:
combustivel, O, N,, CO,, H,O, H, H,, O, N, OH, CO e NO. O consumo de combustivel pela
reacdo de queima é calculado através de um modelo de cinética global de dois passos. A

reacdo de oxidacdo para o dodecano (C,Hye) é dada por:

Ci2Hye +12,50, - 12C0O + 13 H,0 (4.17)
Para a mistura B20 (C2,9H27200 45) tem-se:

Ci29H3720045 + 13,030, - 12,9 CO + 13,6 H,0 (4.18)

A segunda reacdo do modelo trata da oxidacdo do intermediario mondxido de carbono, sendo

considerada igual para os dois combustiveis:
1
co +§02 - CO0, (4.19)

As taxas destas reacdes foram calculadas ponderando-se uma expressao do tipo de Arrhenius
e o modelo de combustido turbulenta eddy-breakup (ebu). No inicio do processo, onde a

maioria das espécies envolvidas sdo reagentes, a combustdo ¢ controlada pela cinética
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quimica e prevalece o consumo de combustivel através da taxa dada pela expressdo de
Arrhenius (Wc,). Adotou-se a Equagio 4.20 para a taxa referente a primeira reagdo do modelo

de combustio (Eq. 4.17 e 4.18):

_ d[comb]
S dt

15098

Weq = —Aexp (— T) [comb]%2°[0,]¥5 (4.20)

A Equagdo 4.21 representa a taxa de consumo do mondxido de carbono (CO) na segunda

reacdo do modelo (Eq. 4.19):

) d[CO]
Wea = 1

— _Aexp (— ﬁ) (CO[0,]%%5[H,0]%5 (4.21)

O fator pré-exponencial 4 é dado por 1,18.10"" para as rea¢des de consumo dos dois
combustiveis e 1,088.10'° para a rea¢io de consumo do mondxido de carbono.

No final do processo, os produtos compdem a maior parte das espécies
envolvidas, fazendo com que a combustio seja controlada pelo transporte turbulento dos
reagentes, prevalecendo o consumo de combustivel através da taxa dada pelo modelo eddy-
breakup (W,p,,). A taxa dada pela Equagdo 4.22 ¢ referente a primeira reacdo do modelo de
combustdo para os dois combustiveis (Eq. 4.17 € 4.18) e a Equagdo 4.23 ¢ referente a segunda

reacdo do modelo (Eq. 4.19).

: . YOZ
d[comb] A.min (Ycomb'm)

Wepy = P . (4.22)

; .__Yop )
_d[co] A.min (YCO' (afst)co
Wepu = dt -

- (4.23)

nas quais Y; representa a fracdo massica da espécie i e 7 € a escala de tempo de turbuléncia

dada por:

k
7= 0,005 (4.24)
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A taxa de consumo de combustivel utilizada pelo modelo ebu leva em consideragdo a menor
taxa entre o combustivel e o oxigénio para limitar as reacdes de acordo com a escassez de
algum desses reagentes. Assim, a taxa de consumo total das reagdes quimicas do modelo de

combustio é:
w=(1- Z)v'ch + ZWeopy (4.25)

na qual Z é um fator de progressdo da reagdo de combustdo [70]. Os valores das constantes
utilizadas nos modelos de combustido foram obtidos através do ajuste entre as curvas preditas
pelo modelo multidimensional para a pressdo no cilindro e as curvas obtidas
experimentalmente.

A formagdo de 6xidos de nitrogénio (NOx) ¢ considerada através do mecanismo

estendido de Zeldovich, o qual é composto das seguintes reagdes:

N,+0=NO+N (4.26)
N+0,=2NO+0 (4.27)
N+OH=NO+H (4.28)

Estas sdo as reagdes de formagdo térmica de NOx, as quais sdo fortemente dependentes da
temperatura, tornando-se significativas para valores superiores a 2000 K.
Foi considerada a hipotese de equilibrio parcial para as espécies: O,, N, H,O, H,

H,, O, N e OH, por meio das reacdes de equilibrio quimico:

H, = 2H (4.29)
0, = 20 (4.30)
N, = 2N (4.31)
0, + H, = 20H (4.32)

0, + 2H,0 = 40H (4.33)
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

5.1 Avaliacio de consumo/desempenho

As condi¢des de operacdo do motor nas quais se obtiveram estes dados
experimentais e se realizaram as simulagdes foram de 2100 rotagdes por minuto e plena carga.
Operando com o6leo diesel o motor desenvolveu 51,32 kW de poténcia e apresentou um
consumo especifico de 288,8 g/kW h. J& com a mistura contendo 20% de biodiesel de
mamona, observou-se uma poténcia de 53,7 kW e um consumo de 268,9 g/kW h. Nas
condi¢des estudadas, portanto, a utilizagdo de mistura B20 acabou favorecendo o desempenho
do motor. Obviamente, este tipo de resultado apresenta forte dependéncia quanto ao regime
operacional e caracteristicas do motor utilizado, ndo podendo simplesmente ser estendido para
motores com outra tecnologia de combustio ou para outros regimes de funcionamento. Bueno
et al. [1] obtiveram resultados semelhantes com este mesmo motor operando em 2000
rotagdes por minuto e plena carga com mistura B20 produzida a partir do éster etilico do 6leo

de soja.

5.2 Geraciao da malha computacional e condig¢des iniciais de simulacio

A malha computacional adotada é apresentada na Figura 5.1. A silhueta do pistdo
foi adquirida empregando-se um molde de silicone, de modo que todos os detalhes da
geometria do pistdo e a propria razdo de compressdao geométrica do motor se replicaram na
malha computacional. Os cinco orificios do injetor de combustivel sdo igualmente espagados
e foram representados individualmente nas simulagdes. A geragdo de malha foi efetuada com
o pré-processador padrido do programa KIVA.

O nivel de dependéncia dos resultados numéricos quanto ao refinamento da malha
foi analisado comparando-se resultados simulados de emissdes brutas (engine out) de CO e

NO com dados experimentais. A formagao destes poluentes tem forte dependéncia espacial e
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deve apontar, com precisdo, a qualidade com que se representaram os processos de formagao
de mistura e combustdo. Grades cujas arestas médias das células computacionais medem 3,5
mm, 3,0 mm, 2,5 mm, 2,0 mm e 1,5 mm foram consideradas, conforme se observa nas
Figuras 5.2 (a) e (b). Nota-se, nesta figura, a aproximagdo dos resultados numéricos com
relacdo aos valores obtidos experimentalmente para a emissio de NO em malhas
computacionais a partir de 40.000 volumes e para o CO a partir de 80.000 volumes.
Refinamentos superiores a 1,5 mm, aresta correspondente a 80.000 volumes, ndo foram
possiveis devido a violagdo da hipdtese de que as goticulas constituam uma fase esparsa (Ver
Secdo 2.1.4). Com base na tendéncia apontada pelas emissdes de mondxido de carbono,
adotou-se neste trabalho a malha computacional com aresta média de 1,5 mm. De fato,
empregaram-se dimensdes equivalentes a versdo de maior refinamento de malha utilizada por
Shuai et al. [71] para a simulagdo de um motor diesel similar ao estudado.

Os calculos foram iniciados a partir do fechamento das duas valvulas de
admissdo, que ocorre a 148,5° antes do ponto morto superior, considerando-se ar
uniformemente distribuido, como o conteudo do cilindro, cuja pressdo e temperatura foram
adquiridas experimentalmente. O turbilhonamento na cdmara (swir/) foi inicializado com um
perfil de velocidades dado por uma fun¢do de Bessel de acordo com os procedimentos
sugeridos por Wahiduzzaman e Ferguson [72]. Para a inicializa¢do do escoamento turbulento,
utilizou-se um valor de 1% da velocidade média do pistdo para as flutuacdes turbulentas de

velocidade, e um comprimento de escala integral igual a 10% do didmetro do pistdo.

Figura 5.1 Malha computacional da cAimara de combustiao do pistio
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5.3 Resultados das simulacdes — influéncia da mistura B20 na formacéo do jato

Devido as alteragdes introduzidas na viscosidade do combustivel, a adi¢do de biodiesel
afeta a lubrificagdo e o retorno (blowby) no elemento da bomba [4]. Para o motor utilizado na
dissertagdo, a combinagdo destes efeitos causou uma redug¢do na massa de combustivel
injetada por ciclo para a mistura B20 (28,7 mg/cilindro) com relagdo ao dleo diesel (29,5
mg/cilindro). Uma antecipagdo de 0,5° no angulo de manivela de inicio da inje¢do foi
observada com a mistura B20. Isto pode ser atribuido a taxa de vaporizagdo mais do biodiesel
de mamona devido a alta viscosidade [3].

Como o biodiesel (um combustivel oxigenado) também possui uma relagdo
estequiométrica ar-combustivel inferior a do diesel, observou-se que a mistura B20 causou um
empobrecimento de 7,6% na relagdo de equivaléncia global. Espera-se que a viscosidade
elevada do biodiesel de mamona também afete a dinamica do jato, pois combustiveis mais
viscosos aumentam a sua quantidade de movimento, penetracdo e velocidade [5, 7, 73, 74].
Portanto, devem-se obter redugdes importantes nos valores locais da relagdo de equivaléncia
combustivel-ar das zonas ricas de combustivel do spray com a mistura B20, de acordo com os
resultados apresentados por Rakopoulos et al. [75]. Este aumento na quantidade de
movimento promovido pelo biodiesel também intensifica a energia cinética turbulenta
disponivel no jato, o que causa um efeito positivo significante na taxa de queima durante a
combustio controlada pela mistura [76].

Diagramas de liberagdo de energia e de pressao no cilindro do motor previstos nas
simulagdes sdo comparados a dados experimentais nas Figuras 5.3 e 5.4, tendo-se obtido um
grau de concordancia razoavel. Para os combustiveis estudados, as modifica¢des introduzidas
no jato de combustivel com a adicdo de biodiesel aceleraram os processos de preparacdo e
queima, antecipando o dngulo necessario para a queima de 90% do combustivel injetado em
9,5° para a mistura B20 com relacdo ao dleo diesel mineral. Estes resultados estdo em acordo
com os obtidos por Tormos et al. [77], que explicaram a queima acelerada do biodiesel
através de uma analogia entre o spray diesel e um jato gasoso, concluindo que o biodiesel
apresenta um tempo caracteristico inferior ao do 6leo diesel durante a combustdo controlada

pela mistura.
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A Figura 5.5 apresenta os valores dos raios e temperaturas das parcelas de oleo
diesel e B20 no ponto morto superior do pistdo. Devido a maior velocidade de injecdo obtida
ao se adicionar o biodiesel, que possui maior viscosidade e densidade, observa-se que as
goticulas da mistura B20 tiveram seu raio reduzido mais rapidamente com relagdo ao dleo
diesel, vaporizando-se em uma distribui¢@o espacial mais compacta e sob menor influéncia do
escoamento de turbilhonamento (swir/). Contudo, ndo se pode afirmar aqui que a vaporizagao
do combustivel tenha sido alterada significativamente mediante a adog@o da mistura B20.

A expectativa quanto a maior velocidade de inje¢do para a mistura B20 ¢
confirmada na Figura 5.6, onde se observam as distancias de penetracdo do combustivel
vaporizado na cdmara de combustido também para o ponto morto superior. Este acréscimo na
quantidade de movimento do jato de combustivel e na distancia de penetragdo esta em acordo
com dados reportados para outros tipos de biodiesel [73, 74]. Pode-se notar que a igni¢do
ocorreu antes para a mistura B20 com relagdo ao 6leo diesel. Além dos fatores de aceleragao
do processo de formacgdo de mistura citados no paragrafo anterior, aspectos quimicos como o
empobrecimento da mistura (cinética de pré-ignicdo) também podem ter acarretado este
comportamento. De fato, nota-se que o alto numero de cetano do biodiesel teve uma

influéncia preponderante neste quesito.
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5.4 Avaliacio da emissiao de poluentes

A antecipacdo da ignicdo, a redug¢@o nos valores da relacdo de equivaléncia
combustivel/ar nas regides mais ricas € 0 aumento na energia cinética turbulenta na periferia
do jato tiveram um efeito positivo significativo nas taxas de queima. Contudo, estes fatores
também intensificam a formacdo de 6xidos de nitrogénio (NOy). De acordo com Dec [14], a
producdo de NOy concentra-se na periferia da chama difusiva formada em motores diesel,
sendo favorecida por relagdes de equivaléncia ligeiramente pobres e altas temperaturas. Na
Figura 5.7 sdo apresentados os valores da temperatura no jato de combustivel a 8,5° apos a
passagem do pistdo pelo ponto morto superior, onde se observa que a utilizagdo de mistura
B20 acabou elevando a temperatura na periferia do jato e, ao mesmo tempo, a area da
superficie exposta a altas temperaturas. As concentragdes de 6xido de nitrogénio ao longo do
jato de combustivel podem ser observadas na Figura 5.8, confirmando a expectativa de
maiores concentragdes com o uso de mistura B20. Estes resultados estdo em acordo com as
tendéncias de maiores temperaturas e maior penetracdo do jato de combustivel, reportadas por
Kong e Reitz [78] para o éster metilico de 6leo de soja. Contudo, os efeitos da adicdo de
biodiesel de mamona ao 6leo diesel se mostraram ainda mais significativos que os obtidos
com biodiesel de soja, causando modificagdes agudas na estrutura do jato de combustivel. De
fato, os valores previstos pelas simulagdes para as emissdes de NOx foram de 979,01 ppm
para o oleo diesel e 1162,26 ppm para a mistura B20, indicando um acréscimo de 18% nas
emissoes deste poluente com a adicdo do biodiesel de mamona. Este valor ¢
significativamente superior aos 6% a 8% de acréscimo na emissdo de 6xidos de nitrogénio
observados para a aplicacdo da mistura B20 proveniente de outros 6leos vegetais [8]. Pode-se
atribuir este comportamento a maior dissimilaridade entre as propriedades do biodiesel
proveniente da mamona e as do 6leo diesel, notadamente a viscosidade e a temperatura
critica.

J& para o mondxido de carbono (CO), registraram-se nas simulagdes 3880,19 ppm
para o dleo diesel e 2924,15 ppm para a mistura B20, ou seja, obteve-se uma reducdo de
24,64% nas emissOes deste poluente. Este resultado € explicado pelo empobrecimento

causado pelo biodiesel nas regides de queima rica do jato de combustivel (Fig. 5.9). E
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interessante ressaltar ainda, que as redugdes obtidas para o CO devem ser reproduzidas para

as emissOes de material particulado, outro poluente favorecido por regides de queima rica [8].
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Figura 5.7. Contornos do jato de combustivel a 8,5° do PMS (temperaturas apresentadas

na escala Kelvin)
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6 CONCLUSOES

Simulagdes multidimensionais foram conduzidas para um motor diesel rapido
turboalimentado utilizando-se o software KIVA 3 VR-2 e modelos matematicos para a quebra
do jato, para a cinética quimica de ignicdo e combustdo turbulenta. As simulacdes foram
validadas empregando-se dados experimentais de pressdo no cilindro do motor e taxas
aparentes de liberacdo de energia. O desempenho do motor operando com mistura B20 foi
superior ao obtido com diesel mineral, tendo-se constatado um ganho de 4,8% na poténcia de
frenagem e uma reducdo de 6,9% no consumo especifico.

A alta viscosidade e a maior densidade do biodiesel de mamona fizeram com que
o0 jato de combustivel alcangasse maiores distancias de penetragdo com o uso da mistura B20
com relacdo ao dleo diesel. O maior nimero de cetano da mistura B20 também fez com que a
queima antecipada, em comparagdo ao que foi observado quando se utiliza 6leo diesel puro.
Além disto, o uso do biodiesel de mamona como substituto parcial para o o6leo diesel
convencional acabou aumentando a 4rea externa do jato de combustivel exposta a altas
temperaturas e, portanto, favorecendo a formag¢do de 6xido de nitrogénio. Observou-se um
aumento de 18% na emiss@o de 6xidos de nitrogénio (NOy) com a adog¢do da mistura B20. Em
contrapartida, as taxas de emissdo de mondxido de carbono (CO), um um poluente favorecido
em regides de mistura rica, se mostraram 24,64% menores para a mistura contendo o

biocombustivel.
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