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Introducéo

A disponibilidade de grandes jazidas de carvdo mineral e o baixo custo do carvdo vegetal conferem
a esse combustivel um papel relevante. O carvao (um material sélido, poroso, de facil combustéo e
capaz de gerar grandes quantidades de calor) € uma alternativa a manutencdo dos atuais niveis de
consumo de energia. Observa-se esse fato, especialmente nos paises desenvolvidos, onde a pesquisa
sobre a utilizacdo deste combustivel tem recebido especial atencdo de pesquisadores e 6rgaos
governamentais. O Brasil acompanha esta tendéncia mundial, e aqui também est&o sendo realizadas
pesquisas de natureza tanto experimental como tedrica, no sentido do aproveitamento desta fonte de
energia.

Em particular, um problema teérico é a determinacdo das propriedades termodindmicas e

termofisicas dos produtos de combustdo do carvdo. Estas propriedades sdo necessarias para projetar
instalagBes onde se realiza a queima desse combustivel.
Assim, o presente trabalho objetiva calcular as propriedades e a composi¢cdo dos produtos
resultantes da combustdo do carvao do tipo antracito, bem como avaliar a influéncia da combustao
incompleta deste combustivel, considerando que 2,5% do carbono constante na sua composi¢éo ndo
participam do processo de combustdo, levando em conta que 0 meio reagente se encontra no estado
de equilibrio quimico.

Metodologia
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Para o célculo da composicdo e das propriedades se utiliza um modelo que considera 0 meio
reagente no estado de equilibrio quimico (ALEMASSOV, DREGALIN e TISHIN, 1999) em
conjunto com o método do “Meio Local Reagente” (SPILIMBERGO, KRIOUKOV e GABBI,
2011). Entre as principais propriedades dos produtos de combustdo calculadas pode-se citar:
temperatura, calor especifico, massa molecular média, viscosidade, condutibilidade térmica, fraces
molares, entropia, entalpia, fracdo massica total das substancias condensadas, entre outras.

No modelo Alemassov, Dregalin e Tishin (1999) sdo utilizados os conceitos descritos a seguir.

- Combustivel e oxidante, que sdo caracterizados pelo nimero relativo de atomos que cada
componente contém.

- Coeficiente de excesso do oxidante, que caracteriza a relacdo entre os reagentes (combustivel e
oxidante). Este valor representa o excesso ou falta de oxidante no processo de combustéo.

- Bipropelente, que é o resultado da unido do combustivel e do oxidante.

- Produtos de combustéo, que s&o as substancias formadas no resultado da queima do combustivel,
podendo ser gasosas ou condensadas.

Além disso, o modelo de equilibrio quimico (ALEMASSOV, DREGALIN e TISHIN, 1999) é
constituido basicamente por trés tipos de equacdes, descritas a seguir.

1) Equacdo da dissociacdo das moléculas nos atomos, que fornecesse um nimero de equagdes igual
ao numero de moléculas do meio reagente.

2) Equacdo da conservacdo da quantidade de atomos nos produtos de combustdo, que fornecesse
um namero de equacdes igual ao nUmero de atomos que constitui o meio reagente.

3) Equacéo de Dalton.

As equac0es (1)-(3) fornecem um volumoso sistema de equacgdes algébricas ndo lineares, e para sua
resolucdo utiliza-se 0 método de Newton.

Além disso, nos processos de combustdo real, alguma parte de um dos componentes (combustivel
ou oxidante) pode nédo participar do processo de combustdo, ou reagir na situacdo de falta de um
deles, sendo que ao mesmo tempo, as temperaturas de ambos meios reagentes sdo iguais. Para levar
em consideracéo esse efeito, foi considerado o método do Meio Local Reagente (MLR).
Tradicionalmente, a avaliacdo destas alteracdes é realizada com base na diminuicdo da entalpia do
bipropelente, admitindo que, parte da energia “desaparece”. Este procedimento pode avaliar a
temperatura dos produtos de combustdo, mas apresenta erros consideraveis, na composicdo dos
produtos de combustdo. O método do MLR néo apresenta esta falha.

Resultados e Discussao

Utilizando o aplicativo correspondente ao modelo Alemassov, Dregalin e
Tishin (1999), foram realizados vérios calculos para a determinacdo das propriedades e da
composic¢do dos produtos de combustdo do antracito. As informacdes necesséarias foram retiradas da
literatura (CHOI, PARK e SON, 1994) e consistiram na composi¢do desse tipo de carvao, ou seja, 0
percentual massico das substancias quimicas que compdem o0 antracito, bem como o seu poder
calorifico e a composigéo da cinza. Logo apos estes dados foram transformados na escala utilizada
pelo modelo de equilibrio quimico considerado.
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Os célculos foram realizados para pressao de latm, para o coeficiente de excesso do oxidante
variando de 0,1 a 10 e o meio reagente total incluiu um total de 70 substancias, entre atomos,
moléculas e radicais. No caso da simulacdo da combustdo incompleta foi considerado que 2,5% do
carbono néo participa das reagdes com o oxidante, formando o meio local.

Em relacdo a variacdo da temperatura e da massa molecular média dos produtos de combustéo,
tanto para a combustdo completa como para a combustdo incompleta praticamente ndo houve
variacdo. Devido ao alto valor do poder calorifico, a temperatura maxima é bastante alta, em torno
de 2240K. A massa molecular média, tanto para a combustdo completa como incompleta possuem
um maximo e um minimo, os quais sdo consequéncias do CO2 e da evolucdo das fases
condensadas.

O calor especifico “congelado” praticamente ndo se altera em todo intervalo pesquisado da
variacdo do coeficiente de excesso do oxidante e a diferenca entre 0s meios reagentes (combustédo
completa e combustdo incompleta) ndo é visivel. J& os calores especificos equilibrados, sdo altos
para o coeficiente de excesso do oxidante variando de 0,1 a 0,3. Nesse mesmo intervalo de variacao
do coeficiente de excesso do oxidante observam-se alteracGes consideraveis nas substancias H2,
H20, CO, CO2 e C* (carbono condensado), que sdo os responsaveis pelos valores elevados calor
especifico equilibrado (tanto para a combustdo completa como a incompleta). Para o coeficiente de
excesso do oxidante igual a 1 (combustdo completa) e igual a 0,8 (combustdo incompleta) existem
outros maximos para o calor especifico equilibrado, que sdo provocados por altas temperaturas
(mais que 2200K) quando se inicia a dissociacdo de moléculas (radicais) em atomos, fato que exige
gastos consideraveis de energia.

Com relacdo as fracdes molares das substancias poluentes “C*+Cx*” e NO, em ambos 0os meios
reagentes, os maximos do NO correspondem aos maximos das temperaturas. Observa-se que estes
valores sdo consideravelmente mais alto do que as concentracdes do NO emitidas em instalaces
reais. A principal causa desta divergéncia esta nas velocidades relativamente pequenas na formacéo
do NO, pois 0 modelo de equilibrio quimico é baseado na hipdtese de que as velocidades das
reacOes quimicas sao infinitamente grandes.

Conclusdes

- Baseando-se no modelo de equilibrio quimico (ALEMASSOV, DREGALI e TISHIN, 1999), com
a aplicacdo do método do Meio Local Reagente foram pesquisadas as propriedades termodinamicas
e termofisicas de meio reagente “carvdao + ar”, variando o coeficiente de excesso do oxidante e
considerando na combustdo incompleta, que 2,5% do carbono ndo participamos do processo de
combustéo.

- Foi investigada a influéncias do coeficiente de excesso do oxidante e também a influéncia da
combustdo incompleta do carbono no processo de combustdo nas principais caracteristicas dos
produtos de combustdo. Foi observado: a existéncia de grandes valores para o calor especifico
equilibrado quando coeficiente de excesso do oxidante foi menor do que 0,5; o carater peculiar da
alteracdo das massas moleculares (com um minimo e um maximo); particularidades do
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comportamento das substancias CO, H2 e O2 nos meios reagentes da combustdo completa e
incompleta (devido a dissociacao).
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