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Resumo

BUENO, André Valente, Anilise de Liberacdo de Energia em Motores Diesel Operando com
Combustiveis Alternativos, Campinas: Faculdade de Engenharia Mecénica, Universidade
Estadual de Campinas, 2003. 107 p. Disserta¢do (Mestrado).

Os desafios técnicos impostos pelo crescente controle no nivel de emissio de poluentes, demanda
por redugfo de consumo e substituigio dos combustiveis fésseis empregados nos motores de ciclo diesel
concentram uma parcela aprecidvel dos estudos realizados na drea de combustio. Nestes estudos, a
identificac@o de padrdes de liberacdo de energia durante a queima possui elevado grau de importancia.

A taxa aparente de liberago de energia pode ser obtida a partir de diagramas experimentais de
pressao no cilindro, usualmente adotando-se um modelo de uma zona de combustio. Neste modelo
costuma-se assuimir que a presso e temperatura da cAmara de combustdo sdo uniformes e, ainda, que o
combustivel injetado € queimado instantaneamente. Desta maneira, o perfodo de ignicdo do combustivel
injetado e a presenca de combustivel nio queimado no fluido de trabalho sio negligenciados.

PropGe-se, no presente estudo, uma abordagem alternativa para o levantamento da taxa aparente
de libera¢do de energia. Esta abordagem promove a separagiio entre a injecdo e a queima do combustivel,
considerando-se a presenca de combustivel no fluido de trabalho. Os resuitados obtidos para a massa total
de combustivel queimada, sob tal abordagem, mostram-se consideravelmente realistas. Exemplos da
aplicagao desta abordagem durante o estudo da combustiio de misturas entre 6leo diesel e biodiesel em

motores de ignigio por compressio também serdo reportados e discutidos no presente trabalho.

Palavras Chave

- Motores Diesel, Biodiesel, Andlise de Liberag¢io de Energia.



Abstract

BUENO, André Valente, Heat Release Analysis in Diesel Engines Operating with Alternative
Fuels: Faculdade de Engenharia Mecanica, Universidade Estadual de Campinas, 2003. 107
p. Dissertacao (Mestrado).

The combustion process in Diesel cycle engine has been highly studied since it remains an
excellent alternative for future personal transportation power-trains, due to its high thermal
efficiency, future orientation, low fuel consumption and the perspective of minor emissions.
Technical challenges of exhaust emission control, energy conservation as well as substitution of
fossil fuel are the main efforts in the diesel combustion area. In these studies it is especially
important to identify the temporal rate of energy release occurring during the combustion
process.

The apparent combustion heat release rate is calculated from experimental cylinder
pressure data and, usually, adopting the single zone combustion model. According to this model,
it is admitted that pressure and temperature are uniform thorough the entire cylinder volume and
that injected fuel instantaneously vaporizes, mixes with in-cylinder gases and burns out. Thus, the
ignition delay and the presence of unburned fuel in the combustion chamber are not taken into
account.

It is proposed an alternative approach for calculating the apparent heat release rate during
combustion. The proposed approach permits to distinguish between the rate of fuel injection and
the apparent rate of fuel burning. By this way, it is possible to take into consideration the
existence of unburned fuel in the engine cylinder and the obtained results become more realistic.
Examples of the application of this approach to the study of combustion of blends of biodiesel

and diesel fuel are reported and discussed in this work.

Key Words
Diesel Engines, Biodiesel, Heat Release Analysis

Vi



indice

Capitulo 1 - Introducio..... . . 1
Capitulo 2 - A Taxa Aparente de Liberaciio de Energia......... 3
2.1  Aliberacdo de energia em um motor de ciclo diesel......c.oooveeeeiiooeinee e 3
2.1.1 A identificacdo dos processos ocorrentes durante a cCOmbUSIAO. ........ovevivveveenann. 4
2.1.2 Uma breve descrigdo dos processos ocorrentes durante a combustéo............... 5
2.2 Olevantamento da taxa aparente de liberacio de energia. ........ccoeeeeveevevverererevreeene, 7
2.2.1 A hipotese de homogeneidade da carga do cilindro. .......ccovvvevererereecercrncrennen. 9
222 A hipétese de queima instantdnea do combustVel. .........c.oeecrvevrieeeerieeecnenn 11
223 Os efeitos da cinética quimica de pré-chama e da prepara¢io da mistura
COMDUSIIVEL .ottt a b e s st ee e eeeneamnnereens 15
2.3 Ainterpolacio das curvas de taxa aparente de QUEITDA. ......ccoeeeeveeeievcveeriiieieeienes 16
24  Modelos preditivos de uma zona de COmMBUSIAD. ...vcvvvueeeeierrececee e eeesseereerees 19
Capitulo 3 - Modelos de Uma Zona de Combustio 21
3.1  Obtencio de um modelo de liberago de energia. ..........co.ocvvverveveeevreersecressreereenens 21
3.2 Obtencdo de um modelo Preditivo.. ... eveiieceerescreiiers s eenens 30
Capitulo 4 - Propriedades Termodinimicas do Fluido de Trabalho........eeveerseseerenserenss 32
4.1  Processos ocorrentes no fluido de trabalhio ... 33
4.1.1 Retardo da 1ZNICHO. ..vuiiiirecerrreecieviree ettt b s b et ee e essereerenneanan 33
4.1.2 CombustAo Pré&-MiStUrada. ......cocivrrreireiiceeeseiees s eereseeseesessesassnsssssserneen 34
413 Combustio diftSIVA. ..o.ooiieicerreee et e e e er e e e s 34

Vil



4.2 Tratamento do fluido de trabalho em modelos multidimensionais. ........ococoeeeveeeenans 35
43  Tratamento do fluido de trabalho em modelos termodindmicos. ......ccooovoveveveeemnnee. 38
44  Um modelo baseado em equilibrio parcial. ...........ocoveeueeeieveereeeeececeeneeeeee e, 40
4.4.1 O3 produtos de COMBUSIEO. ...e...veeeiieereereee ettt ee et e e e e eeeenaeeeas 42
442 A formulagio de um sistemna de eqUAGHES......o.cveiieeeeiee e, 51

443 A solugio do sistema de equacdes para a composicéo do fluido de trabalho. .56

4.4.4 As propriedades terrnodindmicas dos produtos de combustao. .....oovevveerennee.. 57
445 As propriedades do fluido de trabalho e suas derivadas.........occocooveeceneeecenn.. 60

4.5 A validagdo darotina de equilibrio parcial.......c.ccccceeeveveevercreeeseces s 62
4.5.1 A queima estequiométrica do propano (C3Hg). ..ovovevcveeccoreicceeeen e 64
Capitulo 5 - O Tratamento Numérico dos Dados de Pressdo 69
5.1  Dificuldades relatadas na avaliag@o dos dados de pressao. .....eeweeeerveerercnrevieecnnns 70
5.2 Aobtengio experimental dos dados de Pressfo ..o ooereeceircrnrerrr oo 71
5.3 Asflutuagdes nos dados de Pressao. ... ceernveiserceeneescsesisse e esesessena s s essseses 73
54  Tratamento numérico de diagramas de pressdo obtidos durante um ciclo. .............. 78
5.6 Conclusdes quanto ao tratamento numérico dos dados de pressao. .......oevvvvveveneen. 85

Capitulo 6 - A Combustio das Misturas entre Oleo Diesel e Esteres Etilicos do Oleo de Soja

86

6.1  Propriedades do etil-éster de s0ja € OULTOS COMbBUSLIVEIS. ....ecvrrieriieeiieierieie e, 87
6.2 Anilise de liberagB0 de energia. ....occvevvveererereererieee ettt s st 88
6.3  Ensaios de desempPenio. ....cccoeeivieiri et ere ettt ses e 92
6.4  Emissdes poluentes e a adigio do etil-éster de $0ja......oeerireecrereeeeeerereece e 94
6.5 Conclusdes quanto aos efeitos da adi¢do do etil-éster de S0Ja. ...ovoerevvererevverirerneneas 95
Capitulo 7 - Conclustes .96
Referéncias BIDLOZIATICAS ...cccvcrisoriasesnscrnsssrsssssnesessesaessonsesnerssnassasssssessosssasssssesssossesssssorsssss 97
APENAICE A coereverrrereressssinssssessssisisssssssssssstssmsssrsesssosnssrssssessasensssssssessasessasseressessnsnsasssasesseses 106

viii



Lista de Figuras

Figura 2.1: Diagrama tipico de taxa aparente de QUEIMA. ...................ovoveveeeereosroreeeeseseseeseeeeeseeereess 6
Figura 2.2: Massas de combustivel queimado e ndo reagido presente no SiStema. .o..ev.vervesreseesss 11
Figura 2.3:.Comparacdo entre as abordagens de aplicacdo do modelo de liberacdo de energia....... 13
Figura 2.4: Influéncia do processo de injecdo durante a andlise de primeir@ lei..........oooeveeeerovvrvsonn... 14
Figura 2.5 - Influéncia da cinética de pré-ignigdo na taxa de equivalencia G ....omeeoveeeveseemresceernn., 15
Figura 3.1: O volume de cOntrole RO CHIAATO. .......o.c.coeeeoeeeeeeeeeeieereeeeeeeeeeer e es s e esesees s seens 23
Figura 3.2: Resuitados para a simulagdo preditiva do motor MWM SPrifter ........ooeeeeeemreeneons 31
Figura 4.1: Fragbes molares dos produtos de COMBUSIGO. ...............ooveeeeeeeeeeeeeeeerresrirereeesrsessesessas s 66
Figura 5.1: Influéncia da derivada da pressdo no cilindro sob a liberagdo de energia. .................... 69
Figura 5.2: Variagdes nos diagramas de pressdo entre dois ciclos NGO cONSECUTIVOS. .....ovenreerrerrrennn 72
Figura 5.3: Dados obtidos para a pressao e sua derivad................ooooooovveoeeceereeeeeeeeeseeeeeesereeereenn 73
Figura 5.4: Periodograma de Lomb para os dados experimentais da derivada da pressao................. 74
Figura 5.5: Caracterizacdo da combustiio pré-misturada no dominio da frequéncia. ....................... 77
Figura 5.6: Tratamento dos dados de PreSS@o. ... vviioecveesieeeesceorreieseeeeeeserseeeenersssssesssases s 80
Figura 5.7: Periodograma de Lomb para o tratamento de dados experimentais. .........oeeeern... 81
Figura 5.8: Resultados obtidos pela aplicacdo do tratamento proposto. .........weeeeeeeeveeeeeeeeeeernen 81
Figura 6.1: Diagramas para operagdo em baixa carga (40% de carga a 1400 rpm)........coveeeeeeean... 89
Figura 6.2: Diagramas para operagdo em carga mediana (60% de carga a 2600 rpm).....................89
Figura 6.3. Diagramas para operag@o em plena carga (100% de carga a 3200 rpmy). ... 90
Figura 6.4: Resultados para o ensaio dinamométrico em condigbes de baixa carga (40%). ............... 93
Figura 6.5:Resultados para o ensaio dinamométrico em condicées de carga mediana (60%;. ........... 93
Figura A.1: Diagramas para operagdo em baixa carga (40% de carga a 1400 rpm,. ..................... 106
Figura A.2: Diagramas para operagdo em carga mediana (60% de carga a 2600 rpm,. ................. 106
Figura A.3: Diagramas para operacio em plena carga (100% de carga a 3200 rpm). ...eeee....... 107

X



Lista de Tabelas

Tabela 6.1: Propriedades do diesel, ésteres metilico e etilico de soja e misturas de interesse................ 87
Tabela 6.2: Férmulas empiricas dos combustiveis em eStudo. ......o.oovooeieovrveoeereeeeeseeeeeee e &8
Tabela 6.3: Resultados obtidos para as propor¢des de massa queimada sob cada mecanismo........... 91
Tabela 6.4: Energia liberada pela combustdio det. a partir da andlise de liberaciio de energia............... 92

Tabela 6.5: Dados experimentais e fornecidos pelo modelo de liberagio de energia..........c.coveuvn.... 95



Nomenclatura
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[A]
Cp
E
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massa de combustivel injetada no cilindro

massa de combustivel injetada por ciclo pelo dispositivo de injecao
massa molar da mistura de gases no cilindro

massa molar do produto de combustio de indice i

massa molar do combustivel

nimero de cilindros do motor

pressdo da mistura de gases

constante universal dos gases

constante da mistura de gases presente no cilindro
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50,4 entropia especifica em base molar do produto de combustio de indice i

T temperatura da mistura de gases;

u energia interna especifica da mistura de gases presente no cilindro;

i energia interna especifica em base molar do produto de combustiio de indice i
1% volume no interior do cilindro

Xeu fragio molar do combustivel ndo queimado presente no fluido de trabalho
X; fragdo molar do produto de combustio de fndice i no fluido de trabalho

X7 nimero de moles de combustivel queimado para cada mol de produtos
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X fracdo de combustivel queimada até o instante corrente

e parametro de ajuste da fracio de combustivel queimada no estdgio pré-misturado
d parametro de ajuste da fragio de combustivel queimada no estigio difusivo
g ngulo de manivela, expresso em graus a partir do ponto morto superior
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By angulo de inicio da combustio difusiva
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46, dura¢@o da fase pré-misturada da combustio
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A6, duracdo da fase difusiva da combustio
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Sobrescritos
valor em base molar de uma grandeza
relativo ao estado de formacho

<

Subscritos

0 relativo ao instante inicial de cdlculo

a relativo ao ar

b relativo ao combustivel queimado

cycle relativo a um ciclo do motor

cyl relativo aos cilindros do motor

d relativo a combustio difusiva

f relativo ao combustivel ou ao término do processo de injecdo
i relativo ao produto de combustio

bd relativo ao inicio da combustio difusiva
ig relativo 2 ignicdo

inj relativo & injecdo de combustivel

r relativo & combustéo pré-misturada

u relativo ao combustivel ndo queimado

z relativo & queima de 99% do combustivel disponivel
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Capituio 1

Introducéao

O estudo do processo de combustfo nos motores alternativos de ciclo diesel é uma
drea de intensa atividade de pesquisa, devido & extensdo de sua utilizagio em praticamente todés
o0s setores da economua. Em particular, pode-se mencionar que estes motores dominam as atuais
aplicacdes de transporte de carga pesada e, além disso, constituem uma excelente alternativa para
0 desenvolvimento de vefculos leves de transporte pessoal, possuindo reduzido consumo
especifico de combustivel e baixo nivel de emissdes poluentes [1].

A complexidade dos fendmenos fisico-quimicos envolvidos na combustfo nos motores de
igni¢do por compressido, bem como a relativa auséncia de modelos matematicos concisos para
sua descrigdo, torna interessante a utilizacgo de métodos com forte apelo experimental durante a
anélise dos processos desencadeados nestas mdquinas térmicas. Dentre estes métodos, destaca-se
o estudo da combustdo mediante a andlise do histdrico de liberacdo de energia, efetuado com
base no levantamento de diagramas experimentais de pressfio para o motor em questdo. O
Capitulo 2 do presente documento apresenta uma revisdo, consideravelmente detalhada, dos
conceitos envolvidos neste tipo de andlise. J4 no Capitulo 3, s3o apresentados modelos para a
andlise e simulagcdo de motores de ciclo diesel, baseados nos conceitos expostos durante o

Capitulo 2.



Uma aprecidvel discusso, encampando a determinacio das propriedades termodindmicas
do fluido de trabalho em modelos termodinamicos, encontra-se disponivel no Capitulo 4 do
presente documento. Ji o tratamento numérico dispensado aos diagramas experimentais de
pressdo, que possui influéncia marcante na confiabilidade dos resultados obtidos durante estudos
de liberagdo de energia, € explanado durante o Capitulo 5 deste trabalho.

A partir da primeira crise de energia, ocorrida em 1973, diversas alternativas tém sido
estudadas com o objetivo de se substituir os combustiveis fésseis como tinico insumo energético
para os motores de combustdo interna {2, 3, 4, 3, 6, 7). Neste ambito, a adicdo de combustiveis
alternativos como o biodiesel {ésteres etilicos de soja) ao 6leo diesel, através de misturas parciais,
pode ajudar o Brasil a reduzir sua demanda por petréleo, sem que se necessite modificar os
veiculos que iro utilizar tais misturas. Esta adi¢do pode ainda contribuir na redugéio da emissdo
de CO;, um dos causadores do efeito estufa, bem como amenizar os riscos associados com a
poluigdo do ar nos grandes centros urbanos. Todavia, as possibilidades abertas com a utilizagio
de tais misturas nas regides mais remotas do pafs sdo ainda mais atraentes, pois o elevado custo
do transporte encarece os produtos derivados de petréleo nestas localidades.

No Capitulo 6 apresentam-se estudos, baseados no método de andlise de liberacio de
energia, possibilitando a compreensfio do mecanismo de queima das misturas combustiveis
mencionadas acima, fornecendo-se assim maior embasamento tedrico para sua correta aplicacio.

Algumas conclusdes e consideragdes finais sdo apresentadas durante o Capitulo 7.



Capitulo 2

A Taxa Aparente de Liberacao de Energia

2.1 Aliberacao de energia em um motor de ciclo diesel

A composigio do fluido de trabalho contido no cilindro do motor varia no espaco e no
tempo. Para um motor de ignicio por compressdo e injecdo direta o combustivel € injetado no
estado liquido, quando o pistdo se aproxima do ponto morto superior, distribuindo-se através de
um ou mais jatos pela cAmara de combustio. A dispersdo do combustivel, sua mistura com o ar,
evaporacdo e difusdo, produzem uma mistura gasosa entre combustivel e ar, desencadeando
reagGes quimicas capazes de queimar este combustivel. Tais fendmenos devem ser obtidos em
um pequeno periodo de tempo, pois do contririo a eficiéncia do motor em questdo pode ser
comprometida. Assim, um motor que opere a 2000 rpm terd em torno de 5 ms para que todos
estes eventos ocorram [1]. Pode-se, através destes breves comentérios, antever a complexidade e
a natureza altamente transitoria dos fendmenos fisicos e quimicos ocorrentes em um motor diesel,
além de sua influéncia quanto ao desempenho otimizado deste motor.

Uma das maneiras tradicionalmente utilizadas para se compreender e analisar os eventos
citados acima € a analise do histérico da liberagdo de energia [1], efetuada através da andlise
experimental da queima do combustivel no motor em estudo. Pode-se definir a taxa na qual a
energia serd liberada no interior do cilindro do motor, taxa aparente de liberagdo de energia,
através da multiplicagio da taxa com que o combustivel € queimado, taxa aparente de queima do

combustivel, pelo conteddo energético deste combustivel.



E conveniente denominar as taxas definidas acima como aparentes, tendo-se em vista que
fatores estranhos a combustido propriamente dita, como a evaporagiio do combustivel injetado ou
os efeitos da consideragio de homogeneidade na carga do cilindro, serio englobados pela taxa
aparente de queima. O cardter com que tais fatores influenciardo estas taxas serd apresentado
detathadamente, em itens posteriores deste trabatho.

Através da andlise de imagens obtidas do interior de motores {8, 9] e dados referentes a
pressdo no cilindro, pdde-se ao longo do tempo mapear os principais fendmenos envolvidos na
combustao em motores diesel de injegio direta. Uma segiiéncia de trabalhos de grande relevancia
para a identificacéo destes fen6menos, e a influéncia de estudos baseados na taxa de liberacio de

energia em sua caracterizacio, serd apresentada a seguir.

2.1.1 Aidentificacdo dos processos ocorrentes durante a combustao

Uma equagio semi-empirica para a duracdio do atraso da ignicio em motores diesel foi
proposta inicialmente por Wolfer {10], relacionando a pressio e a temperatura médias do fluido
de trabalho com a duragfio desta etapa do processo de combustio.

Utilizando graficos triangulares e retangulares para representar a taxa de liberaciio de
energia, Lyn [11] verificou a pronunciada influéncia da morfologia destes grificos sob a taxa de
elevagdo da pressdo ¢ sob a pressdo méxima obtida durante um ciclo. Demonstrou-se, portanto,
que a taxa de liberacio de energia influenciava marcadamente a eficiéncia de um motor.

Visando a obtencdo de curvas otimizadas para a taxa de injecdo de combustivel em
motores diesel, Austen e Lyn [12] estudaram vérias curvas de liberagdo de energia construidas
através de diagramas experimentais de pressdo. A partir da andlise destas curvas, estes autores
acabaram por identificar os mecanismos pré-misturado e difusivo da combustio. Utilizando um
extenso estudo fotografico da combustdo em motores de ignigio por compressdo, Alcock e Scott
[9] mostraram que a maior parte da combustio ocorre com intensa luminosidade, como é
caracteristico nas chamas difusivas. Desta maneira evidenciou-se que, em condi¢Ses normais de

operagdo, a mator parte da energia ¢ liberada pela queima difusiva em um motor diesel.



Posteriormente, Krieger e Borman [13] propuseram o célculo da taxa aparente de
liberagdo de energia a partir da aplicacio de um modelo termodinimico de uma zona de
combustdo. O esquema proposto neste trabalho ainda é substancialmente utilizado, durante o
processamento de dados experimentais para a pressdo no interior do cilindro, com o intuito de se
determinar curvas para a taxa aparente de liberagio de energia.

Algumas consideracdes a respeito dos fendmenos identificados nos trabalhos citados
acima, e uma breve descrigio dos processos que os envolvem, serdio apresentadas no item a

seguir.

2.1.2 Uma breve descri¢cdo dos processos ocorrentes durante a combustéo

O combustivel adentra o sistema em estudo através do bico injetor, a alta presso, sendo
seus jatos dirigidos para a cimara de combustdo. Produz-se assim uma répida injecio através de
um orificio com pequena 4rea transversal, gerando-se um jato de elevada velocidade relativa ao
fluido de trabalho que j4 se encontrava no sistema. Devido a esta alta velocidade, o jato de
combustivel se desintegrard rapidamente em goticulas, formando um spray.

Este spray, juntamente com o escoamento do ar presente no cilindro, determinard a
distribui¢do do combustivel no interior da cdmara de combustdo. Deve-se salientar que os
processos mencionados acima sdo concomitantes. Conforme o combustivel e o ar misturam-se e
sédo aquecidos, a taxa de ocorréncia das reacOes quimicas de pré-chama no fluido de trabatho
comega a aumentar gradualmente. Em um dado momento, este processo formard os primeiros
focos da combustio. Durante o estudo da combustio em motores de ciclo diesel, di-se a
denominagdo de atrasc da igni¢do ao conjunto de fendmenos fisico-quimicos que se iniciam com
a injecdo de combustivel, terminando com sua ignicdo.

Pode-se dividir o atraso da ignicdo em uma parcela fisica e outra quimica. A parcela fisica
ocorrerd devido a necessidade de quebra do jato de combustivel em goticulas, seu aquecimento e
subseqiiente vaporizacio, além de sua combinag@o com o ar presente na cimara de combustio. A
parcela quimica representa o periodo de tempo, concomitante com a parcela fisica, no qual as
taxas de ocorréncia das reagbes de oxidagdo do combustivel sio muito lentas, e quase

imperceptiveis.



Durante a construgio de um diagrama de liberagio de energia, esperam-se valores
negativos para a taxa de queima no transcorrer de todo o atraso da ignicdo. Isto advém da
absorcdo de energia do sistema pelos processos de atomizacio e de vaporizacio do combustivel
injetado, além da ocorréncia de reagBes endotérmicas que antecedem o surgimento dos primeiros
focos de combustéo. Todos estes fendmenos, caracterizados pela absorcio de energia pelo fluido
de trabatho, serdo computados por modelos de uma zona de combustio, portanto, como uma
liberac@o negativa de energia, conforme indicado pela Figura 2.1.

Obviamente, os processos subseqiientes ao atraso da ignigio sdo fortemente influenciados
pelo tempo transcorrido e pelos fendmenos fisico-quimicos caracteristicos desta fase da
combustdo. Desta maneira justifica-se a importancia dada a seu tratamento criterioso no presente
trabalho, durante a formulagiio de modelos matemdticos de uma zona de combustio.

Até que ocorram os primeiros focos de queima, uma parte consideravel do combustivel ja
injetado estard dentro dos limites de inflamabilidade, encontrando-se aquecida, vaporizada e
misturada com o ar através da ago dos processos descritos acima. Frentes de chama, origindrias
dos primeiros focos de ignicdo, percorrerfio rapidamente esta mistura pronta para entrar em
combustdo. A velocidade destas frentes é controlada pela cinética das reagdes em cadeia, que
caracterizam a queima de uma mistura homogénea. Este é o mecanismo pré-misturado da
combustdo. A liberagdo de energia durante esta etapa do processo de queima é consideravelmente
abrupta. Espera-se que durante a queima pré-misturada, relativamente 2 queima difusiva, seja

emitida pouca radiacao e forme-se pouco carbono (particulados) [8, 9].

2,80E-06

Awasoda  Combustio Combustio Difusiva Caudn da
2,30E-08 - Ignicio Pré.misturada > Combustio

+80E-06

13CE-06

8,005-07 ~+

3.00E-07 4

—

Taxa Aparente de Queima [Kg/grau]

-2,00B-07" Q-5 -1 5.0 S0 18 20 25 30 35 40 45 8055 B0 &5
Angulo de manivela [graus}

Figura 2.1: Diagrama tipico de taxa aparente de queimsa,



Uma vez consumida a mistura previamente preparada, ou dentro dos limites de
inflamabilidade, a taxa com que a combustio ocorre comecard diminuir rapidamente,
estabilizando-se a niveis ditados pela razdo com que o combustivel ingressante no sistema é
submetido as condi¢des de queima. Desta forma a liberagio de energia deixa de ser governada
pela cinética quimica, sendo influenciada fortemente pela velocidade de evaporagio do
combustivel, pela difusio de seus vapores e pela quantidade de oxigénio disponivel para a reaciio
de queima. Este € o mecanismo difusivo da combustdo, que ocorre concorrentemente ao pré-
misturado.

ApéGs o término da injecdo de combustivel no sistema, a combustio continua a uma taxa
decrescente, conforme o combustivel e o oxigénio presentes no fluido de trabalho sdo
consumidos. O estagio da combustio no qual os reagentes tornam-se escassos ¢ a liberacio de
energia inexpressiva, ¢ denominado cauda da combustdo, e pode perdurar até a abertura da
valvula, ou vilvulas, de escape. Durante a cauda da combustio a queima também ocorrerd
predominantemente através do mecanismo difusivo. Nestas duas dltimas fases da combustio
esperam-se grande producdio e queima de particulados, além de elevada troca térmica por
radiacio.

Gragas a esta dependéncia da combustio em motores diesel pela disponibilidade de
oxigénio, pode-se demandar excesso de ar de até 50% [1] para que boa eficiéncia e baixo nivel de

emissio de particulados sejam alcangados.

2.2 0O levantamento da taxa aparente de liberacao de energia

Pode-se determinar a taxa com que a energia, ou o calor, é liberado em um motor de
combustio interna considerando-se diretamente todos os fendmenos descritos anteriormente,
através do emprego de um modelo de simulagdo multidimensional. Conforme serd mencionado
em capitulos posteriores, os modelos multidimensionais fornecem, além da taxa aparente de
liberagdo de energia, resultados para o escoamento turbulento bifisico e para a distribuigio dos
elementos quimicos no interior do cilindro [14]. Assim, disponibiliza-se uma anélise aprofundada
da dispersdo do spray formado durante a injegéio, da ignicio da mistura combustivel compondo as
primeiras frentes de chama, e do campo de temperaturas e velocidades no interior do cilindro,

possibilitando-se uma visdo intensiva dos fendmenos citados anteriormente.



Felizmente, a determinacio da taxa de liberacio de emergia pode ser feita através da
consideracio indireta dos complexos fendmenos envolvidos na combustdo, empregando-se um
modelo termodindmico de uma zona de combustiio, chamado neste trabalho de modelo de
liberagdo de energia. Este modelo € consideravelmente mais simples que os modelos
multidimensionais, além de nd3o exigir ajustes de parimetros de natureza essencialmente
empirica, presentes nos esquemas de vdrias zonas de combustio. O custo desta solugdo
simplificada é a perda da descricio espacial dos processos ocorrentes no motor, além da
necessidade de dados experimentais para a pressio média no interior da cAmara de combustgo.

A preocupagdo com a distribuigdo da concentragio das espécies quimicas consideradas,
da temperatura e do campo de velocidades é revogada, através da adocio da hipdtese de que a
carga do cilindro seja uma mistura uniforme, ou homogénea. Desta forma tem-se uma unica
temperatura, pressdo e concentracio para cada substincia quimica em toda a zona de combustdo,
que podem ser interpretadas como os valores médios destas varidveis presentes na aplicacio do
modelo matemdtico em estudo.

Deve-se salientar que a taxa com a qual o combustivel estd sendo queimado no sistema
descrito acima nao possui relacdo alguma, de forma direta, com a taxa de injeciio de combustivel.
Segundo Ramos [14], pode-se considerar uma tnica relagio indireta entre a taxa de injecdo e a
taxa aparente de queima do combustivel: A massa total de combustivel injetado e a massa total de
combustivel queimada, prevista pela integracdo da taxa aparente de queima do combustivel,
deverdo ser coincidentes com o motor operando em regime permanente.

A utiliza¢do de técnicas de andlise baseadas em modelos de uma zona de combustio em
motores diesel possui vasta documentacio. Conforme se mencionou, Krieger e Borman [13]
propuseram um método para o cdlculo da taxa aparente de liberaciio de energia incluindo efeitos
da dissociagdo dos produtos de combustio e da transferéncia de calor através das paredes do
cilindro, cuja esséncia permanece sendo a mais utilizada para este propésito. Gatowski e co-
autores {15] acresceram a esta andlise os efeitos do escoamento nas folgas presentes no interior
do cilindro. Rakopoulos e Hountalas [16] estimaram a taxa total de transferéncia de calor durante
a combustdo, utilizando a determinag¢io experimental da taxa aparente de liberacio de calor

associada a diversos modelos de transferéncia de calor.



No presente trabalho serd apresentado um modelo, voltado & determinagdo experimental
da taxa aparente de liberagfio de energia, que considera a presenca de combustivel ndo reagido no
fluido de trabalho, cinética quimica para alguns dos produtos de combustdo, além de separar

convenientemente o processo de inje¢io da queima aparente do combustivel.

2.2.1 A hipotese de homogeneidade da carga do cilindro

Tradicionalmente, a hipétese de que o fluido de trabalho se comporte de maneira
homogénea tem sido utilizada durante o levantamento da taxa aparente de queima baseada no
tratamento de dados experimentais para pressdo [1]. Ndo obstante a qualidade ipegdvel dos
resultados obtidos sob tal hipdtese, ela vem sendo justificada de maneira conceitualmente
equivocada, com base na expectativa de que elevada taxa de misturacio, presente nos motores de
ciclo diesel modernos, venha a formar uma mistura quase homogénea no interior de seus
cilindros.

Apesar deste elevado grau de mistura, a heterogeneidade do fluido de trabalho nos
motores diesel € considerdvel, e de elevada importancia durante a descri¢cdo do processo de
combustio. Tendo-se reconhecido a heterogeneidade de fluido de trabalho, deve-se conceber uma
aproximagao para seu comportamento que englobe a influéncia dos diversos fenémenos esparsos
desencadeados durante a combustio. Embora o modelo de liberagio de energia ndo compute
diretamente a complexa preparacio da mistura combustivel no motor, caracteristica da fase
difusiva da combustdo [17], tampouco a cinética quimica da queima de misturas homogéneas,
que ird governar a etapa pré-misturada, sua formula¢do ird mensurar indiretamente a queima
ocorrente em ambas as etapas. Esta mensuracio se efetuard com base na interpretacio da
influéncia da queima do combustivel na curva experimental de pressio, através da aplicacio da

primeira lei da termodindmica,



Desta forma, considera-se que o comportamento global ditado pela soma das influéncias
dos diversos mecanismos de queima ocorrentes no cilindro, descritos anteriormente, seja bem
aproximado pela cinética quimica de combustéo determinada através da aplicacio da primeira lei
da termodinidmica a um sistema homogéneo, submetido as condigbes médias de temperatura,
pressdo e concentracdo de combustivel presentes no cilindro do motor real. Deve-se salientar que
a pressdo média no interior do cilindro e seu volume serdo levantados de maneira experimental,
durante testes em bancada, posteriormente alimentando o modelo de liberacio de energia.

Conforme se verificard adiante, a excelente concordéncia entre a massa de combustivel
queimada prevista por este modelo e pelo consumo de combustivel do motor, mensurado durante
0s ensaios em bancada, confere certa seguranca quanto a adogdo da hipétese de homogeneidade

da carga do cilindro.
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2.2.2 A hipdtese de queima instantanea do combustivel

Nos modelos termodinimicos de uma zona de combustdo, para motores de ignicio por
compressdo, ¢ usual assumir-se que o combustivel injetado queimard imediatamente ao adentrar a
cimara de combustio [13, 14, 15], formando-se assim uma mistura em equilibrio quimico de
gases ideais, composta pelos produtos de combustio e ar presentes no fluido de trabalho. Desta
forma, o efeito da presenca de combustivel nio queimado na composigio quimica do fluido de
trabalho néo seri levado em conta nestes modelos.

Em uma tentativa de melhorar a representacio do fluido de trabalho, e de suas
propriedades termodinimicas, optou-se pela separacio da por¢do queimada e ndo queimada do
combustivel presente na camara de combustdo. Disponibilizou-se desta maneira o conhecimento,
de forma direta, da quantidade de combustivel que ji havia reagido em cada instante das
simulagdes, conforme se acompanha na Figura 2.2 para o regime de operagiio correspondente a

Figura 2.1.
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Figura 2.2: Massas de combustivel queimado e nfio reagido presente no sistema.
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Outro argumento para o abandono da hip6tese de queima instantinea & a associagdo entre
o processo de queima de combustivel a sua injecfio, promovida por sua utilizacdo. Tal associacio
fard com que se estime erroneamente o fluxo de massa nas fronteiras do sistema em estudo e, por
conseguinte, o fluxo de entalpia e o acréscimo de energia interna acarretado pelo fluxo de massa
(ver Capitulo 3). Este equivoco reside no distanciamento entre a taxa aparente de queima de
combustivel, adotada sob tal hipétese como a taxa de influxo de massa no sistema, e a taxa de
injecdo de combustivel, que representa o valor real deste influxo. Através da separacdo entre os
processos de injecdo e queima, propiciado pelo abandeno da hipétese de queima instantanea do
combustivel injetado, pode-se utilizar diretamente a taxa de injegio como o fluxo de massa nas
fronteiras do sistema, evitando-se estes inconvenientes.

Na Figura 2.3 s&o apresentados diagramas de liberagdo de energia, histérico de queima do
combustivel injetado e de temperatura média do fluido de trabalho, para a operacdo do motor
MWM 6.07T GMT 400 com éleo diesel N° 2. Constam nestes diagramas dados obtidos pela
aplicacio de modelos de liberacio de energia, considerando-se a hipétese de queima instantinea
do combustivel injetado e separando-se os processos de injegdio e queima, através do computo da
parcela de combustivel ndo queimado no fluido de trabalho. As massas totais de combustivel
injetado, presentes nos diagramas de histérico de queima da Figura 2.3, foram determinadas
experimentalmente. J& as taxas de injegfio, utilizadas na construcdo das curvas de massa total de
combustivel na mistura, foram estimadas a partir de um modelo descrito no Capitulo 3.

Observam-se nesta figura algumas tendéncias, independentes do regime de operagdo do
motor, ocasionadas pelo abandono da hipdtese de queima instantinea em favor da separacdo
entre 0s processos de injecdo e queima. A primeira delas seria o acréscimo na temperatura da
mistura de gases no cilindro prevista para boa parte da fase difusiva e para a cauda da combustdo,
acompanhada de um leve decréscimo durante a fase pré-misturada e o inicio da fase difusiva. A
taxa de liberacdo de energia apresenta comportamento semelhante ao descrito acima para a
temperatura da carga. Isto acarreta um acréscimo na massa de combustivel queimada prevista
pelo modelo com separagdo entre queima e injecdo, frente a adocfio da hipdtese de queima
mnstantanea. Nos casos apresentados pela Figura 2.3 este acréscimo foi, em média, de 7,08 pontos

percentuais.
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Figura 2.3:.Comparacio entre as abordagens de aplicacio do modele de liberacio de energia.

Na Figura 2.4 sdo apresentados valores para alguns dos termos presentes em um balango
de primeira lei para o sisterna em estudo, considerando-se a operacio do motor com Sleo diesel
N° 2 a 2600 rpm e 60% de carga. Pode-se constatar nesta figura a ordem de grandeza dos termos
relacionados ao processo de injecdo, para os casos de adogdo da hipdtese de queima instantinea e
para a separacdo entre a queima e a injecdo, frente ao termo correspondente a taxa com o gual o
sistema cede calor por suas fronteiras. Nota-se que os termos relacionados 4 injecio mostram-se
reduzidos, porém nio despreziveis, frente ac calor cedido.

Durante a maior parte do processo de injecéo, situado entre os dngulos de manivela de -20
e 10° para o caso ilustrado na Figura 2.4, o modelo baseado na queima instantinea do
combustivel considera nulo, ou até mesmo negativo, o fluxo de massa nas fronteiras do sistema.
J& o modelo baseado na separagio entre injec@o e queima utilizou valores realistas para este fluxo
durante o processo de inje¢io. Esta discordincia gera o relatado acréscimo nos dados de liberacio
de energia e temperatura para o perfodo de injecdo, mediante a adogdo da hipdtese de queima

instantinea.




Apds o término do processo de injecio, o modelo concebido sob tal hipétese ird prever
valores consideravelmente altos para o influxo de massa no sistema, quando na realidade este
influxe € nulo. Isto acarreta a redugdo nos valores dos dados de liberagio de energia e de
temnperatura do fluido de trabalho calculados pelo modelo de queima instantinea, conforme se
observa na Figura 2.3,

Durante o inicio da compressio e a cauda da combustio, instantes nos quais a taxa de
injeco € nula e a de queima € préxima de zero, observa-se a esperada proximidade entre os

valores da taxa de liberagfio de energia previstos pelas abordagens em estudo.
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Figura 2.4: Influéncia do processo de injecio durante a andlise de primeira lel.

As discrepancias indicadas na Figura 2.3 entre a massa total de combustivel presente no
cilindro, levantada experimentalmente, e as massas de combustivel queimadas até a abertura da
vilvula de escape, previstas através de cada um dos modelos de liberagdo de energia, mostram-se
bastante favoraveis a abordagem com separagio entre os processos de injecdo e queima. Todavia,
para se levantar precisamente a exatiddo desta abordagem, seria necessdrio ainda o conhecimento
da massa de hidrocarbonetos ndo queimados presentes ao final do processo de combustao.

Sob este ponto de vista, a separacdo entre os fendmenos de queima e injegiio do
combustivel deverd propiciar diagramas de liberaco de energia com maior qualidade, frente a
adocdo da hipdtese de queima instantinea do combustivel, motivando o autor a relevar esta

hipdtese durante as andlises que seguem.
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2.2.3 Os efeitos da cinética quimica de pré-chama e da preparacdo da
mistura combustivel

Conforme serd descrito no Capitulo 4, o esquema de equilfbrio parcial, utilizado na
caracterizagdo da composi¢do do fluido de trabalho, considerou de elevada velocidade as reacdes
quimicas envolvendo os produtos da oxidagio do combustivel sob a presenca de ar.

Todavia, no transcorrer da fase de atraso da ignicfio, rea¢des endotérmicas que antecedem
o surgimento dos primeiros focos de combustio irdo absorver energia do sistema em estudo.
Some-se a isto a energia absorvida durante a parcela fisica do atraso da ignigdo, através da quebra
em goticulas do jato combustivel, seguida pelo seu aquecimento e vaporizagfio. Comentou-se que
esta absorcdo ird causar valores negativos para a taxa aparente de queima do combustivel, que
felizmente sdo amortecidos durante a sua integracdo para a determinacdo da relacio de
equivaléncia entre combustivel queimado e ar (ver Capitulo 3).

Embora a caracterizagio da fase de atraso da ignigfio seja interessante durante a
construgio de uma curva de liberagiio de energia, a taxa negativa de queima nesta etapa da
combustdo representa apenas a extragio de energia do sistema citada acirna, e ndo a destruigio de
uma parcela da massa de combustivel queimada. Portanto, caso a influéncia da taxa negativa de
queima sob a relagdo de equivaléncia fosse mais pronunciada, causando alteracbes substantivas
na relacdo de equivaléncia entre combustivel queimado e ar (¢v) durante as simulagtes, ela se
tornaria um s€rio inconveniente. A Figura 2.5 ilustra o grau de influéncia tipico desta absorgdo de

energia sobre a relagio de equivaléncia adimensional entre combustivel queimado e ar.
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Figura 2.5 - Influéncia da cinética de pré-igniciio na taxa de equivaléncia ¢,
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Com o intuito de obter a taxa aparente de liberacio de energia, Li e co-autores [18]
utilizaram o modelo de cinética quimica reduzida de Hu e Keck [19], associado a um modelo
termodinamico de uma zona de combustdo. As taxas de liberacio de energia obtidas por este
¢squema mostraram-se demasiadamente bruscas durante o inicio da combustio, sendo toda a
liberagdo de energia efetnada precocemente. A massa de combustivel queimada prevista por esta
abordagem € duas vezes maior que a verificada experimentalmente. A despeito da obtencio de
resultados incoerentes, este trabalho demonstra a possibilidade de emprego de esquemas que
levem em conta a influéncia da cinética quimica de pré-ignicio, durante a concepcdo de modelos

para a averiguagdo da taxa de liberag3o de energia.

2.3 Ainterpolagéo das curvas de taxa aparente de queima

Muitas vezes a distin¢8o entre os mecanismos pré-misturado e difusivo da combustiio nio
se faz tdo Obvia quanto observado na curva apresentada na Figura 2.1. Surge entfio a necessidade
de algum critério, que ndo o visual, para separar as parcelas pré-misturada e difusiva da
combustio, expressas nas curvas experimentais de taxa aparente de queima.

Baseando-se na teoria das reagdes em cadeia proposta por Semenov [20], a qual explica a
combustao de misturas homogéneas, Wiebe [21] deduziu uma expressdo semi-empirica para a
taxa de liberacdo de energia, sugerindo que ela fosse aplicada em motores diesel. Na deducdo
desta expressao Wiebe admitiu que a taxa de combustéio é proporcional a velocidade de formagio
de radicais ativos, e que a taxa de geracdo destes radicais € proporcional & duracio da combustio

elevada a um expoente a ser determinado. A fungdo proposta por Wiebe é dada por:

I+t
8-6,
=1 - 6,908 - £
X exPli [6’2 "“'9:'3} }

sendo

4 fracdo de combustivel queimado até o instante corrente;

G angulo de manivela correspondente ao inicio da injegio;

&, dngulo de manivela correspondente a queima de 99% do combustivel;
4 parimetro de forma da funcio de Wiebe.
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A férmula de Wiebe expressa formalmente a cinética de combustio em misturas
homogéneas combustivel-ar, por isso ela adequa-se apenas a motores com formacio externa de
mistura. Desta maneira, ela € incapaz de representar a queima em dois estdgios ocorrente nos
motores diesel.

Percebendo que com apenas uma funcdo de Wiebe ndio seria possivel representar a
liberagio de energia nestes motores, Watson e co-autores {22] propuseram a atiliza¢do de duas
fun¢des, uma representando o estdgio pré-misturado e outra a combustdo difusiva. As curvas de
liberagdo de energia apresentadas por estes autores, calculadas a partir de diagramas
experimentais de presséo, foram muito bem representadas por duas funcdes de Wiebe [21].

Baseando-se nestas constatagdes, propGs-se a seguinte representacio para a taxa de

queima:

d +1{8-8 <o I -8 Soth _a \E‘;d _a Sal 2_1
_m&=5‘903.zp.§9 . % .exp —6908- 6_,.‘33“} *‘3‘6903‘2;"@—2‘ g8 | ~exp —6,008- L ( )
ag, | a6, \ A6, ) A8,

sendo

X parametro de ajuste da fracio de combustivel queimado no estdgio pré-misturado;
X parametro de ajuste da fracio de combustivel queimado no estdgio difusivo;

Gig angulo da igni¢do da mistura combustivel;

o dngulo de inicio da combustio difusiva;

A6, duragfo da fase pré-misturada da combustdo;

A6, duracfo da fase pré-misturada da combustio;

A6 duracdo da fase difusiva da combustio;

p parametro de forma da funcio de Wiebe associada ao estdgio pré-misturado;

{a pardmetro de forma da funcio de Wiebe associada ao estdgio difusivo.
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Durante o ajuste das curvas de taxa aparente de queima os valores dos pardmetros ¢, ¢ £
relatados por Miyamoto e co-autores [23] foram tomados como referéncia inicial. As duracdes
dos mecanismos pré-misturado ¢ difusivo da combustao, expressas por A, e A8, foram retiradas
diretamente das curvas experimentais de taxa de queima. Para a duracio da etapa pré-misturada,
representada por A6, utilizou-se o dobro da diferenca entre o 4ngulo de médxima taxa de queima
e 0 de inicio da combustio. Para a duracdo da etapa difusiva, representada por A#, utilizou-se o a
diferenca entre o angulo de queima de 99% do combustivel e o de inicio da combustio difusiva.

Os valores dos parfmetros de ajuste 7, e ,ys foram obtidos através da aproximacio das
curvas experimentais de liberagdo de energia pela Equagdo 2.1, utilizando-se o método dos
minimos quadrados [24]. Alguns exemplos de ajuste de diagramas de liberacio de energia podem
ser encontrados no Apéndice A.

Tendo sido concebida com base na combustdo de misturas homogéneas, a fungio de
Wiebe pode ser tratada como uma correlagio semi-empirica para a taxa aparente de combustio
pré-misturada. Porém a Equacfo 2.1 também utiliza uma funcdo de Wiebe para aproximar a taxa
de queima durante a etapa difusiva. Mencionou-se que esta etapa da combustiio nido é governada
pelas leis da queima de misturas homogéneas e desta forma esta equago torna-se uma correlagio
meramente empirica [23, 25].

Obviamente, a combustio difusiva presente nos motores reais nfo serd governada pela
cinética das reagdes em cadeia, como na queima de wma mistura homogénea. Todavia, durante o
inicio da fase predominantemente difusiva da combustio a taxa de queima aumentara de forma
gradual, devido ao acréscimo da taxa de preparacdo. Na medida que a queima transcorre o
oxigénio torma-se mails escasso na cimara de combustio, causando um decréscimo na taxa de
queima, até que esta se torne inexpressiva. Resultados atestando tal comportamento podem ser
observados no trabalho de Whitehouse e Way [26], baseado na dependéncia do oxigénio para a
preparacio da mistura combustivel.

Portanto, uma fun¢io de Wiebe também pode prever o comportamento da taxa de queima
difusiva em motores diesel, pois morfologicamente ele se assemelha muito ao da queima de uma
mistura homogénea, porém neste caso tal fun¢fio serd uma correlagdo com cardter meramente

empirico.

18



Estas observagdes reiteram o considerivel sucesso obtido por Miyamoto e co-autores [23]
durante a interpolagcdo de curvas para a liberaciio de energia, atestando que a fungéio de Wiebe

constitui uma boa aproximacio até mesmo para a queima difusiva.

2.4 Modelos preditivos de uma zona de combustéo

As hipdteses ¢ 0 modelamento geral abordado na descriciio do esquema de liberagdo de
energia podem ser aplicados com o propdsito de se determinar a curva de pressdo média de um
motor, com o conhecimento prévio de seu diagrama de liberacio de energia. O modelo destinado
a esta determinag@o serd chamado, neste trabatho, de modelo preditivo. Da mesma forma que o
esquema de liberagio de energia, este modelo possui vasta documentacdo [14].

A intengdo de se conhecer a curva de pressdo média no cilindro de um motor reside no
fato de que ela fornece subsidios diretos para a avaliacdo da producfio de trabalho pelo sisterna
em estudo. Desta forma podem-se, por exemplo, realizar estudos sobre a influéncia de diversos
parametros como a taxa de compressdo, o curso do pistdo, ou o volume da cAmara de combustio
no desempenho deste motor.

Todavia, o conhecimento prévio do comportamento da taxa de liberacdo de energia
ocorrente em um motor diesel, nos diversos regimes de trabalho aos quais ele serd exposto
durante sua utilizagdo, ndo € uma tarefa ficil. Miyamoto e co-autores [23] obtiveram subsidios
para o comportamento de curvas para a liberacdo de energia, empregando uma funcdo dupla de
Wiebe, para uma ampla gama de regimes de operacio com um motor de injecdo direta e outro de
inje¢do indireta. Este trabalho consiste, sem diivida alguma, na melhor fonte disponivel para a
obtencio de dados para a taxa aparente de liberacdo de energia em motores diesel.

Embora a taxa aparente de liberac@o de energia possa ser estimada pela publicagio citada
acima, fatores como a taxa de compressdo, a geometria da cimara de combustio, além das
condicOes de temperatura e pressao do fluido de trabalho durante o inicio da inje¢do influenciam,
de maneira notéria, o proprio comportamento da liberacio de energia. Torna-se, portanto,
imprevisivel a imprecisdo causada pelo franslado de dados para a liberacdo de energia de um

motor a outro.
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Isto dificulta substancialmente a obtencfio de resultados de elevada confiabilidade para
estudos paramétricos com o modelo preditivo de uma zona de combustio. Por esta razio
emprega-se este modelo, no presente trabalho, apenas quando os parimetros de liberagio de
energia refletem, de maneira segura porém redundante, dados experimentais levantados para o

motor e regime de operagio a serem simulados.
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Capitulo 3

Modelos de Uma Zona de Combustao

O desenvolvimento dos dois modelos termodindmicos para a simulagio dos processos
ocorrentes durante a combustio em motores diesel, apresentados no capitulo 2, serd exposto a

seguir.

3.1 Obtencao de um modelo de liberagéo de energia

Conforme discutido, neste trabalho ser4 utilizado um modelo computacional de uma zona
de combustdo para a obtengfo da taxa aparente de liberacdo de energia, a partir dos dados
experimentais de pressdo. Este modelo considera a carga do cilindro como uma mistura uniforme
de gases ideais, composta exclusivamente por ar, combustivel n3o reagido e produtos de
combustfo. Tal mistura encontra-se em equilibrio termodinimico parcial e em condicBes
uniformes de temperatura, pressdo e razdo de equivaléncia entre combustivel e ar, ajustadas a

cada instante da simulacfio, por razdes também ji comentadas.

21



A adig¢do de combustivel a esta carga durante o processo de combustio se d4 de maneira
gradual, sendo o mesmo injetado em estado liquido, vaporizando-se no instante em que entra no
sistema em estudo. Desta forma o combustivel ndo queimado se comportard como mais um
constituinte da mistura uniforme de gases ideais que compde a carga do cilindro. Assim,
fenbmenos como gradientes de pressdo, gradientes de temperatura, gradientes de concentracio,
cinética quimica, vaporizagio gradual de combustivel, mistura entre combustivel e ar e o
escoamento no interior do cilindro nio serio levados em conta, de maneira direta, por este
modelo.

Devido & abdicacao da hipétese de que todo o combustivel presente no fluido de trabalho
se encontrasse queimado, a massa e combustivel injetada e a taxa de injecdo a cada instante da
simulacdo serdo pardmetros necessarios durante a obtengdo das curvas de Iiberagio de energia.

Com este escopo, propds-se o cilculo da taxa de injecdo através da aproximacéo por uma
funcdo senoidal, variando-se seu angulo de zero a m. Este comportamento baseou-se na
observagdo da morfologia de curvas para a taxa de injecio reportadas na literatura, em estudos
que utilizaram dispositivos de injeciio acionados mecanicamente [27, 28, 29]. Caso se deseje
simular a taxa de inje¢do de um dispositivo acionado eletronicamente, convém considerar a taxa
de injecao constante, acompanhando as morfologias apresentadas na literatura [29, 30].

Admitiu-se que o combustivel cruzari as fronteiras delimitadas pelo sistema formado pelo
cilindro, pistéo e cabegote no estado liquido, vaporizando-se imediatamente. De fato, alguns
estudos comprovam a existéncia de um nicleo de combustivel liquido com comprimento finito
nos jatos formados na cimara de combustio, em motores diesel [27, 31}, Desta maneira a
quantidade de combustivel liquido presente no jato, ou spray, apds cerca de 1 ms do inicio da
inje¢do permanecerd constante, representando cerca de 5% da massa total de combustivel no jato
[27, 31]. Portanto, pode-se afirmar que a injecéo adicional de combustivel ird equivaler a uma
fonte de um jato gasoso {27, 31]. Este comportamento explica o sucesso de modelos
fenomenoldgicos baseados em um jato gasoso de combustivel [28, 32, 33].

Assim, a taxa de injecdo de combustivel, e a massa total de combustivel injetada a cada

instante da simulagdo foram aproximadas pelas duas equacdes que seguem.

My gy = I—COS(H. -6 3.1)
2-ny g, -6,
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H

i = mf.c:‘z‘le . BF 6: (3'2)
46 ( f,l'ﬂj) 2. n, - (gf __)9 {sen[n’ gf ) J)

sendo

g angulo de manivela, expresso em graus a partir do ponto morto superior;

& dngulo de inicio da injecéo;

¢ angulo de término da injegio;

P in massa de combustivel injetada na mistura de gases que se encontra no volume de
controle;

M eycte massa de combustivel injetada por ciclo pelo dispositivo de injecdo;

Heyl nitmero de cilindros do motor.

A transferéncia instantinea de calor as paredes do cilindro poderd ser computada, pelos
programas desenvolvidos neste trabalho, através das correlacbes de Annand [34] ou Woschm
[35]. Os parametros de ajuste destas correlagdes foram escolhidos de acordo com as
recomendac¢des de seus autores. Durante a utilizacio dos modelos preditivo e de liberagio de
energia, no presente trabalho, empregou-se a correlacdo de Annand [34].

Como a determinac@o da taxa aparente de liberacio de energia se dard entre o instante do
fechamento da vilvula, ou vdlvulas, de admissdo e a abertura da védlvula, ou valvulas, de escape,
o dnico fluxo de massa presente nas fronteiras do sistema formado no interior do cilindro serd o

da injecdo de combustivel.

Figura 3.1: O volume de controle no cilindro.
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Devido a hipdtese de que todo o combustivel que adentra o volume de controle estara

vaporizado, e contido em um jato gasoso, pode-se esperar que a massa de combustivel presente

no fluido de trabatho venha a se comportar como um géds ideal. Assim, poderé se definir uma

relacio de equivaléncia combustivel ar relativa a massa total de combustivel, e outra concernente

apenas a parcela queimada do combustivel, representadas por ge g,.

Desta forma, as propriedades do fluido de trabalho serfio determinadas apenas em fungio

da temperatura da mistura 7(6), da pressdo média no interior do cilindro p(8) e das taxas de

equivaléncia correspondentes a parcela queimada do combustivel ¢{6), e a massa total de

combustivel @ 8).

A relacio de equivaléncia ¢, sob as hipSteses mencionadas na pagina anterior, pode ser

expressa por:

sendo

Mygp

Js
My

my

b= f (3.3)

A relacdo de equival€ncia ¢, sob estas hipéteses, pode ser expressa por:

g, = Mrs (3.4)

ma ki3

massa de combustivel queimado que se encontra no volume de controle;
relagfo mdssica combustivel-ar estequiométrica;
massa de ar na mistura de gases que se encontra no volume de controle;

massa de combustivel no volume de controle.
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Através de um balanco de massa no sistema em estudo, desconsiderando-se vazamentos

através dos anéis do pistdo e escoamentos em folgas, tem-se:

d g dm d
£=E(mf +ma)=":;é{-=d—9(mf‘inj)
dn, _

a6

sendo m a massa da mistura de gases ideais que se encontra no volume de controle.

As expressoes (3.3) e (3.4) podem ser facilmente colocadas na forma diferencial,

resultando em:

do 1 4 (3.3)
46 m, %, 25 )
%_—:. ! “d_( fb) (3.6)

sendo dmy,/ d6 a taxa aparente de queima do combustivel.



Assim, a aplicagdo da primeira lei da termodinimica para o volume de controle mostrado

na Figura 3.1, considerando-se o balanco de massa anterior, resulta em:

S po0)=-p I by L) (37
sendo
dg,/de dertvada do calor trocado na fronteira do VC em relacio ao 4ngulo de manivela;
v volume no interior do cilindro;
u energia interna especifica da mistura de gases presente no cilindro;
T temperatura da mistura de gases;

pressdo da mistura de gases;

he entalpia associada ao combustivel injetado, no estado liguido.

A esta altura, pode-se identificar a comentada influéncia do fluxo de entalpia associado ao
combustivel injetado. Este fluxo € tratado no termo da Equacfio 3.7 contendo a entalpia do
combustivel injetado. A inconveniente associagdo entre o fluxo de entalpia e a queima do
combustivel, obtida através da adog@o da hipGtese de queima instantinea do combustivel, fard
com que & expressdo utilizada para a determinacio da taxa aparente de queima carregue durante
toda a simula¢do um termo pertinente a esta entalpia. A equagdo abaixo, extraida de um modelo
utilizado em um trabalho anterior [36], conserva a hipitese de queima instantinea do

combustivel.

d
{H(T,pagﬁb)_hf,uﬁ' m au:{‘ mﬂ) mdqw"',p"dv“““n’{- au dp au dT}

m,-f, 90,| 46 do ' 4o | dp 46 oT dé
Geralmente, o tempo em que ocorre a inje¢do de combustivel representa cerca de um
quinto do tempo total de simulagao. No restante do tempo de simulacio as variagbes de entalpia e
energia interna associadas a injecdo do combustivel causario apenas instabilidades durante os
cdlculos, pois a variagdo da massa de combustivel queimada no sistemna jamais representaré
fisicamente um fluxo de massa em suas fronteiras, sendo na verdade uma mudanca considerdvel

em sua composicdo. Desta forma, a associagio de um fluxo aparente de entalpia e energia interna

26



durante instantes nos quais ndo ha injecfio de combustivel viola, simultaneamente, a aplicagio de
um balan¢o de massa e da primeira lei da termodinimica no sistema real em estudo.
Desmembrando-se a derivada total da energia interna da mistura, presente na Equacio 3.7,

teremos duas parcelas, conforme indicado abaixo:

Sl u(T.p.0.0)= m S (T 5,00 ) 4w ()

A primeira parcela representa a influéncia da variacdo da energia interna especifica do

\

sistema nesta derivada, podendo ser diretamente relacionada & taxa aparente de queima do
combustivel através da Equacio 3.8. J4 a segunda parcela demonstra a influéncia da variagio da
massa do sistemna, ndo podendo de forma alguma ser relacionada 2 taxa de queima, e sim & taxa
de injecdo de combustivel, conforme constatado no balango de massa. A este termo também
cabem os comentdrios efetuados a respeito da violagio do balango de massa e da primeira lei da
termodindmica. Pode-se acompanhar, durante o Capitulo 2 do presente documento, uma andlise
da influéncia do termo de variac@o da energia interna do sistema, juntamente com o fluxo de
entalpia em suas fronteiras, sob as morfologias dos diagramas de liberacfio de energia e de
temperatura média da carga no cilindro.

A variacdo da energia interna especifica da mistura em relagdo ao dngulo de manivela

pode ser expressa, através de sua diferencial total, por:

d
2o M) = e e Y 5 a0 T 3e

Substituindo-se as variacdes das taxas de equivaléncia dadas pelas Equacdes (3.3) e (3.4)

na expressdo acima:

d _du dp . ou dr 1 gu dmg, 1 ou_ dm,, (3.8)
da( (TP’M”D_B 26 T d6‘+m f. %6 dé o . f. o4, d6
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Acrescentando-se a Equacio 3.8 e a derivada da massa no cilindro com relacdo ao dngulo
de manivela, dada pelo balango de massa no sistema, a Equacdo 3.7 tem-se

oul dT dav oul dp dg, | mo | dm,, m  ou | dm,,
Suldl_ v | ouldp dg, [ om ] dm, (3.9)
{m BT} a0 T a6 {m ap] AT i C—— agJ a6 "’{ 1, aaj )

A expressdo acima serd de grande valia na construgio dos modelos matemdticos para
simula¢do de motores diesel, utilizados neste trabalho. Além da primeira lei da termodinimica, a

equacdo de estado dos gases ideais, em sua forma diferencial, também ser4 utilizada na obtencio
de uma expressdo de relevincia na construcio destes modelos

= (pv)=Z

- dﬂ(m ‘Rt p.¢.9,)-T)

(3.10)
lav, ldp 1dl 1 dR 1 dn
V df p df T d68 R df m do

A variagho da constante dos gases ideais para a mistura em relagc@o ao dngulo de manivela
pode ser expressa, através de sua diferencial total, por

d R dp OR dT 3R do  OR do,
FrAad p’¢’¢“’))"a 60" 9T a6 36 46 96 a6

Substituindo-se a expressdo acima na Equaciio 3.10 tem-se

(__+_]_d_T_i.£f+(i_}_.§£ AR (1 Ndm, [R( 1) 1]dm.,
RIT'T)d6 Vdo \p Rp,do |3 \Rm, T,

(3.11)
a9 |9 \Rm,-f,) m| e

A derivada da temperatura em relagio ao 4ngulo de manivela pode ser eliminada da
Equagao 3.9 através de sua divisdo pela expressio acima, resultando

{ m drig, A { dmy ;
RIRLIY Y- ﬂ e [ NI d LALISRERN T ok
L \mor. ) 89, \Rm, £, )} a6 v] PRP g |3 \Rm,f,) m mf, %

(3.12)

TR 1

L& 1
A:Raﬁ" T

e

ar
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Durante a determinagio da taxa aparente de queima, as equacOes diferenciais de primeira
ordem (3.12) e (3.11) sdo integradas em relacdo ao dngulo de manivela, nesta mesma seqiiéncia.
Desta forma obtém-se a massa de combustivel queimado pela integracio da taxa aparente de
queima, obtida a partir da Equacio 3.10. Calcula-se a temperatura da mistura de gases no cilindro
integrando-se a sua taxa de variagdio com relagio ao Angulo de manivela, obtida a partir da
Equac¢do 3.11. Empregou-se para estas tarefas um algoritmo do tipo Runge-Kutta de quarta
ordem [37].

A massa da mistura presente no sistema é computada através da soma de seu valor inicial,
presente no instante em que a vdlvula de admissio se fecha, com a massa de combustivel
injetada. As relagbes de equivaléncia ¢ e @, s@o calculadas durante a simulacfio através das
Equacgoes (3.3) e (3.4).

A taxa de injecio de combustivel foi modelada por uma fungfo senoidal, com os 4ngulos
de inicio e fim da injecdo correspondendo a 0 e 180°.

A variagdo da concentracdo de éxido de nitrogénio no fluido de trabalho sera obtida a
partir de um esquema de cinética quimica reduzida. Assim, a concentracio desta espécie quimica
também serd determinada pela aplicacfio do algoritmo de integragéo.

Obviamente os valores para a pressio média no cilindro e sua derivada, presentes nas
equagdes enunciadas acima, sdo obtidos através do tratamento adequado dos dados experimentais
para a pressdo no interior do cilindro. Este tratamento serd alvo de uma discussdo detalhada no
capitulo 5 do presente trabalho.

O volume instantaneo do cilindro, também presente nas equac¢des deduzidas acima, serd
calculado a partir das relacGes geométricas do motor. As propriedades termodinimicas do fluido
de trabalho e suas derivadas em relagfio a temperatura, pressdo e relacdo de equivaléncia serdo
determinadas durante os célculos, por uma sub-rotina computacional. Esta sub-rotina considera a
hipétese de que a carga do cilindro seja uma mistura homogénea de gases ideais, e também seri
discutida adiante.

A taxa aparente de liberacdo de energia, principal objetivo da aplicacido deste modelo, serd
dada pela multiplicac@o da taxa aparente de queima de combustivel pelo contetido energético
deste combustivel. Dividindo-se a taxa aparente de queima de combustivel, pela massa total

injetada, pode-se obter uma curva normalizada para a liberacdo de energia.
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3.2 Obtencéo de um modelo preditivo

Aproveitando-se as hipdteses utilizadas no modelo de liberacdo de energia pode-se
construir um modelo preditivo, destinado a simulacio do motor apenas do trecho em que as
valvulas permanecem fechadas durante o ciclo, invertendo-se a situacdo de que a pressdo média
seja dada e a taxa de queima uma incognita.

Assim, através da utilizagdo das Equagdes (3.11) e (3.13), pode-se construir um modelo
matemético capaz de fornecer a pressio média no interior do cilindro, em funcido da curva de
liberacdo de energia. A Equagfio 3.13, apresentada abaixo, advém da manipulacio matematica da

Equagfio 3.12, isolando-se o termo da derivada de pressio.

3.1 v f I8 Y
M[imiiag+AmEJf£m?Ap+l .d__ f& A( m W) RS 1 i ‘M{ ! ! .;h[‘{_u__ﬂ_.égﬁ,f’ﬁﬂ
P RE  wla Ve e %faﬂ;a%\RMfqufi‘Eaﬁ’RmLJm | 313
1R 1 (3.13)
LRI T
T
ar

Durante a determinagiio da pressio média no cilindro, as equagdes diferenciais de
primeira ordem (3.13) e (3.11) sdo integradas em relacfio ao 4ngulo de manivela, nesta mesma
seqliéncia. A pressdo média no interior do cilindro, obtida pela integracao da Equacéo 3.13, e a
temperatura média, computada através da integracio da Equacdo (3.11), serdo fortemente
influenciadas pela taxa de queima do combustivel, que neste modelo sers fornecida pelo usudrio.
Para estas integracdes também se utiliza um algoritmo do tipo Runge-Kutta de quarta ordem [37].

A massa da mistura presente no sistema é computada através da soma de seu valor inicial,
presente no instante em que a valvula de admissdo se fecha, com a massa de combustivel
injetada, fornecida a cada instante pelo usudrio. As relagdes de equivaléncia ¢e ¢, sio calculadas
durante a simulagfo através das Equaces (3.3) e (3.4).

Para a taxa de injeciio de combustivel manteve-se o comportamento senoidal apresentado
no modelo de liberago de energia. A variacio da concentracdo de 6xido de nitrogénio no fluido
de trabalho também ser4 obtida a partir de um esquema de cinética quimica reduzida, porém, de
maneira divergente do modelo de liberacio de energia, o estado termodinimico do fluido de
trabalho poderd ndo satisfazer a dados mensurados em um motor real. Espera-se que isto
influencie, de forma negativa, a veracidade dos dados fornecidos para a concentracdo de 6xido de

nitrogénio no cilindro.
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O volume instantineo do cilindro, bem como as propriedades termodinamicas do fluido
de trabalho e suas derivadas em relaciio A temperatura, pressio e relagio de equivaléncia serdo
determinadas por sub-rotinas computacionais idénticas as utilizadas no modelo de liberagio de
energia.

Alimentando-se 0 modelo preditivo, descrito h4 pouco, com dados suaves de liberacio de
energia, que possuam embasamento experimental, podem-se obter diagramas de pressio
consideravelmente realisticos, conforme indica a Figura 3.2. Os dados de liberagdo de energia
utilizados nesta simulagdo foram obtidos a partir da aproximagdo de diagramas fornecidos pela
aplicacao do modelo de liberagdo de energia por funcdes de Wiebe, para o regime de operacio de

2600 rotacdes e 60% de carga.
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Figura 3.2: Resultados para a simula¢fio preditiva do motor MWM Sprinter .




Capitulo 4

Propriedades Termodinamicas do Fluido de Trabalho

Os modelos termodindmicos de simulagio dos processos ocorrentes em motores de ciclo
diesel baseiam-se em expressdes derivadas da primeira lei da termodinamica, além de correlacfes
tedricas e experimentais para a representacio de fenémenos como a penetracdo do jato de
combustivel, sua vaporizagio e outros [14]. Nestas simulagBes, a primeira lei da termodindmica
pode ser aplicada globalmente a todo o sistema contido no cilindro do motor, sendo esta a
abordagem adotada nos modelos de uma zona de combustio. Caso deseje-se levar em conta
fendmenos como a distribuigdo do combustivel injetado, e da temperatura, pode-se dividir o
sistema formado pela carga do cilindro em zonas, nas quais também se aplicard a primeira lei da
termodindmica. Esta divisio do sistema estudado, em diversas zonas, origina os modelos
chamados multizonais.

Assim sendo, durante a utilizagio de modelos termodinimicos, qualquer abordagem
quanto a divisdo do sistema em estudo implicard a aplicagio da primeira lei da termodinimica, a
uma ou diversas de suas zonas. Para que isto se efetive, faz-se necessirio o conhecirmento preciso
das propriedades termodindmicas do fluido de trabalho, além de suas derivadas com relacdo a
varidveis como a temperatura, pressdo e relacio mdssica entre combustivel e ar. Visando-se
determinar estas propriedades, é imprescindivel a ciéncia da composicio do fluido de trabalho ao

longo de todo o tempo de simulacio.
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Nos modelos chamados multidimensionais, resolvem-se numericamente as equacgdes
médias no tempo de conservagio de massa, momentum, energia e espécies quimicas, de forma
discretizada. Portanto, nestes modelos, a composicdo do fluido de trabalho ird variar
espacialmente e temporalmente, fazendo-se novamente necessirio o conhecimento das
propriedades termodindmicas do fluido de trabalho, para a correta solucio das equacBes de
conservacio mencionadas acima.

Atraves destes breves comentirios, a respeito das abordagens de célculo efetuadas pelos
principais modelos matemdticos para motores de combustio interna, pode-se ter nocdo da
importancia da correta avaliagiio da composicio do fluido de trabalho, de maneira independente
do modelo que se pretenda utilizar. Sob esta Gtica, serfio descritos os principais processos fisico-
quimicos aos quais o fluido de trabalho € submetido, além do tratamento dado a estes processos

pelos diversos modelos de simulacio.

41 Processos ocorrentes no fluido de trabalho e seu tratamento
durante a averiguacao das propriedades termodinamicas

O combustivel injetado na cimara de combustdo ird sofrer os processos de atomizagao,
vaporizagdo, difusdo e oxidagio. Conforme apresentado no capitulo 2, os fendmenos fisico-
quimicos associados a estes processos, em motores de ignicdo por compressio, podem ser
divididos esquematicamente em trés mecanismos principais, ou fases, que ocorrem de maneira
concorrente. Estes mecanismos serdo revistos, adotando-se agora o enfoque 4 sua influéncia na
composicao e propriedades do fluido de trabalho, além da descri¢do das abordagens disponiveis

para seu tratamento tedrico.

4.1.1 Retardo da ignicao

A fase de atraso da ignigéo inicia-se com a injecdio de combustivel, terminando com sua
ignicdo. Esta fase ¢ dominada pela cinética quimica de pré-igni¢io. Com o intuito de modelar o
fenémeno de ignicdo, foram desenvolvidos esquemas de cinética reduzida para a oxidagdio de
hidrocarbonetos a baixas temperaturas, como o modelo Shell [38], e subsegiientemente os
modelos de Cox e Cole [39] e Hu e Keck [19].
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Estes modelos englobam vérias reages elementares, e possuem considerdvel
complexidade. A adog¢io do modelo Shell, por exemplo, exige a solugdo de quatro equacgdes
diferenciais, que representam a rea¢io de oxidacio do combustivel. Qutro inconveniente & que
estas equagOes aumentam consideravelmente o esforco computacional em simulagdes numeéricas
de escoamentos reativos, pois exigem passos temporais consideravelmente menores que os
demandados pela solugio exclusiva do escoamento em motores [40].

Uma forma de se contornar este problema é a adogio de modelos empiricos para o retardo
de igni¢ao, radicalmente mais simples que os derivados da cinética reduzida, como o proposto

por Hase e Hardenberg [41].

4.1.2 Combustao pré-misturada

Este mecanismo de combustio € caracterizado pela rdpida propagago da chama através
da mistura preparada previamente, durante a fase de atraso da ignicdo. Nesta etapa, portanto, a
velocidade global da reagdo de combustio € limitada apenas por sua cinética quimica.

Costumeiramente, utiliza-se em seu modelamento um esquema de cinética global de um
ou dois passos [42], cuja formulagdo para a velocidade de reacfio & do tipo exponencial
(Arrhenius) [43, 44, 45, 46]. Portanto, a taxa com a qual o combustivel serd consumido neste
mecanismo ¢ abordada como fungio apenas da cinética quimica da reacdo de combustdo,
desconsiderando-se os efeitos da mistura dos reagentes.

Neste capitulo serd ilustrada a aplicacio de um modelo de cinética quimica global de um
passo, durante a determinaco da composicdo quimica do fluido de trabalho em um exemplo de

combustdo pré-misturada.

4.1.3 Combustao difusiva

Nos modemos motores diesel turbo-alimentados, o alto grau de turbuléncia presente na
camara de combustdo € o principal responsivel pela obtencio de grandes taxas de energia
liberada, através de combustdo, por unidade de volume, possibilitando assim a construcdo de

motores mais compactos.
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A influéncia da turbuléncia na cidmara de combustio ird prevalecer, expressivamente, no
mecanismo difusivo de queima. Uma vez esgotada a mistura previamente preparada em uma
dada regido do cilindro, inicia-se a fase difusiva da combustdo. Nesta fase, a velocidade global da
combustio serd ditada pela mistura dos reagentes, visto que sua escala de tempo §é
consideravelmente superior a da cinética quimica de oxidacio do combustivel. Portanto, a
combinacdo turbulenta dos reagentes ird acrescer consideravelmente a velocidade global de
consumo deste combustivel, explicando assim as altas taxas de liberagiio de energia por unidade
de volume, mencionadas acima.

A velocidade da reacio global de combustio difusiva pode ser estimada através do
modelo matematico de Magnussem e Hjertager [47] baseado na combinaciio turbulenta dos
reagentes, ou pela abordagem semi-empirica de tempo caracteristico idealizada por Bracco e
Reitz em 1985, e revisada posteriormente por Kong & Reitz [49]. Esta abordagem adequa-se
tamb€m a fase pré-misturada da combustdo, e pode ser considerada de grande utilidade, até que

modelos com maior embasarnento tedrico sejam desenvolvidos [48].

4.2 Tratamento do fluido de trabalho em modelos multidimensionais

Dispondo-se de uma avaliagio mais detalhada para o escoamento no interior do cilindro
de motores de combustio interna, como a fornecida através de mecanica dos fluidos
computacional, torna-se interessante a investigagdo de fendmenos como a ignicio em uma
camara de combustdo, ou a dispersdo espacial de poluentes ao longo do fluido de trabalho. Para
tanto, faz-se necessaria a adogio de modelos para os fendmenos fisico-quimicos descritos acima,
0s quais, juntamente com a mecéinica dos fluidos computacional, constituirdo os softwares para a
simulagdo de escoamentos reativos utilizados pelos modelos multidimensionais.

O cddigo numérico de acrénimo SPEED [50] utiliza o modelo Shell [38] de oxidacdo de
hidrocarbonetos em baixas temperaturas para simular a ignicio da mistura combustivel, acoplado
a abordagem de Magnussem e Hjertager [47], empregada no tratamento da mistura combustivel a

altas temperaturas.

35



Diversas metodologias para o tratamento da cinética guimica da combustio foram
empregadas em conjunto com o software para simulacfio de escoamentos reativos KIVA [43,
44.45). Em sua versdo original o software utiliza, durante todo o processo de simulagdo, apenas
um modelo de cinética quimica [14, 43, 44, 46]. Este modelo compreende o conjunto de reagdes
quimicas formado pela oxidacio do combustivel C,H,, representada por um esquema de cinética
global de um passo, e pelas seis reacdes do mecanismo estendido de Zel’dowich. Embora esta
abordagem possua relativa simplicidade, ela nfio é capaz de detectar caracteristicas marcantes da
combustdo em motores de igni¢do por compressio, pois a velocidade da reacdo de combustiio é
considerada fungfo apenas da temperatura. Entre os fendémenos excluidos por esta metodologia
encontram-se o retardo na ignicdo da mistura combustivel, e a importante influéncia da
misturacio turbulenta na taxa com que as reagdes quimicas ocorrem. Desta forma, a abordagem
através de cinética global, mencionada acima, aplica-se adequadamente apenas a simulacio de
chamas laminares.

Para contornar este inconveniente, Kong e Reitz [49] utilizaram uma combinacio da
aplicagdo do modelo Shell, para volumes de controle com temperatura abaixo de 1000 K, com a
aplicacio da abordagem serni-empirica de tempo caracteristico, para temperaturas acima de 1000
K, modificando consideravelmente o tratamento dado pelo software KIVA II & cinética quimica
da combustdo. Os diagramas de pressdo experimentais e preditos por esta abordagem
demonstraram excelente concordancia, validando a metodologia proposta por Kong e Reitz.

Outro modelo de combustio adaptado ao cédigo numérico KIVA I foi proposto por
Mariani e Postrioti [46]. Este modelo mantém a cinética global de um passo para a reacgio de
oxidag¢ao do combustivel, porém a taxa de ocorréncia desta reaciio é computada de acordo com o
mecanismo da combustio a cada instante. A ignicio é modelada através do modelo empirico de
Hase e Hardenberg [41]. A taxa de ocorréncia da reacio de combustio durante a fase pré-
misturada é modelada por um comportamento exponencial (Arrhenius). Durante a fase difusiva,
utiliza-se o modelo de Magnussem e Hjertager [47]. O critério utilizado para prever a transicio
do modelo de combustiio pré-misturada, para o modelo de combustio difusiva, foi a correlagio

experimental de Watson e co-autores {22].
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Conforme mencionado, os resultados oferecidos pelos modelos multidimensionais de
simulagio podem ser atrativos no estudo dos mecanismos de formacio de poluentes, € na
compreensdo dos fendmenos fisico-quimicos ocorrentes no fluido de trabalho. O tratamento de
forma discretizada do fluido de trabatho, através do método dos volumes de controle, possibilita a
andlise da distribuic@o espacial da concentracio dos produtos da combustdo, e sua evolucgio ao
longo do tempo.

Pode-se assim abordar de forma diferenciada diversas partes deste dominio, de acordo
com a fase da combustio detectada em cada volume de controle. Para que se possa ter uma idéia
de qudo poderosa € esta ferramenta, a localizagdo dos primeiros focos de ignicio obtida pela
utilizagdo da versdo UW do software KIVA coincide com a determinada através de fotografias
[48]. As curvas de pressdo preditas através de modelos multidimensionais também confirmam a

capacidade desta ferramenta, devido a sua concordancia com valores experimentais [48].
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4.3 Tratamento do fiuido de trabalho em modelos termodinamicos

Os modelos termodinimicos multizonais computam a distribuicio espacial e temporal da
temperatura, e da composi¢io do fluido de trabalho, através da divisdo do combustivel injetado
em diversas parcelas, denominadas zonas. Considera-se a temperatura, a relacio mdassica entre
combustivel e ar, a pressdo e a concentragdo dos produtos de combustio uniformes em cada zona.
A localizagio de cada zona € determinada por correlagdes, baseadas em dados experimentais para
jatos de combustivel em regime permanente [14]. A taxa de ocorréncia da combustio, assim
como o de evaporacao do combustivel e formagio de goticulas, a dinfimica do spray formado
pela injecdo deste combustivel, e a transferéncia instantinea de calor pelas paredes, serdo tratados
através de formulas empiricas ou semi-empiricas.

Nesta abordagem, comumente, o fluido de trabalho em cada zona é considerado uma
mistura homogénea de ar, produtos de combustiio e vapores de combustivel [51, 52, 53, 54]. O
emprego de modelos de combustdo e ignigdo determinard a proporgio das parcelas queimada e
ndo queimada do combustivel em cada zona, através da integracio da taxa de ocorréncia da
reagao de combustao, dada por correlagbes semi-empiricas, em cada instante de simulacio.

Através da consideracio de que as reagdes quimicas envolvendo os produtos da oxidagdo
do combustivel sejam consideravelmente mais rdpidas que a cinética de formacio dos 6xidos de
nitrogénio, os modelos multizonais costumam empregar, durante a averiguacio da composicio
em cada zona, um conjunto de reagdes em equilibrio quimico para a maioria dos produtos de
combustio. Comumente, associa-se a este conjunto de reagSes em equilibrio o modelo de cinética
reduzida de Zel’dowich, para a formacao de 6xidos de nitrogénio [32, 51, 52, 53, 54].

A medida que os modelos termodindmicos eram desenvolvidos, publicaram-se diversos
estudos aplicando a teoria de equilibrio quimico para os produtos da combustio, durante a
determinacdo das propriedades do fluido de trabalho [55, 56, 57, 58]. Estes estudos acabaram
sendo utilizados em modelos de uma zona de combustio, bem como em programas multizonais
[13, 26, 31, 51, 52, 53, 54, 59]. Nestas publica¢des, as propriedades termodinimicas do fluido de
trabalho sdo averiguadas em fungdo de sua temperatura, pressdo e relacio méssica entre

combustivel queimado e ar, presentes na zona de interesse.
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Durante a oxidagio de um hidrocarboneto, a velocidade com que algumas das reacdes
quimicas entre os produtos de combustdo ocorrem é muito inferior a necessdria para que a
hipétese de equilibrio quimico mencionada acima se justifigue. Em uma tentativa de saprir esta
falha, esquemas voltados para a combustio em motores baseados na cinética quimica dos
produtos de combustio, e relativamente completos, foram publicados inicialmente por Newhal
[60], além de Spadaccini e Chinitz [61].

Todavia estes esquemas exigiam passos temporais demasiadamente pequenos, para evitar
recorrentes mstabilidades durante os cdlculos [62]. Desta forma, a utilizagio desta abordagem por
programas de simulagdo de motores de combustdo interna tornava-se extremamente penosa,
demandando excessivo esforco computacional.

Em uma tentativa de reduzir estes inconvenientes, Way [62] utilizou uma combinagéo de
cinética quimica, para uma série de equacdes consideradas lentas, e equilibrio parcial para as
reagbes consideradas rapidas, envolvendo os produtos de combustdo. Os resultados obtidos por
esta abordagem demonstram que as concentra¢des do monéxido de carbono, bem como do 6xido
de nitrogénio, distanciam-se consideravelmente das previstas através da hipétese de equilfbrio
quimico.

Embora este tratamento oferega claros beneficios frente a abordagem de equilibrio
quimico, levando em conta a cinética de seis reacdes quimicas consideradas “lentas”, fendmenos
como a cinética quimica de pré-igni¢fio, além da presenca de combustivel nio queimado no
fluido de trabalho, ndo s@o considerados diretamente. Sabe-se da importancia da influéncia destes
fendmenos sobre a concentragio do monéxido de carbono formado, ficando assim extremamente
comprometida a analise da concentragio desta espécie quimica sob tal abordagem. Desta forma,
justifica-se a relativa auséncia de modelos baseados neste tipo de tratamento, no que se refere a
simulacao dos motores de ciclo diesel.

J4 o 6xido de nitrogénio sofre menor influéncia destes fatores, tornando-se assim rentével
a introdugdo de reagdes regidas pela cinética quimica para representar as variacdes de
concentracdo desta espécie quimica, associadas a reagdes de equilibrio quimico para os demais
constituintes dos produtos de combustio. Prova disto € o sucesso na aplicacio da cinética
reduzida de Zel’dowich por diversos modelos multizonais [32, 51, 52, 53, 54], ¢
multidimensionais [43, 44, 45], com o intuito de se predizer as concentragdes de Oxido de

nitrogénio nos gases de escape de motores diesel.
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4.4 Um modelo baseado em equilibrio parcial

O propédsito do presente trabalho é a discussdo do desenvolvimento e utilizagio de
ferramentas de diagndstico, baseadas em modelos termodinimicos para motores de ciclo diesel.
Por conseguinte, durante o tratamento do fluido de trabalho ndo se almeja a obtencio irrestrita
das condigOes verificadas nos escoamentos reativos reais, e sim subsidios para a aplicaciio destas
ferramentas.

Sob esta otica, desenvolveu-se um esquema adequado 2 utilizacdo apenas em modelos
termodindmicos, voltado 4 determinagdo da composicio do fluido de trabatho em cada zona.
Consideram-se como constituintes do fluido de trabalho o combustivel nio queimado, sob a
hipotese de gas ideal, em conjunto com os produtos de combustio. Estes produtos sdo formados
pela reagdo completa da parcela queimada do combustivel com o ar presente na zona em questio.
Desta maneira evitou-se o tratamento direto 2 taxa de ocorréncia da reaciio de combustio, tendo-
se a necessidade da explicitacdo da velocidade com a qual o combustivel serdi queimado,
conforme citado na descri¢do dos modelos termodinimicos.

Assim sendo, sub-modelos para a taxa com a qual o combustivel estard sendo oxidado na
zona de interesse serdo necessarios para determinar as quantidades de combustivel reagido € nio
reagido em cada zona. De acordo com a natureza do processo de combustio, em cada zona, pode-
se utilizar um dado modelo de queima para o combustivel.

Para a queima difusiva, por exemplo, pode-se utilizar um esquema baseado na dissipacio
turbulenta, ou tempo caracteristico. Para a queima pré-misturada pode-se utilizar uma formulagio
do tipo de Arrhenius, conforme se fard no item 4.5.1 deste capitulo. A fase de atraso de ignicio
podera ser tratada por um dos modelos de oxidacdo a baixas temperaturas, mencionados
anteriormente.

Um caso relevante, no qual se fundamenta este trabalho, € o levantamento da taxa de
queima do combustivel através da aplicacdo da primeira lei da termodinimica 4 zona de interesse.
Neste tipo de simulagdo numérica, a taxa com a qual os reagentes serdo consumidos € obtida a
partir de dados experimentais para a pressdo e volume no cilindro.

Com o intuito de se distinguir a parcela queimada da nfo oxidada do combustivel presente
em cada zona foram definidas, durante o capitulo 3, duas taxas de equivaléncia, que neste

capitulo serdo generalizadas para modelos de uma ou mais zonas de combustio.
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A taxa de equivaléncia da parcela queimada (¢y) serd dada por:
mf‘b mf’b
ma real - mﬂ
ey Ja
m" s
A taxa de equivaléncia total (9) serd dada por:
(_"_'1) (ff_)
m, m
— real a ( 42)

- M|
m, st

@, = 4.1)

sendo

my massa total de combustivel presente na zona;

Mg massa de combustivel queimado presente na zona;
My massa de ar presente na zona;

[ relagdo méssica combustivel-ar estequiométrica.

Desta forma, a composigio do fluido de trabalho em uma zona pode ser definida através
de quatro varidveis: a sua temperatura (T), sua pressdo (p) e suas taxas de equivaléncia ¢ e ¢.
Durante a utilizagdo do esquema proposto em modelos multizonais, pode-se determinar a
velocidade da reagdo de queima em cada zona através da variago de sua relagio de equivaléncia.
Para tanto, empregam-se expressdes semi-empiricas como a idealizada por Giannattasio e
Micheli {53], dada por:

d T m L (4 (o
E(%)“‘“Kﬁ € V-Mf (¢ ("jb) (Z ¢'b) (4.3)

sendo

g

constante de taxa de reacéo;

energia de ativacdo, considerada como pardmetro de ajuste do modelo [24];
constante universal dos gases;

volume da zona;

massa molar do combustivel;

&
§<mtm

pardmetro regido pela taxa de equivaléncia, ver {53].
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4.4.1 Os produtos de combustao

Considerando-se uma mistura formada pelos produtos da combustio de um
hidrocarboneto, deve-se mencionar que a concentragdo de alguns destes produtos de combustio,
como o oxido de nitrogénio e o monéxido de carbono, é fortemente governada por reacdes
quimicas cuja taxa de ocorréncia € relativamente baixa [60, 61, 62]. Portanto, o correto
mapeamento da concentragdio destas substincias demanda, a principio, a inclusio de modelos
baseados em cinética quimica durante o tratamento das reacdes entre os produtos de combustdo.
A preocupagdo com a correta avaliacio da concentracio das substincias citadas acima se
fundamenta no fato de que, juntamente com os 6xidos de enxofre, particulados e hidrocarbonetos
nio queimados, elas constituem os principais poluentes emitidos por motores de ciclo diesel.

Objetivando-se a futura utilizagio dos algoritmos de célculo propostos neste trabalho em
modelos multizonais, além da obtencio de subsidios para o comportamento de substincias
poluentes, como as mencionadas no pardgrafo acima, serdo discutidas as principais espécies
quimicas que constituem os produtos da queima de um combustivel contendo carbono,

hidrogénio, oxigénio, nitrogénio e enxofre, e seu respectivo tratamento quanto a cinética quimica.

ARGONIO:

Por ser uma substancia inerte, o argbnio usualmente é computado juntamente com o
nitrogénio presente no ar. Contudo durante a futura aplicagio do esquema de cinética reduzida de
Zel'dovich, com o intuito de se determinar a concentrago de 6xido de nitrogénio, a concentracio
de nitrogénio € um dos parimetros de cdlculo. Assim, o tratamento em conjunto do argdnio e do

nitrogénio fica impossibilitado, sendo o argdnio adotado como produto de combustgo.
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MONOXIDO DE CARBONO E METANO:

Usunalmeate, 0s niveis de concentragio do monéxido de carbono encontram-se ligeiramente acima
dos previstos via equilibrio quimico, para a maioria das situacSes presentes nas simulagdes de motores de
combustdo interna [60]. Este comportamento se deve a rdpida formagio do monéxido de carbono na
regido de chama, a partir da oxidagfio de hidrocarbonetos, associada a sua lenta destruigio, através de

oxidacdo e formacido de diéxido de carbono.
Conforme se comentou, o mondxido de carbono é formado em chamas pela ripida
oxidagio de hidrocarbonetos na regidio de rea¢do. Subseqiientemente ele é oxidado, de maneira

lenta, por rea¢Bes que quando combinadas formam a reacio de equilibrio agua-gis (4.4) [63, 64].

CO+H,0 < CO,+H, (4.4)

Esta lenta conversio do monéxido de carbono em didxido de carbono, nos gases da regido
p6s chama, pode ser modelada por uma reacéio global, através da Equacio 4.5, cuja formulacéo
para a velocidade de reagéo € do tipo exponencial (Arrhenius) [65]. A aplicaciio desta expressao
exige o conhecimento da localizac¢do das regides onde o monéxido de carbono formado durante a
combustio estd se oxidando lentamente, sendo portanto impraticivel em modelos de uma zona de
combustdo. Outro inconveniente para este tipo de formulagio € a estreita regido de temperaturas e
pressdes nas quais ele € vilido, quase sempre excedida durante as simulacdes de motores de
combustdo interna. Desta maneira, valores adequados para o fator pré-exponencial e, ou, para a
energia de ativacio da expressdo (4.5), deverdo ser ajustados de modo a reproduzir concentracdes

de monodxido de carbono verificadas experimentalmente, para o motor que se deseje simular.

d . 1 C02m0 s
—([col)=—4-10".[co)-l0,}: - [H,0F ¢ T ( : J (4.5)
dr cm’ -5

sendo

[CO] concentracio de CO (mol/cm3);

[O:] concentragio de O, (moL’cm3);

[H>0] concentracdo de H,O (mol/cm® ).
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Almejando-se estender a utilizagio da sub-rotina de determinacido da composi¢io do
fluido de trabalho descrita neste documento a modelos multizonais, pode-se optar pelo tratamento
do monoxido de carbono através de cinética quimica nas zonas que se encontrem na regido de
pGs chama (¢, = ¢).

Nas regiGes com presenga de chama (0 < ¢, < ¢), o mondxido de carbono pode ser
considerado em equilibrio quimico. Devido is altas temperaturas presentes nestas zonas, € a alta
velocidade com que ele é produzido, o monéxido de carbono é encontrado a concentragcfes muito
préximas das de equilibrio quimico nestes locais, como pode ser confirmado na referéncia [62].

Mesmo aplicando-se a metodologia descrita acima, corre-se o risco de que as estimativas
para a concentra¢do de monéxido de carbono fornecidas por um modelo multizonal mostrem-se
inadequadas. Isto ocorre devido a abordagem radicalmente superficial sugerida no pardgrafo
acima, tendo-se em vista a complexidade dos fenémenos envolvidos na combustio em motores
diesel. Mesmo utilizando-se modelos multidimensionais, como o software KIVA, podem-se obter
resultados inadequados para as emissfes de mondxido de carbono [66].

Durante a aplicacdo de modelos com uma zona de combustio, a disting@o entre as zonas
com alta e baixa relagiio de equivaléncia toma-se impossivel. Como o presente trabalho baseia-se
em modelos de uma zona de combustiio, a cinética quimica da oxidagio do mondxido de carbono
ndo serd considerada.

Assumindo-se, portanto, que o monéxido de carbono estard em equilibrio quimico com os
demais produtos da combustio, presume-se que a velocidade das reacdes nas quais ele € formado
e oxidado seja muito alta. Assim, no intervalo de tempo entre duas determinacdes consecutivas
da composicdo do fluido de trabalho, a concentracdo de mondxido de carbono passara,
hipoteticamente, de seun valor inicial para um valor muito proximo do previsto pela sua
combina¢io, em equilibrio quimico, com os demais constituintes da mistura em estudo. Desta
forma, pode-se determinar a concentracdo do mondxido de carbono, e de outras substincias para
as quais se assuma este comportamento, empregando-se uma formulacgio de equilibrio quimico
parcial dos produtos de combustdo [62].

A introdu¢do do metano entre os produtos de combustio, além do beneficio de acrescer
mais uma substincia poluente ao sistema, torna-se adequada por proporcionar a introdugio de

uma rea¢do quimica de elevada velocidade no modelo, envolvendo o monéxido de carbono.



Nesta reagdo o monéxido de carbono ird combinar-se com o hidrogénio, formando agua e

metano.
CO+3H, > CH, + H,0 (4.6)

DIOXIDO DE CARBONO:

Outra substincia quimica de grande relevancia presente nos produtos de combustio é o
diéxido de carbono. Juntamente com a 4gua, o diéxido de carbono é um dos produtos de
combustdo com maior participagdo na composigio do fluido de trabatho.

A presenca de dioxido de carbono nos produtos gerados pela combustéio completa de um
hidrocarboneto se dd de forma diversa a do moné6xido de carbono. As concentrages desta
substdncia aproximam-se das apontadas pela adogio da hipdtese de equilibrio guimico,
mencionada anteriormente [61].

A reacdo quimica admitida para a formagio do diéxido de carbono, dada pela Equacio
4.7, possul cinética quimica de elevada velocidade [62], apesar de envolver o mondxido de

carbono. Portanto pode-se modeld-la através da hipétese de equilibrio quimico.
CO+0OH <> CO,+H 4.7)

AGUA

Conforme mencionado, a 4gua é um importante constituinte do fluido de trabalho. Como
no caso do didxido de carbono, sua concentrago entre os produtos de combustio aproxima-se
das apontada pela hipétese de equilibrio quimico [61].

A reagdo quimica admitida para a formagfo da 4gua em equilibrio, indicada pela Equacio

4.8, também possui velocidades de reacfo relativamente altas.

Hﬁ%Oﬁ%Hﬂ (4.8)

45



OXIDO DE NITROGENIO

Em condiges experimentadas pelos motores de combustio interna, 0 tempo para que a
concentragdo do Oxido de nitrogénio atinja os niveis de equilibrio quimico com os demais
produtos de combustdo é muito elevado, quando comparado a escala de tempo com que o
processo de queima ocorre nestes motores. Assim, a concentracio real deste produto de
combustdo, no fluido de trabalho, pode alcancar até um décimo de seu valor sob a hipétese de
equilibrio quimico [64]. Torna-se, portanto, inevitivel seu tratamento através de um modelo que
inclua cinética quimica para sua formacio e destruicdo. As maiores fontes de 6xido de nitrogénio
durante a combust8o so a oxidacio do nitrogénio molecular na regido ja varrida pela chama (NO
térmico), a sua formacdo na zona da chama, e finalmente a oxidacdo de compostos presentes no
combustivel que contenham nitrogénio [64].

Nas condi¢Bes experimentadas em motores de ciclo diesel, o mecanismo térmico & o
maior responsavel pela formagdo de 6xido de nitrogénio [48]. Seu esquema basico € muito bem

representado pelas seis reaces a seguir, através do mecanismo estendido de Zel’dowich [67]:

O+N,«->NO+N (4.9)
N+0,«2>5NO+0 (4.10)
N+OH <215 NO+H 4.1
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Embora o par de reagSes indicado pela Equaciio 4.11 tenha pouca relevincia para
condicSes de mistura pobre, sua manutengdo no esquema justifica-se durante cilculos em
condigdes de mistura rica. Nestas condicdes, a concentragio de oxigénio passard a ser baixa,
fazendo com que os pares de reagdes (4.9) e (4.10) tornem-se insuficientes para modelar o
comportamento do 6xido de nitrogénio. O mecanismo de Zel’dowich é governado pela Equacio
4.9, cuja energia de ativagdo € muito alta, sendo portanto bastante lenta em baixas temperaturas.
Como resultado disto, o 6xido de nitrogénio térmico é formado durante as reaces pés-chama, a

elevadas temperaturas. A taxa na qual o 6xido de nitrogénio térmico é formado é dada por:

£ o) =k, (0} .+ k,_-[No] W)+ k. -[N]-[0,] @)

+k,_-[NO]-[0]+ k., - [N]-loH ]+ &,_-[NO] [0H]

sendo

[NO] concentracdo de NO (mol/cmg);

{O] concentragdo de O em equilibrio quimico {mol/em’);

[N] concentracdo inicial de N em equilibrio quimico (mol/em);
N3] concentracdo de N em equilibrio quimico (mol/cm3);

(O] concentracio de O, em equilibrio quimico (mol/cm®);
[OH] concentragio de OH em equilibrio quimico (mol/cm?).

As constantes de reacdo, com as unidades de (cm3. mol ™. s1), sdo dadas por [67]:

k, =18-10".¢ T
_4250
k,_=38:10".¢ T
_4680.0
k,, =18:10°.T.¢ T
20.820,0
k, =38-10°-T-e 7

_450,0

k, =71-10%.¢ T
_24.560,0

ky =17-10%.¢ T
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O efeito da oxidagdo de compostos com nitrogénio pertencentes a combustiveis
destilados, como o diesel, nfo é muito significativo. Isto ocorre porque a presenca destes
compostos € pequena nestes combustiveis. Resultados da oxidac3o de nitrogénio presente no
combustivel foram levantados por Monroe e co-autores [68], para a combustdo em fornalhas a
dleo.

Durante a determinacdo da concentracio de 6xido de nitrogénio, serd considerado apenas
seu mecanismo térmico de formagdo, tendo-se em vista a j& citada predominincia deste
mecanismo nas condigdes verificadas em motores diesel [48]. Diferentemente do monéxido de
carbono, cuja concentragio serd determinada por equilibrio quimico, o 6xido de nitrogénio
devera receber tratamento diferenciado frente as demais espécies quimicas. Sua conceniracio
sera obtida a partir da integragdo ao longo do tempo de sua taxa de variacdo, dada pela Equacio
4.12.

OXIDOS DE ENXOFRE

Todos os produtos derivados de petréleo contém componentes organo-sulfiiricos, cuja
origem e concentragio dependem da procedéncia do éleo cru. Tipicamente, a concentracdo de
enxofre presente nos combustiveis liquidos varia de 0,1%, para o querosene, até 3%, para Sleos
pesados, em fragdo mdssica. Durante a queima, os componentes organo-sulfiiricos presentes no
combustivel mostram-se termicamente instdveis. Desta forma as ligaces S-S e S-C quebram-se
rapidamente e, com a presenca da atmosfera oxidante da zona de combustio, forma-se o diéxido
de enxofre [69].

O triéxido de enxofre forma-se a partir da oxida¢do do diéxido de enxofre, sendo as
reagdes envolvidas neste processo consideravelmente ripidas [70]. Durante a combustdo, em
condi¢des medianas de temperatura e relagdo de equivaléncia, a concentragdo de triéxido de
enxofre ¢ tipicamente de 0,2 a 3% da concentracio total dos 6xidos de enxofre formados. Porém
sua participa¢do na composicdo da carga do cilindro torna-se extremamente importante em
condigGes de baixa temperatura e mistura pobre.

O monéxido de enxofre, uma substincia altamente instdvel, também foi incluida entre os
produtos formados durante a combustio, apesar de sua presenga quase irrelevante nestes

produtos.
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Conforme mencionado, as reagGes envolvendo os éxidos de enxofre ocorrem a altas
velocidades no sistema em estudo, justificando-se assim a adogdo da hipétese de equilibrio

quimico para as reagOes mostradas a seguir.

SO + %oz S0, (4.13)
S0, + %02 & SO, (4.14)
HIDROXILA

A hidroxila, apesar de possuir pequena presenca na composicio quimica do fluido de
trabalho, € uma substéncia importante no mapeamento da formacio de 6xido de nitrogénio. Por
esta razdo esta substincia foi incluida nos célculos, sendo a sua concentragio sob a hipétese de
equilibrio quimico suficiente para a correta alimentagfio da cinética reduzida de Zel’dowich [67].
A reagdo quimica considerada para a formacdo da hidroxila em equilibrio quimico é indicada a

seguir.

—;—Hz +-3-02 > OH (4.15)

HIDROGENIO, OXIGENIO E NITROGENIO.

Os gases hidrogénio, nitrogénio e oxigénio também foram levados em conta, em seu
estado de referéncia e monoatdmico, durante a determinagio da composicdo da carga do cilindro,
Desta forma pbde-se prever os efeitos da dissociagdo destes gases, a partir de seu estado de
referéncia. Este efeito torna-se aprecidvel a altas temperaturas, como as ocorrentes durante a

combustio em motores.

49



As reagbes 4.16, 4.17 e 4.18 representam, de forma direta, a dissociacio destes gases para

0 esquema em estudo.

1

0,0 (4.16)
1
N, o N (4.17)
1
SHy o H (4.18)

A abordagem resultante da andlise descrita acima resultou em um sistema em equilibrio
parcial formado por dezesseis espécies quimicas, sendo apenas o éxido de nitrogénio excluido da
hipétese de equilibrio quimico, devido a forte influéncia da cinética quimica em seus mecanismos

de formacgao e destruicio.
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4.4.2 A formulacdo de um sistema de equagdes

A combustio, em presenga de ar formado pela combinagio de argbnio Ar, dgua H,0,
diéxido de carbono COs, nitrogénio N; e oxigénio O,, de um hidrocarboneto contendo em sua
estrutura molecular dtomos de carbono C, hidrogénio H, oxigénio O, nitrogénio N e enxofre S

pode ser representada através da seguinte equacgio:

x,,| C,H_ O,N,S +———4—;}—~m(02+a-N2+ﬁ-C02+y-H20~i~§-Ar) >
b

X Ar+x, - CO+x,-CO, +x,-CH, +x; - H+x,-H, +x, -H,O0+x,-N
T X Ny +x,- SO0+ %, -850, + x, - SO, + x5, - O+ x,, - O, + x5, -OH + x, [ NO

sendo

n,m. L. k. p nimero de dtomos de C, H, O, N e S, respectivamente, na férmula (empirica) do
combustivei;

o, taxa de equivaléncia entre o combustivel queimado e o ar, definida como a relacio

real combustivel queimado-ar dividida pela estequiométrica;

Xl o X76 fragBes molares das espécies quimicas constituintes dos produtos de combustio;
X717 ndmero de mols de combustivel queimado necessédrio para produzir um mol de
produtos;

apyd numero de moles de N;, CO,, H;0 e Ar presentes no ar para cada mol de O-.
A partir da equagio de combustdo podem-se obter diversas relagdes independentes, com o

intuito de se formar um sistema de equagdes algébricas cuja solugdo forneca a composicio dos

produtos da combustéo.
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A primeira relagio a ser considerada resulta da definicdo do conceito de fragiio molar, de
acordo com o qual a soma das fracdes molares de todos os componentes do fluido de trabalho

deve ser igual a um.

16
Dok tx, =1 (4.19)
i=]

— TWR& s My (¢“¢b)
o Mf'p‘v

X¢

sendo x;, a fracio molar de combustivel ndo queimado no fluido de trabatho.

A partir dos balancos de itomos dos elementos quimicos C, H, O, N, S e Ar,

respectivamente, obtém-se as seguintes relacoes:

X+ x5+ x, —x,n+Br)=0 (4.20)
dox, X+ 2 X+ 20, + x5~ x,(m+2-y-7)=0 (4.21)
X+ 2oy g+ 200, 4302, 42X, 4 x5 2, (14242 B+ ¥) 1) =0 (4.22)
X +2-xg+x—x,(k+2-a-r)=0 (4.23)
Xt X, + X, =X, -p=0 (4.24)
X, =X, 0-r=0 (4.25)

sendo

pem L, )
4 3P

= ;
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Outras nove equagbes podem ser obtidas a partir das expressdes para a lei de acio das
massas [71], para gases ideais, que escritas para as reagbes (4.6, 4.7, 4.8, 4.13, 4.14, 4.15, 4.16,

4.17, 4.18) resultam, respectivamente, em:

2
Kp,l (iJ "Xy 'x143 ~Xs-x, =0 (4.26)
Po
K, X X=X %, =0 4.27)
1
P\ :
K, | x(x )i -x, =0 (4.28)
Py
H
pY) )
K, i l—] "x4 '(xm )2 —x,; =0 (4.29)
Po
I
PV !
K,s-| = ~xy(x.)2 —x,=0 (4.30)
Po
1 1
K, e (xﬁ)z -(x“ )2 — x5 =0 (4.31)
1
AR
Kp 70T ' (xm )2 X3 = 0 (4.32)
Po
1
Py
Ko 1 (x)f-x=0 4.33)
Po
13
P)? \
Ko | =] (xf-x=0 (4.34)
Po
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Nas equagOes anteriores, o termo K,; representa a constante de equilibrio quimico da

reagao i correspondente. Para uma reacfio genérica do tipo
Vi A+Vvg-Besv. - C+v,-D
a constante de equilibrio pode ser definida como:

_AG®

(K, )= —

AGO=VC-gC+VD-gD—vA-gAmVngB

sendo
AG? energia livre de Gibbs associada a reaciio;
8: energia livre de Gibbs da substincia i, em base molar.

As constantes de equilibrio quimico das reagdes (4.26-4.34) serdio dadas por:

IH(KPI); gCO+3'gHj_“gCH4 8,0
' R-T

gco +§oy “gco _EH
hiK .= == 3
( p2) R-T

EHZ o Eoz = —5;320
h}(Kp,s)m 2‘;‘5" T

gso o :?—02 - :éso2
ln(Kp,4)= ZE' T
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m(K, ;)= =
But B - E
H 0, OH
In(K, )= 2——2—

Resta ainda uma relagdo para o éxido de nitrogénio, que serd calculado a partir do
mecanismo estendido de Zel’dowich [67], através da integracio da Equacdo 4.12.

(4.35)

o - pINo]
' 1013250,0-R-T

sendo [NO] a concentracio de NO prevista por cinética reduzida (mol/cm”)

55



A concentracio de monéxido de carbono, nas zonas de pos chama, podera ser computada
por cinética reduzida através da integracio da expressdo (4.5). Neste caso, deve-se substituir a

Equacio 4.26 pela seguinte equacio:

-__p:lco]
* 1013250,0-R-T

(4.36)

sendo /CO] a concentragao de CO prevista por cinética reduzida (mol/cm®)

As equagbes (4.19) a (4.35) podem ser agrupadas, formando-se um sistema com 17

equacdes, muitas das quais nao lineares, e 17 incSgnitas.

4.4.3 A solugédo do sistema de equacges para a composicao do fluido de
trabalho

Usualmente, durante a determinacio da composicio de misturas em equilibrio, o sistema
de equagOes a ser resolvido € trabalhado algebricamente, buscando-se a reducdo do nimero de
equacSes [25, 535, 57, 59]. Tendo-se em conta a dualidade no tratamento do mondxido de
carbono, a probabilidade de se modificar alguma das equacbes, ou adicionar-se alguma outra
substéncia entre os produtos de combustio, optou-se pela manutencio do sistema de equagdes em
sua forma original. Desta forma obteve-se um esquema mais flexivel para futuras modificacGes;
no entanto o elevado nimero de equacBes a ser resolvido demandou a utilizacfio de um algoritmo
sofisticado em sua solugio.

Assim, para resolver o sistema nfo linear de equagBes que governa este problema utilizou-
se 0 Método de Newton Raphson Globalmente Convergente [37]. Durante a determinacdo da
matriz jacobiana do sistema em questio, tendo-se em mente a adaptabilidade do c6digo gerado a
modificagdes de substincias e equagdes computadas, empregou-se¢ um esquema de diferencas
centrais [72]. A utilizagdo de uma matriz jacobiana obtida analiticamente, apesar de conferir
maior precisdo e taxa de convergéncia ao método numérico, dificultaria substancialmente a

implementa¢io de modificagdes no equacionamento adotado.
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A determinag¢io da solucdo de sistemas de equagBes néo lineares € uma tarefa dificil. No
caso em questdo a proximidade de valores nulos para algumas das fragdes molares a serem
determinadas, a dificuldade na adogdo de uma estimativa inicial adequada as diversas situacdes
de calculo, além da possibilidade de algumas equacBes tornarem-se triviais, dificultam ainda mais
a obtengzo de uma solugiio adequada. Para contornar estas dificuldades, diversas adaptacdes ao
método de Newton-Raphson Globalmente Convergente foram introduzidas na rotina de célculos
empregada neste trabalho. Estas modificacdes, bem como a andlise dos resultados obtidos com
sua utilizacdo, encontram-se listados detalhadamente na referéncia [56].

No transcorrer deste trabalho mencionou-se indimeras vezes a hipétese de que os produtos
da combustiio se comportassem como gases ideais, além da utilizacio de algumas propriedades
termodinamicas especificas destes produtos. A obtencio destas propriedades e a adequacio da

hipétese de gés ideal para estes produtos serdo comentadas no item a seguir

4.4.4 As propriedades termodinamicas dos produtos de combustio

-

E imperativo que as propriedades termodinfimicas dos produtos de combustio sejam
calculadas com adequada precisdo, pois elas influenciam intensamente os resultados fornecidos
pela rotina de determinacio da composicio em equilibrio destes produtos. Esta influéncia deve-se
a contribuicdo direta da energia livre de Gibbs dos diversos produtos durante o célculo das
constantes de equilibrio quimico, presentes em expressdes baseadas na lei de acfio das massas
{71]. Juntamente com expressdes resultantes do balango de &tomos para alguns elementos
quimicos, a lei de acfio das massas ajudou a definir um sistema de equagdes cuja resolugio

fornecerd a composicdo do fluido de trabalho, conforme exposto anteriormente.

A hipdtese de que os produtos de combustdo constituam uma mistura de gases ideais pode
ser justificada pelo trabalho de Zacharias [73], que empregou uma forma modificada da equacio
de estado de Beattie-Bridgeman para avaliar as propriedades dos produtos de combustio. Os
resultados obtidos neste trabalho atestam que, para a faixa de temperaturas e pressdes de interesse

neste trabalho, o fator de compressibilidade € essencialmente unitario.
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Sob esta 6tica, ressaltando-se sua grande importincia, serd descrita a abordagem utilizada
na determinacdo das propriedades termodindmicas dos produtos de combustdo durante a

realizagfio deste trabalho. Maiores detalhes podem ser encontrados na referéncia [56].

Tomou-se como base para o célculo das propriedades de cada gis os dados presentes nas
tabelas JANAF [74], reconhecidamente uma das mais citadas fontes no estudo de propriedades
termodindmicas [55, 60, 61, 62]

Em uma primeira andlise, poder-se-ia sugerir a determinagdo destas propriedades
adotando-se diretamente seus valores tabelados. Todavia, tendo-se em mente a construcdo de
programas computacionais para a simulacdo de processos de combustio, esta estratégia
demandaria o extenuante armazenamento das diversas tabelas contendo as propriedades

termodinamicas de interesse.

Para contornar esta dificuldade, é usual o ajuste dos dados tabelados para o calor
especifico a pressdo constante em base molar [59, 62]. Esta abordagem é particularmente
interessante, pois todas as demais propriedades termodinimicas de importincia podem ser
facilmente obtidas, através da manipulagio matemética da expressdo para o calor especifico,

conforme evidenciam as equacdes abaixo.

T
mi(T)=hyi+ AW + [Cp, -dT @37
Ty
_ _ Y Ch
so(T) = s0: (T, ) + I{%J-d]‘ (4.38)
T,
20(T)=h:(T)-T - 50:(T) (4.39)
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hi{T) entalpia em base molar da substancia quimica 1 (J/mol);

—];D}—g: entalpia de formagio em base molar a 0K da substincia i (J/mol);

Zl?ngT” variacdo de entalpia em base molar de 0K a Tj para a substancia i (J/mol);
Ep—,— calor especifico a pressio constante em base molar da substincia i (J/mol.K);
E;,-TT) entropia especifica em base molar da substancia i (J/mol.K);

QT} energia livre de Gibbs especifica em base molar da substancia 1 (J/mol).

O calor especifico molar a pressio constante possui comportamento distinto entre as 4reas
de alta e baixa temperatura. Este comportamento dificulta substancialmente a obtencio de
resultados adequados a partir de sua interpolagdo por fungdes polinomiais [55, 73]. Desta forma
realizou-se uma andlise regressional dos dados disponiveis para esta propriedade termodinamica,
buscando-se uma dnica fungfo de interpolacio adequada para toda a faixa de temperaturas de
interesse. Sob esta abordagem, obteve-se uma expressdo funcional que combina parcelas
polinomiais e transcendentais, vélida para toda a faixa de temperaturas de interesse e de elevada

precisdo [56].

————or 6 N
Cp, =a, + Z(a o7 )+a7=_ 107 +ay -1n(10- 1)+a91_ sl +ay - e (4.40)

j=l

sendo T=T/1000 com T expressa em Kelvins.
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As demais propriedades termodindmicas dos produtos de combustio podem ser
mensuradas através da aplicacdo da expressio acima nas equagCes (4.37-4.39). Os valores das
constantes ao, aj, ... , a0, variam de acordo com cada produto de combustdo de indice i, sendo
determinados através da aproximagzo dos dados reportados nas tabelas [74] pela Equagio 4.40.
Para efetuar estas interpolacdes empregou-se o método dos minimos quadrados [37]. Os detalhes
da obten¢ido destas constantes, bem como da Equacio 4.40 encontram-se listados na referéncia
[56].

4.4.5 As propriedades do fiuido de trabalho e suas derivadas

Conforme mencionado no inicio deste capitulo, durante a aplicacdo da primeira lei da
termodindmica em modelos fenomenolégicos faz-se necessdrio o conhecimento preciso das
propriedades termodindmicas do fluido de trabalho, além de suas derivadas com relacio a
varidveis como a temperatura, pressio e relacio mdssica entre combustivel queimado e ar.

Mediante o conhecimento da composicio do fluido de trabalho, através das fracGes
molares de seus constituintes (X; ... X5, Xg), pode-se escrever para as suas propriedades as

seguintes equacgdes:

i=16

M(Tap=¢=¢5): in ‘Mi‘['xfu ‘Mﬁ;

=}

i=16

in -71—5 +xfu Efu
h(T,p,¢,¢§z,)= = Mm
=6 ___ —_—
in -Cpi+xﬁl -Cpfu
Cp(T, Ps@:%) = -2l M,
R
R(T!ps¢s¢b)m}4_ﬂ‘:

u(l.p.g.4)=h,~R, -T
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sendo

M massa molar da mistura de gases ideais que compdes o fluido de trabaltho
(kg/mol);

h entalpia da mistura de gases ideais que compdes o fluido de trabalho (J/kg);

Cp calor especifico a pressdo constante da mistura de gases ideais que compdes o

fluido de trabalho (J/kg.K);

R constante dos gases ideais da mistura que compdes o fluido de trabalho (J/kg. K);
u energia interna da mistura de gases ideais que compdes o fluido de trabalho J/kg);
M, massa molar do combustivel ndo reagido no fluido de trabalho (kg/mol),

_}; entalpia do combustivel ndo reagido no fluido de trabatho (J/mol);

Cps, calor especifico do combustivel néo reagido no fluido de trabalho (J/mol.K);

As derivadas das propriedades termodindmicas do fluido de trabalho foram obtidas a

partir de aproximacdo por diferencas finitas a jusante [72].

r - ¥
j—[lym(T9p*¢!¢b)]=\Pm( +AT’p’¢’¢5) m(T’pv¢s¢b)

ar AT
d \P Ta + A 2 ¥ - ‘Pm T: ¥y
Ly (. p.o.0,)]= LelT:2+ 8. 8.0)- ¥, (T p.6.4,)
dp Ap
d Y AT, p.0+A0, ¢ )-¥ (T, p,o,
L1y (7, p.0,0,)]= Yall:P-0+80.0) =%, T, p.0.0,)
dg Ag
d ‘IjTaav ..i.,A —IIJmT!!F
m[‘Pm(T,P,Q%)]: m( p¢¢b ¢b) ( P ¢¢b)
ae, Ag,
sendo
¥ propriedade termodinamica da qual se deseja a derivada;
AT diferencial de temperatura adotado pela aproximacio;
Ap diferencial de pressdo adotado pela aproximagio;
A¢ diferencial de relagio missica adotado pela aproximagio;
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Os valores adotados para os diferenciais de temperatura, pressio e relacio de equivaléncia foram:

AT=5K;
Ap = 1.000,00 Pa;
Ag= Ag, = 0,001.

O critério de selecfio destes valores foi sua reducio até que as derivadas das propriedades
termodindmicas se tornassem totalmente independentes de sua variaco. Durante a obtencio
destas derivadas, as substéncias modeladas por cinética quimica reduzida (NO e possivelmente
CO) permanecem com sua concentragdo inalterada. A influéncia da ndo variacdo destas
substancias foi desprezada neste trabalho, tendo-se em vista sua pequena participacio na
determinacio das propriedades do fluido de trabalho, devido s suas baixas concentragdes.

Normalmente, os programas de célculo de misturas em equilibrio quimico computam as
derivadas das propriedades do fluido de trabalho através de expresses analiticas [25, 59], obtidas
a partir das fracGes molares dos produtos de combustéio. A abordagem numérica adotada neste
trabatho justifica-se, novamente, no interesse da facilitacio de modificacdes em substincias

quimicas e equagOes computadas.

4.5 Avalidagao da rotina de equilibrio parcial

Durante o transcorrer deste trabalho utilizou-se deliberadamente a hipétese de que as
reagOes envolvendo os produtos da queima dos combustiveis em estudo formassem uma mistura
de gases em equilibrio quimico, sendo aberta uma exce¢fio somente para o 6xido de nitrogénio.
Guardou-se para o item que segue a abordagem da extensio das imprecisdes causadas por esta
hipétese. Também serd efetuada uma comparagio entre resultados para a composi¢io do fluido
de trabalho utilizando-se um modelo de cinética quimica, e resultados fornecidos sob a hipétese
de equilibrio parcial. Esta comparacio servird como subsidio para a validacio numérica do

modelo descrito neste capitulo.
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Conforme se discorreu anteriormente, os esquemas de cinética quimica global de um
passo s3o largamente utilizados durante as simulagdes de escoamentos reativos em motores de
combustio interna [14]. Isto se deve a associacdo de termos de flutuagio de temperatura,
caracteristicos de problemas turbulentos, com as diferentes escalas de tempo das vérias reagdes
elementares necessirias para caracterizar a combustdo de um hidrocarboneto. Desta forma
dificulta-se substancialmente a adocfio de um esquema com maior fundamentagio tedrica,
baseado em diversas reacbes quimicas elementares [14]. Na verdade, até mesmo modelos
contando com somente quatro reagdes globais mostram-se demasiadamente onerosos
computacionalmente para este propésito, inviabilizando sua adocio durante a simulagio de
motores de combustio interna [48].

Westbrook e Dryer {42] modelaram o processo de queima para alguns combustiveis
através de um mecanismo detalhado de cinética quimica, envolvendo intmeras espécies e
reacbes. Cientes da necessidade de se exprimir, de forma simplificada, a composicio dos gases
envolvidos nas reacbes de queima de um combustivel, estes autores apresentam também um
mecanismo global de um passo para modelar tais reagdes. Assim, uma tnica reacio quimica
irreversivel € utilizada para modelar a oxidagfio do combustivel, formando como produtos dgua e

dioxido de carbono. A Equacio (4.41) ilustra esta reagio.
Combustivel + -0, — B-CO, +y-H,0 (4.41)
Decidiu-se por validar o modelo de equilibrio parcial apresentado no capitulo anterior
através de sua compara¢do com o esquema de cinética global de um passo citado acima. A

escotha deste modelo de cinética quimica deveu-se & sua proeminente utilizagio, além de sua

grande simplicidade.
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4.5.1 A queima estequiométrica do propano (C;H;)

Escolheu-se como o caso a ser estudado durante esta comparacio um sistema fechado, no
qual 1 mol de propano (C3Hg) encontra-se misturado homogeneamente com 5 mols de ar, em um
instante inicial (t = 0). Tanto o combustivel e o ar, quanto os produtos de sua reacdo de
combustdo serdo considerados gases ideais. O estado termodindmico da mistura seri considerado
constante durante a queima, com pressdo de 1 atm e temperatura de 1500 K. Considera-se
também que a mistura permaneca homogénea durante toda a combustao.

A reagio global de queima do propano sera dada, nas condicdes mencionadas acima, por:

CyHy +5-(0, +3,76-N,)— 3-CO, +4-H,0 (4.42)

Sendo a taxa global de consumo do combustivel associada a esta reagdio dada, segundo

Westbrook e Dryer [42], por:

=30.600,00

d T —

EE([QHS D=-86-10"-¢ 7 .[c.H " [0,]* (4.43)
sendo
[C:Hs] concentragao, em gmol/cmS, de propano na mistura;
[O2] concentracio, em gmol/cm3 , de oxigénio na mistura,

De acordo com a Equagdo 4.42, pode-se escrever para as concentragdes de propano,

oxigénio e dos produtos de combustio as seguintes relagdes:

[Csz] = [C3H8]O + ]l(_jd}' ([Csz ]) (4.44)

=0

[0,]=5.00-[C,H,] (4.45)



[co,]1=-300-(c,H,]-[C,H,]) (4.46)

[H,0]=-4,00-(C,H,]-|C,H,],) (4.47)

[ ] — Xro™ P
OB 83138.10° -7

sendo

[C3Hg]y concentragdo inicial, em gmol/em’, de propano na mistura;
[CO»] concentracdo, em gmoi/cmB, de dioxido de carbono na mistura;
[H>0] concentragio, em gmol/cm3, de 4gua na mistura;

x50 fracdo molar de combustivel no fluido de trabalho em t = 0,

A solugdo das equagbes (4.44), (4.45), (4.46) e (4.47) ao longo do tempo, mediante o
emprego de um algoritmo do tipo Runge-Kutta [37], ird proporcionar a composi¢o do fluido de
trabalho prevista pelo modelo de cinética global de um passo.

A aplicagdo do esquema de equilibrio parcial para a determinagio da composicao do
fluido de trabalho implica o conhecimento da temperatura, pressio ¢ relacdes de equivaléncia (9,
0), as quais a mistura estard submetida. As relagBes de equivaléncia relativas as massas de
combustivel queimado e total poderdo ser modeladas a partir da Equacdo 4.44, para a queima

estequiométrica, como:

— o =) -
S B GO

(4.48)

[CsHs}o + }‘5{ ([CsHs]) - ]‘g‘r‘ ([C3Hs ])
1

CBHS]

]

sendo

¢ =100




Desta maneira reuniram-se todos os subsidios necessirios 2 comparacdo entre as
abordagens de cinética quimica global e equilibrio parcial. Os resultados obtidos nesta
comparagdo sdo indicados na Figura 4.1, correspondendo 2 variacio das fragSes molares dos
constituintes do fluido de trabalho entre o instante inicial e o tempo necessério para 0 consumo de

99% do combustivel.

0.20 - _—H20 e EQ-H20
0,18 { - co2 - EQ-CO2
.16 - ' -—_02 EQ-O2

0,4 - 7
0,12 -
0,10
0,08 -
0,06 -
0,04 { 4
002 1 f
0,00 : : ‘ : .
0,0E+00 2,0E-04 4,0E-04 6,0E-04 8,0E-04 10E-03

- Termpo (s)

Fragdo Molar

Figura 4.1: Fraces molares dos produtos de combustio.

Pode-se notar um pequeno distanciamento, a partir de t = (0,2 ms instante correspondente a
¢ = 0,6, entre as fragBes molares de dgua e didxido de carbono previstas pelos esquemas de
equilibrio parcial e cinética quimica global. Obviamente, o modelo de reagio de um passo ndo
considera, de forma direta, a formagdo e destruicio do monéxido de carbono. Isto advém da
formulacdo baseada na oxidagio completa do combustivel.

Ji o esquema de equilibrio parcial prevé a formagiio e destruiciio, ainda que com
velocidades de reac@o consideravelmente irreais, do monéxido de carbono. Portanto as fractes
molares da agua (H;0), do diéxido de carbono (CO») e do hidrogénio (Hj), produtos de
combustdo diretamente envolvidos na equagiio de equilibrio dgua-gés (4.4), serdo intimamente
influenciadas pela presenca do monéxido de carbono em equilibrio quimico. Isto representa
algum avango em relagio aos esquemas de cinética global de um passo, porém a correta
descri¢io do fluido de trabalho demandard a mensuragio da cinética quimica do monéxido de

carbono,
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Devido a auséncia da consideragio direta do monéxido de carbono, mencionada acima,
Bracco e Reitz [75] demonstraram que reagbes globais de um passo sio coerentes no
modelamento da composi¢io do fluido de trabalho apenas nas situacdes envolvendo relacdes de
equivaléncia inferiores a estequiométrica. De forma conservadora, pode-se estender este
diagndstico & abordagem de equilibrio parcial sugerida neste capitulo, descartando-se sua
utilizagdo com relagdes de equivaléncia maiores que um. Combinando-se estas restricdes aos
campos de interpolagio das expressdes para o calor especifico a pressio constante, pode-se
afirmar que as condigdes nas quais o modelo de equilibrio parcial serd vélido, com o intuito de se

determinar as propriedades do fluido de trabaltho, sio:

0<g, <1
0<g<1
200 < T <3000

Felizmente, conforme se colocou no capitulo 2, os motores diesel costumam trabalhar
com relagoes de equivaléncia médias consideravelmente abaixo da estequiométrica,
possibilitando-se a utilizagio de esquemas de cinética reduzida de um passo, ou de equilibrio
parcial, durante a averiguacdo das propriedades do fluido de trabalho em modelos de uma zona
de combustéo.

Através desta breve analise, pdde-se assegurar a pertinéncia da utilizagio do modelo de
equilibrio parcial proposto neste capitulo, no tocante a determinagdo das propriedades do fluido
de trabalho, em modelos de uma zona de combustio para motores diesel. Estes resultados j4 eram
esperados, pois diversos trabalhos [32, 51, 52, 53, 54] empregaram com sucesso aproximagdes
semelhantes durante a simulagio de motores de ciclo diesel.

Ademais, com o intuito de se modelar de maneira mais realista a presenca do mondxido
de carbono durante a combustio, Westbrook e Dryer [42] sugeriram a adogfio de esquermas
baseados em equilibrio quimico, com a variagio da taxa de equivaléncia dada por expressdes
como a Equacao 4.48. Desta recomendacio surgiu a esséncia e a motivagio para a construcio do

modelo de equilibrio parcial, descrito neste capitulo.
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Também se confirma neste capitulo, de maneira indireta e imprecisa, a reportada [14]
influéncia da cinética quimica na concentra¢io do monéxido de carbono nos produtos de
combust&o. Desta sorte, deve-se proceder com prudéncia durante a utilizacfio do esquema de

equilibrio parcial em modelos multizonais, principalmente em zonas com relacdes de

equivaléncia superiores a unidade.
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CAPITULO 5

O Tratamento Numérico dos Dados de Pressao

A confiabilidade dos resultados alcangados através de estudos baseados na liberacio de
energia, obtidos mediante a aplicagio de um modelo de uma zona de combustdo, encontra-se
mtimamente relacionada & qualidade dos dados levantados para a pressdo média no cilindro ¢ a
seu tratamento adequado, conforme ser4 descrito ao longo deste capitulo.

Sabe-se que a primeira derivada da pressdo média, com relacio ao 4ngulo de manivela,
possui pronunciada influéncia sobre a morfologia das curvas de liberacdo de energia [13]. Esta
influéncia pode ser verificada pela andlise da Figura 5.1, ressaltando-se a correspondéncia entre o
acréscimo de liberacdo de energia sob a predomindncia da combustdo pré-misturada, € o
sobressalto na curva da derivada da pressdo média no cilindro. Portanto, cria-se um forte vinculo
entre a suavidade da curva de pressdo, além de sua derivada, e a auséncia de espiirios no

diagrama de liberagio de energia obtido a partir destas curvas.

e Taxa Ap. de Lib. de Energia

- erivada da Pressao

Angulo de Maniwela [graus]

1
[=
(&)

10 15 20 25 30 35 40

Taxa Ap. de Lib. de Energia
Derivada da Presséo

Figura 5.1: Influéncia da derivada da pressio no cilindro sob a liberacio de energia.
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Todavia a instrumentac@o instalada no motor é capaz de fornecer apenas o diagrama de
pressdo, restando a adoc¢do de algum procedimento numérico para a obtengdo da sua derivada.
Some-se a isto o fato de que pequenas oscilagBes nos dados de pressdo serdo amplificadas, de
maneira consideravel, durante sua derivacdo numérica, causando aprecidvel instabilidade nas
curvas de derivada de pressdo. Estas rdpidas constatacOes exemplificam a necessidade de um

tratamento criterioso para os diagramas experimentais de pressio no cilindro do motor.

5.1 Dificuldades relatadas na avaliacao dos dados de pressao

Algumas dificuldades relacionadas & obtengdo de valores confidveis para a pressdo média
no interior do cilindro, como o ruido gerado pela instrumentagdo, existéncia de fendmenos
acuisticos na cdmara de combustdo, baixa resolugdo do sistema de coleta de dados, variacdes
aleatdrias dos diagramas de pressio de ciclo para ciclo, além da ndo uniformidade da pressio no
fluido de trabalho sdo comumente relatadas pela literatura [13, 76, 77, 78]. Desta forma,
sugerem-se inimeras causas para a presenca de ruido no sinal obtido para a pressio no interior do
cilindro.

Conforme se verificard no item 5.3 deste capitulo, de maneira independente da coeréncia
das variadas causas citadas na literatura para tal ruido, a presenca de um pequeno erro
relacionado 2 resolucdo da instrumentagdo utilizada no levantamento dos dados de pressdo, muito
comum nos sistemas que utilizam a conversio de sinais analdgicos para digitais, serd capaz de
introduzir razodvel imprecisdo nos diagramas de liberacio de energia.

Devido a ndo eliminagdo destes componentes de natureza espuiria dos dados experimentais
de pressio, pode-se observar em alguns trabalhos a presenga de sobressaltos e pequenos picos na
taxa aparente de liberacio de calor, em sua grande maioria atribuidos & presenca dos fen6menos
indesejados citados acima. Longe de ter importincia apenas estética, o adequado tratamento
numérico das curvas de liberagdo de calor facilita a sua comparagio a modelos como as fun¢les
de Wiebe [21], que podem ser utilizadas como um padrio durante a determinaco das propor¢des
de combustio pré-misturada e difusiva. Outro aspecto que ressalta a importancia da auséncia de
perturbagBes nestas curvas € a facilidade com que as oscilagdes mencionadas acima levam a
constatacdes equivocadas, principalmente quanto a presenca ou ndo de liberacdo de energia em

instantes caracterizados por dngulos de manivela afastados do ponto morto superior.
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5.2 A obtencao experimental dos dados de presséo

Os dados de pressdo média, utilizados no presente estudo, foram retirados de ensaios em
bancada em um motor MWM 6.07T GMT 400 de quatro tempos ¢ injecdo direta, empregando-se
um transdutor de pressdo piezelétrico (da marca AVL, modelo GMD-12) e o sistema de aquisicio
de dados Indimeter 617-AVL. Os ensaios foram realizados no Laboratério de Termodinimica
Aplicada da PUC-PR, utilizando-se um dinamdmetro da marca ZOLLNER, modelo ALFA 160.

Detalhes sobre a montagem experimental podem ser encontrados na referéncia [79]. Para
cada regime de operacdo em estudo, aguardou-se que o motor alcangasse a condi¢do de regime
permanente, mensurada através da estabilizacio da temperatura do liquido de refrigeragfo, para
que os diagramas de pressao fossem levantados.

Deve-se salientar que estudos de liberagio de energia em motores turbo-alimentados
constituem uma tarefa de dificil execucdo. A variacdo da pressdo de alimentacdo do motor, de
acordo com o regime instantineo de operacdo da turbina, possui aprecidvel efeito sob o atraso de
ignicdo do motor em estudo. Mesmo em motores aspirados, as condi¢des termodindmicas durante
a igni¢do da mistura combustivel podem ser alteradas devido &s trocas térmicas nas superficies
internas do motor, bem como por variagbes da quantidade de gases residuais presentes no
fechamento da vdlvula de admissdo [48]. Obviamente, tais modificagdes nas condicdes
experimentadas pelo motor durante a fase de atraso da igni¢fio, que possui aprecidvel influéncia
sob 0s processos de queima subseqiientes, acarretariio variages nos diagramas de pressido de
ciclo a ciclo.

Para se realizar estudos de liberac@o de energia evitando-se a influéncia destes fendbmenos
pode-se utilizar, ao invés de um motor, uma maquina de compressio rapida (RCM) [28, 33].
Neste tipo de maquina o estado termodindmico do fluido de trabalho, no instante do inicio da
injecio de combustivel, pode ser precisamente controlado. Desta maneira pode-se obter adequada
concordéncia entre os diagramas de liberacfio de energia obtidos em ensaios seqgiienciais [28, 33].

Reconhecidamente {78], a forte presenca de variagdes de ciclo a ciclo nos diagramas de
pressdo pode ser associada aos motores de injecfio indireta, sendo os motores de injecdo direta,
em sua grande maioria, caracterizados pela presenca inexpressiva destas variagbes. Desta
maneira, para casos em que se estudam motores de injegdo direta, a influéncia das variacdes de

ciclo a ciclo nos dados de pressdo pode vir a ser desprezivel. Todavia, mesmo em estudos
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realizados com motores de inje¢éo direta [76,77,78), é usual se utilizar diagramas de pressao
obtidos pela adogdo de valores médios entre dezenas de ciclos, visando-se amenizar os efeitos de
possiveis varia¢des como as mencionadas acima. Em virtude de problernas ocorrentes no sistema
de aquisicdo de dados Indymeter, ndo serd efetuado, no presente trabalho, o estudo do tratamento
numérico dos dados de pressdo obtidos mediante a adocfio de valores médios entre diversos
ciclos.

Outra abordagem passivel de utilizagio ¢ a construgdo de diagramas de liberacio de
energia a partir de dados de pressdo obtidos em um tnico ciclo. Pode-se, por exemplo, utilizar
tais diagramas justamente para se mensurar a estabilidade dos dados de pressdo e liberacio de
energia ao longo de sucessivos ciclos. Pode-se, ainda, aproveitar esta abordagem em situa¢tes
nas quais o regime de operacio e o motor em estudo asseguraremn a estabilidade destes dados de
ciclo a ciclo. Por possuir injecio direta, e alta taxa de misturacio (swirl) em sua cimara de
combustdo [80], o motor em estudo apresentou diagramas de pressdo nos quais tal variagdo €
desprezivel, conforme indica a Figura 5.2. Desta forma, utilizaram-se diagramas de pressio

obtidos durante um tnico ciclo para a realizagio dos estudos apresentados no presente trabalho.
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Figura §.2: Variactes nos diagramas de pressiio entre dois ciclos ndo consecutivos.
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5.3 As flutuacdes nos dados de pressio

Sera conduzido, a seguir, um breve estudo com objetivo de se determinar a natureza dos
espurios presentes nos dados de pressdo no interior do cilindro do motor. Escolheu-se para tal
proposito a apreciacdo de diagramas de pressdo obtidos para apenas um ciclo, preservando-se
assim o ruido original mensurado durante a aquisi¢3o dos dados, sobreposto aos dados da pressio
média no interior do cilindro.

Para o caso em que se considerem diagramas obtidos a partir da média entre diversos
ciclos, uma parte aprecidvel dos espiirios presentes em tais diagramas serd amortecida pela
Justaposicdo dos dados médios, além do ruido, presentes em cada ciclo. Caso tais espiirios se
tratassem de um ruido brance, por exemplo, esta simples justaposicio asseguraria sua anulacio.
Todavia, conforme se verificard adiante, o ruido presente nos dados em estudo ndo se distribui
aleatoriamente ao longo de todo o espectro de freqiiéncias, tal como o ruido branco. Na realidade,
os espurios em questdo sofrem aprecidvel influéncia dos fendmenos acusticos resultantes do
acréscimo abrupto da pressdo no interior da cdmara de combustio, ocorrente durante a queima
pré-misturada.

A Figura 5.3 apresenta diagramas experimentais tipicos para a pressdo e sua derivada,
obtidos para o motor MWM Sprinter submetido ao regime de plena carga e 3200 rotacdes por
minuto, utilizando-se a mistura B20 (80% de diesel + 20% de etil-éster de soja em volume) como
combustivel. Destaca-se nesta figura a aprecidvel presenca de oscilagdes na derivada de pressio,

a partir do ponto de crescimento abrupto da presséo no cilindro.

=] o g -

5 140 = 5

£ 2z ]

5 120 4 = & 5

=} 100 A =D 3/

I~ .=

s 8 o & 1

32 e 8 o "t

= o T .5

o 40 e 5

il £5 &1

] 20 29

g g 7

& 0 : : . . . - - = .8 - : .
50 -40 -30 -20 -10 © 10 20 30 40 50 150 130 -110 -80¢ .70 .50 -30 10 10 30 50

Angulo de Manivela [graus} Anguio de Manivela [graus}

Figura 5.3: Dados obtidos para a pressio e sua derivada.
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Ao se analisar a natureza dos espiirios presentes nos dados experimentais, mostrados na
Figura 5.3, a sua simples observacio no dominio do tempo mostrou-se de pouca valia, sendo
Interessante seu estudo no dominio da freqiiéncia.

Para dar curso a este exame, obteve-se o periodograma de Lomb [81] da curva da
derivada de pressdo indicada na Figura 5.3, apresentado na Figura 5.4. Neste periodograma sdo
indicadas as poténcias espectrais normalizadas de cada freqiiéncia, que podem ser compreendidas
como o grau de participacio destas freqiiéncias na composicio do sinal em estudo. Os
periodogramas de Lomb utilizados no presente documento serdio apresentados em duas partes. A
primeira figura ilustra detathadamente o comportamento da regido de baixas freqiiéncias; e a
segunda a regido de altas freqiiéncias do periodograma.

Através do trabalho relacionando o som produzido durante a combustio em um motor
diesel e a raz@o de subida da pressdo neste motor, conduzido por Priede [78], pode-se constatar
que a regido de baixa freqtiéncia do periodograma apresentado na Figura 5.4 esta relacionada ao
pico de pressdo exibido pelo diagrama da Figura 5.3, enquanto a regido de alta freqiiéncia é
dependente da configuragéo, ou razdo de subida, com que a presséo alcanca tal pico. A presenca
de combustdo rdpida durante 0 mecanismo pré-misturado fard com que a pressio no cilindro
alcance este pico de forma consideravelmente abrupta, iniciando a propagacio de pronunciados
fendmenos ondulatérios na cimara de combustio [78]. Pode-se ainda constatar, no estudo
conduzido por Priede [78], que a freqiiéncia destas oscilagBes estd relacionada com a geometria
da camara de combustio do motor em estudo, e que para motores de injecio direta, ela se

encontra préxima dos 5000 Hz.
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Figura 5.4: Periedograma de Lomb para os dados experimentais da derivada da pressio.
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A presenca de flutnagbes aleatdrias na pressdo do cilindro também foi relacionada ao
processo de combustdo em motores diesel no trabalho de Strahle e co-autores [82, 83, 84].
Segundo estes autores, fendmenos de natureza aleatéria dominam a composigio do histérico da
pressdo no cilindro para freqiiéncias a partir dos 1000 Hz.

Além dos fendmenos actsticos relacionados a queima pré-misturada, a presenca de
turbuléncia na cdmara de combustio também ¢ responsavel por variagdes randémicas de pressdo
no cilindro. Todavia, pode-se constatar que as instabilidades presentes nos diagramas de presséo
e sua derivada tornam-se pronunciadas logo apds a ignicio da mistura combustivel, evidenciando
a participagfo secundaria das flutuagdes turbulentas na composicio destas variagdes de pressio,
embora por toda a extens@o dos dados [82].

Com o intuito de se estudar os fendmenos acdsticos em motores de injegdo direta a
cimara de combustio pode ser grosseiramente aproximada, durante a ignicdo da mistura
combustivel, por um cilindro com suas duas extremidades fechadas. Como o gés enclausurado na
cmara de combustdo possui seus modos naturais de vibracdo, espera-se que um acréscimo
abrupto da pressio em uma localidade desta cdmara, ocorrendo em um intervalo de tempo
inferior ao caracterizado por seus modos naturais, venha a excitar oscilacbes neste gés. E
razoavel considerar que estas oscilagbes constituam a maior fonte de instabilidades para os dados
de pressdo mensurados no cilindro.

Para o motor utilizado no presente trabalho, o qual possui uma cimara de combustdo de
formato complexo, pode-se definir uma geometria equivalente baseada no cilindro idealizado
acima, mantendo-se o volume original da cdmara de combustio. Considerando-se esta geometria,
e para as propriedades do fluido de trabatho em condi¢Bes préximas as da ignicfo, as freqiiéncias
admissiveis para ondas estaciondrias na cimara de combustfio sdo 6.363, 12.727 e 19.091 Hz para
o primeiro, segundo e terceiro harmonicos. Estes valores encontram-se na regido de altas
freqiiéncias, habitualmente relacionadas as variagOes aleatdrias da pressdo no cilindro [78, 82, 83,
84].
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Pode-se observar, através da Figura 5.4, a presenca de valores relativamente altos para a
poténcia espectral em freqiiéncias proximas das relatadas para o ar confinado em um tubo com as
extremidades fechadas. Os efeitos da natureza tridimensional dos fendmenos actisticos em
estudo, combinados a0 movimento das fronteiras do sistema formado pelo conjunto cdmara de
combustao, paredes do cilindro e cabecote, fazem com que a influéncia destas oscilacles seja
distribuida de maneira consideravelmente mais complexa que a prevista pelo modelo aplicado
acima. Desta maneira sugere-se que os fendmenos aciisticos presentes na cAmara de combustio
estejam distribuidos, na composicdo dos dados experimentais de pressio, em freqliéncias entre
6.000 e 19.000 Hz.

Outro componente de natureza espiria dos diagramas experimentais de pressdao, com
importante participa¢io em sua degradagfio, € o erro incutido pela imprecisdo do sistema de
aquisi¢do de dados. A freqiiéncia de aquisi¢fo dos dados de pressdo é caracterizada pela rotacéio
do motor ¢ pela resolugio do disco éptico utilizado para a mensuracdo do 4ngulo de manivela.
Para o ensaio apresentado pela Figura 5.3, a freqiiéncia de aquisiciio de dados é de 19.200 Hz.
Todavia, nao se pode afirmar que o ruido presente nos dados de pressio, decorrente destas
imprecisdes, esteja confinado nas proximidades deste valor de freqiiéncia. Na realidade,
conforme se verificard adiante no estudo de um caso de contaminagio dos dados de pressio, este
ruido esté distribuido entre 2.000 e 20.000 Hz, de maneira semelhante as imprecisées decorrentes
de fen6menos actisticos.

A esta altura pode-se incorrer no erro de se considerar que os fendmenos de natureza
aleatéria, descritos acima, sdo os componentes exclusivos do periodograma da derivada da
pressdo no cilindro para freqiiéncias a partir dos 2000 Hz. Na realidade, os fendmenos fisico-
quimicos envolvidos na combustio pré-misturada também possuem tempos caracteristicos
relativamente reduzidos sendo, portanto, caracterizados pelo posicionamento na regido de altas

freqiiéncias do periodograma.
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Alimentando-se 0 modelo preditivo, descrito no Capitulo 3, com dados suaves de
liberagio de energia levantados experimentalmente, obtiveram-se diagramas de pressio
realisticos e livres dos espidrios em estudo. Desta maneira foram realizadas simulacdes
considerado e suprimindo-se a combustio pré-misturada dos dados de liberagio de energia,
conforme se verifica na Figura 5.5. Possibilitou-se assim a identificacio da influéncia dos
fendmenos que compde esta fase da combustiio no dominio da freqiiéncia, através da comparagio
entre tais simulagGes. Os dados de liberagdo de energia utilizados nesta parte do trabalho foram
obtidos a partir da aproximagio de diagramas fornecidos pela aplicacio do modelo de liberagdo
de energia por fungbes de Wiebe, para o regime de operacio de 2600 rotagdes e 60% de carga,
caracterizado pela forte presenca de combustio pré-misturada.

Observa-se, através da andlise da Figura 5.5, a forte presenca da influéncia da combustio
pré-misturada nas regiSes proximas a 150 Hz e na faixa entre 1.000 e 4.500 Hz. Conclui-se,
portanto, que além dos espiirios indesejados nos dados experimentais de pressio, boa parte da
combustdo pré-misturada também se distribui ao longo da faixa considerada de alta freqgiiéncia

durante o presente estudo.
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Figura 5.5: Caracterizacio da combustio pré-misturada no dominio da frequéncia.
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5.4 Tratamento numérico de diagramas de pressio obtidos durante
um ciclo

Através da andlise apresentada no item anterior, constatou-se que os fendmenos
ondulatdrios decorrentes da combustio pré-misturada, além da imprecisdo da instrumentagio e
do sistema de aquisi¢do de dados utilizados, constituem as principais fontes de componentes
transitérios sobrepostos a curva de pressdo média no interior do cilindro e sua derivada em
relagio ao dngulo de manivela. Mencionou-se, durante a descri¢io do modelo de liberaciio de
energia, o interesse nos valores médios das curvas mencionadas acima, propondo-se, portanto, a
eliminacdo dos elementos transit6rios supra citados através do tratamento numérico adequado dos
dados de pressdo. Deve-se ainda atentar para a preservagdo da morfologia original destes dados,
especialmente no que tange a distingiio entre o ruido a ser eliminado e os tragos da combustio
pré-misturada.

Para tal propdsito, sdo comumente utilizadas rotinas de interpolacdo através de
polindmios de Lagrange [13], splines cibicas [76] ou B-splines computadas através do método
dos minimos quadrados [79]. Deve-se salientar que a interpolacdo por splines ciibicas, ou
polinbmios de Lagrange, dos dados de pressio ndo proporciona a adequada supressfo do ruido
contido nestas curvas. Isto se deve 2 interceptaciio dos valores pré-estabelecidos das funcoes
descritas na Figura 5.3, mantendo seu formato escarpado, durante a aplica¢io destes métodos de
mterpolagdo [36]. Resultados obtidos mediante a utilizacio de esquemas de aproximacio
baseados no método dos minimos quadrados também ndo se mostraram satisfatérios, sendo
marcante a presenga de pequenos sobressaltos e falsos picos de liberacio de energia em trabalhos
que fazem uso desta metodologia [36]. Um detalhado estudo comparativo, contendo diversas
abordagens para o tratamento numérico dos dados experimentais de pressdo, encontra-se
disponivel na referéncia [36].

Adotou-se, no presente trabalho, uma estratégia de filtragem inicial dos dados
experimentais seguida por sua interpolacdo. Tal estratégia mostrou-se consideravelmente mais
eficaz na elimina¢do do ruido e suavizagio dos diagramas de pressdo que a interpolacdo direta
[36]. Deve-se ainda mencionar que o tratamento de filtragem e interpolagdio sera feito
separadamente nos dados de pressio, obtidos diretamente dos ensaios, e em sua derivada, obtida

numericamente por diferengas centrais com aproximagio de quarta ordem [72].
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Devido a sobreposicdio de dados de interesse durante o estudo de liberagio de energia,
referentes ao mecanismo pré-misturado de combustdo, 2s informagdes de natureza esptiria
contidas nos diagramas experimentais de pressdo, ocorrente na regido entre 2.000 e 4.500 Hz do
espectro de freqiiéncias que compde estes dados, inviabilizou-se a utilizagio de estratégias de
filtragem baseadas no bloqueio de determinadas fregtiéncias, como os filtros passa-baixa.
Utilizou-se, portanto, uma estratégia de filtragem no dominio do tempo, empregando-se o filtro
de Savitzky-Golay [24, 85]. Este filtro possui excelente desempenho durante a supressio dos
espirios em estudo, além de alta simplicidade de aplicagio [36]. A ordem de aproximacio
utilizada pelo filtro (m), além do nidmero de pontos computados a jusante e a montante de cada
valor filtrado (n; = ny = n), constituem seus principais pardmetros de operacio. Diminuindo-se a
ordem de aproximagdo empregada, ou acrescendo-se o ndmero de pontos computados pelo filtro,
aumenta-se a supressdo dos espiirios, bem como o amortecimento de morfologias escarpadas
presentes nos valores médios dos dados filtrados [24].

Tal acréscimo de amortecimento € decorrente da atuacdo do filtro sob freqiiéncias mais
baixas, para o caso de filtragem pesada, encampando inclusive a faixa de freqiiéncias entre 2.000
e 4.000 Hz, caracteristica dos fendmenos ocorrentes na combust3o pré-misturada. Deste modo
desaconselha-se a adogdo de filtragem pesada, caracterizada pela escolha de baixa ordem de
aproximag¢do e alto nimero de pontos durante o ajﬁste do filtro, em trechos do diagrama de
pressdo ¢ sua derivada nos quais haja fortes sobressaltos em seus dados médios, como no trecho
dominado pela combustdo pré-misturada.

Por operar no dominio do tempo, este esquema de filtragem permite que se atue de
maneira seletiva quanto ao mecanismo de combustdo predominante. Desta maneira, adotou-se
uma estratégia de filtragem pesada durante o tratamento da maior parte do diagrama de pressio,
empregando-se filtragem leve somente para a regido do diagrama de pressfio em que ocorra a
combustdo pré-misturada. Em seguida, efetuou-se filtragem leve por toda a extensdo dos dados,

assegurando-se assim sua homogeneidade e suavidade.
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Uma vez que os dados experimentais tenham sido adequadamente filtrados, eliminando-se
grande parte dos espurios neles contidos, deve-se interpold-los a fim de se amenizar pequenas
oscilagdes e eliminar quaisquer residuos destes espirios que resistiram a filtragem. Utilizou-se
para tal propdsito a interpolagdo por splines cibicas suavizantes, baseada no algoritmo de
Reinsch [86]. Os pardmetros de ajuste desta rotina sdo uma estimativa do desvio padrao em cada
dado a ser interpolado (0), além de um pardmetro de filtragem interno do algoritmo (SMPAR),
cujo valor foi fixado como o niimero de pontos do diagrama de pressao.

A Figura 5.6 ilustra a estratégia de filtragem e interpolagdo descrita acima, a ser aplicada
nos dados de pressao e em sua derivada. O ajuste dos parimetros presentes nos algoritmos de
filtragem e interpolagdo, cujos valores sdo apresentados nesta figura, baseou-se em um estudo de

dados contaminados que seré descrito no item posterior do presente trabalho.
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Figura 5.6: Tratamento dos dados de pressgo.
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A seguir, por meio das Figuras 5.7 e 5.8, serfio apresentados os resultados obtidos através
do tratamento numérico dos dados apresentados nas Figuras 5.3 e 5.4. Conforme mencionado,
estes dados tiveram origem em medicdes de pressio efetuadas durante o ensaio em bancada do
motor MWM Sprinter alimentado com a mistura B20, submetido ao regime de plena carga e
3200 rotactes por minuto.

Na Figura 5.7 sdo apresentados os resultados obtidos mediante a andlise espectral dos
diagramas de pressdo experimental e tratado. Pode-se observar, ainda nesta figura, a suave
supressdo e a adequada preservacio da morfologia original do periodograma em freqiiéncias
abaixo dos 4.500 Hz, combinada a forte eliminacio dos dados em freqgiiéncias superiores aos
5.000 Hz, obtida pela estratégia de filtragem descrita hd pouco. Deste modo assegura-se a
assoclagdo entre a integridade dos dados referentes ao diagrama de pressio média no cilindro e a
eliminagfo dos espiirios abordados previamente.

Ja na Figura 5.8, apresentam-se as curvas obtidas para a derivada da pressio no cilindro e
para a taxa aparente de liberacio de energia. Deve-se salientar a suavidade destas curvas,
associada a sua elevada confiabilidade, atestada pela andlise espectral proposta no presente
capitulo e pela excelente concordancia entre os dados de liberagio de energia e o modelo de duas

fungbes de Wiebe, conforme serd exposto adiante.,
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5.5 Estudo de um caso com esplirios artificiais

Conforme se mencionou, a obtenciio de um conjunto seguro de pardmetros para as rotinas
computacionais de filiragem e interpolagéo, descritas hi pouco, demanda o estudo de um
diagrama de pressdo no qual os dados médios e os de natureza espiria sejam conhecidos.
Empregou-se para tanto o diagrama de pressio média no cilindro corresponde a uma simulacdo
preditiva criteriosa do motor MWM Sprinter, indicado na Figura 5.10, sob o regime de operacdo
de 2600 rotagdes e 60% de carga. Este regime de operacao foi escolhido por apresentar grande
quantidade de combustio pré-misturada, cuja morfologia esta sujeita a importantes deformidades
nos casos em que se escolham pardmetros inadequados para seu tratamento numeérico.

Ja os dados de natureza espiiria foram modelados como um ruido branco, cuja amplitude
mdxima € de 1% do valor médio da pressdo acrescido de 0,2 bar, sendo esta amplitude méxima
multiplicada por um nimero aleatério entre -0,5 e 0,5. Somando-se o valor da pressio média e do
ruido para cada ponto no diagrama de pressdo, obtiveram-se os diagramas apresentados na Figura
59.

A escotha do tipo e valor da amplitude do ruido introduzido na curva de referéncia buscou
reproduzir as flutuacBes de pressdo atribuidas ao erro de mensuragio presente no sistema de
aquisicio de dados e a turbuléncia na cimara de combustio, baseando-se na observacdo de
diversos diagramas de pressdo. O efeito dos fendmenos acisticos na cimara de combustio sob o
diagrama experimental de pressio ndo foi encampado nesta andlise. A comparacdo entre as
curvas apresentadas pelas Figuras 5.3 e 5.9 evidencia a concordéncia entre os esplirios reais e esta
simulacgdo, excluindo-se a regido dos diagramas afetada pelos fenémenos acisticos citados acima.

A andlise no dominio da freqiiéncia dos dados de pressio com espiirios artificiais,
apresentada na Figura 5.9, fornece indicios de que a influéncia dos fenémenos citados acima estd
distribuida na faixa de freqiiéncias entre 2.000 e 20.000 Hz. Pode-se ainda observar que a
poténcia espectral na faixa de freqiincias caracterizada pela presenca macica de dados espirios
apresentada nesta figura € da ordem de 1/20 da apresentada em um diagrama de natureza
experimental, como o da Figura 5.7. Reitera-se, portanto, a predominincia dos fendmenos

aclsticos na composi¢do das flutuacdes de pressdo presentes nos diagramas experimentais.
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Figura 5.9: Efeito de imprecistes de medicio na derivada da pressio no cilindro.

Uma vez obtido um diagrama de pressdo com a curva média e flutuacdes conhecidas,
dado pela Figura 5.9, pode-se avaliar o efeito da variacio dos diversos parmetros presentes nos
algoritmos de filtragem e interpolacdo, mediante sua aplicacio na curva dita contaminada e
subseqilente comparacao entre os resultados desta aplicacio e os dados correspondentes a curva
media. Estabeleceram-se como prioridades, durante esta busca dos pardmetros adequados as
rotinas de filtragem e interpolacdo, ilustrados na Figura 5.6, a manutengiio da morfologia das
curvas originais de pressdo média e sua derivada, além da supressdo dos componentes de
natureza transitdria presentes nesta curvas.

Ja a Figura 5.10 apresenta resultados referentes ao tratamento das curvas de presso € sua
derivada, bem como sua andlise no dominio da freqiiéncia. Deve-se mencionar a obtencio de
curvas de pressdo e derivada praticamente idénticas as previstas pelos dados médios, apds a
aplicacdo do esquema proposto aos diagramas contaminados. A andlise no domfnio da freqiiéncia
das curvas citadas acima, ainda na Figura 5.10, evidencia a eliminagdo de informac®es presentes
em freqiiéncias associadas a fenémenos aleatdrios, bem como a preservacio de dados pertinentes
a combustdo pré-misturada. Os resultados apresentados na Figura 5.11 atestam a validade desta
abordagem, destacando-se que praticamente nfio houve alteragio da morfologia da curva de
liberagdo de calor apds sua contaminac3o seguida de tratamento numérico, obtendo-se assim

adequada eliminagio dos esptrios impostos por flutuagdes de pressao.
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Figura 5.11: Resultado do tratamento da curva contaminada,
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5.6 Conclusodes quanto ao tratamento numérico dos dados de
pressao

Algumas medidas como a obtencdo de diagramas de pressdo com valores médios entre
diversos ciclos, a escolha criteriosa do local de instalagdo do sensor de pressio, a determinacio
dos diagramas de pressdo apds o motor ter alcangado regime permanente, além do tratamento
numérico subseqiiente das curvas de pressio, podem assegurar a obtengio de valores adequados
para os diagramas de pressio e sua derivada durante estudos de liberacio de energia. Desta
maneira, pode-se afirmar que a presenga de oscilagdes nas curvas de liberacio de energia estd
relacionada a ndo eliminagdo de elementos de natureza transitéria nos dados experimentais de
pressao no cilindro, sendo um fendmeno contorndvel mediante o tratamento numérico adequado
destes dados.

De maneira adversa ao estudo costumeiro dos componentes de natureza transitoria
presentes nos diagramas de presséo, e de sua influéncia sob o ruido emitido por motores diesel
[78, 82, 83, 84], o presente trabalho focou-se na anélise da derivada da pressio em relagio ao
angulo de manivela. Baseando-se no pronunciado efeito dos componentes de natureza transitéria
sob a morfologia dos diagramas de derivada da pressdo, no dominio do tempo e da fregiiéncia.
Assim, preterindo-se o estudo dos diagramas de pressio em favor de sua derivada, facilitou-se a
identifica¢do de componentes transitérios nestes diagramas, além de sua posterior eliminagio.

Sob esta dtica, e levando-se em conta a auséncia de explanacBes detalhadas sobre uma
abordagem eficaz nesta 4rea, algumas consideracOes relativamente simples e eficazes para o
acondicionamento dos dados de pressdo provenientes de ensaios dinamométricos foram
apresentadas neste capitulo. Estas exposi¢des apGiam-se nos resultados obtidos durante o
tratamento de dados experimentais provenientes de ensaios em bancada, bem como simulagdes
computacionais de motores diesel. Devido s caracteristicas generalistas dos algoritmos
apresentados, pode-se utilizar o procedimento proposto neste trabalho para o condicionamento de

dados provenientes de ensaios realizados em outros motores, em qualquer regime de operagio.
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CAPITULO 6

A Combustdo das Misturas entre Oleo Diesel e Esteres
Etilicos do Oleo de Soja

Os ésteres de dlcoois, que recebemn a denominacio genérica de biodiesel, constituem uma
promissora fonte renovavel para a obtengio de combustiveis capazes de substituir o dleo diesel
[2, 3, 4, 5, 6, 7]. Estas substancias possuem alto contetido energético, sdo livres de enxofre em
sua composicdo guimica, ndo geram substincias danosas ao meio ambiente durante sua produgio,
sendo ainda obtidas por culturas vegetais que consomem diéxido de carbono da atmosfera através
da fotossintese [87]. Na Europa, bem como nos Estados Unidos da América, é comum a
utilizagio de metanol para a produgio do biodiesel, devido i sua maior disponibilidade frente ao
etanol nestes mercados. Desta maneira, encontram-se disponiveis na literatura estudos sobre a
queima, em motores de ciclo diesel, de misturas entre o metil-éster de soja e o Oleo diesel
convencional [88, §9].

No Brasil, a grande disponibilidade de etanol e 6leo de soja torna atraente sua combinagio
na produgdo de ésteres de Gleos vegetais, com o propGsito de se substituir parcialmente o Sleo
diesel [87]. Esta disponibilidade, a auséncia de estudos detathados de liberaciio de energia em
motores operando com ésteres etilicos, bem como o distanciamento entre as propriedades fisico-
quimicas do biodiesel obtido a partir do metanol e do etanol, motivaram a realizacdo da anilise

de liberagdo de energia apresentada neste capitulo.
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Utlizou-se para tal estudo um motor diesel MWM 6.07T GMT400, de injecio direta, de
quatro tempos, seis cilindros e turbo-alimentado. O motor foi submetido a ensaios em
dinamdmetro, obtendo-se dados de referéncia a partir da operagiio com 6leo diesel N° 2. Com o
intuito de se verificar a queima das misturas entre 6leo diesel e biodiesel (ésteres etilicos de Sleo
de soja), empregou-se uma mistura contendo 20% de biodiesel em volume, sem que se realizasse
qualquer modificagio no motor ensaiado. Esta proporgio foi utilizada por constituir um valor
tipico durante a realizagdo de estudos com os ésteres metilicos de soja [87].

Os diagramas experimentais de pressdo obtidos durante estes ensaios foram levantados
através da utilizacfio de um transdutor piezoelétrico AVL GMD-12, alimentando o sisterna de
aquisicdo de dados AVL Indymeter 617.

6.1 Propriedades do etil-éster de soja e outros combustiveis

As propriedades fisico-quimicas apresentadas pelo biodiesel obtido a partir do etanol
possuem considerdvel distanciamento das relatadas mediante a utilizagio do metanol, conforme
se observa na Tabela 6.1. Destacando-se, sob este aspecto, 0 acréscimo em cerca de 25% para a
viscosidade do éster etilico de soja, frente ao biodiesel obtido a partir do metanol. Estendendo-se

tal comparacao ao 6leo diesel convencional, pode-se apreciar uma discorddncia ainda maior para

a viscosidade.
Combustivel PCI(/kg) | Densidade Especifica Viscosidade (x 10" m'fs @ 40%) Niimero de Cetanas (ASTM D-613)
Oleo Diesel N° 2 43319,36 0.85000 2,60 45,00
80% Oleo Diesel N* 2
. 42094,15 0,85620 3,05 (estimada) 46,3

+ 20 %E-Ester de Soja
80% Oleo Diesel N° 2

. 42000,00 0,83705 2.82 473
+ 20 %Metil-Ester de Soja
Metil-Ester de Soja 371%4,00 0.88530 4,08 50,9
Etil-Ester de Soja 37193,30 0.88100 4,41 48,2

Tabela 6.1: Propriedades do diesel, ésteres metilico e etilico de soja e misturas de interesse [7, §9].
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De acordo com a norma ASTM D-445, o valor maximo da viscosidade a 40°C de um
combustivel para motores diesel é de 4,1 107 m?s. Para que esta norma seja atendida, o
acréscimo de éster etilico de soja ao diesel convencional néo deverd superar a marca de 70% em
volume. A influencia desta propriedade sob a dinfimica do jato combustivel, além de sua mistura
com o ar durante a operacio do motor, ird proporcionar ligeiras alteracBes no processo de queima
em estudo, conforme se verificard adiante. Alteracées na densidade, contetido energético, nimero
de cetanas e composiciio quimica do combustivel em estudo, efetuadas mediante a adi¢do do etil-
éster de soja a0 dleo diesel, também acarretardo modificaces passiveis de andlise no processo de

queima deste combustivel.

Niimero de Atomos na Molécula de Combustivel | Oleo Diesel N°2 | 80% Diesel + 20% Etil-Ester de soja | Etil-Ester de soja
lAtomos de Carhono ( C) 14,4 15,16786 19,75484
iAtomos de Hidrogénio (H ) 249 26,57629 36,59001
Atomos de Oxigénio ( O) 0 0,287007 2,001512
IAtomos de Enchofre ($) <0,032 < (L0256 0,00

Tabela 6.2: Férmulas empiricas dos combustiveis em estudo.

6.2 Analise de liberacao de energia

As Figuras 6.1, 6.2 e 6.3 ilustram os resultados obtidos através da aplicacio da andlise de
liberago de energia ao motor MWM 6.07T GMT400 sob trés regimes de operacéo, utilizando-se
0 Oleo diesel N° 2 como combustivel de referéncia (BOO), além da mistura a 20% em volume
entre este combustivel e o etil-éster de soja (B20). Podem ser observadas nestas figuras as curvas
de liberacio de energia (normalizadas), o comportamento da temperatura media do fluido de

trabalho e o histérico da massa de combustivel no interior do cilindro.
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Figura 6.2: Diagramas para operacio em carga mediana (60% de carga a 2600 rpm).
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Figura 6.3: Diagramas para operacio em plena carga (100% de carga a 3200 rpm).

Sabe-se que a adigdo de biodiesel ao Sleo diesel aumenta o nimero de cetanas do
combustivel, ver Tabela 6.1, o que por sua vez diminui o tempo necessario para o inicio da
combustio [90]. Na tabela 6.3, bem como nas Figuras 6.1, 6.2 € 6.3, pode-se observar a redugio
do atraso de igni¢do, mediante a utilizacio da mistura B20, frente a operacdo com diesel.
Observa-se ainda que esta tendéncia € acentuada a medida que se aumenta a carga a que o motor
€ submetido, ¢ portanto a quantidade de mistura a ser preparada.

Esta redugdo do periodo de atraso da ignicio terd implicagOes nas etapas subseqiientes da
combustdo da mistura B20, pois ela levard 2 diminuiciio da quantidade de mistura preparada até o
momento da igni¢do. Desta maneira havera menor quantidade de mistura combustivel disponivel
para a queima pré-misturada, nos momentos imediatamente subseqgiientes a ignicdo. Justifica-se
assim a diminui¢do do pico de liberacio de energia caracterfstico da combustio pré-misturada,
observada no caso do funcionamento do motor com a mistura B20, frente a utilizagio de diesel.

Outro fator que tem importante influéncia sobre o processo de combustio é o aumento da
viscosidade do combustivel B20 com relaciio ao Gleo diesel. Chang e co-autores [41] observaram
que a utilizagdo de combustiveis de maior viscosidade provoca um aumento na velocidade de
penetracio do jato combustivel. Espera-se que isto, por sua vez, aumente a taxa de misturaco e

de preparacdo da mistura combustivel. Uma vez que esta taxa controla a liberacdo de calor na
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fase difusiva da combustdo [17], espera-se que ocorra um aumento da libera¢do de calor nessa
fase, frente aos valores reportados para a combustio pré-misturada, mediante a adicio de ésteres
etilicos de soja ao combustivel base. Observando-se os diagramas de liberagio de energia
apresentados nas Figuras 6.1, 6.2 e 6.3, pode-se identificar este aumento.

Ainda nestas figuras, pode-se observar que no inicio da fase difusiva da combustdo a
queima da mistura B20 ocorre com maiores taxas de liberagio de calor que as observadas no caso
de operag@o com 6leo diesel. Pode-se interpretar este fendmeno sob a forma de uma antecipagio
do angulo de manivela a partir do qual o mecanismo de queima difusiva predomina sobre o de
queima pré-misturada. Esta antecipacio também estd relacionada ao acréscimo da taxa de
preparagio da mistura combustivel mencionado acima, que acaba por aumentar a taxa de queima
difusiva durante o periodo em questo.

A fim de se quantificar o favorecimento ao mecanismo difusivo de combustio relatado
para a mistura B20, frente ao detrimento da queima pré-misturada, as curvas de liberacio de
energia mostradas nas Figuras 6.1, 6.2 e 6.3 foram aproximadas por fun¢des de Wiebe [21].
Deste modo pode-se determinar os parimetros que indicam a proporgio de massa queimada sob
cada mecanismo, X, para a combustio pré-misturada e y4 para a difusiva, em cada diagrama de
liberagdo de energia. A descricio completa dos resultados obtidos através desta interpolacio pode
ser encontrada no Apéndice A, e os pardmetros ), e X4 para cada regime de operacio estio
indicados na Tabela 6.3. Estes parimetros indicam uma reducdo de até 12% na massa de

combustivel queimada de modo pré-misturado, acompanhada do correspondente acréscimo no

mecanismo difusivo.
Regimes de Operacie
40% de Carga a 1400 rpm 60% de Carga a 2600 rpm 100% de Carga a 3200 rpm
Combustivel BOO | B20 [B20xB100(%)] BOD B20 |B20xB100(%)i BOO B2O | B20 xB100 {%)
Atraso da Igpigio (graus) | 5000 | 4,900 -2,000% 13,500 | 13,300 -1,48% 6,000 | 4,000 -33,33%
[Xp 0,335 0,315 -5,96% 0,098 | 0,095 -2,91% 0,028 | 0,024 -12,69%
Xd 0,665 | 0,685 3,00% 0,902 | 0,905 0,32% 0,972 | 0,976 0,36%

Tabela 6.3: Resultados obtidos para as proporges de massa queimada sob cada mecanismo.
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A presenca de cerca de 10% em massa de oxigénio na composicdo do etil-éster de soja,
conforme se verifica na tabela 6.2, faz com que seu poder calorifico seja reduzido frente ao
apresentado pelo 6leo diesel convencional, como mostra a Tabela 6.1. Pode-se, desta maneira,
acreditar que a adicdo de biodiesel ao combustivel base ird reduzir a quantidade de energia
liberada durante a operacio do motor. Todavia a maior densidade do biodiesel, indicada pela
Tabela 6.1, fard com que uma massa maior de combustivel seja injetada mediante sua utilizacfo.

Para as condi¢des de operacio verificadas no presente estudo, estes efeitos acabaram por
equilibrar a quantidade de energia liberada mediante a utilizac@o de Sleo diesel convencional on
da mistura B20. Em situacdes de operacio em baixa e plena carga, a utilizacdo da mistura B20
veio a reduzir em cerca de 3% a energia liberada durante a combustio, frente aos dados indicados
para o 6leo diesel. Todavia, para cargas medianas, a liberagio de energia acabou sendo acrescida
em 3% mediante a utilizacdo desta mistura combustivel. Espera-se, portanto, uma pequena
reducdo na performance do motor operando com a mistura B20 nos regimes de alta e baixa carga,
acompanhada de um acréscimo em desempenho nas condigdes de cargas mediana, frente a
utilizac8o de 6leo diesel.

Os dados relatados no parigrafo anterior podem ser verificados na Tabela 6.4, tendo sido
obtidos a partir da associacdo da massa de combustivel queimada, prevista pelo modelo de

liberacdo de energia, ao contetido energético deste combustivel.

Regimes de Operaciio
40% de Carga a 1400 rpm 60% de Carga a 2600 rpm 100% de Carga a 3200 rpm
|Combustl’vel BOO B2 [B20xB0O(%) BoO B20  [B20 x BOO (%) BOG B20 B20 x BOO (%)
lEnergia Liberada(J) 576,147 | 559,852 -2,828% 1221.606: 1262,824 337% 1958,033 £884,237 -3,26%

Tabela 6.4: Energia liberada pela combustiio determinada a partir da andlise de liberacio de energia.

6.3 Ensaios de desempenho

Realizaram-se ainda ensaios de desempenho e de anilise do consumo de combustivel,
avaliando-se diretamente a influéncia do acréscimo de biodiesel ao diesel convencional sob a
performance do motor utilizado neste trabalho. Os resultados obtidos nestes ensalos atestam a
analise ilustrada pela Tabela 6.4, indicando a reducio da performance do motor para condigdes

de baixa carga e o acréscimo durante a operagdo com carga mediana, causado pelo emprego da
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mistura B20. Infelizmente, nfio puderam ser obtidos dados suficientes para a construgio dos
gréficos de desempenho a plena carga, devido a capacidade inferior do dinamémetro com relacdo

ao torque do motor.
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Figura 6.4: Resultados para o ensaio dinamométrico em condigdes de baixa carga (40%).
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6.4 Emissoes poluentes e a adicdo do etil-éster de soja

Através dos resultados indicados na Figuras 6.1, 6.2 e 6.3, observa-se que para as
condi¢bes de operagdo analisadas a queima difusiva ocorreu a maiores temperaturas que a pré-
misturada. Desta maneira o favorecimento ao mecanismo difusivo de combustao, relatado para a
mistura B20, acresceu a queima de combustivel a altas temperaturas, além de ter provocado um
ligeiro aumento na temperatura média do fluido de trabalho para a operacio em cargas parciais.
Estes fatores favorecem claramente a formacio de dxidos de nitrogénio (NO,), através de seu
mecanismo predominante em motores de combustio interna, o mecanismo térmico [48].

Assim espera-se que a utilizacio da mistura B20, a base de ésteres etilicos de soja, traga
um acréscimo na emissio de éxidos de nitrogénio com relacdo a operacdo com 6leo diesel
convencional. Estas constatagbes assemelham-se com os resultados obtidos por Choi e Reitz [89]
durante o estudo, através de simulagdes multidimensionais, dos efeitos da adicio do metil-éster
de soja ao diesel convencional. Através destas simulagGes, estes autores observaram um
acréscimo da quantidade de carga a altas temperaturas mediante a adigfio de metil-éster de soja ao
combustivel base, que acabou por resultar em maior emissdo de éxidos de nitrogénio. Todavia, os
efeitos sob a liberagdo de energia da adi¢do dos ésteres etilicos de soja mostraram-se
consideravelmente superiores aos relatados para a adicdo de ésteres etilicos, devido ao valor
consideravelmente maior do distanciamento em suas propriedades com relacio ao diesel
convencional.

Quanto 4 emissdo de particulados, €spera-se que a presenca de oxigénio no combustivel,
acarretada pela adicdo de biodiesel ao combustivel base, venha a diminuir a formacgio destes
materiais. Além disto, a elevacfio de temperaturas durante a combustio difusiva, também causada
pela adicdo de biodiesel, favorecerd a oxidacdo deste material. Desta maneira espera-se que a
utilizagdo da mistura B20 venha a reduzir consideravelmente a emissio de particulados, frente ao
emprego do Gleo diesel. Estas expectativas também sdo confirmadas na literatura, para a adiciio

de ésteres metilicos de soja ao Gleo diesel [89].
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6.5 Conclusdes quanto aos efeitos da adicéo do etil-éster de soja

Através da andlise apresentada neste capitulo, pode-se verificar a adequacio da
utilizagdo da mistura B20, obtida a partir da adi¢do do etil-éster de soja, em motores preparados
para a operagao com oleo diesel. As modificacbes no processo de queima ocasionadas pela
adicdo do biodiesel, nas proporcdes estudadas neste documento, nfio comprometeram o adequado
funcionamento do motor utilizado neste estudo. Por inibir a queima sob o mecanismo pré-
misturado, espera-se ainda que a utilizacdo da mistura B20 produza uma operacio mais suave e
com reducdo do ruido emitido pelo motor, frente ao emprego do diesel. Todavia, deve-se
mencionar o esperado acréscimo nas emissdes de 6xidos de nitrogénio, como o principal ponto
adverso a utilizacio da mistura B20 nos motores atualmente em operacio.

A confiabilidade dos resultados proporcionados pelo estudo de liberagio de energia
apresentado neste trabalho pode ser atestada através da apreciacfo dos dados relatados na Tabela
6.5. A concordncia entre os dados experimentais da relagio de equivaléncia ¢ e os previstos pelo
modelo de liberagdo de calor, além da proximidade entre os valores obtidos para a massa de
combustivel queimada frente 2 massa injetada, reiteram a qualidade dos diagramas de liberagio

de energia obtidos sob a metodologia descrita ao longo do presente documento.

Regimes de Operaciio
40% de Carga a 1400 rpm 60% de Carpa a 2600 rpm 100% de Carga s 3200 rpm
ICombustivel BOO B20  |B20xBO0 (%) BOO B20  IB20x BOO (%) BOO B20 B2G x BOO (%)
1 Experimental 0,290 | 0.290 0,000% 0399 | 0,423 6.07% 0.643 0,618 -3.92%
o Modelo 0270 | 0270 0,000% 0360 1 0.385 6,94% 0,622 0,602 -3.22%
fassa de Combustivel Injetada (mg) 1349 | 1349 0,000% 28,21 30,98 9.85% 46,53 45,14 -2,99%
M. de Combustivel Queimada (Modelo) | 1330 | 133] 0,075% 2820 | 30,00 6,38% 45.20 45,00 -0,44%

Tabela 6.5: Dados experimentais ¢ fornecidos pelo modelo de liberacio de energia.
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CAPITULO 7

Conclusoes

Neste trabalho, apresentou-se uma abordagem alternativa para a obtencdo de diagramas de
liberagdo de calor a partir de dados experimentais de pressdo. O modelo sugerido foi capaz de
prever, com apreciavel exatiddo, a massa total de combustivel consumida durante o processo de
combustio real. A abordagem proposta possibilita ainda a avaliacio direta da presenga de
combustivel ndo reagido no fluido de trabalho, e de sua influéneia sob as propriedades
termodinamicas da carga no cilindro.

Durante a aplicagio deste modelo fez-se necessério o estudo do acondicionamento dos
dados de pressfio, provenientes de ensaios dinamométricos. Prop6s-se, para este tratamento, a
obtengdo dos valores médios da pressio no cilindro, a partir da eliminagio de suas componentes
aleatorias através de técnicas numéricas de filtragem e interpolagdo. A suavidade dos resultados
obtidos para os diagramas de liberagfo de energia, aliada a conservacgio da morfologia inicial dos
dados experimentais de pressdo, atesta a qualidade do tratamento proposto neste documento.

Também foram analisados os efeitos da adicfio de ésteres etilicos de soja ao 6leo diesel
N®2, sobre o processo de combustfio. Os resultados apresentados mostram que no caso da adicio
em 20% de biodiesel, em volume, reduziu-se o periodo de atraso da ignicdo e a queima pré-
misturada. Houve ainda uma antecipacio da predominincia do mecanismo de queima difusiva
sobre o de queima pré-misturada. Concluiu-se ainda que, sob as proporgdes estudadas, a adicio

de biodiesel ndo alterou significativamente o desempenho do motor testado.
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Apéndice A

A Aproximacao dos Diagramas de Liberacido de Energia

Serao apresentados a seguir os resultados para a interpolagio das curvas de liberacio de
energia utilizadas no transcorrer do Capitulo 6. Os diagramas experimentais de liberacio de
energia, fornecidos pela aplicagdo do modelo de uma zona a dados de pressdo no cilindro, foram
aproximados por duas fungdes de Wiebe, como prevé a Equacdo 2.1. Empregou-se nesta tarefa o

método dos minimos quadrados, que originou as curvas correspondentes aos dados interpolados.
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Figura A.1: Diagramas para operacfio em baixa carga (40% de carga a 1400 rpm).
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Figura A.2: Diagramas para operacio em carga mediana (60% de carga a 2600 rpm).
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