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INTRODUGCAO

A combustéo do gés natural para geragéo de energia apresenta crescimento acelerado
no Brasil (ANP, 2019), e, assim como outros combustiveis, o gas natural tem entre seus fumos
0 NOx (6xidos de nitrogénio), que na atmosfera € o principal precursor da geragéo de poluentes
secundarios e com a formacao dos oxidantes fotoquimicos (smog), esta associado a chuva
acida. O NOx também pode afetar diretamente a satude dos seres humanos atacando as vias
respiratérias (FILHO, 2016).

Atualmente, a geracdo de energia na industria se da principalmente via processo de
combustao, seja através da queima do gas natural ou outros combustiveis para a geracao de
vapor (ANP,2019). Embora haja vasta utilizacdo do processo de combustédo, o controle de
emissdo se mostra limitado ao emprego de softwares de monitoramento dos fumos da
combustao, gerando a necessidade de ajuste do processo de combustdo apds a emissdo dos
poluentes (PREFE, 2014).

A modelagem do simulador de reacdes de combustdo com gas natura se da num
contexto de inexisténcia de ferramentas que usem métodos cinéticos e tedricos para calcular
a emissdo de NOy, sendo que atualmente so se utiliza métodos estatisticos.

OBJETIVOS

Desenvolver uma ferramenta computacional para determinar a concentragdo do NOy
através da queima do gas natural, atendendo aos seguintes objetivos especificos: i)
Desenvolver um modelo matematico para determinacdo da concentracdo de NOx nos
produtos da combustdo; ii) Determinar uma relagdo entre a concentracdo do gas NOy e a
temperatura de combustéao; iii) Implementar ferramentas didaticas para utilizacdo nas aulas
de Quimica Tecnoldgica e Cinética Quimica; iv) Realizar experimentos “in silico” envolvendo
a combustdo do metano; v) Validar o modelo matematico utilizando dados reportados na
literatura.
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METODOLOGIA

Para a determinacéo das concentracdes do grupo de gases NOy, considerou-se as leis
de conservacdo de massa e energia e a lei cinética para as velocidades de reacao, ou seja,
0 consumo de reagentes e formacao de produto (ATKINS, 2012). Ja, para determinacao
especifica do mecanismo de combustdo do gas natural e geracdo do NOy, considerou-se o
mecanismo de Zeldovich (HAYHURST & VINCE, 1980), que compreende os Oxidos de
Nitrogénio como produto da somatéria (NOx= NO + NO,), 6xido nitrico (NO), e o diéxido de
nitrogénio (NO>).

Para obter a taxa instantanea da concentracdo do NOy foi desenvolvido um modelo
matematico constituido por um sistema de Equacfes Diferenciais acopladas resolvido na
plataforma MATLAB utilizando o Método de Runge Kutta de 4 ordem com passo de integragéo
de 10° segundos.

O desenvolvimento da ferramenta computacional sucedendo consequentemente o0 modelo
matematico (cddigo fonte, interfaces e graficos), foram possiveis através de um estudo do
software MATLAB e sua linguagem de programacao como: Java, Python, C e C++. Dentro do
MATLAB, diretamente da biblioteca de app, foi utilizado o app designer, uma evolugcéo do seu
antecessor GUI para modelar as interfaces da ferramenta.

Apo6s o desenvolvimento da ferramenta, adotou-se protocolos de simulagéo a fim de
verificar sua viabilidade. As simula¢gbes contaram com valores de entrada de O, no processo
(1 e 70% de excesso) e volume fixo de gas natural (65 mil mol).

A forma na qual as simulac¢des foram estruturadas tende a abranger e resultar em valores
teoricamente esperados de minimo e maximo temperatura e concentragéo de NOX.

RESULTADOS E DISCUSSOES

A ferramenta computacional, denominada MCC (Modelo Cinético de Combustédo), foi
desenvolvida com o intuito de proporcionar uma interface de facil acesso para o usuario. As
linhas de cddigos foram alocadas em 3 scripts principais, dois deles com as Equacdes
Diferenciais e 0 outro com os comandos para resolugdo utilizando os métodos numéricos.
Destaca-se que o download da ferramenta pode ser realizado através do link (Formuléario de
cadastro) apos um breve cadastro.

O “script” do codigo onde estéo listadas algumas das Equacdes Diferenciais
Ordinarias (EDO'’s), as interfaces graficas e as simulacbes didaticas foram
desenvolvidas através do APP DESING e estruturadas conforme as Figuras (1) e (2).


http://seer.umc.br/index.php/revistaumc/issue/view/20
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Figura 1. Principais interfaces da ferramenta.
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Figura 2. Ferramentas didaticas do simulador: resolucao de problemas
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A validagcdo do mecanismo de combustdo e da ferramenta, foi realizada através de
simulac¢des in Silico. Os resultados graficos que quantificam as emissdes dos produtos da
reacdo de combustdo sao expostos na Figura (3).

Figura 3. Resultado dos experimentos ‘in silico”
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A) Simulagao 1: emisséo (ppm) de NOxcom entrada de 1% de excesso de O; B) Simulacéo
2: concentragdo (Kmol) dos demais produtos da combustdo com entrada de 1% de excesso
de O..

As simulacdes realizadas utilizadas possibilitaram a coleta de resultados preliminares da
ferramenta, que se apresentaram conforme o esperado para o modelo matematico proposto.

Como comentado anteriormente, 0 mecanismo Zeldovich (HAYHURST & VINCE, 1980),
no qual o trabalho tem embasamento tedrico, apresenta como caracteristica a forte influéncia
do excesso de ar O, na formagdo do NOy, ou seja, notou-se na Simulagdo 1 (com 1% de
excesso de Oy), que houvera uma alta na temperatura do processo de combustéo (resultando
em 2147 K) sendo proxima a TAC calculada para o estudo (TACiesica = 2160 K) e baixa
emissdo de NOx.

A validagéo de dados da ferramenta foi pautada em estudos praticos realizados com
equipamentos industriais que utilizam como combustivel o gas natural. Eventualmente, tais
equipamentos emitem Gases de Efeito Estufa (GEE), dentre eles 0 NOx.

Para a determinacdo da precisdo dos dados, utilizou-se, principalmente, o trabalho
desenvolvido por LOPEZ & POLUPAN (2011) no qual identificam vareaveis de trabalho de um
equipamento industrial de geragao de vapor e suas emissdes de NOyx em cenarios distintos.

Com a analise de dados é possivel interpretar que, embora haja a separacdo de dados
por entrada de combustivel em diferentes partes do equipamento gerando dados diferentes
de emissdo de NOx, a simulagdo desenvolvida na ferramenta apresentou baixo desvio
percentual (>15%) em reagdo aos cenarios extremos de emissao.

CONCLUSAO

Entende-se que o monitoramento dos processos de combustdo para geracdo de
energia € importante tanto para o controle das emissdes de poluentes por questdes
ambientais, quanto para questdes de eficiéncia energética uma vez que se nota a relevancia
do Oz no processo (PREFE, 2014).
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Em linhas gerais, a ferramenta de monitoramento da emisséo de NOy pela combustéo
do géas natural apresentou dados com desvio inferior a 15% quando analisados frente a
resultados reais de emissdo de NOy. Os resultados também se mostraram compativeis aos
tedricos, que foram explanados durante as simulagdes “in silico”.

A ferramenta também se mostra intuitiva, podendo ser facilmente direcionado para o
uso didatico apresentando, inclusive, uma area com situacdes problema para complementar
0 ensino nas disciplinas de Quimica Tecnoldgica e Cinética Quimica. Por tanto, conclui-se
gue a ferramenta alcancou os objetivos determinados inicialmente, sendo possivel sua
utilizagdo como simulador efetivo da combustdo do Gas natural e emissdo de NOx mediante
a insercao dos parametros de controle da reacgéo.
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