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RESUMO

No Brasil, veiculos automotivos sdo umas das principais fontes de poluicao do ar
em areas urbanas. Os gases de exaustdo do motor de combustdo interna podem
conter 6xidos de nitrogénio, monodxido de carbono, hidrocarbonetos nao queimados
e parcialmente queimados e fuligens, que sdo responsaveis por problemas ambientais
e de saude humana. Normas internacionais para emissao de poluentes e programas
nacionais de incentivo a industria automotiva, como o recentemente aprovado Rota
2030, tornam cada vez mais restritivos os indices de emissdes para o setor automo-
tivo. Com isso, o desenvolvimento de motores mais eficientes e o uso de combustiveis
alternativos tornaram-se ainda mais relevantes. No pais, o uso do etanol como adi-
tivo a gasolina, vem se mostrando uma alternativa eficiente, de alto impacto na
reducdo da dependéncia dos combustiveis de origem féssil e das emissoes veicula-
res de gases efeito estufa. Assim, faz-se necessario o estudo do comportamento da
combustao de misturas de etanol e gasolina em motores a combustao interna e para
isso o método dos volumes finitos em conjunto com mecanismos cinéticos quimicos
reduzidos podem ser aplicados em analises preditivas desse processo. Assim, este
trabalho tem como objetivo, avaliar o comportamento de um mecanismo cinético
quimico reduzido com 75 espécies e 343 reacdes quimicas, na predi¢do de poluen-
tes especificos (CO, COy, NO, e HC). A metodologia consiste na realizagdo de
simulac6es numéricas de um motor de combustao interna operando com diferentes
misturas de gasolina e etanol como combustivel (E22, E50, E85 e E100) com mesma
rotacdo e carga. As emissoes calculadas nos modelos computacionais foram avalia-
das de forma qualitativa observando-se a tendéncia nos dados de emissoes para as
diferentes misturas e com base nos resultados experimentais obtidos do banco de
dados do Centro de Tecnologia da Mobilidade (CTM-UFMG). Os resultados mos-
traram uma maior reatividade do mecanismo cinético quimico para o combustivel
FE22 indicando que este pode ser aprimorado. A mistura ar-combustivel influenciou
nos resultados de emissoes para COsy, CO e HC, devido a formacao de regioes com
excesso de combustivel no cilindro. Entretanto, pdde-se observar, como indicado
por estudos na literatura, a redugdo de NOx com o aumento do contetdo de etanol
nos combustiveis. Conclui-se que para a predicdo da combustdo e da emissdes de
poluentes, o mecanismo cinético quimico reduzido utilizado neste trabalho pode ser
aprimorado e a modelagem computacional da formacao de mistura para combusti-
veis multicomponentes também pode ser melhor aprimorada.

Palavras-chaves: Volumes Finitos. Emissoes de poluentes. Motores de com-
bustdo interna. Mecanismos cinéticos quimicos reduzidos.



ABSTRACT

In Brazil, the automotive sector consists in one of the main sources of air
pollution in urban areas. Exhaust gases from internal combustion engines may con-
tain pollutants as nitrogen oxides, carbon monoxide, unburned and partially burned
hydrocarbons and soot, which are responsible for environmental and human health
problems. International regulations for emission of pollutants as well as current na-
tional programs to stimulate the automotive industry, such as the recently approved
Rota 2030, make emissions levels for this sector increasingly strict. As a result, the
development of more efficient engines and the use of alternative fuels have become
even more relevant. The use of ethanol as an additive to gasoline has proved to
be an efficient alternative in Brazil by reducing the dependence on fossil fuels and
vehicular emissions of greenhouse gases. Thus, it is necessary an in-depth study of
the combustion process of ethanol and gasoline mixtures in internal combustion en-
gines. With this in mind, the finite volume method together with reduced chemical
kinetic mechanisms have been largely applied. However, most studies found on liter-
ature report numerical analysis of compression ignition engines. Thus, the objective
of this work is to evaluate the prediction of specific pollutants (CO, CO2, NOx
and HC) in an internal combustion engine by applying a reduced chemical kinetic
mechanism with 75 species and 343 chemical reactions to model the combustion
process. The methodology consists in carrying out numerical simulations of an in-
ternal combustion engine operating with different gasoline and ethanol mixtures as
fuel (E22, E50, E85 and E100) at the same engine speed and load. The emissions
calculated in the computational models were evaluated qualitatively observing the
trend in emissions data for different mixtures and based on the experimental results
obtained from the database of Centro de Tecnologia da Mobilidade (CTM-UFMG).
The results showed a hight reactivity level of the chemical kinetic mechanism for
the fuel E22 indicating that the chemical kinetic mechanism can be improved. The
air-fuel mixture impacted the emissions of C'Os, CO and HC due to the forma-
tion of regions with excess of fuel in the cylinder. However, it could be observed,
as indicated by studies in literature, the reduction of NOx for the mixtures with
higher content of ethanol in the fuel. It is concluded then, that for the prediction of
combustion and pollutant emissions, the reduced chemical kinetic mechanism used
in this work needs adjustments and the numerical modeling of the formation of the
mixture for multicomponent fuels can be improved.

Key-words: Finit Volume Method. Internal combustion engines. Pollutant emis-
sions. Reduced chemical kinetic mechanism.
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1 INTRODUCAO

As emissoes de poluentes pelos veiculos automotivos sao atribuidas principalmente
a queima de combustiveis fésseis em motores de combustao interna. O impacto dessas
emissoes na saude humana e no meio ambiente tem sido abordado em muitos estudos na
literatura (MARLAND G.; BODEN et al., 2003; DALLMANN; FACANHA, 2017; U.S.
ENVIROMENTAL PROTECTION AGENCY, 2017; MINC, 2013) sendo o estado da Ca-
lifornia pioneiro na implementagao de padroes para a emissoes nos anos de 1960. Nessa
época, pesquisas comprovaram que em areas urbanas as emissoes de hidrocarbonetos e
oxidos de nitrogénios eram causadas principalmente pelos veiculos automotivos e eram
prejudiciais a saude. Essa tendéncia logo se tornou mundial e desde entao sao estabele-

cidas regulamentagoes cada vez mais restritas para o controle das emissoes veiculares de

poluentes (HEYWOOD, 1988).

Segundo Heywood (1988), os gases de exaustdo de motores de combustao interna
(MCI) sao compostos de 6xidos de nitrogénio (NO,,), monéxido de carbono (CO), diéxido
de carbono (CO,), dgua (HyO) e outros compostos orgénicos tais como: hidrocarbone-
tos ndo queimados e parcialmente queimados (HC). Em combustiveis alcodlicos tem-se
também a emissao de oxigenados como aldeidos e para gasolinas a emissao de compostos
sulfuricos. Os Oxidos de nitrogénio e sulfiricos reagem com os gases da atmosfera e for-
mam substancias que podem causar problemas respiratorios, doengas cardiacas e também
afetam o meio ambiente levando a formagao de smog e chuva écida. J& a emissao de parti-
culados, estd relacionada a ocorréncia de doengas pulmonares e cardiacas, principalmente
quando possuem tamanhos menores que 100pm, quando sao facilmente inalados. No meio
ambiente, esse poluente também é apontado como causa de acidificacao de lagos e redugao
da visibilidade em areas urbanas. O mondxido de carbono pode ser letal quando em alta
concentragao, pois quando inalado reduz a capacidade de oxigenacao do corpo devido a
sua alta afinidade com moléculas de hemoglobina. O diéxido de carbono, por sua vez, esta
associado principalmente ao efeito estufa. Desde 1900, as emissoes globais de gases efeito
estufa cresceram significativamente. A partir dos anos 1970 a queima de combustiveis f6s-

seis e processos industriais contribuiram para esse aumento em cerca de 78% , conforme
ilustrado na Figura 1 (U.S. ENVIROMENTAL PROTECTION AGENCY, 2017).
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Figura 1 — Crescimento das emissoes de gases efeito estufa de 1900 até 2014
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Fonte: Adaptado de (U.S. ENVIROMENTAL PROTECTION AGENCY, 2017)

A Figura 2 apresenta dados globais para o ano de 2015 e mostra que o diéxido de
carbono é o gas predominante nas emissoes provenientes do uso de combustiveis fosseis
como fonte de energia. No setor automotivo, de acordo com Johnson (2016) no ano de
2015 ocorreram avangos significativos na legislacao em relagao a polui¢cao em paises como
China e India. Na Europa, os fabricantes de automéveis terdo que monitorar e reportar as
emissoes por meio de protocolos e foi colocado como meta a reducao de 1,5X os niveis de
NQO, até 2020. Nos Estados Unidos foram estabelecidos niveis mais restritos de emissoes
de NO, e gases efeito estufa (4-7% para motores) (JOHNSON;, 2016).

Figura 2 — Emissoes globais de gases efeito estufa para o ano de 2015
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Fonte:(U.S. ENVIROMENTAL PROTECTION AGENCY, 2017)
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No Brasil, os veiculos automotivos sao uma das maiores fontes de contaminacao do
ar atmosférico. O primeiro programa brasileiro para o controle da polui¢ao do ar de veicu-
los movidos a motores de combustao interna, PROCONVE;, surgiu em 1986 por meio da re-
solugao N° 18/1986 do Conselho Nacional de Meio Ambiente (CONAMA)(DALLMANN;
FACANHA, 2017). Os objetivos desse programa foram: fomentar agoes para a redugao
de emissao de poluentes, incentivar avangos no desenvolvimento tecnolégico do pais, bus-
car melhorias na qualidade dos combustiveis, gerar novos programas de monitoramento
dos veiculos, conscientizar a populacao a respeito da poluicao (JOSEPH, 2009). Desde
entao o PROCONVE passou por seis fases de implementacao, sendo a tltima no ano de
2009. Esse programa baseou-se em modelos similares feitos nos Estados Unidos e Europa
consistindo em aplicar limites para taxas de emissao de poluentes especificos. Fabricantes
de veiculos passaram entao a ser obrigados a comprovar por meio de testes de labora-
torio regulamentados a adequagao de seus produtos aos objetivos estabelecidos. Desde
a implementagdo desse programa, os limites de reducao de compostos como CO, HC e
NO, foram reduzidos em 95%. No entanto, a emissao de particulados e compostos orga-
nicos volateis (VOC), precursores da formagao de ozonio troposférico, ainda representam
os maiores desafios. Esses compostos nao sofreram redugao significativa nos tiltimos dez
anos e s6 em 2015 foram estimadas 3109 mortes causadas pela poluicdo do ozdnio. Os
niveis de emissoes de particulados, conforme mostrado na Figura 3 para quarenta cidades

brasileiras, estdo acima do limite de 10um/m? recomendado pela organizacio mundial da
saude (DALLMANN; FACANHA, 2017).

Figura 3 — Emissoes de particulados em cidades brasileiras
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Em comparacao com as regulamentagoes atuais de emissao dos Estados Unidos
e Europa, o Brasil ainda precisa de avangos na implementacao de limites de emissao de
particulados e espécies oxigenadas, que para motores de combustao interna ainda nao sao
regulamentadas. Os limites de emissao de NO, sdo 33% maiores que a norma europeia
Euro 6 e duas vezes maior que a norma americana. Para CO, os limites se diferenciam
entre 23% e 50% da norma americana e é maior que a europeia. Para aldeidos, os limites

nao sao comparaveis uma vez que essas emissoes assim como particulados do etanol nao
sao regulamentados no Brasil (DALLMANN; FACANHA, 2017).

Desde a implementagdo do PROCONVE surgiram muitas iniciativas afim de tor-
nar os veiculos produzidos no pais mais competitivos. Nesse contexto, o governo brasileiro
anunciou em abril de 2012 o "Programa de Incentivo a Inovagdo Tecnolégica e Aden-
samento da Cadeia Produtiva de Veiculos Automotores - INOVAR AUTOQO", terminado
em dezembro de 2017 (LEAO; GOULART, 2012). Este programa teve como finalidade
incentivar as empresas do setor automotivo a investirem em pesquisa e desenvolvimento
(P&D), inovagao, engenharia local, tecnologia industrial bésica, capacitagao de fornece-
dores, produgao nacional, contetido nacional e eficiéncia energética (FILHO et al., 2013).
A partir dessa iniciativa também surgiram parcerias entre empresas do setor e universi-
dades. Nesse contexto, foi criado em 2016 o "Programa de Residéncia Tecnologica para
Engenheiros"pela Fiat Chrysler Automobiles (FCA), cujo objetivo é estimular a pesquisa
e inovagao através da parceria com estudantes de pés-graduacao, nivel mestrado, com
dedicacao exclusiva, para desenvolver junto aos profissionais de engenharia da empresa
pesquisas em temas pertinentes a sua demanda (SOUZA; MASSARANI, 2016). O pre-

sente trabalho faz parte dessa iniciativa.

Em julho de 2018, o governo brasileiro anunciou uma Medida Proviséria que traz
as bases para o programa Rota 2030, o qual substitui o INOVAR AUTO. Este novo
programa tem duracao prevista de 15 anos e se inicia em 2019. Além disso, sao definidas
metas obrigatorias de eficiéncia energética, seguranga veicular e de investimento em P&D.
No campo de eficiéncia energética, tem-se como meta a reducao de 11% nas emissoes de
poluentes e consumo de combustivel (BENJAMIN, 2018).

No que diz respeito ao aumento da eficiéncia energética, muitas tecnologias foram
desenvolvidas tendo em vista a melhoria dos parametros de combustao. Das tecnologias
importantes desenvolvidas pode-se destacar o downsizing dos MCI’s e a injecao direta de
combustiveis. Essas tecnologias combinadas sao capazes de entregar uma alta poténcia de
saida com reduzido consumo de combustivel e menores perdas por bombeamento e reducao
da ocorréncia do fendmeno da detonagao (PETITJEAN D.; BERNARDINI, 2004). O
uso de combustiveis alternativos foi uma das solu¢oes encontradas para a redugao da
emissao de poluentes e a dependéncia dos combustiveis de origem féssil. Nesse contexto,

o uso do etanol como combustivel puro ou como aditivo a gasolina tem-se mostrado
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uma alternativa eficiente e no Brasil, tem-se condigoes climaticas favoraveis ao cultivo
da cana de agucar, matéria prima para a producao desse biocombustivel. A producao
do etanol no pais comegou nos anos 70 e encontrou desafios tais como: a sazonalidade
dessa matéria prima, que leva a uma variagao de pregos muito alta, e a substituicao
do cultivo de cana como alimento para servir como combustivel (SOARES, L. H. de
B.; ALVES, B. J. R.; URQUIAGA, S.; BODDEY, 2009). No entanto, propriedades desse
combustivel tais como: calor latente de vaporizacao e octanagem, que em compara¢ao com
a gasolina sao significativamente maiores, conferem a ele uma menor tendéncia a detonacao
e maiores razoes volumétricas de compressio (DELGADO; ARAUJO; FERNANDES,
2007). Esse combustivel também apresenta menores emissoes de COs em todo o ciclo de
vida (SOARES, L. H. de B.; ALVES, B. J. R.; URQUIAGA, S.; BODDEY, 2009).

Atualmente, a gasolina disponivel para os consumidores nos postos de abaste-
cimento brasileiros, Gasolina tipo C, contém 27% em volume de etanol. Concentracao
regulamentada pelo Governo Federal através do Ministério da Agricultura, Pecuaria e
Abastecimento, conforme a portaria N75 e Resolucao N1 do Conselho Interministerial de
Acticar e do Alcool, ambas de marco de 2015 (AGENCIA NACIONAL DO PETROLEO,
2018). Sendo esse combustivel de alto consumo e visto como uma possibilidade de adequar
a frota brasileira de veiculos automotivos as normas ambientais, nacionais e internacio-
nais, o estudo do comportamento fisico-quimico da combustao do etanol hidratado e de

misturas de gasolina e etanol em motores a combustao interna é muito importante.

Dentre os métodos de analises desse comportamento, destaca-se a simulacao numé-
rica como uma ferramenta importante que permite acompanhar os processos que ocorrem
simultaneamente dentro de um motor de combustao interna de forma que métodos experi-
mentais nao sao capazes (BAUMGARTEN, 2006). Versteeg e Malalasekera (2007) afirma
que o método dos volumes finitos é uma ferramenta de baixo custo capaz de fornecer dados
sobre o comportamento desses processos. Um dos métodos para simular numericamente
os processos envolvidos na combustao consiste no uso de mecanismos cinéticos quimicos
de reacao, o qual dependendo do nivel de detalhamento exigem um grande esfor¢co com-
putacional. Assim, é vantajoso a utilizacdo de mecanismos cinéticos reduzidos, que sao
compostos por reagoes elementares e espécies chave capazes de representar o comporta-
mento do combustivel nas diferentes condi¢oes de operacao dos motores. Neste contexto,
este trabalho tem como objetivo avaliar o mecanismo cinético quimico reduzido desen-
volvido por Cota (2018) no que se refere a predicao qualitativa de emissdes de poluentes
para misturas de gasolina e etanol em diferentes propor¢oes. Essa andlise teve por base
dados experimentais obtidos de banco de dados do Centro de Tecnologia da Mobilidade da

UFMG (CTM-UFMG) de ensaios experimentais de um motor monocilindrico de pesquisa.



Capitulo 1. INTRODUCAO 22

1.1 Objetivo Geral

Este trabalho tem como objetivo geral, avaliar o mecanismo cinético quimico redu-
zido composto por 75 espécies e 343 reacoes aplicado a modelos computacionais tridimen-
sionais de um motor de combustao interna. Nesses modelos, sao analisadas as tendéncias
de emissoes de poluentes especificos: NO,, COy, CO e HC. Além disso, os mecanismos

cinéticos quimicos sao aplicados na combustao de diferentes misturas de etanol e gasolina
(E22, E50, E85 e E100).

Objetivos especificos
O presente estudo tem os seguintes objetivos especificos:
e Validacao do dominio computacional com base em razao de equivaléncia média e
massa de ar aprisionada no cilindro.

e Selecao dos parametros de injecao de combustivel e dos modelos de atomizacao do

combustivel disponiveis no programa;

e Avaliacao da formacao de mistura ar-combustivel e do modelo de evaporagao do

combustivel avaliando o parametro de difusividade massica do combustivel;

e Avaliar a predicdo de emissoes pelo mecanismo cinético quimico verificando quais

misturas de gasolina e etanol foram melhor representadas;

e Comparar as tendéncias de emissoes com a literatura.
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2 REVISAO DA LITERATURA

Este capitulo apresenta uma revisao da literatura consultada para a elaboragao
do presente trabalho e estd dividida em duas partes. A primeira parte consiste na apre-
sentacao dos principios fundamentais do processo de combustao e formacao de poluentes
em motores de combustao interna, combustiveis e andlise fluido-dindmica computacional
aplicada a motores. A segunda parte consiste em um resumo de estudos relevantes que re-
presentam o estado da arte na predi¢ao de poluentes por modelos computacionais e o uso

de mecanismos cinéticos quimicos aplicados a analises computacionais fluido-dinamicas.

2.1 Fundamentos Teéricos

2.1.1 Ciclo real para Motores de Combustao Interna

Os motores de combustao interna (MCI) baseados neste ciclo sao denominados de
motores de ignicao por centelha. Eles foram primeiramente fabricados em 1876 e tem por
caracteristica a transmissao de poténcia pelo movimento ciclico do pistao, que ¢ impulsi-
onado pela combustao e expansdo dos gases queimados dentro do cilindro (HEYWOOD,
1988). Tal movimento descreve um ciclo mecénico de quatro tempos, sendo estes: ad-
missao, compressao, expansao e exaustao. Cada tempo corresponde a um deslocamento

angular de 180° do eixo virabrequim e estao representados na Figura 4.

Figura 4 — Os quatro tempos dos motores de igni¢do por centelha

(a) Admissao (b) Compressao (c) Combustao (d) Exaustao

Fonte: Adaptado de (GIACOSA, 2000)
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O tempo de admissao, Figura 4.a, corresponde ao deslocamento do pistao do ponto
morto superior (PMS) para o ponto morto inferior (PMI) com a valvula de admissao
aberta e a de exaustao fechada. Com o aumento do volume interno do cilindro, tem-se uma
diferenca entre sua pressao interna e a pressao atmosférica que resulta no preenchimento
do cilindro com mistura ar-combustivel. A injecdo de combustivel pode ser feita por
injetores nos poérticos (injecao indireta com sigla PFI do inglés Port Fuel Injection) ou
diretamente dentro do cilindro, que é chamada de injecao direta cuja sigla é DI proveniente
do inglés Direct Injection. Para maximizar o preenchimento do cilindro aproveitando a
inércia dos gases na admissao, a valvula de admissao é aberta antes do PMS e é fechada
apdés o PMI, quando se inicia o ciclo de compressao (HEYWOOD, 1988).

No tempo de compressao, Figura 4.b, o pistao move-se do PMI para o PMS ele-
vando a pressao e a temperatura da mistura. Pouco antes do PMS, ocorre a ignicao da
mistura por uma centelha elétrica e entao é iniciada a combustao. Neste processo, uma
chama turbulenta se propaga a partir do eletrodo até as paredes do cilindro fornecendo a
energia necessaria para as reacoes de oxidacao do combustivel pelo ar. A combustao ter-
mina no inicio do ciclo de expansao e eleva a temperatura e a pressao no cilindro ao seus
valores maximos. Geralmente, os motores movidos a gasolina atingem a maxima eficiéncia
de combustao quando esta se inicia entre 10 e 40 graus antes do ponto morto superior
(APMS) e a cerca de 10 graus depois do PMS (DPMS) ela ja se encontra na metade sendo
terminada entre 30 e 40 graus DPMS (HEYWOOD, 1988).

No tempo de expansao, também representado na Figura 4.c, com a valvula de
exaustao fechada, o pistao se move do PMS de volta ao PMI impulsionado pelos gases
que se expandem devido a alta pressao gerada pela combustao, convertendo assim parte
da energia quimica liberada na combustao em trabalho mecénico. Antes que o pistao
chegue ao PMI, a valvula de exaustao é aberta e os gases sdo expulsos do cilindro devido
a alta pressao, processo conhecido como blowdown. Este procedimento reduz o trabalho
de bombeamento do motor, embora haja perda de eficiéncia térmica devido esses gases

possuirem entalpia elevada.

No tempo de exaustao, Figura 4.d, o pistao se move do PMI para o PMS expul-
sando do cilindro os gases queimados remanescentes do blowdown. Pouco antes do pistao
atingir o PMS, a valvula de admissao comeca a ser aberta novamente enquanto a valvula
de exaustao é completamente fechada apds o PMS. Assim, tem-se um periodo de fun-
cionamento do motor em que as valvulas de admissao e exaustao encontram-se abertas
simultaneamente, que é denominado de cruzamento de valvulas, cujo objetivo é auxiliar
a entrada de mistura fresca de ar-combustivel no cilindro (HEYWOOD, 1988).
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2.1.2 Razao Volumétrica de Compressao

A razao volumétrica de compressao é um pardmetro importante na definicao da
geometria basica de um motor e consiste na razao entre o volume maximo e o volume
minimo do cilindro. Na Figura 5, pode-se observar que o volume minimo ocorre com o
pistao no PMS e corresponde ao volume da cAmara de combustao (Vc). O volume méaximo

corresponde a soma de Vc mais o volume deslocado quando o pistao ¢ movido do PMS

ao PMI (HEYWOOD, 1988):

Figura 5 — Indicacao dos volumes maximos e minimos no cilindro: cilindro com o pistao
no PMS a esquerda e no PMI a direita

Fonte: (BAETA, 2006)

A razao volumétrica de compressao é entao dada por:

Va4V
A

Te

(2.1)

Este parametro tem grande influéncia na eficiéncia térmica e na pressao média
efetiva em MCI’s. Para entender sua importancia, pode-se tomar o ciclo teérico OTTO
como base. Considerando o calor especifico a pressao constante (c,), o calor especifico a
volume constante (¢,) com valores fixos e v = ¢,/c,, a eficiéncia térmica do ciclo teérico em
fungao da razao volumétrica de compressao é calculada segundo a equacao 2.2 (GIACOSA,
2000):

1
Nfi = 1- y—1 (22)
Te

A Figura 6 ilustra o comportamento da eficiéncia térmica do ciclo teérico em fungao
de r. considerando diferentes valores de 7, que corresponde ao coeficiente adiabatico de
expansao do fluido de trabalho (HEYWOOD, 1988). O aumento da razao volumétrica
de compressao resulta em maiores pressoes e temperaturas no cilindro no processo de

combustao e como serd discutido posteriormente, isso tem grande influéncia na formacao
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de 6xidos nitrosos (NO,) e hidrocarbonetos (HC). Nessa Figura, também observa-se que
a eficiéncia térmica diminui com o decréscimo de 7. Nos ciclos reais, entretanto, o ganho
em eficiéncia térmica é limitado pelo aumento do atrito (BAETA, 2006), ocorréncia de
fendmenos de combustao anormais tais como: pré-ignicao e detonagao, alteracao na relacao
area-volume da camara de combustao e no volume relativo de folga entre pistao e cilindro

quando comparado ao volume da cdmara de combustao (SEIXAS, 2017).

Figura 6 — Eficiéncia térmica para o ciclo ideal Otto
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Adaptado de (HEYWOOD, 1988)

2.1.3 Pressio Média Efetiva

A pressao média efetiva é uma medida do desempenho de um motor dada em

funcao do volume deslocado conforme a Equacao 2.2:

Pn,
VuN

[kPa] (2.3)

mep =

Em que P corresponde a poténcia em Watts, n, revolugoes do virabrequim para
cada ciclo de poténcia por cilindro (sendo 2 para motores de quatro tempos e 1 para
motores de dois tempos) e N a rotacdo do motor (rpm). A pressdo média efetiva em
fungao da poténcia medida por dinamémetro (bmep) é muito usada em comparagoes de
desempenho de motores sendo resultado da combinagao da eficiéncia volumétrica, razao
de equivaléncia ar-combustivel e eficiéncia de conversao de combustivel (HEYWOOD,

1988).
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2.1.4 Formacdo da Mistura Ar-Combustivel

A formacao da mistura ar-combustivel é um processo de grande relevancia para
a combustao e emissoes de poluentes em MCI. Serao abordados nesta secao parametros
relevantes neste processo, tais como: tecnologias de injecao de combustivel, razao de equi-

valéncia ar-combustivel e propriedades do combustiveis etanol e gasolina.

2.1.4.1 Injecao Direta de Combustivel

Atualmente, dois sistemas de injecao de combustivel sao empregados em MCI mo-
vidos a gasolina e biocombustiveis: sistema de injegao indireta (com sigla PFI do inglés
Port Fuel Injection) e injegao direta (com sigla DI de Direct Injection). Em sistemas PFI,
eletro-injetores sao instalados nos dutos do coletor de admissao, onde é entao formada a
mistura ar-combustivel. A injecao do tipo DI para motores movidos a gasolina, foi desen-
volvida com o objetivo de se obter motores mais eficientes, com menor emissao de C'O,,
custos menores no pés-tratamento das emissdes e na fabricacao dos sistemas de injecao.
Neste sistema, os eletro-injetores sao posicionados na cAmara de combustao (ZHAO; LAI;
HARRINGTON, 1999). Por ser a tecnologia empregada no presente trabalho, a revisao

serd focada em suas principais caracteristicas.

A injecao direta de combustivel permite a operagao com cargas homogéneas e
estratificadas. Para formacao de mistura homogénea, o combustivel é injetado no cilin-
dro na fase de admissao do ar e misturado a ele com a ajuda do escoamento dentro do
cilindro e por difusao massica (ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999). Nesta condicao, o
consumo de combustivel é proximo aos motores PFI. Entretanto, o potencial de reducao
de consumo de combustivel é significativo para misturas estratificadas, em que a razao de
equivaléncia local varia significativamente ao longo da camara de combustao. Nesta con-
digao, destacam-se duas estratégias: injecdo de parte do combustivel na fase de admissao
e outra parte na fase de compressao da mistura, chamada de Split Injection, e injecao de
combustivel somente na fase de compressao da mistura (ZHAO; LAI; HARRINGTON,
1999).

Destaca-se como vantagem desta tecnologia, a reducao da temperatura da camara
de combustao devido a absor¢ao de energia pelo combustivel para passar para o estado
vapor. Com isso, os motores se tornam capazes de operar com maiores razoes volumétricas
de compressao e assim, com maiores pressoes de trabalho, tamanhos reduzidos (downsi-
zing) e maior eficiéncia térmica. Além disso, reduz-se o risco da ocorréncia de detonagao
(ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999).

A possibilidade de se trabalhar com combustao de mistura estratificada na condi-
¢ao de carga parcial é uma das maiores vantagens da DI. Nesta condicao, a mistura se

forma com regides mais ricas em combustivel préximas a centelha (ZHAO; LAI; HAR-
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RINGTON, 1999). A estratificacdo da carga também reduz a perda de calor para as
paredes, pois a zona mais reativa é separada dessas regides. As perdas por bombeamento
também sao minimizadas, pois a massa de ar admitida passa a ser controlada pela quanti-
dade de combustivel injetado (BAUMGARTEN, 2006). A economia de combustivel tam-
bém ocorre devido ao processo de scavenging, que consiste na lavagem dos gases dentro
do cilindro, para as condigoes de baixa velocidade e carga total em que somente ar passa
da admissao para o duto de exaustao. Em comparacao com a injecao direta de diesel, a
DI de misturas de gasolina e etanol exige menores pressoes de injecao de combustivel e
sistemas de pés-tratamento mais simples (ZHAO; LAT; HARRINGTON, 1999).

Com relacao a emissao de poluentes, a tecnologia DI nao tem um comportamento
muito diferente da PFI para mistura homogéneas. Entretanto, comparando-se as emissoes
de NO, para operacdo em mesma carga, pode ocorrer aumento devido a maiores tem-
peraturas e pressoes atingidas durante o processo de combustao. As emissoes de HC sao
menores nas operacoes de partida e parada do motor devido a necessidade de menos ciclos
para que se atinja uma condicao estavel de operagao. Contudo, para misturas estratifica-
das, de modo geral, sdo maiores as emissoes de HC e particulados. Os motivos para isso

segundo Zhao, Lai e Harrington (1999) sao:

e Possibilidade da chama se extinguir em regides muito pobres em combustivel;
e Formacao de regioes muito ricas em combustivel nas regioes proximas ao pistao;

e Diminuicao das reagdes pos-chama devido a temperaturas mais baixas dentro da

camara de combustao e menor quantidade de combustivel injetado;

Estudos recentes demonstraram que motores DI sdo fontes importantes de emissoes
de particulados ultra-finos na atmosfera. Essas particulas, que tem tamanhos inferiores
a 100 nm, potencializam a ocorréncia de doengas respiratorias, cardiovasculares e neuro-
degenerativas. A formacao desse poluente em motores DI é frequentemente associada na
literatura ao menor tempo disponivel para que o combustivel seja evaporado e misturado
aos gases dentro do cilindro depois de injetado na cdmara de combustao (TAN et al.,
2016).

Os trés sistemas de combustao principais para DI sdo apresentados a seguir: Wall-
Guided, Air-Guided e Spray-Guided. Também sao apresentados os tipos de injetores de

combustivel empregados junto a essa tecnologia.

Wall- Guided FEm sistemas Wall-Guided, a superficie do pistao é projetada para direci-
onar o combustivel para a regiao da centelha, que é centralizada na camara de combustao.
O transporte da mistura também ¢é realizado por escoamentos rotativos tais como: tumble

e swirl, que serao discutidos posteriormente. Devido a grande quantidade de combustivel
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que atinge a superficie do pistao, ocorre formacao de filme liquido e por isso, aumento
da emissao de HC e CO. A forma geométrica do pistao é desfavoravel também por con-
tribuir para um menor desempenho em carga total do motor e grandes perdas de calor
para parede. Esse sistema é ilustrado na Figura 7, sendo limitado a operacao para baixas
velocidades e cargas (ZHAO; LAT; HARRINGTON, 1999; BAUMGARTEN, 2006).

Figura 7 — Tecnologia de injecao de combustivel Wall-Guided
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Fonte: Adaptado de (ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999)

Spray-guided Para esta tecnologia, o injetor é posicionado préximo a centelha e ambos
se encontram no centro da cdmara de combustao. Com isso, o spray é transportado para
a regiao da vela de ignicao devido sua energia cinética e a formagao da mistura é pouco
influenciada pelo movimento da carga dentro do cilindro (ZHAO; LAI; HARRINGTON,
1999). Entretanto, o tempo entre a inje¢do e a ignigdo do combustivel é muito curto o
que demanda pressoes de injecoes superiores a 20 MPa para que a formagao de mistura
nao favorega a emissao de particulados. Essas altas pressoes elevam perdas por friccao e
aumentam o desgaste dos injetores (BAUMGARTEN, 2006). Este sistema é apresentado

na Figura 8.

Figura 8 — Tecnologia de injecao de combustivel Spray-Guided
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Fonte: Adaptado de (ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999)
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Outra vantagem do intervalo curto entre a injecado de combustivel e a ignicao da
mistura é a possibilidade de variar o avanco de igni¢ao para obter as melhores condig¢oes
termodindmicas no motor com o menor consumo de combustivel. Contudo, o avango
de ignicao é extremamente dependente do momento de injecao do combustivel podendo
ocorrer falha da ignicao da mistura quando o intervalo de tempo entre eles nao é preciso
o suficiente ou ocorrer pré-ignicao. Para evitar a pré-ignicdo da mistura, o momento de
injecdo deve ser atrasado a medida que se trabalha com cargas baixas. A perda de calor
para as paredes nesta tecnologia assim como as perdas por bombeamento sao menores,
quando comparado a outras tecnologias de injecao direta, devido o spray de combustivel
nao atingir as paredes e nao ser necessario movimento forte da carga dentro do cilindro
(BAUMGARTEN, 2006). Com isso, escoamentos como tumble e swirl dentro do cilindro
podem ser especificados de forma a favorecerem a propagacao de chama, e assim uma

queima rapida da mistura (ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999).

A tecnologia Spray-guided ainda apresenta desafios a serem superados. A proximi-
dade do injetor de combustivel e sistema de ignicao demanda um posicionamento preciso
para que a forma do spray nao varie conforme sao alterados os pontos de operagdao no
mapa do motor e a mistura ar-combustivel seja ignitavel, pois se obtém um forte gradi-
ente de concentragao das espécies combustiveis nas regides fora do spray. Outro problema

que pode ocorrer do mau posicionamento, é o molhamento da centelha por combustivel
liquido o que eleva a formacgao de particulados (ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999).

Air-guided No sistema Air-guided, o combustivel é injetado no escoamento de ar dentro
do cilindro e transportado para a regiao da centelha pelo movimento da carga, conforme
mostrado na Figura 9 (BAUMGARTEN, 2006). Neste caso, reduz-se o depdsito de com-
bustivel nas paredes da camara de combustao e assim, a emissao de HC é menor, quando
comparado com a tecnologia wall guided (ZHAO; LAI; HARRINGTON, 1999).

Figura 9 — Tecnologia de inje¢do de combustivel Air-Guided
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Admisséo ¢
=
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Fonte: Adaptado de (ZHAO; LAT; HARRINGTON, 1999)
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Para esta tecnologia, é importante garantir um movimento estavel do escoamento
dentro do cilindro afim de se obter a pluma de spray compacta durante o seu trans-
porte para regiao da centelha. Além disso, na nuvem de combustivel é desejavel obter
uma mistura homogénea. Assim, movimentos do fluido em larga escala, tumble e swirl,
sao importantes nesta tecnologia e sdo controlados pela geometria do pistao e dos por-
ticos da admissao. A Figura 10 ilustra os escoamentos de grande escala e as geometrias
possiveis da cdmara de combustao e do pistao para a técnica Air-Guided (ZHAO; LAT,
HARRINGTON, 1999).

Figura 10 — Escoamentos de grande escala

[ =

) Swirl

@ﬁ%

) Tumble
Fonte: Adaptado de (ZHAO; LAT; HARRINGTON, 1999)

2.1.4.2 Tipos de Injetores DI

Ao longo do desenvolvimento da tecnologia de injecao direta de gasolina, diferentes
tipos de injetores de combustivel foram desenvolvidos, dos quais se destacam: pressure-
swirl, multifuros e injetor de abertura externa A-Nozzles. Esses injetores sdo apresentados

na Figura 11.

Figura 11 — Geometrias de injetores de combustivel de para motores DI

(a) Multifuros (b) Pressure-Swirl (c) A-Nozzle
Fonte: Adaptado de (BAUMGARTEN, 2006)

Muito aplicado em motores Diesel, o injetor de combustivel do tipo multifuros
também tem sido utilizado em motores DI. Este injetor produz sprays compactos de alta

penetracao e gotas relativamente grandes. Tem-se assim, grandes gradientes de concentra-
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¢ao de combustivel no spray com zonas com excesso de combustivel adjacentes a regides
empobrecidas. Essa nao homogeneidade do spray pode resultar em diferentes velocidades
de queima, favorecer a formagao de particulados e NO, assim como a frente de chama
pode nao propagar uniformemente pela cimara de combustao (ZHAO; LAI; HARRING-
TON, 1999). Uma grande vantagem dos injetores multifuros segundo Baumgarten (2006),
consiste nos varios padroes de distribuicao do combustivel que podem ser produzidos de
acordo com o nimero de furos permitindo que a combustao seja otimizada de acordo com
as necessidades de projeto. Como desvantagens pode-se citar: entupimento por particula-

dos e pressoes de injecao altas para promover a atomizacao do combustivel.

Por meio dos injetores do tipo pressure-swirl e de abertura externa (A-Nozzles),
o combustivel liquido ¢ injetado de uma forma anular e forma um spray oco. Essa ca-
racteristica lhes confere uma melhor atomizacao do combustivel e tamanho médio das
gotas menores em relagdo ao spray de cone cheio devido a uma maior razao entre a area
e o volume do spray. O que diferencia esses dois tipos de injetores entre si é a geome-

tria dos bocais por onde é injetado o combustivel na cAmara de combustao (ZHAO; LAT;
HARRINGTON, 1999).

No injetor pressure-swirl, a geometria do bocal induz um movimento rotacional do
combustivel durante a inje¢ao que garante a formagao do spray de cone oco (BAUMGAR-
TEN, 2006). Segundo Zhao, Lai e Harrington (1999), este injetores tem como principais
vantagens: boa qualidade de atomizacao, alta flexibilidade do spray, baixa sensibilidade a
contaminacao e a interferéncias mecanicas e térmicas. Normalmente esse tipo de injetor é
usado com sistemas de combustao wall-guided. Dependendo da carga do motor e da pres-
sao do gas circundante, a estrutura do spray ¢ modificada e a otimizacao da combustao
fica impossibilitada para injetores do tipo pressure-swirl. Entretanto, para injetores de

abertura externa isso nao acontece e nao ha formagao de pré-spray.

2.1.4.3 Razao de Equivaléncia Combustivel-Ar

A razao de equivaléncia combustivel-ar (C'/A) indica uma propor¢ao entre a quan-
tidade de combustivel pela quantidade de ar na cAmara de combustao com base na massa
molar das espécies quimicas. Essa razao ¢é dita estequiométrica quando a proporgao de
oxigénio (contido no ar) é suficiente para que ocorra a oxida¢ao completa das espécies
combustiveis. Entretanto, para analise da combustao com misturas com razoes acima ou
abaixo da estequiometria ¢ utilizado o parametro razao de equivaléncia combustivel-ar
(¢) dado pela Equagao 2.4 (HEYWOOD, 1988).

. (C/A)atua
6= (A (2:4)

Para misturas pobres em combustivel ¢ < 1, para misturas estequiométricas ¢ = 1
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e para misturas ricas em combustivel ¢ > 1.

Em experimentos com MCI’s, a razao de equivaléncia média na camara de com-
bustao é determinada pela medi¢cao da concentracao das espécies contidas nos gases de
exaustao. A composicao desses gases depende das proporcoes relativas entre o combustivel
e sua composicao e o ar, assim como se a combustao for completa ou nao. Para motores
com injecao direta de combustivel, mesmo que operando na condicao de carga homogénea,
a mistura pode nao se formar de maneira uniforme. A razao de equivaléncia local é entao,
um parametro importante na andlise de emissoes de poluentes, pois regioes com excesso
de combustivel ou muito empobrecidas favorecem a queima incompleta do combustivel,
aumentando as emissoes de HC e CO. A Figura 12 ilustra a influéncia deste parametro
nas emissoes de NO,,, HC e CO e mostra que misturas empobrecidas diminuem os niveis
de emissoes contanto que a qualidade da combustao nao seja comprometida. Além disso,
para misturas ricas em combustivel, as emissoes de CO e HC sdo crescentes com a razao
de equivaléncia. Nesta Figura ¢ mostrada também que a emissao de NO é dependente
da razao de equivaléncia, sendo mais favorecida em misturas levemente empobrecidas

(HEYWOOD, 1988). A formacao desses poluentes serd discutida posteriormente.

Figura 12 — Relacao entre razao de equivaléncia ¢ e emissoes

20 17 15 14 13 12
R I % I 1 I T
Pobre Estequiometria Rico

Concentragdes de CO, NO e HC (sem escala)

07 08 0.9 1.0 1.1 1.2 1.3

Fonte: Adaptado de (HEYWOOD, 1988)
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2.1.4.4 Turbuléncia

Sendo o escoamento em motores turbulento, a formacao da mistura se d4 princi-
palmente pelo movimento do escoamento resultante das flutuagoes locais da velocidade
do fluido. Além disso, o movimento da carga dentro do cilindro é determinante nos pro-
cessos de transferéncia de calor e combustao. Escoamentos dessa natureza sao sempre
dissipativos devido a atuacao de tensoes cisalhantes viscosas que executam um trabalho
de deformacao no fluido e transformam sua energia cinética em energia interna. Sendo
assim, para se gerar turbuléncia é preciso fornecer energia ao escoamento, o qual pode
ser feito por inducao de cisalhamento no escoamento médio que cria vorticidades e pela
geometria do pistao e cAmara de combustao (HEYWOOD, 1988).

O carater de um escoamento turbulento depende do ambiente, sendo que em ci-
lindros envolve uma combinacao de camadas cisalhantes, recirculagdo da carga e camada
limite. Podem ser gerados movimentos de pequena ou grande escala, que sao fatores que
definem o comportamento do escoamento. As maiores escalas de comprimento sdo limi-
tadas pelas fronteiras do sistema enquanto as menores sao limitadas pela difusividade
molecular (HEYWOOD, 1988). Os comprimentos caracteristicos de maior relevincia, se-
gundo Turns (2013) sao:

e L - Comprimento caracteristico do escoamento em macroescala;
e [, - Escala integral ou turbuléncia em em macroescala;
e [, - Microescala de Taylor;

e i - Microescala de Kolmogorov.

O comprimento caracteristico do escoamento em macroescala em MCI corresponde
A distancia entre o topo do pistdo e o cabegote ou ao didmetro do pistdo. E usado para
definir o niimero de Reynolds baseado na velocidade média. Uma caracteristica impor-
tante do escoamento turbulento é a aleatoriedade. Assim, métodos estatisticos sdo usados
para determinar o campo de escoamento e as grandezas usadas para isso sao: a velocidade
média (U), velocidade de flutuagao em torno da média (u’(t)), e escalas de comprimento e
tempo. Em escoamentos turbulentos com combustao, ocorre também flutuagoes na tempe-
ratura, densidade e espécies também expressas como a soma da média e a componente de

flutuacao (TURNS, 2013). Essas equagoes, conhecidas como decomposi¢ao de Reynolds,
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sao apresentadas na equacao 2.5 :

]
Tt)y=T+1T'(t) [K} 25)
]

Independentemente de como a velocidade varia dimensionalmente, a flutuagao sem-
pre possui componentes em trés dimensoes. Na equacao 2.5, de forma andloga a como foi
aplicada a decomposicao de Reynolds para a velocidade, estdao descritas as equagoes para

a temperatura (T), a massa especifica da mistura (p) e espécies quimicas (Y; ).

Na fase de admissao, as maiores velocidades do ar se encontram nas valvulas
quando abertas, onde o jato de ar se desprende do assentamento da valvula e gera tur-
buléncia devido as regides de recirculagao abaixo delas e em regides com quinas. Esses
movimentos em grande escala da carga também sao produzidos pela interacao dos ja-
tos da admissao com as paredes do cilindro e sdo dependentes das geometrias dos dutos
de admissao, valvulas e cabegote do cilindro. Escoamentos gerados pela recirculacao da
carga, tem sua velocidade proporcional a velocidade do pistao e sdo, geralmente, mais
sensiveis a variagoes no escoamento. Além disso, se tornam instaveis facilmente e se que-
bram em outros movimentos turbulentos tridimensionais, sendo dissipados no processo de
compressao. Entretanto, no final da fase de compressao, a turbuléncia é mais significativa
na formagao da mistura ar-combustivel e taxas de queima da mistura. Durante a fase de
compressao e combustao, com o aumento da pressao dentro do cilindro, a mistura nao
queimada é comprimida e as propriedades da turbuléncia mudam significativamente. Caso

a compressao ocorra rapidamente, aumenta-se a intensidade dos vortices e da turbuléncia

(HEYWOOD, 1988).

2.1.5 Movimentos da Carga em Grande Escala

Movimentos de rotacao do fluido em grande escala, tais como: tumble e swirl,
apresentados na Figura 13, podem ser introduzidos dentro do cilindro para aumentar a
velocidade em que a combustao ocorre e aumentar o limite de flamabilidade da mistura
ar-combustivel. Isso ocorre porque esses escoamentos rotativos aumentam a intensidade
de turbuléncia dentro do cilindro. O swirl, consiste em uma rotagao organizada do fluido
ao redor do eixo do cilindro induzida pela admissao de uma carga com momento angular
inicial. Tumble é o movimento do fluido perpendicular ao eixo do cilindro (HILL; ZHANG,
1994). As vantagens de introduzir escoamentos rotativos no cilindro, de acordo com Hill
e Zhang (1994) sdo:
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e Conversao mais eficiente da energia térmica em mecanica;

e Possibilidade de trabalhar com maior razao volumétrica de compressao e eficiéncia

utilizando combustiveis com alta octanagem, mas com baixa velocidade de queima;

e limites de flamabilidade podem ser expandidos o que permite trabalhar com misturas

empobrecidas e temperaturas de pico mais baixas, reduzindo as emissoes de NO,.

Figura 13 — Tipos de escoamentos em grande escala

(a) Swirl (b) Tumble
Fonte: Adaptado de (LUMLEY, 1999)

Entretanto, fluidos rotativos podem levar ao aumento da perda de calor para as
paredes por convecgao, a perda de eficiéncia volumétrica causada pela perda extra de
pressao durante a admissao e aumento da temperatura da carga devido a transferéncia
de calor para as paredes. Também pode aumentar o nivel de ruidos devido a aumento
dos picos de pressao. Com isso, esses escoamentos devem ser induzidos de acordo com as
condigbes de operagao do motor (HILL; ZHANG, 1994).

A energia turbulenta do swirl é em parte dissipada pela friccao da carga com a
parede do cilindro e por dissipacao turbulenta no préprio fluido, mas geralmente persiste
apos a fase de compressao, combustao e expansao dos gases. Esta estrutura é aplicada a
MCT’s que trabalham com carga estratificada para promover uma mistura mais rapida do
ar com o combustivel injetado e também aumentar a velocidade de queima da mistura.
Para se produzir swirl, o fluido pode ser admitido no cilindro tangencialmente as paredes
ou forcado a se mover em torno do eixo da valvula antes de entrar na camara de combustao.

A velocidade de swirl pode ser aumentada durante a fase de compressao com o projeto
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adequado da camara de combustao e na fase de admissao direcionando o escoamento
de ar para um pistdo com bowl. A geragao de swirl sempre é acompanhada de tumble,
embora este consiga ser produzido sem a presenca de swirl (LUMLEY, 1999). Tumble é
o movimento da carga induzido pelas valvulas de admissao, cujo raio de sua trajetoria é

reduzido pelo movimento do pistao durante a fase de compressao, Figura 13.b.

Squish é também um escoamento em grande escala que descreve um movimento
transversal ou em torno do eixo do cilindro produzido no final da fase de compressao
pela aproximagao da face do pistao do cabegote do cilindro (HEYWOOD, 1988). Esse
movimento pode servir para intensificar o swirl e aumentar a turbuléncia na fase inicial
da combustao (LUMLEY, 1999). Esse escoamento é dependente da geometria da camara

de combustao sendo produzido em cdmaras de combustao compactas (HEYWOOD, 1988).

2.1.6 Combustiveis

Os veiculos automotivos brasileiros sao predominantemente movidos por motores
de igni¢do por centelha ou motores de ignicao por compressao cujos principais combus-
tiveis estdo relacionados na Tabela 1 (AGENCIA NACIONAL DO PETROLEO, 2018).
Outros combustiveis alternativos empregados em uma pequena parcela do mercado auto-
motivo do pais sdo: metanol, gas natural e hidrogénio (BAETA, 2006). Nessa se¢ao, sao

apresentadas as caracteristicas dos combustiveis empregados no presente trabalho.

Tabela 1 — Combustiveis mais utilizados no Brasil

Tipo de combustivel ~ Descricao

Gasolina A Combustivel derivado de petréleo, vendida pelos produ-
tores e importadores de gasolina.
Gasolina C Mistura de gasolina e etanol anidro. Atualmente, a por-

centagem de etanol nessa mistura regulamentada pela
ANP é de 27% em volume.

Etanol Hidratado Biocombustivel derivado principalmente da fermentacao
da cana-de-acicar com conteudo de dgua <7,4% em vo-
lume

Diesel Combustivel derivado de petréleo banido para veiculos
com capacidade de carga menor que 1000 Kg no Brasil.

Biodiesel Biocombustivel derivado de oleos vegetais ou gordura

animal por processo de transesterificagdao, que tem por
principal matéria-prima no Brasil o 6leo de soja.

Fonte: (AGENCIA NACIONAL DO PETROLEO, 2018)

2.1.6.1 Gasolina

A Gasolina consiste em uma mistura complexa de hidrocarbonetos relativamente

volateis que podem variar de 5 a 12 carbonos e pode ser obtida pela destilacao fracionada
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do petroleo em refinaria ou por processos quimicos complexos, tais como: craqueamento
catalitico ou reforma e por formulagao, que é a mistura mecanica de hidrocarbonetos

liquidos. Propriedades médias desse combustivel sao apresentadas na Tabela 2.

Segundo Heywood (1988) e Pulkrabek (1997), dos compostos orgénicos que sao

encontrados na gasolina, destacam-se:

Parafinas

Cadeias abertas saturadas de carbono e hidrogénio que possuem féormula quimica

geral C,, Hy, 2. Exemplos: Propano (C5Hg), isoctano (CsHig)
e Ciclo-parafinas
Cadeias ciclicas de hidrocarbonetos com ligagoes simples tais como: ciclo-propano
(C3Hg), ciclo-butano (CyHg) e o ciclo-pentano (CsHyp)
e Olefinas

Compostos com cadeias abertas de hidrocarbonetos contendo uma ligagao dupla
com férmula quimica geral C,,Hs,. Sao exemplos desse grupo: o eteno (CyH,) e

propeno (CsHg).

e Acetileno

Cadeia aberta insaturada de hidrocarbonetos contendo uma ligagao tripla entre

carbonos com férmula quimica geral C, Hy,,_o

e Aromaticos

Estruturas anelares insaturadas com ligagoes duplas entre carbonos e férmula
quimica geral C,, Ha,,_¢. Exemplos: benzeno (CgHg) e o tolueno (C7Hg). Os compos-
tos aromaticos possuem alta densidade no estado liquido e alto contetido energético

por unidade de volume.

e Alcool

Cadeias de carbono e hidrogénio com radical hidréxilo (OH). Exemplos: metanol
(CH30H) e etanol (CoHsOH)

2.1.6.2 Etanol

O etanol, é um biocombustivel com féormula quimica Co HsOH que se apresenta na
forma de um liquido incolor. Este combustivel pode ser obtido pela hidratacao do etileno,
reducao de acetaldeido ou a partir da fermentacao de biomassa. Assim, ele é visto como
um recurso energético renovavel que pode ser desenvolvido de forma sustentavel (MASUM
et al., 2013; VAZ, 2013).
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No Brasil, o etanol é produzido principalmente a partir da fermentacao da cana de
agucar e o pais apresenta relativa maturidade no uso de biocombustiveis. Em novembro de
1975, foi estabelecido o Programa Nacional do Alcool (Prodlcool), o qual tinha por objetivo
reduzir a dependéncia do pais da importagao de petroleo o substituindo por alcool. Com
isso, o governo brasileiro esperava manter acelerado o crescimento econémico que o pais
viveu em anos antecessores. A partir dessa medida, a industria automotiva foi mobilizada
a mitigar as desvantagens do uso deste combustivel para atender o mercado interno de
veiculos. Em 2003, a producao de etanol teve um novo impulso com o lancamento dos
carros bicombustiveis, cujos MCI’s sao capazes de operar tanto com etanol quanto com

gasolina ou mistura de ambos em qualquer proporgao (VAZ, 2013).

Com normas cada vez mais restritas em relacao a emissao de gases efeito estufa e da
crescente demanda mundial energética, o etanol se destaca como substituto potencial dos
combustiveis de origem féssil. Na literatura, estudos afirmam que o uso do etanol de cana
de agicar como combustivel tem menores emissoes de C'O, em seu ciclo de producao e
consumo (MASUM et al., 2013; TAN et al., 2016; DELGADO; ARAUJO; FERNANDES,
2007; KOHSE-HOINGHAUS et al., 2010). Segundo Masum et al. (2013), as principais

vantagens do etanol em relagao a gasolina sao:
e Maior octanagem e alta resisténcia a detonacao. Com isso, tem-se maior razao vo-
lumétrica de compressao;
e Alto calor latente de vaporizacao, o que aumenta a eficiéncia volumétrica;

e Etanol fornece mais oxigénio a reacao de combustao, melhorando a eficiéncia de

combustao;
e Maior limite de flamabilidade devido sua alta velocidade de propagac¢ao da chama;
e Maior eficiéncia térmica;
e Menor emissao de poluentes e menor teor de enxofre;

e Menor toxicidade.

Como desvantagens do etanol em relagao a gasolina, destaca-se, (PULKRABEK,
1997):

e Baixo contetido de energia (cerca de 1/3 menor que a gasolina) e por isso, mais

combustivel é necessario para que uma mesma poténcia seja gerada;

e Emissao de aldeidos;
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e Mais corrosivo quando em contato com cobre, aluminio, borracha e plasticos o que
restringe os materiais que podem usados na fabricagdo de motores e seus compo-

nentes;

e Dificuldade de partida a frio devido a baixa pressao de vapor.

A Tabela 2 apresenta uma comparacao das propriedades fisico-quimicas médias da
gasolina e etanol (MASUM et al., 2013).

Tabela 2 — Comparagao entre as propriedades fisico-quimicas médias da gasolina e etanol

Propriedade Unidade Gasolina Etanol
Férmula quimica - Cs — C CyoH;sOH
Peso molecular kg.kmol™! 114,15 46,07
Massa especifica (em 15°C) kg.m™3 750-765 785-809,9
Razao ar-combustivel estequiométrica kg/kg 14,2-15,1 8,97
Pressao de vapor Reid em 37,8°C kPa 53-60 17
Octanagem (RON) - 91-100 108,61-110
Temperatura de ebuli¢ao °C 27-225 78
Temperatura de auto-ignicao °C 257 425
Limite de flamabilidade do vapor vol% 0,6-8 3,5-15
Velocidade da chama laminar em 100 kPa, cm/s 33 39

325 K

Solubilidade da dgua % 0 100
Volume de arométicos % 27,6 0

Fonte: MASUM et al., 2013

2.1.6.3 Misturas de Gasolina e Etanol

O Prodlcool no Brasil passou por duas fases: adicao de etanol anidro a gasolina
e a substituigdo completa da gasolina pelo etanol hidratado (VAZ, 2013). Atualmente,
nos postos de combustiveis brasileiros é vendida a Gasolina Tipo C, que é regulamen-
tada pela Resolucio ANP n° 40/2013, a qual compreende o Regulamento Técnico ANP
n°3/2013. Nesses documentos sao especificadas as caracteristicas fisico-quimicas e a me-
todologia para avaliagdo da adequagdao do combustivel as normas regulamentadoras. A
atual especificacao da gasolina permite o teor de 27% em volume de etanol na mistura e
esta de acordo com a fase mais recente do Programa de Controle da Poluicao do Ar por
Veiculos Automotores (PROCONVE L-6), que determinou limites mais restritivos para
emissoes de poluentes de MCI a partir do ano de 2014. O etanol vendido aos consumidores
brasileiros, é regulamentado pela resolugdo ANP n° 19/2015 em que é permitido o teor
em porcentagem de massa de até 7,5% de d4gua no combustivel (AGENCIA NACIONAL
DO PETROLEO, 2018).
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Na literatura, muitos estudos discutem a influéncia do teor de etanol na gasolina em
diferentes proporcoes no processo de combustao. A adigao de etanol a gasolina aumenta
sua octanagem, densidade e calor latente de vaporizacao e decresce o poder calorifico,
como mostrado na Tabela 3. Nesta Tabela, as misturas sdo nomeadas com E (etanol)
seguido da porcentagem em volume de etanol da mistura, (E85 corresponde a 85% em

volume de etanol na mistura, por exemplo) (MASUM et al., 2013).

Tabela 3 — Propriedades de misturas de gasolina e etanol

Propriedade Unidade E20 E50  ES85
Massa especifica kg/m? 7645 751,0
Pressao de vapor Reid em kg.kmol™' 58,3 453 37,85
37 °C

RON - 100,7 101,2 101,70
Poder calorifico MJ/kg 38,98-39,5 33,34 29,20
Temperatura para destila-

¢ao:

(a) Ponto inicial de ebulicao °C 36,7-38,6

(b) 10 vol% °C 51,3-52,8 73,90
(c) 50 vol% °C 70,3-73,8 71,70
(d) 90 vol% °C 165,2-163,0 78,70
(e) Ponto final de ebuligago  °C 198.,6-203,6 79,90

Fonte: MASUM et al., 2013

2.1.7 Emissoes de Poluentes em MCI

Os gases emitidos por veiculos automotivos correspondem a uma das principais fon-
tes de poluicao em areas urbanas. Para MCI’s movidos a gasolina e etanol, os principais
poluentes, também chamados de poluentes primdrios, sdo: 6xidos de nitrogénio (NO,),
monoxido de carbono (CO), diéxido de carbono(COy), materiais particulados (PM) e hi-
drocarbonetos ndo queimados ou parcialmente queimados (HC). Também sao encontrados
nesses gases 6xidos de enxofre (SO, ), entretanto, para a gasolina as concentragoes dessas
espécies nao sao significativas (menor que 600 ppm/kg de combustivel) (HEYWOOD,
1988).

Essas espécies afetam tanto o meio ambiente como a satide humana em muitas ma-
neiras. Na atmosfera, a emissao de particulados e NO, reduz a visibilidade. A emissao de
NO, é também responsavel pela formacgao de chuva acida, que reduz a fertilidade dos so-
los e poluem lagos e rios. Particulados sdo também responsaveis por sujar prédios, roupas
e demais estruturas. Na satide humana, estes poluentes podem agravar doencas cardior-
respiratérias e provocar irritacao nos olhos (JOHNSON, 2016). Nesta segao, sao descritos
os mecanismos de formacao e decomposicao desses poluentes durantes os processos de

combustao e exaustao sem considerar a presenca de catalisadores.
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2.1.7.1 Oxidos de Nitrogénio

Os o6xidos de nitrogénio sdo compostos predominantemente pelas espécies: 6xido
nitrico (NO) e diéxido de nitrogénio (NO;), sendo NO mais abundante nos gases de
exaustao dos motores de combustao interna em comparacao com NO,. Quando expelido
na atmosfera, o 6xido nitrico reage com o ar e forma diéxido de nitrogénio (NOs), o qual
é responsavel pela producao de chuva acida e de nevoeiro fotoquimico (TURNS, 2013).
NO ¢é um gas incolor e inodoro e o didxido de nitrogénio é corrosivo, toxico de coloracao

marrom e avermelhada visivel em altas concentragoes (MASUM et al., 2013).

O NO é formado principalmente a partir da oxidagdo do nitrogénio atmosférico,
uma vez que em combustiveis como a gasolina e o etanol se tem uma concentracao ex-
tremamente baixa dessa espécie quimica (MASUM et al., 2013). Em MCI’s os princi-
pais parametros que influenciam a formacao desse poluente sdo: razao de equivaléncia
combustivel-ar (¢), a fracdo de gases queimados diluida na mistura ndo queimada den-
tro da cdmara de combustdo e o momento da ignicao (HEYWOOD, 1988). A partir do
nitrogénio atmosférico, os mecanismos quimicos que descrevem a formacao de NO e se
destacam para MCI’s sdo: o mecanismo estendido de Zeldovich e o mecanismo de Feni-
more. O mecanismo estendido de Zeldovich, também conhecido por mecanismo térmico, é
dominante em combustao a altas temperaturas em ampla faixa de razoes de equivaléncias.
Por sua vez, o mecanismo imediato (Fenimore) é relevante para combustao de misturas
ricas em combustivel (TURNS, 2013).

Dos parametros que se destacam na formagdo de NO e comparando-se misturas
ricas e pobres em combustivel, a concentracdo de NO na etapa de expansao dos gases
dentro do cilindro se estagna mais cedo para misturas empobrecidas e a decomposicao
dessa espécie ocorre para uma fracdo pequena. Em misturas ricas, entretanto, ocorre
decomposig¢ao significativa de NO a partir do momento em que se obtém a maxima pressao

no cilindro, em que a concentragao desse poluente também é maxima (HEYWOOD, 1988).

O uso da recirculagao de gases da exaustao (EGR, do inglés Ezhaust gas recircu-
lation) é uma estratégia de controle da emissao de NO,, pois a temperatura de chama
e a temperatura dos gases apds a combustao dentro do cilindro tendem a diminuir pelo
aumento da capacidade térmica da carga do cilindro. A fracao de gases residuais no cilin-
dro é controlada pela carga, curva de levantamento das valvulas de admissao e exaustao,
rotacao do motor, ¢ e razao volumétrica de compressao. Entretanto, misturas com ex-
cesso de ar ou com excesso de gases queimados resultam em um processo de combustao

instavel e de baixa qualidade aumentando a emissao de outros poluentes como CO e HC
(HEYWOOD, 1988).

Também relevante para a formacao de NO,, o momento da centelha tem grande

influéncia nas pressoes de pico no cilindro. Para avancos de ignicao adiantados, essas
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pressoes resultam em altas temperaturas de pico, e por isso, favorecem a formacao de NO
térmico. Emissoes desse poluente decrescem quando a centelha é retardada em relagao ao
ponto de operacao correspondente ao momento em que se atinge o torque maximo de eixo
(MBT). No entanto, neste ponto de operagao, nao é possivel uma determinagao exata

da emissao de NO,, sendo necessario muito cuidado ao medir emissdes nessa condigao

(HEYWOOD, 1988).

Segundo Heywood (1988), para gases queimados em temperaturas tipicas de chama,
a razao entre a concentracao das espécies NOy e NO é muito pequena para motores de
combustao interna. A formacao de NOs ocorre quando moléculas de NO de regides de
alta temperatura migram para regides ricas em HO,, que se formam em regides de bai-
xas temperaturas, por meio de difusao ou advecgao. Em altas temperaturas, a formacao
desse poluente é impedida (TURNS, 2013). As reagoes importantes para a formagao e

destruicao de NOy na zona da chama sao:

(2.6)

2.1.7.2 Mondxido de Carbono

Motores movidos & combustao correspondem a maior fonte de emissao de CO em
areas urbanas. Os efeitos deste poluente na saiide humana sdo associados principalmente
as doencas cardiovasculares e cerebrais, devido a sua capacidade de reduzir a oxigenagao
do corpo pela sua alta afinidade com a hemoglobina, célula responsavel pelo transporte
de oxigénio pela corrente sanguinea. Essa reducao de oxigénio no corpo tem por con-
sequéncias: diminui¢ao na capacidade de concentragao, reflexos lentos e confusao mental
(KAMPA; CASTANAS, 2008). Em motores, os principais pardmetros que definem a for-
macao desse poluente sdo: formagao de mistura e razao de equivaléncia (¢). A emissao
deste poluente também se diferencia quando a combustao ocorre em pré-misturas e siste-
mas de combustao nao pré-misturados (TURNS, 2013).

A reacao de formacdo de CO é uma das principais etapas da combustao de hi-
drocarbonetos (TURNS, 2013). Segundo Heywood (1988), a reacdo quimica que melhor

representa esse processo pode ser descrita por:

RH — R — ROy - RCHO — RCO — CO (2.7)

Em que R representa o radical de um hidrocarboneto. Posteriormente, o CO for-

mado é oxidado em COs; em uma velocidade menor de reacdo, sendo a principal reacao
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de oxidacao dada por:

CO+OH — COy + H (2.8)

Paralelamente a esse processo, ocorrem reacoes de recombinacao de trés corpos que

sao importantes para a quimica de CO (HEYWOOD, 1988). Dessas reagoes destacam-se:

H+H+M-— Hy+ M
H+OH+ M — H,O+ M (2.9)
H+Oy+M— HOy+ M

Em sistemas com pré-mistura de ar-combustivel, a formacdo de CO é contro-
lada principalmente pela cinética quimica, sendo esta dependente do tempo de residéncia
da mistura na camara de combustao. Quando a temperatura na camara de combustao
decresce, devido aos processos de expansao e exaustao dos gases, a concentracao desse
poluente nao atinge o equilibrio. Isso se deve principalmente as reacoes de terceiro corpo,
pois elas ndo ocorrem em velocidade suficiente. Assim, os niveis de CO observados na
exaustao encontram-se entre os valores de equilibrio para temperatura e pressao na fase

de compressao e combustao da mistura ar-combustivel e o equilibrio para essas condi¢oes
na exaustao (TURNS, 2013; HEYWOOD, 1988).

A razao de equivaléncia também constitui um parametro importante na emissao de
monodxido de carbono. Para misturas ricas, CO é um dos principais produtos da combustao
e sua concentragdo na exaustao varia proporcionalmente com a variagao da razao de
equivaléncia. Entretanto, para misturas pobres, a concentragao de mondxido de carbono
nao é muito sensivel a mudangas nesse parametro (HEYWOOD, 1988). Para misturas
estequiométricas ou levemente empobrecidas, a concentracgao de monodxido de carbono
tem relagao com a temperatura no processo de combustao devido a dissociagao do diéxido
de carbono (CO,) (TURNS, 2013). A Figura 14 mostra esse comportamento de CO para

motores de combustao interna para diferentes razoes de ar-combustivel.
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Figura 14 — A emissao de CO para diferentes razoes ar-combustivel
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Fonte:(HEYWOOD, 1988)

Em chamas nao pré-misturadas, a injecao de combustivel e a formacao da mis-
tura ar-combustivel sdo pardmetros importantes que influenciam na emissao de CO, pois
favorecem a formacao de regides excessivamente ricas ou excessivamente pobres em com-
bustivel na camara de combustao. Em regides com razao de equivaléncia local baixas, a
propagacao de chama é dificultada, ja para regides com excesso de combustivel, pode fal-
tar oxigénio para combustao ou nao haver tempo suficiente para que esse processo ocorra
por completo (TURNS, 2013). Outras formas de se produzir CO constituem em: extingao
de chama em superficies frias e oxidacao incompleta dessa espécie devido a presenga de
hidrocarbonetos nao queimados provenientes de crevices, camadas de 6leo lubrificante ou
depésitos nas paredes da cdmara de combustao (HEYWOOD, 1988; TURNS, 2013).

2.1.7.3 Hidrocarbonetos N3o-Queimados

A emissao de hidrocarbonetos (HC) provém da combustao incompleta do combus-
tivel e é uma medida da ineficiéncia da combustao, representando perda na eficiéncia do
motor (CHENG et al., 1993). Em motores de combustdo interna, para regimes normais
de operagdo, a emissao de HC apresenta valores entre 1000 a 3000 ppm (para C1, que
representa numero de carbonos). A emissao desse poluente é favorecida para misturas
ricas em combustivel, mas também pode ocorrer em casos de falhas na ignicdo para mis-
turas empobrecidas. Varios sao os mecanismos que levam a emissao de hidrocarbonetos

nao queimados: preenchimento das folgas na camara de combustao com mistura nao quei-
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mada, extin¢do de chama nas paredes da camara de combustao, absor¢ao de combustivel
em camadas de 6leo lubrificante, baixa qualidade da combustao e depdsitos nas paredes da
camara. Esses mecanismos correspondem a processos ou caminhos pelos quais o combusti-
vel escapa da combustao durante a propagacao da chama, a qual se inicia no momento da
ignigdo e se extingue préximo as paredes da cdmara de combustao (CHENG et al., 1993).
No entanto, qualquer HC que escape da combustao priméaria pode ser oxidado durante
os processos de expansao e exaustao dos gases. Todos esses processos, com excecao da
ocorréncia de falha da ignicao da mistura ar-combustivel, resultam em uma concentracao
de HC maior proximo as paredes do cilindro e uma distribuicao nao uniforme na camara

de combustao (HEYWOOD, 1988).

O mecanismo de crevice consiste no preenchimento de folgas na camara de com-
bustao com mistura ar-combustivel nao queimada ou parcialmente oxidada no processo
de compressao dos gases no cilindro. Nessa fase, a pressao dentro da cdmara de combustao
aumenta e a mistura nao queimada é forcada para dentro desses volumes. As principais
regioes onde isso ocorre sao nos volumes entre o pistao, anéis dos pistao e parede da
camara. Dependendo da geometria na entrada dessas folgas, da composicao da mistura
nao queimada e do estado termodinamico que ela se encontra, a chama nao é capaz de
oxidar essa mistura. Na expansao e exaustao dos gases, a pressao no cilindro é reduzida.
Quando a pressao nos crevices se torna maior que a do cilindro, a mistura é novamente
liberada para dentro da cimara de combustao (HEYWOOD, 1988). A Figura 15 mostra

esse mecanismo nas fases de expansao de exaustao dos gases:

Figura 15 — Mecanismo de emissao de hidrocarbonetos nao queimados
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das paredes

(a) Expansao (b) Exaustao

Fonte: Adaptado de (TURNS, 2013)

O mecanismo de crevice é a maior fonte de HC em motores de combustao interna. A
tabela 4 apresenta estimativas da massa total de gases e de hidrocarbonetos nao queimados
nas regioes do pistao, anéis e paredes do cilindro para um motor a combustao interna

tipico.
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Tabela 4 — Quantidade de gas entre em folgas do cilindro

% massa  ppm C

Total de gases em todas as regioes de crevice 8,2

Total de gases de volta a cAmara de combustao 7,0

Gases nao queimado de volta a cAmara de combus-  3,7-7,0 5000-9400
tao

Gases nao queimado para blowby 0,5-1,2

Total de mistura nao queimada escapando da com- 4,2-8,2
bustao priméaria

Fonte: (HEYWOOD, 1988)

Outro mecanismo que contribui para a emissao de hidrocarbonetos nao queimados
é a absor¢ao e dessor¢ao dessas espécies em Oleo lubrificante. Durante a compressao da
carga e consequente aumento de pressao na camara de combustao, parte do combustivel é
absorvido pelo 6leo lubrificante. Na combustao, a concentracao das espécies combustiveis
é reduzida, o que leva a dessorcao do combustivel de volta para a camara. A dessorcao
também acontece na expansao e exaustao dos gases. As espécies introduzidas de volta
na camara de combustao em regides com temperaturas baixas nao sao queimadas e sao
expelidas na exaustao (HEYWOOD, 1988). Conforme estudo reportado por Heywood

(1988), a emissao de HC é proporcional ao consumo de 6leo lubrificante.

A extin¢ao de chama na cadmara de combustao antes que todo o combustivel seja
consumido é uma fonte de HC sobre determinadas condigoes de operacdo dos motores. A
propagacao da chama pode ocorrer normal a parede, paralelamente ou angularmente. O
processo de extingao de chama é analisado pela relacao da liberagao de calor dentro da
chama e a perda de calor para as paredes da cAmara (nimero de Peclet). Pardmetros que
definem esse numero sao: a densidade da mistura, a velocidade laminar de chama, calor
especifico, temperatura e condutividade térmica. Dentre as causas que podem ocasionar
esse mecanismo, tem-se a queda brusca de temperatura e pressao na expansao dos gases
no cilindro o que leva a um resfriamento acentuado da mistura nao queimada a frente
da chama e consequente alta emissao de HC. Dentre as condi¢des de operacao em que a
extingao de chama tem maior probabilidade de ocorrer em motores, tem-se a operagao em
baixa ou nenhuma carga, pois com isso a fracdo de gas residual é maior devido a menor
velocidade do motor. Fragoes grandes de EGR, levam a diminuigdo da velocidade de pro-
pagacao da chama e o surgimento de regides muito pobres em combustivel. Assim, quanto
maior a fracdo de EGR e quanto mais brusca a variagdo de temperatura na expansao,
menor a qualidade da combustao (HEYWOOD, 1988).

Depdsitos nas paredes da camara de combustao devido a desgaste do motor pelo
uso também aumentam a emissao de HC. Segundo Heywood (1988), absor¢ao e dessorgao

de hidrocarbonetos deve ser o mecanismo pelo qual ocorre aumento na emissao desse
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poluente. Quando os hidrocarbonetos nao queimados sao levados de volta a cimara de
combustao na fase de expansao dos gases, parte ¢ misturada aos produtos da combustao
e deixam o cilindro na fase de exaustao. Adicionalmente, o movimento do pistao na fase
de exaustao arrasta os gases remanescentes nas paredes do cilindro, criando vortices e os
empurrando para o topo do cilindro. Com isso, esses gases deixam o cilindro no final da

exaustao.

Para combustao de combustiveis nao pré-misturados, a formacao da mistura ar-
combustivel e as caracteristicas do injetor de combustivel também influenciam na emissao
de HC. Regides muito pobres favorecem a ocorréncia de pirdlise, principalmente em cargas
baixas. Entretanto, para regioes ricas, ou a quantidade de ar para a combustao pode ser
insuficiente ou pode nao haver tempo o bastante para que as reagoes de oxidagdo ocorram
por completo (TURNS, 2013).

Apesar da acdo de todos esses mecanismos, hidrocarbonetos nao queimados que
escapam da combustao priméria podem ser oxidados durante os processos de expansao
e exaustao dos gases dentro do cilindro. Isso ocorre quando esses hidrocarbonetos sao
misturados aos gases queimados em alta temperatura, e sao aquecidos até o ponto em
que as reagoes de oxidagao acontecem. Segundo Heywood (1988), os hidrocarbonetos nao
queimados se difundem nos gases produtos da combustdao muito rapidamente. Assim,
na exaustao, os hidrocarbonetos nao queimados constituem em uma mistura de varias

espécies de hidrocarbonetos, pirdlise e produtos de oxidagao parcial do combustivel.

Algumas espécies, como o metano, nao sao reativas ou nao produzem danos diretos
a saide humana e outras sao muito reativas, produzindo poluicao atmosférica e canceri-
gena. As emissoes de hidrocarbonetos dependem também da composicao do combustivel.
Combustiveis com alta concentracao de compostos aromaticos e olefinas produzem maio-
res concentracoes de hidrocarbonetos reativos. Espécies encontradas na exaustao podem
nao fazer parte da composicdo do combustivel, mas se formarem a partir de pirdlise e
sintese do combustivel. Oxigenados também participam na formacao de poluicao atmos-
férica e sao compostos odorantes e irritantes para o corpo humano. As espécies oxigenadas
encontradas sdo: carbonilas, fendis, e nao-carbonilas. Das carbonilas fazem parte os al-
deidos e quetonas alifaticos, que causam problemas respiratorios. Os fendis consistem em
nao-carbonilas, metanol, etanol e outros (HEYWOOD, 1988).

2.1.8 Dinamica de Fluidos Computacional Aplicada a Motores de Combustao
Interna
A Dindmica de Fluidos Computacional (CFD - Computational Fluid Dynamics)

consiste em uma analise computacional de sistemas fluidodinamicos, a qual tem sido am-

plamente aplicada no desenvolvimento de motores de combustao interna. A partir de
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tal analise, fendmenos que ocorrem dentro do cilindro, tais como: combustao, reacoes
quimicas, escoamento, transferéncia de calor dentre outros, podem ser previstos comple-
mentando e ou reduzindo custos de andlises experimentais. Para caracterizar esses feno-
menos, sao aplicados submodelos, como por exemplo, mecanismos de reagoes quimicas,
os quais descrevem os caminhos de reagao entre as espécies reagentes durante a combus-
tao (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). Nesta revisdo serdo descritos os modelos

computacionais considerados na execucao deste trabalho.

2.1.8.1 Equacdes de Conservacdo

A anélise numérica dos importantes processos que ocorrem em um motor advém
da resolucao das equacoes de conservacao de massa, transporte de espécies quimicas, con-
servacao da energia, conservacao da quantidade de movimento dentre outras. Em sistemas
nao pré-misturados, como em motores com injecao direta de combustivel, ar e combus-
tivel sao misturados pelo movimento do escoamento dentro da camara de combustao e
a turbuléncia, o que demanda a resolucao de equagdes para o transporte de espécies,
passivos e turbuléncia. O escoamento também controla a temperatura na combustao e a
concentracao espacial das espécies quimicas. As equagoes governantes para a combustao
de combustiveis no estado gasoso sao apresentados a seguir (VERSTEEG; MALALASE-
KERA, 2007):

e Equacao da Continuidade

dp  O(pui)

=S (2.10)

e Equacdo do Momentum - que governa a velocidade do fluido

d(pu;)  O(puiuj) _ Op N 0T

+S; (2.11)

Nas equagoes 2.10 e 2.11, p corresponde a massa especifica da mistura, u a veloci-
dade e p a pressao. O termo fonte é representado por .S, o qual para a Equacgao 2.10 pode
corresponder a evaporacao ou a outro submodelo computacional. Para a Equagao 2.11, o
termo fonte pode representar forcas gravitacionais, acoplamento de spray de combustivel
ou fontes de massa. 7;; ¢ o tensor de esforgos viscosos que é obtido segundo a Equagao
2.12.

= S 2.12
7 M(axi o0x; 35”8xk) ( )

Nesta equacao, p € a viscosidade dinamica e d;; o delta de Kronecker.
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e Equacao de estado Redlich-Kwong

Em 1949, Otto Redlich e Joseph Neng Shun Kwong publicaram o modelo matema-
tico conhecido como Equacao de Estado Redlich-Kwong, o qual correlaciona as grandezas
massa especifica, pressao e temperatura em fluidos compressiveis a fim de predizer as pro-

priedades na fase gasosa das espécies. Essa correlacao empirica é apresentada na Equacao
2.13 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

RT ol
D= _ VT (2.13)
v—>b v+ fov
v corresponde a volume, v, é o volume critico calculado por v, = = T, é a

pc
temperatura critica, p. a pressao critica, a representa forgas atrativas entre moléculas

com valor 0.42748 N, 3 representa o volume de moléculas e tem valor 0.08664 m3.

e Equagao para o transporte de espécies

ot o om, PPrgg ) T (2.14)

Nesta equagao, Dy é o coeficiente de difusao maéssica, calculado pela equacao 2.15,
wy corresponde ao termo fonte em que estao representadas a taxa volumétrica de geragao

ou destruicao de espécies quimicas.

Vg

D=2
¢ SCt

(2.15)

em que S¢; corresponde ao nimero de Schmidt, o qual representa uma medida da

eficiéncia do momentum em relac¢do ao transporte de massa (BERGMAN et al., 2011)

e Equagao de conservacao da Energia

9 9 ou; O (. OT\ 0 %
o) = —p2J K D —_—m 2.1
gt P T g (pwie) = =P TG, ( tam) " oz, (p 2 fim axj> +5 (216)

Em que Y} € a fracdo maéssica das espécie k, D ¢é o coeficiente de difusdao massica, P
¢é a pressao, e é a energia interna, K é a condutividade térmica, hy corresponde a entalpia
especifica de cada espécie k. A Equacao 2.16, representa a conversao da energia quimica
liberada durante a combustao em calor. Nesta equacao, S é o termo fonte representando o

. . s . Ou; ~
ganho ou a perda de energia especificada pelo usuario. O termo — P77 representa a pressao
J
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81!,1'
Ox

dissipagao de energia cinética em calor devido a viscosidade e o termo % (pD > hm%)
J J

de trabalho nas fases de expansao e compressao da mistura. O termo 7, representa a

representa o transporte de energia devido a difusao das espécies.

A condutividade térmica para fluidos turbulentos é calculado segundo a equacao:

K, = K+cp]f—; (2.17)
t

Na Equacgao 2.17, K; é a condutividade da turbuléncia, u; a viscosidade dinamica turbu-

lenta, ¢, é o calor especifico e Pr; o nimero de Prandt turbulento.

2.1.8.2 Modelo de Turbuléncia Reynolds-Averaged Navier-Stokes

O modelo de turbuléncia é responsavel pelo célculo do transporte de energia e
momentum para dentro e fora de um volume de controle no modelo computacional de-
vido ao movimento das particulas de fluidos, o qual se deve a formacao e dissipacao de
vortices dentro do cilindro. Nesta secao, serd apresentada uma revisao bibliografica do
modelo numeérico de turbuléncia Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS) RNG (do in-
glés Renormalization Group k-¢, o qual fornece informacoes de propriedades médias do

escoamento em relagao ao tempo e foi aplicado no presente estudo.

Os modelos k-¢ sdo atualmente os mais usados e validados na literatura, os quais
possibilitam a anélise da turbuléncia em termos do transporte das propriedades turbulen-
tas por conveccao e difusdo assim como a producao e a destruicdo de turbuléncia. Neste
modelo, é assumido que a tensdo de Reynolds é proporcional a acdo de esforgos viscosos
no escoamento médio e duas equagoes de transporte sao resolvidas: a de energia cinética
da turbuléncia (k) e a taxa de dissipacao dessa energia (¢). O modelo RNG k-¢ remove
das equacoes governantes os movimentos turbulentos de pequena escala, os quais deman-

dariam alto custo computacional, considerando seus efeitos em termos de movimentos de
grandes escalas (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

Para a solu¢ao de um escoamento turbulento, é aplicada a decomposicao de Rey-

nolds nas propriedades do fluido, tal como a velocidade como mostrado na equacao 2.18
(RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007):

em que u; ¢ a velocidade instantdnea do fluido, @; é a velocidade média e u, a
flutuacao. Essa decomposicao é entao aplicada nas equacdes de conservacio, que para

massa e transporte estao representadas nas equagoes 2.19 e 2.20.

ap | dpiy,
815 81’j

—0 (2.19)
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opu;  Opupg; 0P D ou du\ 2 dw |9, -
+(9 ['u <a$j+a$i 3M8xk " +5$j( puiu]) (2.20)

Lj

em que U; € a média de Frave, que corresponde a uma média ponderada de uma
propriedade do fluido pela densidade e é definida para a velocidade, por exemplo, como:
_— pU;

i = = (2.21)
p

As tensoes de Reynolds sdo termos extras que surgem nas equacoes de trans-
porte devido a interacao entre varias flutuagoes turbulentas. Isso ocorre devido a troca
de momentum pelo transporte convectivo causados pelas vorticidades, as quais aceleram
as camadas de fluidos com menor velocidade e freiam as camadas com maior velocidade.
Com isso, a camadas de fluido sofrem esforgos de cisalhamento. Na presenca de gradien-
tes de temperaturas ou concentracao de espécies, sao gerados também fluxos de calor e
espécies, afetando as equagdes de momentum e energia. As tensdes de Reynolds sao cal-
culadas no modelo k-¢, admitindo-se que as tensoes sao proporcionais a uma viscosidade
turbulenta efetiva. Em 1887, Boussinesq propds que as tensoes de Reynolds poderiam ser
proporcionais também a taxa de deformagao do fluido (Equagao 2.22) (RICHARDS K. J.;
POMRANING, 2007):

2 o
Tij = ZNtAij — géu <pk + utax> (222)

em que k corresponde a energia cinética da turbuléncia e u; a viscosidade da

turbuléncia, ambos definidos por:

1
k= §u;u; (2.23)
kQ
= Cup— (2.24)

Na equacao 2.24, ¢, ¢ uma constante do modelo utilizada para ajuste de um fluido

particular. Na equacao 2.22, A;; corresponde a taxa de tensao de cisalhamento, dada por:

1 (o 9
Ay =5 (axj + 8@) (2.25)
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As equagodes adicionais de transportes para o calculo energia cinética da tubuléncia
e para a dissipacao dessa energia, sao apresentadas nas equagoes 2.26 e 2.27, respectiva-

mente.

Opk | Opuik _ Ouwi | O p Ok . c
ot or;  YOx; Ox; Pry Oz P

55 (2.26)

dpe  O(pue) 0 o Oe
E_'— Or;  Ox; \ Pr. 0z, *
€

k

(2.27)

+S—-pR

teape 4 (g 2t +¢,8
Ce3PE— Cel—Tij — Ce2PE + Cs O
3P oz, 1 oz; 2P

em que S é um termo fonte fornecido pelo usuario, Sy é um termo fonte represen-
tando as interagoes com o spray de combustivel (fase discreta). As constantes ce, ce €

ce3 sao relacionadas as fases de compressao e exaustao. O termo R ¢é calculado por:

Cu’(L=n/n") ¢

R = 2.28
i)k 229
em que:
k
€

2.1.8.3 Algoritmo PISO

Na solu¢ao numérica de um escoamento, o calculo do campo de velocidade e campo
de pressao surgem como resultados numéricos. Entretanto, os gradientes de pressao sao
fontes de momentum para o escoamento e por isso, essas duas grandezas sao correlaciona-
das. Cada componente da velocidade a ser calculada, aparece na equagao de momentum.
Além disso, a pressao e o campo de velocidades devem satisfazer a equagao de continui-
dade. A solucao das equagdes de transporte podem ser obtidas por métodos iterativos
e dentre esses métodos, o PISO ( do inglés Pressure Implicit with Splitting of Operators
destaca-se por ser um método capaz de resolver escoamentos compressiveis e incompressi-

veis (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007; RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

Para a solucao das equagoes de transporte pelo algoritimo PISO, primeiramente
as equagoes de momentum sao resolvidas com valores estimados ou intermediarios do
campo de pressao afim de se obter o campo de velocidade. O passo seguinte corresponde
a correcao dos valores de velocidade pela solucao da equagao de continuidade, pois se o
campo de pressao nao estiver correto, os valores de velocidade obtidos no primeiro passo
nao irao satisfazer essa equacdo. Para fluidos compressiveis, a equagao de continuidade

pode ser usada para o calculo da densidade e a equacao de energia para o calculo da
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temperatura. Com isso, a pressao pode ser obtida entao pela solucao da equagao de estado
(p = p(p,T)). Uma vez que a pressao é obtida, a velocidade é atualizada e as equagdes
de transporte sao novamente resolvidas assim como o campo de pressao é atualizado.
O método PISO conta com um segundo passo de correcao do campo de pressdo pela
solugao das equagoes de momentum e continuidade. Este processo é repetido até que o
critério de convergéncia seja alcancado ou o limite de corregoes, ambos definidos pelo
usuario do modelo. Entretanto, caso o limite de iteracoes seja atingido sem que a solucao

tenha convergido é reduzido o passo de tempo da simula¢do numérica (VERSTEEG;
MALALASEKERA, 2007; RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

2.1.8.4 Numero CFL e Passo de Tempo

O ntmero CFL (Courant-Friedrichs-Lewy), estima o nimero de células por quais
uma quantidade determinada ird se mover durante o passo de tempo da simulacao numé-
rica. Este parametro é estimado para transporte convectivo, velocidade do som e trans-
porte apresentado nas equagoes 2.30, 2.31, 2.32 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

ot
=u— 2.
cfly, uém (2.30)
Cflmach = Cii (231)
ot
=y 2.32
cfl, Vs (2.32)

em que 0t é o passo de tempo, dx é o comprimento da célula, u é a velocidade, ¢

a velocidade do som e v a viscosidade cinemaética.

No inicio da simulacao numérica do motor, o passo de tempo é aumentado em 25%
e sao checadas as restrigoes desse parametro. Também ¢ verificado se no passo de tempo
anterior a solugao numérica convergiu de acordo com o limite de iteragoes especificados
(pelo algoritmo PISO). Caso isso nao acontega, o passo de tempo é reduzido. No presente
estudo, o passo de tempo é variavel e assim também é limitado pelo nimeros maximos
de CFL. Além disso, os submodelos computacionais, tais como os de spray de combus-

tivel, combustao e centelha também limitam o passo de tempo da simulagao numérica

(RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

2.1.8.5 Modelos Computacionais de Injecao de Combustivel

Na analise por meio da simulagdo computacional do processo de combustao em
MCI, a injecao de combustivel compreende varios submodelos que discretizam o pro-

cesso de atomizacao do combustivel e a evaporacao do mesmo. No programa utilizado
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no presente estudo, é introduzido no dominio computacional conjuntos de gotas esféricas
idénticas em relagao sua geometria e propriedades transportadas na localizacao e taxa es-
pecificada pelo usuario. Esses conjuntos de gotas passam por varios processos, tais como:
quebras (primdria e secundéria), arrasto e colisdo, dispersao e interagao com as paredes da
camara e evaporacao. Os submodelos computacionais que modelas estes processos serao

abordados nesta sec¢ao.

Modelo Computacional de Quebra Priméaria de Gotas de Combustivel

O modelo numérico Blob ¢ aplicavel para modelagem de spray de combustivel de
cone denso para determinar o didmetro das gotas de combustivel liquido inseridas no
dominio. Para este modelo, as gotas sdo consideradas esféricas com didametro calculado

em funcao do coeficiente de contracao de area do bocal do injetor, o qual é mostrado na
Equacao 2.33 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

Oa = Cd/cv (233)

em que Cy o coeficiente de descarga e C, é o coeficiente de velocidade. Este, por
sua vez, ¢ calculado em funcao da pressao maxima de injecao de combustivel, perfil de
injecao de combustivel e parametros tais como a massa de combustivel injetada e duracao

da injecao, todos especificados pelo usuéario.

Segundo Baumgarten (2006), esse método é considerado o melhor na defini¢ao de
condi¢Oes iniciais do processo de injecao de combustivel. No entanto, ele ndo representa
um detalhamento fisico do processos relevantes e nao mapeia os efeitos tridimensionais

do bocal e angulo de spray.

Modelo Computacional de Atomizacdo de Combustivel KH-RT

Este modelo de atomizagao de combustivel permite que dois modelos de quebra
secundaria de gotas de combustivel sejam executados de forma concorrente. Uma distancia
de quebra (L) é calculada (Equagao 2.34) de forma que somente o modelo de Kelvin-
Helmholtz seja utilizado para o calculo numérico da quebra. Além dessa distancia, é

verificado se o modelo de Rayleight-Taylor é capaz de quebrar a gota e se nao, o modelo

KH ¢ utilizado.
Ly =Cy ﬁalo (2.34)
Pg

em que Cy; ¢ uma constante de ajuste da intensidade de quebra, By é uma constante
de quebra do modelo KH, p; ¢ a densidade do combustivel liquido, p, é a densidade do

gas circundante e dy o didmetro inicial da gota. Quando Cj; é nula, ambos os modelos
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atuam assim que as gotas deixam o bocal do injetor de combustivel (RICHARDS K. J.;
POMRANING, 2007).

O modelo de quebra de gotas de Kelvin-Helmholtz, ilustrado na Figura 16, descreve
a atomizacao do combustivel a partir de forcas de cisalhamento que atuam na superficie
do jato liquido devido a diferenca de velocidades na interface entre o jato de combustivel
e o gas circundante (REITZ et al., 1987). Para a solugdo desse modelo, sao assumidas
as hipoteses de liquido e gas incompressiveis assim como o gas sendo inviscido. Tanto o
movimento do jato liquido quanto o do gés sao representados pelas equacoes linearizadas
de Navier-Stokes nas formas de fungoes corrente e potencial. A quebra da gota ocorre
quando para uma funcao de dispersao (w) (Equagao 2.35), que relaciona o crescimento de
uma pertubagao no fluido ao seu respectivo comprimento de onda (A) (Equagao 2.36), é
atingida a taxa maxima de crescimento de oscilagao (€2), Equagao 2.37 (BAUMGARTEN,
2006).

Figura 16 — Modelo de atomizacao de gotas de Kelvin-Helmholtz

a CZd— 2B;A

2r,

Fonte:(BAUMGARTEN, 2006)

I (kro) 2kl I (kro) I (Iro) ok (1_T2k2) 2 — k> 1, (kro)
Iy (kro) k2 +12 Iy (kro) I (Iro) pir 0 12 + k2 Iy (kro)

- 2 2 2
pg 1w 2 l — ]{7 ]1 (k?”o) KO (k?’f’o)
el — — |k 2.35
o (u ! k) <l2+k2> Io (kro) Ky (ko) 22

w? 4+ 20 k2w <

Na equacao 2.35, Iy e I; sao funcgoes de primeira espécie modificadas de Bessel,
Ky e K; sao de segunda espécie, k = 2w /X é o nimero de onda, o é tensdo na superficie,

I =k? + w/v; em que v, é a viscosidade cinemaética.

A (14 0,452°5) (1 + 0,47°7)
= =09,02 08 (2.36)
ro (1 +0,865Wey )
o prd]™® 0,3440,38Wel? (237
o (14 2) (14 1,4T06) '
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Na Equagao 2.37, Z representa o nimero de Ohnesorge, We, o nimero de Weber
e T o nimero de Taylor. O tamanho da nova gota formada é obtido pela Equacao 2.38,
em que r, representa o raio da nova gota e By é uma constante de valor fixo 0,61. Essa
gota dard origem a novas gotas até que seja atingido um tamanho de equilibrio (7). No

entanto, apesar de nao haver mais quebras essa gota continuara a perder massa.

rn = By.A (2.38)

Quando usado em conjunto com o modelo de quebra priméria de gotas (Blob) é
necessario aplicar ao modelo uma constante de ajuste (B1). Com isso, a influéncia do
furo do bocal do injetor é considerada no calculo da taxa de variacdo do raio da gota em
fungao do tempo (Equacao 2.39). Na literatura, essa constante tem valores entre 1,73 e
60 (BAUMGARTEN, 2006). Segundo Baumgarten (2006), quanto maior B1, menor é a
quebra de gotas e maior a penetracao de liquido. Quando menor B1, maior ¢ a atomizacao
do combustivel, mais rapida é a formacao da mistura ar-combustivel e menor a penetracao
de liquido. O modelo de quebra de gotas secundaria proposto por Reitz é ilustrado na

Figura 16.

dr r—"7Tn
dt — 3,783.B,. (2:39)
Por sua vez, o modelo de Rayleigh-Taylor descreve a formagao de novas gotas de
combustivel baseado no estudo da instabilidade de superficies liquidas quando aceleradas
em uma diregdo perpendicular ao seus planos (TAYLOR, 1950). Para condigoes em que
a aceleragao ocorre de um liquido em um meio gasoso, sendo este com movimento, ondas
de instabilidade podem crescer em um lado da gota pela a atuacao de forcas de arrasto
no outro lado, o que ¢ ilustrado na Figura 17. O crescimento dessas instabilidades devido
a uma forte desaceleragdo causada pela forca de arrasto promove a quebra da gota de

combustivel (Equagao 2.40).

2
Farrasto - 7Tr20d pggrel (240)

2.1.8.6 Modelo Computacional de Arrasto de Gotas e Acoplamento das Fases Liquida/Gasosa

Para o calculo da penetracao do spray de combustivel na camara de combustao,
devem ser consideradas duas fases, a liquida (fase lagrangiana) e a gasosa (fase continua).
Os parametros do fluido na fase gasosa (pressao, velocidade e temperatura), sao calculados
segundo as equagoes de transporte ja discutidas em conjunto com o modelo de turbuléncia.
Entretanto, na injecao de combustivel liquido, as gotas sao consideradas esféricas, mas

sofrem variagoes de forma devido ao arrasto sofrido por estas. O modelo Taylor Analagy
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Figura 17 — Modelo de atomizacao de gotas de Rayleigh-Taylor

Detras da gota Frente da gota
) .
@ .

Fonte:(BAUMGARTEN, 2006)

Break-up (TAB) proposto por O’'Rourke e Amsdem ¢é usado para calcular os coeficientes
de arrasto das gotas (BAUMGARTEN, 2006).

O modelo de TAB se baseia em uma analogia entre uma forca oscilatéria agindo
sobre um sistema de massa-mola e uma gota de combustivel oscilatoria na presenca de
uma atmosfera gasosa, conforme mostrado na Figura 18. Nessa Figura é apresentado uma
gota oscilatéria penetrando em uma atmosfera gasosa com velocidade relativa . A

equagao 2.41 representa um sistema amortecido sob a acao de uma forca oscilatoria.

Figura 18 — Analogia do modelo TAB

Fonte: Adaptado de (BAUMGARTEN, 2006)

gLk, 4, (2.41)
m m m

em que F' corresponde as forcas aerodinamicas que deformam a gota de combustivel
liquido fazendo com que a massa m oscile, x é o deslocamento do equador da gota de sua
forma esférica. kx corresponde a forga restauradora da mola, andloga a tensao superficial

da gota, di é a forca de fricgdo dentro da gota devido a viscosidade dinamica do liquido.
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As equagoes 2.42, 2.43 e 2.44 mostram o calculo dos coeficientes do modelo TAB conforme
a analogia com a equagao 2.41 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007):

F Te 2
L _ ol [t (2.42)
m PiTo
k
= -0z (2.43)
m
d
R (2.44)
m P

em que p; é a densidade da fase liquida (discreta) e p, a densidade do gas (fase
continua), ro é o raio da gota sem distor¢ao, o é a tensao superficial. Transformando a
equagao 2.41 em adimensional, resolvendo-a analiticamente e assumindo que a velocidade

relativa (u,.¢) é constante temos que:

y(t) = We, + ¢t (y(0) — We)cos(wt) + L (dy(o) y(0) —We.

7 - y ) sen(wt)] (2.45)

A equacdo 2.45, representa o calculo da distor¢ao da gota em fung¢dao do ntimero
de Weber da gota (We,.) e da frequéncia de oscila¢do (w). Quando y é unitario, tem-se a
maxima distor¢cdo da gota em que ela assume a forma de um disco e quando nulo a gota
nao se deforma mantendo sua forma esférica. O coeficiente de arrasto da gota é calculado,
entdo, conforme a equagao 2.46 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007). Para acoplar
a fase lagrangiana (spray) a fase euleriana (gasosa), é usada a expansao de Taylor para
calcular a velocidade do gés no ponto em que se encontra um parcel, que corresponde a
um conjunto de gotas de combustivel liquido (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

Cp = CD,esfem(l -+ 2632y) (246)

2.1.8.7 Modelo Computacional de Colisdo de Gotas e Coalescéncia

A colisao das gotas de combustivel é um efeito importante na regiao de spray denso
préximo aos bocais do injetor de combustivel, onde ha uma maior concentragao de gotas
por volume e por isso, maior possibilidade de ocorrer colisao entre elas. A principal razao
para que isso aconteca ¢ a diferenca de velocidade entre as gotas, devido a atuacao da
forga de arrasto, quebra de gotas, turbuléncia, molhamento da parede e outros (BAUM-
GARTEN, 2006). O modelo de colisdo e coalescéncia de gotas é usado para estimar o
montante de vezes em que as gotas de combustivel liquido se colidem. Para que o célculo

computacional de colisdes seja possivel, assume-se que para um determinado ntimero de
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gotas N, existe N-1 parceiros possiveis de colisdo, sendo o niimero de pares de colisoes
aproximadamente 0,5N2. O modelo para célculo das colisdes no presente estudo é cha-
mado de No Time Counter (NTC) que se baseia em um modelo simples de probabilidade
de colisao estocastica (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

A equacao para o calculo das colisdes de acordo com o modelo NTC é apresentada
a seguir (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007):

\/Mcand \/Mcund

M= S S BVei0i
i=1 = (@V0)mas (2.47)
N2(qV o) maz0t
Mcand: “ oY

em que g é numero de gotas em um parcel, Np o numero de parcel na célula, o
representa a segao transversal de colisdo (0;; = 7(r; + 7;)?), 6t é um intervalo de tempo

em que é calculado a probabilidade de colisdes. O valor (¢V o) é usado para escalonar a
43 Vi,j0i,j
(qVU)nLax
que 1. M4nq corresponde ao limite da soma e ao nimero de pares de gotas que podem

probabilidade de colisdo e deve ser selecionado de forma que a razao ( ) seja maior

sofrer colisdo, sendo o custo computacional proporcional a esse limite.

A restricio para o uso desse modelo é para Meu,g > N3/2 , caso em que o uso de
outro modelo com célculos diretos das colisdes é mais eficiente. Para definir se a colisao
vai ocorrer entre um parcel i e j, é necessario que a equacgao 2.48 seja satisfeita. Esta
equagao é apresentada a seguir (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

49V5501,

r <
(qva)max

(2.48)

em que ¢, representa o maior numero de gotas entre ¢; e g;. Apés a colisdo ou a
coalescéncia das gotas, é definido se essas gotas sofrem uma separagao alongadora ou refle-
xiva pelo modelo Post Collision Qutcomes. Isso é feito comparando-se o niimero de Weber
de colisao (Wey) com um nimero de Weberpouncing. S€ 2Weeor > W epoucing assume-se que
duas gotas saltam. Se 2Weco > W epoucing, €ntao pode ocorrer coalescéncia permanente,
separagao por alongamento ou reflexiva (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

2.1.8.8 Modelos Computacionais para Interacao das Gotas de Combustivel com as Paredes

O impacto do combustivel na parede da camara de combustdo é um processo
importante na formagdo de mistura com grande influéncia na combustao e na formagao
de poluentes, tais como HC e particulados. Dois processos fisicos estao envolvidos nessa
fase: o desenvolvimento do spray na parede e a formacao de filme liquido. Quando nao

ocorre a formacgao de filme liquido, a combustdao acontece em ambientes muito quentes
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devido ao maior aquecimento do spray de combustivel. Além disso, a taxa de evaporacao
do combustivel é maior, pois o spray se dispersa mais dentro da cdmara. Na Figura 19 sao
apresentados os modos de interagao da parede que podem ocorrer entre ela e uma gota
de combustivel em motores de combustao interna (BAUMGARTEN, 2006).

Figura 19 — Modelos de interacao gotas-parede
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Fonte: Adaptado de (BAUMGARTEN, 2006)

Na Figura 19, o regime de fixacao da gota ocorre quando esta tem pouca energia
cinética, se adere a parede mantendo sua forma esférica e continua seu processo de evapo-
racao. A reflexdo da gota pode ocorrer em paredes secas e com temperaturas elevadas ou
em casos em que ja existe um filme de combustivel liquido na parede da camara e a ener-
gia de impacto é baixa. O espalhamento da gota ocorre quando esta atinge a parede em
velocidade moderada e em superficies secas ou molhadas. Por fim, splash ocorre quando

a gota atinge a parede da cAmara com alta energia de impacto (BAUMGARTEN, 2006).

Os parametros que definem qual o regime de interagao das gotas de combustivel
com as paredes da camara de combustao sao: a velocidade e o angulo da gota incidente,
a viscosidade do liquido, temperatura, tensao superficial, espessura do filme na parede,
rugosidade e temperatura da parede. Esses parametros sao relacionados no ntimero de
Weber, que significa a razao entre energia cinética da gota e a energia em sua superficie, e
o numero de Laplace, que corresponde a uma razao entre a tensao de superficie e as forcas
viscosas que atuam no liquido. Ambos estes nimeros sao apresentados nas Equacoes 2.49
e 2.50 (BAUMGARTEN, 2006).

2
We = Prond (2.49)

o
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La = L7 (2.50)
It

em que p; € a densidade do liquido, v,, componente da velocidade da gota normal
a superficie, d o didmetro da gota, o é a tensao superficial e y; a viscosidade dindmica do

liquido.

No programa usado no presente estudo, o modelo de formacao de filme de combus-
tivel liquido nas paredes da camara de combustao utiliza uma abordagem em que parte
dos calculos assumem quantidades baseadas em particulas individuais enquanto outras
quantidades sao baseadas no filme. Para a modelagem do filme liquido, sdo resolvidas
equacoes de momentum, apresentada na equacao 2.51, com a finalidade de se obter as

velocidades das particulas e a pressao no filme.

pitha , n 24y =
un+1 . dta up?i + Tw,ata,i + N, Uparede,i + Sa,z' — S, ilay .
. )

D2 ha 2 )

Cat T e T Mimpa (2.51)
= _ plha
T dt

n .
(upﬂ; - uparede,i)na,i + Sa,ina,i - Mimp,auwall,ina,i

« é a face da parede em que a particula esta localizada, p; é a densidade do liquido,

n
Y20

anterior, 7,, ¢ a tensao de cisalhamento provocada pelo géis circundante no filme na

ho € a espessura do filme, u”. é a velocidade da particula no filme no passo de tempo
parede da camara de combustao, t,; ¢ um vetor unitario na direcao do movimento do
gas, py ¢ a viscosidade liquida, wpgredei @ velocidade do fluido na fronteira, n,,; ¢ o vetor
normal a fronteira e S, ; ¢ um termo da equacao dependente da fonte de momentum de

molhamento da parede da camara de combustao. Mimp,a ¢ a massa que atinge a parede,
calculada conforme Equagao 2.52 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

AL

Mim o — T4 | 1.
P Al dt

(2.52)
Nesta equacao, é considerada a soma das particulas que sao aderidas a face o no
passo tempo corrente. A reflexdo da gota ocorre quando seu nimero de Weber é menor
que um numero Weber de referéncia especificado no programa. Para o regime de splash,
dois modelos se destacam neste estudo: O’Rourke e Bai-Gosman. O modelo de O’Rourke
possui duas opgoes para determinar quando ocorre splash: baseando-se num valor de
energia critica (com valor E? = 3330 em J?) ou em um valor critico de Weber. A energia
da gota é calculada conforme a equacao 2.53 (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007)

eA

2 We;

B = min(tedl) o (253)
¥ d
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em que h, é a espessura do filme, d o didmetro da gota incidente e ¢ a espessura
da camada limite. Quando o nimero critico de Weber é usado, ocorre splash quando
We; > Wegpiash- Se ocorrer splash, uma fracao da massa da gota é usado para criar um

novo parcel que passa por splash e a outra parte do combustivel é incorporado ao filme.

O modelo de Bai-Gosmanm é mais detalhado que o modelo de O’Rourke, pois con-
sidera como critério para definir se ocorre splash da gota de combustivel liquido incidente
parametros, tais como: temperatura da parede, nimeros de Weber das gotas incidentes
e condigoes da parede (seca ou molhada) (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007). Em
casos de paredes secas, os regimes de aderéncia e espalhamento das gotas sao combinados
em um Unico regime, ja no caso de paredes molhadas, o regime de aderéncia é negligen-
ciado (BAUMGARTEN;, 2006). Os critérios para se determinar o que ocorre com a gota
incidente em superficies secas sao (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007):

e Para nimero de Weber e temperatura de parede baixos, é formado filme liquido
na parede pela coalescéncia das gotas em paredes secas e pode ocorrer reflexdo das

gotas para a parede molhada;

e para numero de Weber baixo e alta temperatura de parede, ocorre reflexao do parcel
sem que ocorra quebra das gotas. O angulo de reflexdo da gota é igual ao dngulo

incidente;

e para numero de Weber alto e temperatura de parede baixa, o parcel é quebrado em

gotas menores;

e para ambos numero de Weber e temperatura de parede altos, ocorre splash e escor-
regamento sobre a parede. Neste regime, cada parcel incidente é quebrando em dois

outros parcels.

Outros processos que podem ocorrer com o filme liquido consistem em sua se-
paracao das paredes da camara de combustao devido a quinas e film stripping, que sao
fragmentos de liquido retirados do filme liquido devido a acdo de ondas na superficies
causadas por forgas aerodinamicas atuando sobre o filme. O critério para definir se este

processo ocorre ¢ dado por:

pu[(tpi — Upari)ti]” send
1+ cosf

> Pgas (2.54)

Csep

em que C,p € Uma constante, py,s € a pressao local do gés circundante. Para a ocor-
réncia de film stripping, os fragmentos de liquidos sdo quebrados quando as ondas atingem
uma amplitude critica e formam gotas cujos didmetros sao dependentes da constante do
modelo e da taxa maxima de crescimento das ondas (RICHARDS K. J.; POMRANING,
2007).
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2.1.8.9 Modelo Computacional de Evaporacao do Combustivel

A correlacao de Frossling foi utilizada no presente estudo para o cdlculo da variagao

do raio das gotas de combustivel liquido no tempo na fase de evaporacao, Equagao 2.55
(RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

dro _ DY N
dt — 2pro 1 =Y

Shy (2.55)

em que D ¢ a difusividade maéssica, p, a densidade do gés, ry o raio inicial da gota,
YY" é a fracao massica de vapor na superficie e Y; é a fracdo maéssica de vapor e Shy é o

numero de Sherwood dado por:

In(14 2200
Shy = (2.0 + 0.6Re} St/ —— 0 (2.56)
1-v;
em que:
MCnHQm

Yy (2.57)

- MCanm + Mmist(pgas - 1)

Pov

onde M, ¢ 0 peso molecular da mistura, py,s ¢ a pressao do gas, p, a pressao de

vapor da gota em sua temperatura atual. Tem-se ainda:

_ Pgas |u; + u; — vyl d

Har

Reg (2.58)

Na equacgao 2.58, d é o diametro da gota e p,, ¢ a viscosidade do ar na temperatura
& Tyas+2T, . [ P
T = %, em que Ty, ¢ a temperatura do gas, Ty a temperatura da gota, Sc é o nimero

de Schmidt (Sc = par/(pyD). O produto p,D é calculado segundo a relagao:

pyD = 1.293D,(T/273)"0 (2.59)
Dq e ng sdo constantes determinadas experimentalmente.

Para o calculo da temperatura na gota, ela é considerada uniforme na gota de
combustivel liquido e o calculo se d& por duas equacgoes diferenciais ordinarias. O balango
de energia é apresentado na Equacao 2.61, que representa o aquecimento da gota ou o for-
necimento de energia para o processo de vaporizagao (RICHARDS K. J.; POMRANING,
2007).

- dly dmy
A = — - —H,, 2.60
aQa = aqmy 7 7 P (2.60)
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Nesta equacao, ¢; é o calor especifico do liquido, T; a temperatura da gota, my
a massa da gota e H,q, o calor latente de vaporizacao na temperatura da gota. A taxa
de condugao de calor na gota é calculada segundo a equagao 2.61 (RICHARDS K. J;
POMRANING, 2007).

- Nudkar(Tgas - Td)

2.61
Qu : (2.61)
em que Nugy é calculado por:
In(1 4+ 2200
Nug = (2.0 + 0.6 Rey* Pry*) ———— (2.62)
1—v;

k. é a condutividade térmica do ar na temperatura T, Tyas a temperatura do gas e
Pr, o ndmero de Prandt. Ay e dy sdo a rea média da gota e o didmetro, respectivamente,
m}; é um valor intermediario da massa da gota. As Equacoes 2.63, 2.64 e 2.65 mostram

como essas grandezas sao calculadas.

_ *2 2
A, — W(To;ro) (2.63)

- 2ry? + 2rd

0 5 (2.64)
4 3
m = ;”’0 (2.65)

r; ¢ um valor intermedidrio para o raio, calculado quando a temperatura na gota
T, é atualizada e usado para determinar a quantidade de vapor a ser adicionado na célula
computacional (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

2.1.8.10 Modelo Computacional de Combustao

O solver SAGE é responsavel por solucionar as equagoes do modelo de cinética
quimica detalhada resolvendo sistemas de equagoes diferenciais ordinarias para o célculo
das taxas de reacoes para cada reacao elementar de um mecanismo cinético quimico.
Este consiste em um conjunto de reacoes elementares que descrevem os caminhos de
reacao na oxidacao de um combustivel. Entretanto, a atuacao do SAGE ¢ ativada quando
a temperatura minima e uma fragdo molar especifica de HC sao ultrapassados. Além
disso, no modelo computacional da combustao é aplicado o modelo de multi-zona, em que
grupos de células com propriedades termodinamicas similares sao agrupadas e distribuidas
de forma aleatéria entre processadores (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).
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Para a solugao das rea¢oes quimicas na combustao, um mecanismo de reacao qui-

mica com multiplos passos pode ser escrito da seguinte forma (TURNS, 2013):

M M
! " .
D Ui Xm & D U Xoms
m=1

m=1

(2.66)
r=12..R

Nesta equacao, vfmr e v;,’w sao os coeficientes estequiométricos para os reagentes e
produtos, respectivamente, m é espécie e r a reagdo. R é o niimero total de reagoes, x,, ¢
o simbolo quimico para a espécie m e M o nimero total de espécies. A taxa de producao

de espécies ¢ dada por:

R
Wm = Z U rQr
r=1

(2.67)
m=12..M
e

Vg = Upyp = Upyr (2.68)

O progresso da reagoes ¢ calculado segundo a equacao:

M ! M "
g = kq [] [Xn]"™ — ke T [Xon)"™ (2.69)

m=1 m=1

Nesta equacao, [X,,] é a concentragao molar das espécies m, kg e k, sdo os co-
eficientes de reacdo direta e reversa, respectivamente. k; é obtido por uma equagao de
Arrhenius (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007).

kg = AT el Er/RuT) (2.70)

em que A, é o fator pré-exponencial, b, é um expoente da temperatura T, E, é
a energia de ativacao e R, a constante universal dos gases. k, pode ser obtido de forma
analoga a equagao 2.70 ou pela relagdo k, = ky./K. em que K, é determinado de

propriedades termodindmicas conforme a equagao 2.71

ASY  AHO\ [ Pap Som1 Ve
Ko =cap|{ =5 =4 (RT
ASO M SO
r_ om 2.71
7 > Uy i (2.71)
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em que S é entropia e H entalpia. A solucao dessas equacoes servem de base para

a solucao das equagodes governantes para a conservacao da massa e energia.

2.1.8.11 Mecanismos Cinéticos Quimicos

Em modelos de combustao com cinética quimica detalhada, sao utilizados mecanis-
mos cinéticos quimicos que descrevem as reagoes elementares que ocorrem na combustao
da mistura ar-combustivel e os processos pelos quais sao formados os produtos dessas
reacoes. Portanto, eles exercem um papel importante no entendimento da formacao e des-
truicao de espécies poluentes (TURNS, 2013; TAN et al., 2016). Estes mecanismos podem
descrever detalhadamente as etapas envolvidas nesse processo como também podem apre-
sentar somente algumas etapas (TURNS, 2013). Sendo a gasolina uma mistura complexa
de hidrocarbonetos: lineares, em cadeias, alifaticos e aromaticos, nao é possivel obter um
mecanismo cinético quimico que descreva todas as reagoes quimicas em sua combustao
detalhadamente, devido também ao fato de que ainda nao sdo compreendidas todas as
reacoes cinéticas que ocorrem nesse processo. Além disso, mecanismos cinéticos quimi-
cos detalhados demandam alto custo computacional, o que torna impossivel utiliza-los
em aplicagoes que requerem muitas simulacoes em curtos intervalos de tempo. Assim, os
mecanismos cinéticos quimicos desenvolvidos atualmente representam a combustao com

uma quantidade menor de espécies quimicas e reac¢oes simplificadas (TAN et al., 2016).

No desenvolvimento de mecanismos cinético quimicos de reagao sao escolhidas
para cada classe de hidrocarboneto presente na gasolina espécies individuais capazes de
representar o comportamento cinético de espécies semelhantes. Pela selecao e proporgao de
espécies representativas do parametro a ser analisado, é possivel desenvolver mecanismos
com diferentes enfoques de andlise, tais como: emissoes, fendémeno de detonagao, duracao
da queima dentre outros. Em geral, a concentragao de poluentes na exaustao do motor nao
atinge valores correspondentes ao equilibrio quimico. A formacao das espécies CO, HC e
PM, estao relacionadas a fase primaria do processo de combustao. Entretanto, éxidos de

nitrogénio e enxofre sao formados devido a condi¢oes de pressao e temperatura na camara
de combustao (HEYWOOD, 1988).

A formulagdo mais comum de mecanismos cinéticos quimicos para a gasolina é
baseado na mistura de iso-octano e n-heptano, pertencentes ao grupo das parafinas, co-
nhecida como Combustivel de Referéncia Primaria (com sigla em inglés PRF - Primary
Reference Fuel). As parafinas sdo responsaveis pela octanagem da gasolina (ON) e a pro-
porc¢ao de iso-octano nessa mistura determina a tendéncia a ocorréncia do fenémeno de
detonagao. Entretanto, um mecanismo que leva em conta somente essas duas espécies nao
¢é capaz de predizer satisfatoriamente as curvas de pressao no cilindro e outros parametros
de operacao de um motor. Afim de superar as limitacoes dos PRF’s, foram desenvolvidos

mecanismos que incluem o Tolueno, Toluene Reference Fuel (TRF), que é o componente
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aromatico da gasolina mais abundante (acima de 35%). Essa espécie é fundamental para

predizer a formagao de particulados (TAN et al., 2016).

Atualmente, encontram-se na literatura mecanismos cinéticos quimicos que abran-
gem mais espécies representativas da gasolina, tais como: naftenos, olefinas e oxigenados.
A adigdo de mais espécies tem como objetivo o desenvolvimento de mecanismos que me-
lhor representem as misturas de gasolina para um ampla faixa de condig¢oes de operacao.
Espécies da classe naftenos, por exemplo, podem ser usadas com o objetivo de avaliar
fendmenos na combustao, dentre eles: extingao de chama e auto ignicao da gasolina. A
inclusdo de espécies oxigenadas se tornou fundamental para a andlise de misturas de

gasolina e etanol, muito usado no Brasil (TAN et al., 2016).

Geralmente, os mecanismos cinéticos quimicos sao validados quando comparados
com dados experimentais provenientes de ensaios em tubos de choque, maquina de com-
pressao rapida, reator de pressao variavel, e motores de ignicdo por compressao de carga
homogénea. Os parametros usados para validacao sao: atraso de ignicao, velocidade de
chama laminar e perfil de concentragao de espécies. Entretanto, para motores de combus-
tao interna com injecao direta de combustivel sdo encontrados poucos estudos na literatura
em que os mecanismos cinéticos quimicos foram validados nas condigoes de operagao desse
sistema. Para esses motores, reagoes que acontecem a temperaturas baixas tem grande
importancia devido ao resfriamento da camara de combustao no momento da injecao de
combustivel em que o spray é vaporizado. Devido também a emissao de particulados para
esses motores em condi¢ao de carga estratificada ser maior quando comparados a motores
PFI e as particulas tipicamente serem de menor tamanho, (<10nm), os mecanismos ciné-
ticos quimicos tem que ser capazes de predizer esses comportamentos (TAN et al., 2016;
TURNS, 2013).

2.1.8.12 Modelos de Emissdes de Poluentes
Mecanismo Estendido de Zeldovich

O mecanismo estendido de Zeldovich representa a formacao de NO para tempe-
raturas acimas de 1800 K (TURNS, 2013). As principais reagoes quimicas de formagao
dessa espécie sao apresentadas na equagao 2.72 (HEYWOOD, 1988):

O+N2=NO+N (2.72)

N+02= NO+0 (2.73)

N+OH=NO+H (2.74)
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A energia de ativagao para a equagao 2.72 de 319050 kJ/kmol (TURNS, 2013), e
os coeficientes das taxas de reagoes 2.72 a 2.74 sao (TURNS, 2013):

kn 14 = 7.6e13exp[—38000/T(K)] [m?/kmol.s]
ki = 1.6e13  [m®/kmol.s]

knoq = 6.4e9Texp|—3150/T(K)] [m®/kmol.s] (2.75)
kyar = 1.5e9Texp[—19500/T(K)] [m®/kmol.s]
knsq =4, 1el3 [m?/kmol.s]
kysr = 2,0eldexp[—23650/T(K)] [m?/kmol.s]

A formagao de NO por esse mecanismo tem uma forte dependéncia da temperatura
e pode ocorrer tanto nos gases a frente da chama como nos gases pos-chama. Entretanto,
a formacao deste poluente é quase sempre predominante nos gases pés-chama devido as
altas pressoes e temperaturas desses gases e ao curto tempo de residéncia dos gases na
zona de reagdo da chama (HEYWOOD, 1988).

Quando essas emissoes sao calculadas por modelos cinéticos de equilibrio quimico,
considera-se que a quimica de reacao dessa espécie é mais lenta que as reacoes quimicas
referentes a queima do combustivel (TURNS, 2013). Com isso, pode-se considerar que a
combustao da mistura ar-combustivel e a formagao de NO sao processos independentes e as
concentragoes das espécies O, Oy, OH, H e Ny podem ser aproximadas das concentracoes
em equilibrio nas condicoes de pressoes e temperaturas locais. A taxa de formacao de NO
é entdo apresentada na equagao 2.76 (HEYWOOD, 1988).

([ [NOL\?
d[NO] 2R1{1 ([No}e) } (2.76)
- NO L '
ot 1+ (F6t) mim

Em que [] significa concentracao em mols por centimetro cibico e o subscrito e

indica condicao de equilibrio quimico. Ry, Ry e R3 sao calculados segundo as equacoes:

= k" [0], [No], = Ky [NOJ, [N],
= k3 [N (O], = k5 [NOL, [O], (2.77)
Rs = ks [Nl [OH], = k3 [NOJ, [H],

Em que ki+ e ki- sao constantes de reacao direta e reversa, respectivamente. Valores
tipicos de R1, R2 e R3 sdo apresentados na tabela 5 (HEYWOOD, 1988):
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Tabela 5 — Valores Tipicos de R1, R1/R2 e R1/(R2+R3)

Razao de equivaléncia | R1 R1/R2 | R1/(R2+R3)
0.8 5805 | 1,2 0,33
1,0 2,8e-5 | 2,5 0,26
1,2 7605 | 9,1 0,14

Fonte:(HEYWOOD, 1988)

O valor maximo da taxa de concentracao inicial de NO é encontrado quando a
mistura é estequiométrica e reduz de forma acentuada para misturas pobres ou ricas.

O tempo caracteristico do processo de formacao de NO é apresentado na equagao 2.78
(HEYWOOD, 1988):

8¢ — 16T exp(58300/T)

05 [s] (2.78)
0

TNO =

A hipdtese de equilibrio quimico nao é valida quando as espécies O e OH sao
formadas em quantidades acima do equilibrio, o que pode ocorrer dentro da regiao de
chama e em processos pdés-chama que ocorrem em intervalos de tempo de escala muito
pequena, pois para concentragoes muito acima da condicao de equilibrio de O as taxas de
formagao de NO aumentam consideravelmente. Com isso, a formacao de NO é acoplada
a cinética de oxidagao do combustivel e descrita pelas reagoes do mecanismo térmico
(TURNS, 2013). Para formacao de NO pelo mecanismo térmico de Zeldovich e misturas
homogéneas, o processo de formagao de NO pode ser correlacionado com a temperatura
e pressao nas etapas de combustao e expansao dentro do cilindro durante os processos de
combustao e expansao dos gases. Na combustao, a concentracao de NO se eleva a partir
da concentragao inicial nos gases residuais e cresce afim de atingir o equilibrio quimico
de acordo com a temperatura e pressao no cilindro. Porém, na fase de expansao, em que
ocorre o resfriamento dos gases, essa concentracao final de NO ultrapassa os valores de
equilibrio e tem-se entao a decomposicao dessa espécie. Dependendo das condigoes de
operacao do motor, a concentracdo de NO pode ou nao chegar proximo ao equilibrio
quimico e a sua decomposi¢ao na fase de expansdo também pode variar (HEYWOOD,
1988). Na exaustao, a concentracao de NO estagna a niveis acima do equilibrio quimico e
a fracdo méassica média desse poluente nessa fase pode ser calculada conforme a equacao
2.79.

[NO} = /01 {NO}, da, (2.79)

Em que {N_ O}f corresponde a fracao massica de NO final em um elemento de
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carga queimada quando a fracdo de massa queimada era x;,. A concentracao média de NO

na exaustao em fragdo molar é dada pela equacgao 2.80:

Meiv
Mno

ENOpeas = {NO} (2.80)

Mecanismo de Fenimore

O mecanismo de Fenimore, também conhecido por mecanismo imediato, descreve
a formacao NO na zona de chama da combustao de hidrocarbonetos antes de haver tempo
disponivel para sua formacao pelo mecanismo térmico. Esse mecanismo consiste na rea-
¢ao de radicais de hidrocarbonetos com nitrogénio molecular (Ny) formando aminas ou
compostos com o grupo ciano que sao entao convertidos em compostos intermediarios e,
posteriormente, formam NO (TURNS, 2013). Esse mecanismo ¢é mais sensivel a composi-
¢ao quimica do combustivel, pois depende da concentragao de radicais de hidrocarbonetos,
importantes para a formacao da espécie HCN. Portanto, a formacao de NO pelo meca-
nismo de Fenimore é proporcional a razao de equivaléncia até que a concentracao de
oxigénio passa a ser insuficiente. Com isso, Fenimore é importante principalmente para
a combustao de misturas ricas em combustivel, entretanto, para razoes de equivaléncia
maiores que 1,2 a cinética quimica torna-se muito complexa. A equacao 2.81 apresenta as
reagoes principais (TURNS, 2013):

CH+ N, = HCN + N

(2.81)
C+Ny=CN+N

A reagao 2.81 é a rota principal e a sequéncia limitante da formacgao de NO. Para
razoes de equivaléncia menores que 1,2, a conversao de cianeto de hidrogénio (HCN) em
NO se da pelas seguintes reagoes (TURNS, 2013):

HCN+O+<=NCO+H
NCO+H <= NH+CO
NH+H <= N+ Hy
N+OH+=NO+H

(2.82)

Em comparagao com o mecanismo térmico, a contribuicao do mecanismo imediato
na formacao de 6xido nitrico em MCI é menor, mas importante para estimativas coerentes
do total de emissoes NOx (MASUM et al., 2013).
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2.2 Estado da Arte

Nesta secao estao resumidos os principais trabalhos que foram consultados para
elaboracao deste estudo. Trabalhos experimentais e numéricos foram selecionados com én-
fase nas emissoes de poluentes para diferentes misturas de etanol e gasolina e aplicacao de
métodos numéricos para sua predicdo. Poucos estudos na literatura abordam a aplicacao
de mecanismos cinéticos quimicos em andlises fluidodinamicas computacionais em MCI’s
com ignicao por centelha. Assim, sao listados trabalhos em que esses mecanismos sao
testados em motores de carga homogénea e ignigao por compressao (HCCI), motores de

ignicao por compressao e métodos numéricos zero-dimensional, quasi-3D e tridimensional.

Kong e Reitz (2002) utilizaram um mecanismo cinético quimico detalhado de 79
espécies e 398 reagOes para predizer a combustao e as emissoes das espécies CO e HC
em um motor de carga homogénea e ignigdo por compressao (HCCI) movido a gasolina.
O motor foi equipado para operar com injecao direta deste combustivel com injetor do
tipo pressure-swirl e o programa utilizado para simulacao foi o KIVA 3V. Os resultados
numeéricos apontaram as tendéncias de emissao destes poluentes variando-se o instante do
inicio da injecao do combustivel e a carga. Dentre os casos analisados destacam-se dois
em que mantido o mesmo instante e tempo de injecao de combustivel, compararam-se
os resultados experimentais e numéricos para duas rotagoes 700 rpm e 1737 rpm. Nesse
trabalho, foi aplicado o modelo de cinética quimica em que a solucao das espécies quimi-
cas e do escoamento sdo acopladas com base no equilibrio quimico e a gasolina utilizada
nesta simulacao era composta somente de iso-octano. Como resultados, para ambas as
rotagoes obteve-se boa correlacdo dos dados numéricos para as curvas de pressao e taxa
de calor liberado. Entretanto, em ambos os modelos a emissao de CO foi subestimada
(com razao predicao/medigao igual a 0,4 para 700 rpm e 0,2 para 1737 rpm. De acordo
com os autores, a predicao de CO pode ser dificil de ser realizada, por tratar-se de um
produto intermedidrio da combustao. Além disso, a estimativa das temperaturas de pa-
rede pode ter contribuido para esses resultados. Variando-se o instante de injecdo, os
resultados numéricos apresentaram boa concordancia para a emissao de HC quantitativa-
mente e qualitativamente e subestimaram as concentragoes de CO. Em comparagao com
o presente estudo, o solver de cinética quimica utilizado, SAGE, em conjunto com o meca-
nismo cinético quimico detalhado prové a possibilidade de se trabalhar com combustiveis
multicomponentes e quimica detalhada da formacdo de CO permitindo predi¢oes mais

realistas das espécies e avaliar também outras como NO, e COs.

Dai et al. (2003) utilizaram o método numérico de simulagao quasi-3D para analisar
parametros de desempenho de um motor de combustao interna movido a misturas de
gasolina e etanol E22 e E85. O modelo foi validado com base em dados experimentais e
reporta maior eficiéncia térmica e BMEP para o E85 como combustivel. Em relacao as

emissoes, os autores observaram uma reducao de emissoes de HC e CO na exaustao para
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toda a faixa de razao de equivaléncia ar-combustivel analisada. Atrasando-se o avanco de

ignicao, foi observado nesse estudo que as emissoes de NO,, eram reduzidas.

Costa e Sodré (2010) compararam o desempenho e emissoes de um motor 1.0 L
multicombustivel, com oito valvulas e quatro tempos movidos a etanol hidratado (con-
tendo 6,8% de teor de dgua) e mistura de gasolina e etanol (com 78% de gasolina e 22% de
etanol) testando o motor em bancada dinamométrica. Foram investigados pardmetros de
desempenho, tais como: torque, pressao média efetiva, consumo especifico de combustivel
e eficiéncia térmica. Com relagao as emissoes, foram analisadas medigoes de CO, CO,, HC
e NO, sem a presenca de catalisadores na exaustao. Os resultados mostraram que o etanol
hidratado atingiu maior eficiéncia térmica, de até 14,1% maior que o outro combustivel,
e maior (54%) consumo de combustivel do que a mistura de gasolina e etanol em toda
a faixa de velocidade do motor estudada. Para rotacoes abaixo de 3250 rpm, nao houve
diferengas muito expressivas para torque entre os dois combustiveis (maximo de 2,4%).
Por outro lado, para altas velocidades do motor, o etanol hidratado apresentou maior
torque (méximo de 3,7%). No que diz respeito as emissoes de gases de escape, o etanol
hidratado reduziu o CO e o HC, mas aumentou os niveis de CO5 e NO,, para toda a faixa

de velocidades analisadas.

Turner et al. (2011) investigaram em um estudo experimental a combustao de
misturas de gasolina e etanol em um motor de combustao interna com injecao direta de
combustivel. Neste estudo, os resultados mostraram que emissoes de NO, se mantiveram
similares ou foram reduzidas a medida que a fracdo volumétrica de etanol na mistura era
elevada. As emissoes de HC e CO apresentaram um comportamento semelhante. Estes
resultados foram atribuidos a aumento da eficiéncia de combustao, maiores velocidades
de chama, melhor formacao de mistura ar-combustivel e menores temperaturas dentro

camara de combustao.

Hindi (2011) realizou simulagoes numéricas para analisar a formagao da mistura
ar-combustivel e o processo de combustao em um motor de combustao interna. Dois com-
bustiveis foram analisados sendo estes etanol e isoctano. Neste trabalho, em relagao a
emissao de poluentes, utilizando o etanol observou-se um resfriamento da temperatura
dentro do cilindro e menor formagao de NO,, CO e fuligem em relagao ao isoctano. En-
tretanto, a emissao de hidrocarbonetos nao queimados para o etanol foi maior em relagao
a combustdo com isoctano. Em relagdo a formagao de mistura, Hindi (2011) obteve uma
mistura ar-combustivel mais homogénea para o etanol causada pela sua maior difusividade

massica e com isso, uma menor duragao da combustao para este combustivel.

Em misturas de gasolina e etanol para injecao direta de combustivel, Masum et
al. (2013) citaram estudos em que a emissao de NO,, é reduzida para misturas com con-
centracao desse combustivel entre 10 e 85% em comparacao com gasolina, especialmente

para misturas com concentracao em volume de etanol acima de 80%. Isso se deve prin-
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cipalmente a reducao de temperatura dentro da camara de combustao devido ao calor
latente de vaporizacao do etanol. Outro fator importante é a maior presenca de moléculas
triatomicas nos produtos da combustao de etanol, que para sua formacao, elevam a ca-
pacidade térmica da carga e diminuem a temperatura de combustao. Entretanto, estudos
foram reportados em que a emissdo de NO, aumentou para misturas com teores meno-
res que 20% devido ao aumento da eficiéncia de combustao e consequente aumento das
pressoes dentro do cilindro. Em estudos onde a carga foi variada, o efeito do etanol na
reducao de emissoes de NO, foi mais acentuado para baixas cargas, enquanto, para altas
nao houve reducao significativa nos resultados de emissoes de NO,. Masum et al. (2013)
também reportam estudos que verificam a influéncia da velocidade de rotacao na emissao
de NOx para misturas de etanol e gasolina. Esses estudos indicam que a velocidade de
chama maior do etanol pode levar a um aumento da emissao de NO,, em altas velocidades
de rotacgao, altas cargas e misturas ricas em combustivel. Entretanto, para altas rotagoes
combustiveis com grande concentracao de etanol, como o E85, pode levar a reducao da
emissao desse poluente devido a combinag¢ao do menor aquecimento dentro do cilindro e

menor tempo disponivel para o processo de combustao acontecer.

Maghbouli et al. (2013), utilizaram o c6digo KIVA-4 para analise CFD de um mo-
delo multidimensional de um motor diesel turbo funcionando em carga total e parcial em
diferentes condigoes de velocidade. O objetivo deste trabalho foi criar uma metodologia
para predizer numericamente a combustao e a formacao de poluentes em motores Diesel
aplicando um mecanismo cinético quimico reduzido. Nos modelos computacionais, foram
feitas simulagoes computacionais com cinética quimica detalhada para um combustivel
multicomponente, sendo este composto por n-heptano e tolueno. Além disso, foi imple-
mentado um modelo de evaporagdo e um modelo de combustao para esse combustivel.
Considerando os modelos computacionais validados, os autores avaliaram a formacao es-
pacial dos poluentes comparando-se com a temperatura na camara de combustao e com
dados experimentais. Na comparacao dos dados de emissao com os experimentais, foram
obtidos resultados satisfatérios de emissoes. Demesoukas et al. (2015) realizaram simula-
¢Oes computacionais zero-dimensionais para analisar reagoes pos-chama e a formacao de
CO e HC. A cinética de formacao de CO foi feita com base em duas reagdes quimicas
elementares e em modelo de equilibrio quimico. Além disso, um modelo termodinidmico
de duas zonas foi aplicado para calcular as concentragoes de equilibrio. Para modelar a
formagao de HC, um modelo de taxa de reagao global foi aplicado juntamente com uma
equacao de relaxagdo para modelar o processo difusivo. As concentragoes de CO foram
subestimadas na exaustao para ambos os modelos utilizados. Para a emissao de HC nao
houve correlacao direta dos dados numéricos com as medigoes desta espécie da exaustao,
porém a tendéncia dos resultados experimentais foi observada no modelo numérico. Os
autores concluiram que os modelos computacionais utilizados foram capazes de reprodu-

zir a tendéncia de emissoes desses poluentes, mas para obter melhores predigoes de CO o
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modelo de equilibrio quimico precisa ser aperfeicoado. Para a formacao de HC, obteve-se

resultados satisfatorios.

Tan et al. (2016) apresentaram estudos da formagao de particulados em MCI’s
com injecao direta de gasolina por CFD e aplicacdo de mecanismos cinéticos quimicos
reduzidos. Para este poluente, estudos com mecanismos TRF vem sido aplicados por
representar compostos aromaticos com a espécie tolueno, importantes na formacao de
fuligem. Entretanto, os mecanismos cinéticos quimicos encontrados na literatura sao em
sua maioria validados para combustao em motores HCCI, os quais desviam das condi-
¢oes encontradas em MCI’s com a tecnologia DI para gasolina. Os autores concluem que
para que os modelos computacionais representem a combustao em MCI’s com eficacia é
necessario obter uma representacao satisfatéria dos combustiveis e da cinética quimica
nas condicoes de operagoes tipicas desses motores assim como modelos de formacgao de
fuligem especificos para os tipos de misturas ar-combustivel possiveis em motores com

injecao direta de combustivel.

Tibaquird et al. (2018) fizeram um estudo experimental e numérico em motores
movidos a misturas de gasolina e etanol para avaliar as emissoes de CO,, CO, NO,, HC e
compostos organicos volateis. O modelo computacional neste trabalho é zero-dimensional,
estacionario e com base em um analise de equilibrio térmico. Como resultados, este mo-
delo apresentou como resultados menores emissoes de NO, e maiores emissoes para CO5 e
HC. Em comparagao com os resultados experimentais, o modelo computacional superesti-
mou as reducoes nas emissoes. Em modelos numéricos zero-dimensionais nao sao levados
em consideracao a influéncia de parametros importantes como a turbuléncia na forma-
¢ao de mistura, o que pode ter causado essas diferencas entre os resultados numéricos e

experimentais.

2.2.1 Consideracoes Finais

A partir da revisao da literatura, nota-se que a aplicacdo de mecanismos cinéticos
quimicos reduzidos para modelagem da combustao de combustiveis multicomponentes
representa um desafio na predi¢ao de emissoes por MCI’s. A compreensao dos mecanismos
de formagao de poluentes, da formacao de mistura ar-combustivel e dos fenémenos fisicos
que ocorrem durante a combustao sao fundamentais para que se possa obter resultados
numéricos que se correlacionam com os experimentais. Assim, pretende-se neste estudo
avaliar a predi¢do de emissoes pelo mecanismo desenvolvido no trabalho de (COTA, 2018),
verificando quais condi¢oes de misturas de gasolina e etanol foram melhor representadas
pelo mecanismo, a formacao de mistura e comparar as tendéncias de emissoes com a
literatura. Por fim, a Tabela 6 apresenta um resumo das principais contribui¢oes recentes

feitas ao tema pelos autores citados neste capitulo.
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Tabela 6 — Principais trabalhos consultados

Autores e ano

Contribuigoes

Kong e Reitz (2002)

Dai et al. (2003)

Costa e Sodré (2010)

Turner et al. (2011)

Hindi (2011)

Masum et al. (2013)
Maghbouli et al. (2013)

Demesoukas et al. (2015)

Tan et al. (2016)

Tibaquira et al. (2018)

Mecanismo de cinética quimica detalhada aplicada a
motores HCCI

Modelo numérico quasi-3D para analisar parametros de
desempenho de um motor de combustao interna movido
a misturas de gasolina e etanol E22 e E85

Avaliacao de emissoes poluentes e desempenho de moto-
res multicombustiveis em experimentos realizados com
combustivel E22 e E100.

Estudo experimental da combustao de misturas de ga-
solina e etanol em MCI e a influéncia dessas misturas
nas emissoes de poluentes

Estudo numérico da formacgao de mistura e combustao
em MCTI’s aplicando mecanismos cinéticos quimicos para
isoctano e etanol

Ampla revisdo de estudos sobre as emissoes de NO,,
Simulagoes numéricas de combustao em um motor de
ignicado por compressao, aplicando mecanismo cinético
quimico reduzido e avaliando as emissoes de poluentes.
Simulac¢oes numéricas de combustao em um MCI com
modelo zero-dimensional para analisar reacoes poés-
chama e a formacao de CO e HC.

Ampla revisao de CFD aplicado a MCI’s com DI de
gasolina e predicao de particulados

Estudo experimental e numérico em motores movidos a
misturas de gasolina e etanol para avaliar as emissoes
poluentes
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3 METODOLOGIA

Neste capitulo, a metodologia utilizada no trabalho é detalhada. Primeiramente
¢é feita uma contextualizagdo deste trabalho a partir de uma descricio do projeto ao
qual ele estd inserido. Logo apds, sao definidos o dominio computacional, os submodelos
computacionais para a modelagem dos diferentes processos que ocorrem no cilindro na
combustao e as condi¢oes de contorno aplicadas aos modelos. Por fim, é descrito como foi

feita a avaliacao das emissdes de poluentes.

3.1 O Projeto

O presente trabalho é parte do projeto de desenvolvimento de mecanismos ciné-
ticos quimicos reduzidos para andlise numérica da combustao em MCI’s. Este projeto
faz parte do programa de Residencia Tecnoldgica para Engenheiros FCA em parceria
com o Programa de Pés-Graduagdo em Engenharia Mecanica da UFMG como parte do
programa INOVAR AUTO. O objetivo é desenvolver mecanismos cinéticos quimicos re-
duzidos capazes de reproduzir a combustao em motores possibilitando a aplicagao desses
mecanismos para a predicao de emissao de poluentes, predicao do fenémeno de detonagao

e representar diferentes misturas de etanol e gasolina.

Esse projeto é dividido entdao em quatro estudos que foram realizados conjunta-
mente. O primeiro estudo consiste no desenvolvimento dos mecanismos cinéticos quimicos
reduzidos, que sdo apresentados no trabalho de Cota (2018), no qual foram desenvolvidos
4 mecanismos, sendo um mecanismo cinético quimico detalhado e 3 mecanismos reduzidos
descritos na Tabela 7. O desempenho dos mecanismos foi avaliado realizando-se simulacoes
numéricas zero-dimensionais para atraso de ignicao e simula¢oes uni-dimensionais para
andlise da velocidade laminar de chama. Os resultados foram comparados com medi¢oes

experimentais e com mecanismos encontrados na literatura.

Tabela 7 — Mecanismos cinéticos quimicos

Mecanismo Numero de espécies Numero de reagoes

A 1410 6107
B 239 1296
C 115 639
D 75 343

Fonte: (COTA, 2018)

Concomitantemente ao desenvolvimento dos mecanismos, atividades em comum
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foram realizadas por Vaz (2018), Braga (2018) e o presente estudo. Contudo, enfoques
diferentes foram dados nas anélises e apresentagoes dos resultados. Vaz (2018), avaliou o
desempenho dos mecanismos cinéticos quimicos de reacoes em simulagoes tridimensionais
da combustao em um motor monocilindrico de pesquisa, com base em dados fornecidos
pela equipe experimental do CTM-UFMG. Nesse estudo, parametros globais do processo
de combustao, tais como curva de pressao no cilindro, taxa de liberagao de calor e angulos
de queima foram avaliados para as misturas (E10, E22, E50, E85 e E100). No trabalho de
Braga (2018), os mecanismos C e D foram aplicados em simulagbes numéricas tridimen-
sionais do motor monocilindrico de pesquisa para deteccao da ocorréncia do fenémeno
da detonacao para as misturas E10 e E22. O desempenho desses mecanismos foi compa-
rado ao desempenho de um mecanismo cinético quimico reduzido publicado por Abianeh,

Oehlschlaeger e Sung (2015). Os resultados obtidos foram comparados com dados expe-

rimentais retirados do banco de dados do CTM-UFMG.

A partir do trabalho de Vaz (2018), selecionou-se o mecanismo D para ser testado
visando a predicao de emissoes de poluentes especificos. No presente estudo, este meca-
nismo cinético quimico reduzido foi avaliado no que diz respeito a predicao de emissao de
poluentes para os combustiveis E22, E50, E85 e E100 em que as espécies analisadas cor-
respondem a C'O,, CO, HC e NOx. O objetivo foi verificar se as tendéncias de emissoes ao
aumentar a fracao de etanol no combustivel corresponde a mesmas tendéncias observadas

nos dados experimentais e tendéncias encontradas na literatura.

3.2 Motor Monocilindrico de Pesquisa

Nos modelos computacionais, dados de entrada e condi¢bes de contorno foram
retirados de ensaios realizados pela equipe experimental do CTM-UFMG no motor mono-
cilindro de pesquisa AVL, modelo 5496 (SCRE) para os combustiveis E22, E50, E85 e
E100. Estes ensaios estao explicados no Anexo A. A Figura 20 mostra o modelo geométrico

3D fornecido pelo fabricante.
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Figura 20 — Motor AVL

A Figura 21 mostra um corte no plano XY para mostrar o interior da camara
de combustao. Nessa Figura é possivel ver o perfil do pistao e estdo os componentes do

motor, tais como: valvulas, injetor de combustivel e vela de ignicao.
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Figura 21 — Detalhes internos do Motor AVL
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A tecnologia de injecao de combustivel empregada é do tipo DI utilizando o injetor
multifuros modelo BOSCH HDEV 5.1, o qual possui sete furos com diametros de 0,17 mm
cada e angulo de cone externo de 20° para cado jato, sendo estes do tipo cone cheio. O
motor é equipado com duas valvulas de admissao e duas de exaustao e tem suas dimensoes

apresentadas na Tabela 8.

Tabela 8 — Dados do motor mono-cilindro AVL

Parametros Dimensoes
Diametro do Pistao 81,35 mm
Curso do Pistao 86,00 mm
Diametro do cilindro 82,00 mm
Diametro da guarnicao do cabecote 83,00 mm
Altura da guarnicdo do cabegote 1,50 mm
Volume deslocado 454,16 cm3
Comprimento da biela 144,00 mm
Razao volumétrica de compressao 11,50:1

Maximo levantamento das valvulas de admissao 10,49 mm
Maximo levantamento das valvulas de exaustao 9,51 mm
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3.3 Dominio Computacional

O dominio computacional é construido a partir da extracao do volume interno do
motor SCRE dos modelos CAD (do inglés Computer Assisted Design) fornecidos pela
equipe do laboratorio CTM-UFMG. Ambos compreendem as seguintes regioes: camara
de combustao, cilindro e dutos de admissao e exaustdao. Além disso, os dominios foram
delimitados considerando os posicionamentos dos sensores de pressao usados na etapa
experimental nos dutos. O volume de controle com razao volumétrica de compressao

11,5:1 é apresentado na Figura 22.

Figura 22 — Dominio computacional

3.4 Modelo Computacional

No presente trabalho, o método de volumes finitos foi aplicado aos modelos com-
putacionais utilizando o programa CONVERGE como ferramenta para a modelagem e
simulagao computacional do motor monocilindrico de pesquisa. Este programa inclui téc-
nicas numéricas para fazer a malha de volumes finitos e modelos fisicos para descrever os
processos relevantes na combustao em MCI’s. Os resultados numéricos sao obtidos pela
resolucao das equagoes governantes apresentadas no capitulo 2.1.8. Para a modelagem
da turbuléncia, considerou-se o o modelo RNG k-e. O modelo de O’Rourke e Amsdem

também foi aplicado nas simulagoes para calcular a transferéncia de calor para as paredes.

O algoritmo de acoplamento da pressao-velocidade PISO foi aplicado para a so-
lugao iterativa das equacgoes de transporte afim de se obter os campos de velocidade e
pressao. Para evitar que essas grandezas sejam desacopladas nessas equagoes, foi usado

o esquema de interpolacao de Rhie-Chow e a equacgao de estado utilizada é a de Redlich-
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Kwong para gases nao ideais. Foram especificados os parametros de transporte globais,
sendo estes o Numero de Prandt Turbulento e Ntimero de Schmidt Turbulento com base
em valores recomendados pelo programa de 0,9 e 0,78, respectivamente. Para a solucao das
equacoes governantes no modelo, foram adotadas as tolerancias de convergéncias também
recomendadas pelo programa para casos transientes e fluidos compressiveis, cujos dados

sao apresentados na Tabela 9.

Tabela 9 — Tolerancia para convergéncia das equacoes

Equacoes Tolerancia de convergéncia
Momentum le-5
Pressao le-8
Densidade le-4
Energia le-4
Espécies le-4
Energia cinética turbulenta (k) le-3

Taxa de dissipacao da turbuléncia (¢) 1e-3

As simulagdes numérica neste trabalho compreenderam ciclos de -360° a 360° refe-
rentes ao movimento do eixo virabrequim, em que todos os eventos no motor sao descritos
dentro deste intervalo. Na Figura 23, estd mostrada a referéncia adotada no presente es-
tudo para se relacionar as posicoes angulares do eixo virabrequim com eventos no motor

como abertura de valvulas, avango de ignicao e outros.

Figura 23 — Referéncia para eventos no motor
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Adaptado de: (HEYWOOD, 1988)

3.5 Geracao da Malha de Volumes Finitos

A malha de volumes finitos para a simulagdo numérica consiste em: uma malha
superficial de volumes triangulares e uma malha de volumes finitos hexaédrica gerada
durante a simulagdo numérica. Uma superficie fechada subdividida em elementos triangu-
lares foi gerada no programa SolidWorks e posteriormente importada para o CONVERGE,

onde a geracao da malha envolve posicionamento das partes moéveis do dominio, divisao
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em células respeitando as fronteiras do dominio e em aplicacdo de refinamentos durante
a simulacado. No CONVERGE, a superficie é dividida em subdominios computacionais
correspondentes as varias partes do motor. Na Figura 24, estao mostrados os porticos de

admissao (cinza) e exaustao (vermelho), o cilindro (amarelo) e cabegote (laranja).

Figura 24 — Malha superficial - Pistao em PMI

Ao longo da simulagdo numérica, o refinamento da malha é feito utilizando os mé-
todos: refinamento de malha adaptativo (com sigla AMR de Adaptive Mesh Refinement)
e refinamento fixo, sendo as dimensdes iniciais dos volumes de 4 mm (dx) x 4 mm (dy) x
4 mm (dz). O AMR tem a funcao de refinar a malha automaticamente devido condigoes
de flutuagdo e movimento tais como temperatura e velocidade. O refinamento fixo é uti-
lizado em regioes especificas em que a solugao numérica depende de uma boa resolugao
de malha. Este método é aplicado em regides como spray de combustivel e valvulas. Para

quantificar o refinamento da malha utiliza-se a seguinte Equagao:

dxbase
2n

escalmaihg = (3.1)

em que dxp.se ¢ 0 comprimento do volume no eixo x e n é a escala de refinamento

da malha, que é especificado pelo usuéario do programa.

O refinamento fixo da malha foi utilizado nas regides: cilindro, centelha, valvu-
las e injetor de combustivel. Nas valvulas e no cilindro aplicou-se refinamento de malha

permanente. Na centelha, foram aplicados dois refinamentos ciclicos que abrangem o pe-
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riodo de centelha. No injetor de combustivel, sdo aplicados também refinamentos ciclicos
abrangendo o periodo de injecao de combustivel. Os dados do refinamento fixo sdo resu-
midos na Tabela 10. Esse tipo de refinamento é aplicado em regides criticas para a solucao

numérica, tais como escoamentos préoximos as valvulas e spray de combustivel.

Tabela 10 — Refinamento Fixo

Regiao Modo Escala Nivel Tamanho da célula [mm)]
Cilindro Permanente 2 1,000
Valvulas de Exaustao  Permanente 3 2 0,500
Valvulas de Admissao Permanente 3 2 0,500
Centelha Ciclico 4 0,250
Centelha Ciclico 5 0,125
Injetor de combustivel Ciclico 3 0,500
Injetor de combustivel Ciclico 3 0,500

O AMR foi aplicado nas regides da admissao e do cilindro. Na admissao, a resolugao
da malha é aumentada com nivel maximo de refinamento igual a trés e com critério de
sub-grid de 1 m/s. O campo de sub-grid foi definido como a diferenga entre o campo
atual e o campo resolvido, seja de uma grandeza vetorial como a velocidade ou escalar
como a temperatura. Uma célula é refinada quando o valor absoluto do campo de sub-
grid é acima do valor especificado pelo usuério do programa e volta a suas dimensoes
iniciais quando esse valor absoluto é abaixo de 1/5 do valor especificado. Para o cilindro,
considerou-se 0 AMR com 3 niveis de refinamento e critério de sub-grid para velocidade
de 1 m/s, o qual tem por finalidade caracterizar adequadamente o escoamento, que tem
papel fundamental na formacao de mistura. Além disso, é aplicado o critério de sub-grid
para a temperatura de 2,5 K, o qual atua ciclicamente por um periodo que antecede a
centelha até a abertura da valvula de exaustao ( -25° até 136° no ciclo de -360° a 360°)
para todos os casos. Neste caso, o AMR é importante para descrever com boa resolugao a
frente de chama, que influencia os resultados de liberacao de calor e pressao no cilindro.

Esses refinamentos sao exemplificados na Figura 25.

Figura 25 — Malha no dominio
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3.5.1 Teste de Malha

No teste de malha, considerou-se um mecanismo cinético quimico com 66 espécies
e 215 reagoes publicado no trabalho de Abianeh, Ochlschlaeger e Sung (2015) e a mistura
E10. Casos com rotacao de 3000 rpm e 6 bar de BMEP foram simulados variando-se os ni-
veis de refinamento do AMR para temperatura. Neste teste, foi avaliado a independéncia
dos resultados do refinamento de malha na frente de chama, que foi escolhida por apre-
sentar grandes gradientes de temperatura. Considerando o tamanho base das células de 4
mm, variou-se o nivel de refinamento resultando nos tamanhos calculados pela Equacao

3.1 e resumidos na Tabela 11.

Tabela 11 — Tamanhos das células testados no teste de malha

Nivel de refinamento da malha Tamanho das células [mm]

2 1,00
3 0,50
4 0,25
5 0,125

O intervalo avaliado nas simula¢des numéricas foi de -40° a 140 °, periodo que
compreende momentos antes e apos a combustao. Para a analise dos resultados, um plano
foi definido por uma se¢ao transversal no eixo de simetria da vela de ignicao no angulo
de virabrequim -10° APMS. A temperatura na frente de chama foi avaliada em todos os
casos, em funcao da posicdo em uma linha tragada nesse plano e que intercepta a frente
de chama. A malha final utilizada nos modelos computacionais, foi escolhida avaliando-se

tempo computacional e capacidade do hardware de executar as simulacoes.

3.6 Condicoes de Contorno

Nos modelos computacionais, foram aplicados como condi¢des de contorno: curva
de pressao total no coletor de admissao e a de pressao estatica na exaustao e as temperatu-
ras dos subdominios. Além de dados fornecidos pela equipe experimental do CTM-UFMG,
foram utilizados dados de pressao na exaustao e curva de levantamento de valvulas ob-
tidos de modelos computacionais unidimensionais, que foram desenvolvidos no trabalho
de Vaz (2018) e que identificou um adiantamento de 4° da valvula de exaustao em re-
lagdo ao medido experimentalmente. O diagrama utilizado nos modelos computacionais

tridimensionais é apresentado na Figura 26.
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Figura 26 — Curva de levantamento das valvulas
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A mesma velocidade de rotagdo do motor de 3000 rpm foi utilizada em todos os

casos analisados neste trabalho. Além disso, as curvas de pressao de admissao e exaustao

em func¢ao do angulo de virabrequim sao apresentadas nas Figuras 27 e 28, respectiva-

mente. A Tabela 12 apresenta as temperaturas retiradas dos dados experimentais para os

dutos de admissao e exaustao dos gases.

Figura 27 — Pressao total na admissao
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Figura 28 — Pressao estatica na exaustao
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Tabela 12 — Temperaturas nas entradas e saidas dos dominios

Temperaturas E22 E50 E8 EI100

Entrada na Admissao [K] 301,7 300,0 299,8 302,0

Saida na Exaustao [K| 972,77 936,0 9484 937,0
Fonte: CTM-UFMG.

Com excecao das temperaturas nas fronteiras de entrada e saida do dominio com-
putacional, as demais temperaturas foram estimadas com base em avaliacoes feitas em
motores semelhantes e em condi¢bes de carga proximos. Isso foi feito, devido a dificul-
dade de se obter essas temperaturas experimentalmente e foram mantidas as mesmas para

todos os casos simulados. A Tabela 13 apresenta essas temperaturas e os sub-dominios
computacionais
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Tabela 13 — Temperaturas dos sub-dominios computacionais

Sub-dominio Temperatura [K]

Pistao 450,0
Cilindro 450,0
Cabecote 450,0
Centelha 550,0
Eletrodo da centelha 550,0
Pérticos de Admissao 4250
Porticos de Exaustao 500,0
Valvulas de Admissao 480,0
Valvulas de Exaustao 525.,0

3.7 Condicoes Iniciais

As simulagoes se iniciaram em 136 ° de virabrequim, que corresponde ao momento
de abertura das véalvulas de exaustao, em um ciclo anterior. Nessa condic¢ao, foram es-
pecificadas estimativas de espécies no cilindro e na exaustao com base em simulagoes
computacionais realizadas ao longo do periodo em que este trabalho foi realizado, as
quais sao especificadas na Tabela 15. Isto foi feito visando uma menor quantidade de
ciclos para se obter resultados estaveis, uma vez que nos primeiros ciclos de simulacao do
motor, a composicao da massa residual no cilindro apresenta oscilagoes deixando a mis-
tura mais pobre ou rica em espécies reativas e com isso, causando oscilagoes nos resultados
de pressao no cilindro. Iniciando-se as simula¢ées computacionais com dados proximos as
condicoes estaveis de formagao de mistura tem-se economia em termos de custo compu-
tacional. Dados experimentais de pressao no cilindro, na exaustao e na admissao assim
como as temperaturas destes subdominios correspondentes a esse angulo de virabrequim
foram inseridos no modelo e foram resumidos na Tabela 14. As temperaturas no cilindro e
na exaustao foram consideradas iguais para evitar instabilidades causadas por gradientes

de temperatura entre essas regioes.

Tabela 14 — Condigbes iniciais de pressao e temperatura

Caso E22 E50 E85 E100

Pressdo na admissao [bar] 0,694 0,667 0,668 0,675
Pressao na exaustao [bar] 0,904 0,934 0,895 0,905
Pressao no cilindro [bar] 3,049 3,258 3,016 3,037
Temperatura na admissao [K] 301,7 300,0 2998 302,0
Temperatura na exaustao [K] 1159,7 1621,3 1615,2 1605,0
Temperatura no cilindro [K] ~ 1159,7 1621,3 1615,2 1605,0

Fonte: CTM-UFMG.




Capitulo 3. METODOLOGIA 89

Tabela 15 — Condigoes iniciais para gases nas fronteiras

Admissao  Fragao Méssica [xi]

0 0,23
Ny 0,77
Cilindro
0, 0,0089
Ny 0,7115
CO, 0,1774
H,O 0,0786
CO 0,0196
NO 0,0027
OH 6,0002e-05
H, 0,0005
CH, 8,0002e-05
ICsH g 9,0003e-05
CeHsCHj 0,1615
CeHg 0,0002
ChHHb 4,0001e-05
Exaustao
0, 0,0094
Ny 0,7159
CO, 0,1775
H>50 0,0792
CO 0,0180

3.8 Combustiveis Utilizados

A composi¢cao do combustivel também é um importante pardmetro de entrada no
modelo computacional. Para este estudo, as composi¢oes dos combustiveis foram retiradas
do trabalho de (COTA, 2018) e as espécies que os compdem sao: isoctano (/CsHig),
tolueno (CgH5C Hj), heptano (NC7Hjs), hepteno (C7Hiy), etanol (CoH;OH). Além disso,

o combustivel E100 é hidratado. As fragoes massicas sao apresentadas na Tabela 16:

Tabela 16 — Composicao das misturas de Gasolina e Etanol

Combustivel Fracao Méssica [z;]
]Cngg CGH5CH3 NC7H16 C7H14 CQH5OH HQO
E22 0,195 0,340 0,083 0,134 0,246 0
E50 0,128 0,223 0,054 0,085 0,511 0
E85 0,040 0,070 0,017 0,028 0,845 0
E100 0 0 0 0 0,949 0,051

Fonte: (COTA, 2018)
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3.9 Injecao e Atomizacao do Combustivel

Para a injecao de combustivel foram fornecidos as posi¢oes dos furos, as dire¢oes
dos jatos e o angulo de cone para cada um dos 7 orificios do injetor BOSCH HDEV
5.1 obtidos de um estudo publicado por (REIS, L.M.; DOMINGOS, D.; CASTRO, F.;
EXPEDITO, M.; MOLINA, 2016). Esses dados sao apresentadas na Tabela 17. O perfil
de injecado de combustivel tem forma trapezoidal e é mostrado na Figura 29, em que
no eixo da ordenada tem-se a razao entre a vazao maéassica instantanea de combustivel
injetada (1Minst—comb—inj) € & vazao total massica de combustivel injetado (Meter). No
eixo da abscissa é colocado a quantidade de pontos utilizados para discretizar o perfil de
injecao. Com o perfil de injegao discretizado e informagoes de massa total de combustivel
injetado, pressao e duracao da injecao do combustivel o programa calcula para cada caso

o coeficiente de descarga de bocal do injetor e a velocidade de injecao do combustivel.

Tabela 17 — Posicionamento e direcao dos furos do injetor BOSCH HDEV 5.1

Numero do orificio

Posig¢oes do injetor

Direcao dos Jatos

X[m] y [m] z[m] X[m] y [m] z[m]
1 3,02c-02 -5,49¢-05 3,60e-03 -8,16e-01 3,2¢-05 -5,77e-01
2 3,92e-02 -4,74e-04 3,60e-03 -6,68¢-01 -1,37e-01 -7,32e-01
3 3,90e-02 -7,09e-04 -6,62e-02 -6,68e-01 -4,11e-01 -6,26e-01
4 3,87¢-02 -3,58¢-04 4,60e-03 -9,0le-01 -2,30e-01 -3,68¢-01
5 3.87¢-02 3,13¢-:04 4,69¢-03 -9,00e-01 2,34e-01 -3,68¢-01
6 3,88¢-02 724604 4,32¢-03 -6,50¢-01 4,12¢-01 -6,28¢-01
7 3,91e-02 559¢-04 3,78¢-03 -6,66e-01 1,37e-01 -7,33e-01

j/mtotai_r:omb_inj

Minst comb_in

Figura 29 — Perfil de injecao de combustivel
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Na Tabela 18 sao apresentados dados referentes a injecao de combustivel retirados

dos experimentos.

Tabela 18 — Parametros medidos utilizados como dados de entrada nos modelos numéricos

Parametros E22 E50 E85  E100

Razao volumétrica de compressao 11,5:1 11,5:1 11,5:1  11,5:1
Razao de equivaléncia ar-combustivel 1,00 1,00 1,00 0,99

Inicio da inje¢ao de combustivel | °] -270,0 -300,0 -300,0 -319,0
Duragao da injegao de combustivel [°] 33,9 372 431 491
Massa de combustivel por ciclo [mg] 23,6 26,4 31,1 34,5

Temperatura do combustivel na linha [K] 293,2 2932 2932 293,2
Fonte: CTM-UFMG

O processo de atomizacdo do combustivel, foi simulado usando os modelos Blob,
para a quebra primaria do spray de combustivel, e o modelo KH-RT, para representar a
quebra secundéria. Os valores para as constantes desse modelo foram retirados do estudo
publicado por (BRAGA et al., 2017), com valores 0,61, 7,00, 1,00 e 0,50 para By, By, Cp e
(5, respectivamente. O comprimento de quebra L, no modelo de RT foi considerado nulo
para que os modelos KR e RT pudesse atuar desde o momento da inser¢ao das parcelas
de combustivel no dominio. Para cada caso simulado, calculou-se com base na pressao de
injecao de combustivel, duracao da injecao e massa injetada o coeficiente de descarga dos

bocais dos injetores, os quais sao mostrados na Tabela 19.

Tabela 19 — Coeficiente de descarga

Combustivel cv

£22 0,757
E50 0,767
£S5 0,779
£100 0,752

A partir do momento em que o spray de combustivel passa pelo processo de que-
bra em gotas cada vez menores, a vaporiza¢ao do combustivel é um processo importante
na formacao da mistura ar-combustivel que passa a ser considerado. Esse processo foi
modelado usando a correlacao de Frossling, que calcula a taxa de variagao do raio da
gota de combustivel liquido no tempo com base na difusividade de massa do vapor de
combustivel (RICHARDS K. J.; POMRANING, 2007). O coeficientes Dy e ng foram cal-
culados por média ponderada dos coeficientes individuais das espécies combustiveis e suas
respectivas fragoes massicas, como mostrado na Equacao 3.2. Os valores obtidos usados

no calculo da difusidade massica do combustivel na fase vapor sdo apresentados na Tabela
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20. Para o combustivel E100, foi utilizado os coeficientes de difusividade recomendados

pelo programa.

N
Dy = Z Do,z’ * T
=1 (3.2)

N
ng = Z o, * Ty
i=1

Tabela 20 — Coeficientes de difusividade massica

Combustivel Dy ng

£22 7.3590-6 1,74
E50 8,46e-6 1,75
ES85 9,853e-6 1,76
E100 1,050e-5 1,77

Durante o desenvolvimento do presente estudo, a difusividade massica se mostrou
um parametro relevante na formacao de mistura ar-combustivel para rotacoes relativa-
mente baixas. Os casos simulados foram selecionados de forma que esse pardmetro nao
tivesse maior relevancia que o transporte turbulento de espécies e O teste realizado para

avalid-lo é descrito no Anexo B.

O modelo de colisao de gotas aplicado ao modelo é o NTC. Enquanto o modelo de
interacao com do spray de combustivel com a parede da camara de combustao consiste no
modelo de O’Rourke, com base no nimero de Weber, espessura de filme de combustivel
liquido e viscosidade. Este modelo foi escolhido em fun¢ao do custo computacional e com
base em um teste apresentado no trabalho de Braga (2018) em que se comparou os modelos
de O’Rourke e Bai-Gosman para a formacao de filme liquido na parede. O arrasto das

gotas foi modelado utilizando o modelo dindmico TAB.

3.10 Modelo de Combustao Utilizado

O solver de combustao de quimica detalhada SAGE foi utilizado apenas na etapa
de combustao, devido ao seu alto custo computacional com a solucao das equacoes de
transporte e solucao da cinética quimica para todas as espécies. Ele é ativado para todos
os casos analisados a partir de -25° de angulo de virabrequim. Para garantir bons resul-
tados em relacao as emissoes de poluentes, o solver permanece ativado até o angulo de
virabrequim correspondente a abertura das valvulas de exaustao (136 °). Apds esse dngulo,
nao sao mais calculadas reagoes quimicas e apenas o transporte das espécies continua a
ser resolvido. A temperatura minima é de 600 K e a fracao molar especifica de HC 1e-10,

que sao valores recomendados pelo programa.
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Juntamente com esse solver, é utilizado o mecanismo cinético quimico desenvol-
vido no trabalho de Cota (2018) e avaliado em simulagdes computacionais tridimensionais
no trabalho de Vaz (2018). Com 75 espécies e 343 reagoes, o mecanismo descreve as re-
acoes cinéticas quimicas que ocorrem durante combustdo. Representando as fragoes de
compostos alcanos, olefinas e aromaticos na gasolina foram consideradas as espécies qui-
micas: isoctano, n-heptano, hepteno e tolueno. Esse mecanismo também contém reagoes
de combustao do etanol, que esta presente nas varias misturas de combustiveis usadas na

etapa experimental.

No modelo computacional, é adicionado um termo fonte na equagao de energia
para representar a ignicdo do combustivel, sendo esta dividida em duas fases: breakdown e
glow discharge. Na fase breakdown, 32 mJ de energia sao liberados em um curto intervalo
de tempo com duragdo de 0,5° de virabrequim e na fase de glow discharge 32 mJ de
energia com duragao de 18° (correspondentes a 1 ms e rotagao de 3000 rpm) para todos

0s casos estudados.

3.11 Emissoes de Poluentes Analisadas

As emissoes das espécies NO,, HC, CO e CO, sem a presenca de catalisadores na
exaustao do motor monocilindrico de pesquisa foram obtidas pelo método de resolucao
da combustao por quimica detalhada. A avaliacao das emissoes acontece em trés etapas.
A primeira consiste na comparacao do desempenho do motor nas simulag¢oes com dados
experimentais, pois as emissoes estao diretamente relacionadas a isso. Por se tratar de um
trabalho inserido em um projeto que envolve outros trabalhos, sao utilizados nessa analise
alguns resultados em comum com o trabalho de Vaz (2018). Nessa etapa, sdo comparados
dados referentes a pressao no cilindro, intervalos de queima e temperatura no cilindro
para o terceiro ciclo de simulacao do funcionamento do motor. As curvas de temperatura
da carga no cilindro foram obtidas dos modelos numéricos unidimensionais feitos por Vaz
(2018). Além disso, para se discutir os resultados nessa etapa, comparou-se a formagao
do radical OH para os combustiveis E22 e E85, visando entender o comportamento do

mecanismo cinético quimico de reacao.

A segunda etapa consiste no cdlculo dos indices de emissdes numéricos e na com-
paracao destes resultados com indices de emissoes calculados a partir dos dados expe-
rimentais. Nessa etapa, procurou-se identificar as tendéncias de emissdes numéricas, as

quais foram comparadas com as tendéncias de emissdes dos experimentos e da literatura.

Por ltimo, imagens da distribui¢ao espacial dos poluentes NO e CO para o com-
bustivel E85 sao discutidas em uma analise qualitativa da formacao dessas espécies. Sao
feitas correlacoes entre a temperatura no cilindro e a formagao de NO e distribuigao de

combustivel na camara de combustdao com a formagao de CO. Os angulos de virabre-
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quim foram selecionados considerando-se picos de pressao e temperatura no cilindro e

concentracao maxima de CO.

3.11.1 Calculo dos Indices de Emissdes

Dos experimentos, foram obtidos valores de fra¢oes volumétricas dos poluentes
em base seca, os quais sdo apresentados na Tabela 21. Para as medi¢oes de HC, tem-se
a quantidade em equivalente de hexanos (CgHy4). Observa-se na Tabela, que a emissao
experimental de NOx para o combustivel E50 foi maior que o E22. De acordo com dados
de temperatura da carga no cilindro obtidos do modelo computacional unidimensional
desenvolvido por Vaz (2018) para os dados experimentais, o pico de temperatura no
cilindro para o E50 também foi maior em relagdo ao combustivel E22, justificando um

maior teor de NO, nos gases de exaustao.

Tabela 21 — Dados experimentais de emissao de poluentes

Combustivel E22 E50 E&5 E100

vol CO [%)] 0,43 0,69 0,42 0,63
vol NO,, [ppm] 3063,0 3417,0 2469,0 2162,0
vol COq 13,7 13,2 13,4 13,6

vol HC [ppm] 185,0  265,0 75,0 60,0
Fonte: CTM-UFMG

Os indices de emissoes para esses dados foram calculados conforme metodolo-
gia apresentada no trabalho de Netto (2017). Assumindo-se a hipitese de gas ideal,
considerou-se a fragao volumétrica igual a fracdo a molar. Outra simplificagao desse mo-
delo, dada a condi¢ao de estequiometria em que os ensaios foram realizados, é a desconsi-
deracao do oxigénio no calculo. Além disso, a agua também néao é considerada no calculo
por se tratar de medigoes em base seca e as medicoes de NO, foram representadas pela

espécie NO. A massa molar desses gases é entao calculada pela Equacao 3.3.

MMEI = MMHC X ’UOlHC X 16—6—|—MMOO X UOZCO X le — 2+
—|—MM002 X U0l002 X le—24+ MMyog X volyogs X le — 6+ (33)

+MMp,(1 —volge X le — 6 — voloo X le — 2 — volyo, X 1le — 6)

em que:

M Mpe massa molar de n-Hexano C6H14 — 86,18 kg/mol
M Mco massa molar do CO - 28,01 kg/mol

M Me¢o, massa molar do CO, - 44,01 kg/mol
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M Mpyo, massa molar de NO,, considerado NO - 30,01 kg/mol
M My, massa molar do Ny - 28,01 kg/mol
volge fragao volumétrica de HC [ppm]
volco fragdo volumétrica de CO [%]
volco, fragao volumétrica de COy [%)]
volyo, fragao volumétrica de NO, [ppm)]

Considerando-se o principio de conservacao de massa, os indices de emissoes sao

obtidos entao da Equagao 3.4:

Mear + Meomp M My,
ITE: =1 kWh 4
E; = 1e3 x 2 MMexUOlk [g/kWh] (3.4)

em que 1My, € vazao massica de ar e 1m.,mp € a vazao massica de combustivel, ambos

em kg/h. P, é a poténcia indicada.

Para o calculo dos indices de emissdes numéricos, considerou-se a massa dos polu-
entes no angulo de virabrequim em 136 °, angulo em que o solver de quimica detalhada
¢ desabilitado e nao é mais calculada nenhuma reagao quimica. Esse angulo corresponde
também a abertura das valvulas de exaustao. Considera-se neste momento a composi¢ao
dos gases do cilindro como resultado da combustao. Sendo a massa injetada de combus-
tivel um dado de entrada na simulacgao, considerou-se nos calculos dos indices as vazoes

massicas de combustivel experimentais, que estao resumidas na Tabela 22.

Tabela 22 — Vazao massica de combustivel

Combustivel Vazao maéssica [kg/h]

£22 2.1
E50 2.4
£S5 2.8
E100 3.1

Fonte: CTM-UFMG

Para que a base de analise seja a mesma dos dados experimentais, calculou-se as
fracoes massicas das espécies em base seca e obteve-se a vazao massica de cada poluente.
As poténcias indicadas numéricas foram obtidas pela Equagao 3.5. Os indices de emissao

de poluentes foram obtidos segundo a Equacgao 3.6 conforme Heywood (1988):

p_ NIMEP x Vd
L 1,2e6

£ kW] (3.5)
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[ B = me 2/KWh]  (3.6)

A partir dos resultados obtidos nesses cédlculos, a tendéncia de aumento ou reducao
das emissoes, aumentando-se o contetido de etanol nos combustiveis, foi investigada. Para
justificar os resultados encontrados, dados referentes a formacgdo de mistura nos modelos
numéricos foram utilizados, tais como razao de equivaléncia combustivel-ar média e local
e massa de ar aprisionada no cilindro numérica e experimental referente a cada caso. Ade-
mais, com base na revisao bibliografica realizada sobre o assunto, é avaliada a influéncia
da formacao da mistura nas emissoes com o objetivo de melhor compreender os resultados
obtidos
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4 RESULTADOS E DISCUSSAQ

Este capitulo apresenta os resultados dos modelos computacionais desenvolvidos no
presente trabalho, os quais estao divididos em: teste de malha, desempenho destes modelos
e analise das emissoes de poluentes. Resultados relevantes do processo de combustao sao
apresentados, para auxiliar na analise de emissoes. Esta, foi subdivida na apresentacao dos
indices de emissoes experimentais e numéricos, os quais foram comparados com énfase em
tendéncia de aumento ou reducao de poluentes a medida em que aumentou-se a fracao
volumétrica de etanol nos combustiveis. Posteriormente, sao apresentadas imagens da
distribuicao das espécies NO e CO ao longo do processo de combustao correlacionando-se

com a temperatura, pressao e distribuicao local de ¢.

4.1 Resultados do Teste de Malha

Na Tabela 23, é apresentada a quantidade de células nos modelos computacionais
em funcao do nivel de AMR aplicado. Nesta Tabela, sao apresentados os niimeros maximos
de células, os quais foram alcangados no angulo de abertura da valvula de exaustao (136°),
e o numero de células referente ao angulo de virabrequim em que foram avaliadas as malhas
na frente de chama. O AMR 5 nao apresenta nimero maximo de células, pois nessa
simulacao ocorreu extrapolacao da temperatura e dadas as limitacoes de tempo para a
realizacao do trabalho, nao foi possivel resolver essa divergéncia a tempo de executar as
simulagoes computacionais. Com isso, tem-se para essa simulagao dados até o angulo de

eixo de -5°; o que levou essa malha a ser desconsiderada nas outras etapas do teste.

Tabela 23 — Numero de células do dominio

AMR Ntmero de células Numero de células Diferenga [%)]

maximo em -10° APMS
2 501 000 138 625 59,47
3 1 301 000 280 945 17,86
4 5 000 000 342 043 0

A diferenca percentual entre as malhas foi calculada em relagdo ao maior niimero
de células entre os refinamentos no dngulo de -10° e 0 AMR 2 apresentou a maior diferenca,
com 59,47%. A diferenca entre os nimeros de elementos dos AMR’s 3 e 4 nao sio tao
expressivas. O custo computacional das simulacoes é apresentado na Tabela 24 em relacao
a quantidade de processadores utilizados nas simulagbes. Mesmo utilizando uma maior
quantidade de nicleos, o AMR 4 apresentou o maior custo representando 2,6 vezes a mais
que o AMR 3 e 2,95 vezes a mais que o AMR 2.
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Tabela 24 — Quantidade de nicleos computacionais utilizados nas simulagoes

AMR Ntcleos computacionais Horas de simulagao

2 18 38
3 18 43
4 96 112

A Figura 30, apresenta imagens da temperatura da carga ao longo de uma sec¢ao
transversal da camara de combustao que passa pelo eixo de simetria da vela de ignicao.
Em torno da vela de ignicao, foi aplicado refinamento de malha fixo para todos os casos
simulados com tamanho de célula 0,25 mm. As malhas resultantes dos AMR’s utilizadas
para temperatura e para o instante de tempo analisado, compreendem as regioes com
temperaturas no intervalo de 1000 - 2500 K ( em cores azul, verde, amarelo e vermelho).

Nesta Figura sao destacados alguns volumes das malhas obtidas.

Figura 30 — Temperatura da carga no cilindro no angulo de virabrequim -10°

Curvas de temperatura da carga em funcao da posicdo de uma linha tragada no
plano sdao apresentadas na Figura 31. Observa-se que a malha mais refinada (AMR4), ao
longo do eixo das ordenadas e para uma mesma distancia, ¢ mais sensivel a mudancas de
temperatura. Além disso, a diferenga de temperaturas entre as malhas chega a 44,44%
entre as malhas AMR 4 e AMR 3 e 50,00% entre as malhas AMR 3 e AMR 2 no intervalo
de -0,013 m a -0,014 m, que podem influenciar na oxidagao do combustivel e na formagcao
de poluentes. Nesta Figura, também observa-se que para o intervalo no eixo da abscissa
entre -0,0145 m e -0,0160 m, onde se tem temperaturas da carga préximas a 800 K, e para
o intervalo entre -0,011 m e -0,0125 m com temperaturas proximas a 2600 K as curvas de
AMR3 e AMRA4 sao proximas, o que indica uma caracterizacao da frente de chama similar

para essas malhas.
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Figura 31 — Curvas de temperatura da carga no cilindro
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Pode-se concluir com este teste de malha, que os resultados numéricos nao atingi-
ram a independéncia da malha. Entretanto, com os recursos computacionais disponiveis
para a realizacao do presente estudo, tempo para a realizagao do trabalho e pela carac-
terizacao da frente de chama entre as malhas AMR3 e AMR4 serem préximas, a malha
escolhida foi a AMR 3. A malha AMR 4 apresentou custo computacional inviavel e a

malha AMR 2 uma baixa resolu¢do nos resultados.

4.2 Desempenho dos Modelos Computacionais 3D com o Meca-
nismo de COTA, 2018

Pela comparacao das pressoes médias efetivas numéricas e experimentais, foram
encontradas diferencas menores que 9% exceto para a mistura E100, com diferenga per-
centual de 13,5%. As pressoes de picos apresentaram diferencas menores que 2% a partir
da mistura E50 e uma diferenca de 11,03% para o E22. A Figura 32, apresenta as curvas
de pressao no cilindro para os combustiveis E50, E85 e EE100. Observa-se nesta figura, que
as curvas numéricas e experimentais estdo bem correlacionadas na fase de admissao da
mistura, mas na combustao estao visivelmente deslocadas. Diferencas de fase em curvas
de pressao no cilindro estao relacionadas a transferéncia de calor durante a queima do
combustivel, cujos resultados sao analisados ao longo deste capitulo, e impactam direta-
mente os resultados de temperatura da carga no cilindro. A comparacao entre as pressoes

médias efetivas é resumida na Tabela 25.
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Figura 32 — Curvas de pressoes no cilindro
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Fonte: (VAZ, 2018)

Tabela 25 — Comparacao das pressoes médias efetivas

Combustivel E22 E50 E8 E100
IMEP experimental [bar] 7,09 7,16 7,71 7,09
IMEP numérico [bar] 743 770 7,14 8,05
Diferenca [%] 4,75 8,27 10,30 13,54
Pressdo maxima experimental [bar] | 42,12 40,18 41,21 41,50
Pressdo maxima numérica [bar] 46,77 40,98 41,70 42,1
Diferenca [%] 11,03 1,99 1,21 1,44

Fonte: (VAZ, 2018)

O combustivel E22 apresenta um comportamento na combustao muito diferente

do que era esperado, em que a curva de pressao tem valor de pico cerca de 11% mais alto
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que o experimental. A curva de pressao e a taxa de liberagao de calor sao representadas na
Figura 33, onde verifica-se uma alta taxa de liberacdo de energia em um curto intervalo

de tempo durante a combustao, a qual nao é observada nas demais misturas.

Figura 33 — Resultados para combustao da mistura E22
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Fonte: (VAZ, 2018)

Pela comparacao das massas aprisionadas no cilindro numérica e experimental,
tem-se 299,23 mg e 297 mg, respectivamente. Além disso, a mistura encontra-se 3,01%
mais rica nos modelos numéricos no momento da centelha. Com isso, a mistura ar-

combustivel para este modelo numérico apresentou bons resultados.

Na Figura 34, sao apresentadas as curvas de liberacao de calor e da formacao do
radical OH durante a combustdo das misturas E22 e E85. Observa-se que o pico de OH
coincide com o pico de liberacao de energia e ambas as curvas para o E85 apresentam
comportamento mais suave. A diferenga entre os valores maximos das curvas de OH ¢é de
19,42% e isso indica maior reatividade do mecanismo cinético quimico para a combustao
da gasolina. Esse comportamento foi também verificado no estudo de Cota (2018), em que
0 mecanismo cinético quimico apresentou menor atraso de ignicao para esse combustivel
em relacao as misturas com maiores fragoes de etanol. A alta taxa de formacao do radical

OH tem grande influéncia na formacao de CO devido as reacoes de terceiro corpo.
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Figura 34 — Formacao de OH na combustao das misturas E22 e E85
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Os angulos de queima sao mostrados na Tabela 26. Nesta tabela, observa-se que as
maiores diferencas encontradas estao por volta de 43,08% para MBF 50. Para o combusti-
vel E22, a primeira fase da queima apresentou a menor diferencga (7,41%). Além disso, sdo
observadas para a segunda fase da queima (MBF 50 -90) duragoes maiores da combustao

no cilindro em comparagao com o experimental, em todos os casos.

Tabela 26 — Comparagao dos angulos de queima

Combustivel E22 E50 E85 EI100
MBF50 experimental [°] 7,75 812 7,88 6,95
MBF50 numérico [°] 8,33 10,57 6,95 9,95
Diferenca [%)] 7,41 30,09 30,69 43,08
MBF10-50 experimental [°] | 9,95 10,24 10,26 10,78
MBF10-50 numérico [] 9,00 11,93 11,91 12,38
Diferenca [%)] 14,74 16,57 16,08 14,81
MBF50-90 experimental [°] | 9,56 10,00 10,40 11,99
MBF50-90 numérico [°] 10,12 12,67 12,82 13,76
Diferenca [%] 591 10,40 13,75 14,75
MBF10-90 experimental [°] | 19,51 20,24 20,67 22,77
MBF10-90 numérico [] 21,54 24,61 2473 26,13
Diferenca [%)] 10,42 21,60 19,67 14,78

Fonte: (VAZ, 2018)
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As temperaturas médias da carga no cilindro obtidas numericamente sao apre-
sentadas na Figura 35 e sdo comparadas com as temperaturas calculadas pelo modelo
termodindmico das simulagoes unidimensionais feitas no trabalho de (VAZ, 2018) usando
o programa GT Power. As diferencas observadas na combustao para a segunda fase da
queima, resultam em picos de temperaturas maiores assim como temperaturas maiores da
carga na fase de expansao e exaustao dos gases, fases que sao importantes na formacao
dos poluentes. Uma comparacao das temperaturas maximas nessas curvas ¢ apresentada
na Tabela 27. A maior diferenca encontrada foi para a mistura E22, em que a temperatura
numérica é 8,4% maior. Essa diferenca pode ser atribuida ao pico de liberacao de calor

observado na Figura 33.b.

Tabela 27 — Comparagao entre temperaturas médias da carga no cilindro numéricas e
obtidas dos dados experimentais

Combustivel E22 E50 E8 EI100
Temperatura maxima modelo termodinamico [K] | 2385 2356 2338 2258
Temperatura maxima modelo numérico [K] 2584 2474 2443 2398
Diferenca [%] 84 50 44 6,2
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Figura 35 — Comparacao entre os resultados numéricos e experimentais para as curvas de
temperatura da carga dentro do cilindro
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A partir dos resultados obtidos para a combustao, observa-se que para as mistu-
ras E50, E85 e E100 obteve-se um maior tempo de queima das misturas nas simulacoes
computacionais em relagao aos dados experimentais. Entretanto, apresentaram bons re-
sultados para os picos de pressdo e temperatura no cilindro. A mistura E22 apresentou
boa correlacdo com o experimental na primeira fase da queima e a menor diferenca entre
as pressoes médias efetivas indicadas. Porém, sua combustao anormal inviabiliza a analise

de emissoes de poluentes. Assim, sdo discutidos os resultados de emissoes apenas para as

outras misturas de gasolina e etanol.
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4.3 Resultados dos Indices de Emissdes

Os indices de emissoes encontrados para o CO, apresentam uma diferenca minima
entre os dados experimentais e numéricos de 0,61% para o combustivel E50 e para as
demais misturas as diferencas foram menores que 10%. Nos dados experimentais, observa-
se uma tendéncia de aumento da emissao desse poluente com o aumento do contetido
de etanol no combustivel, enquanto para os dados numéricos o menor indice é para o
combustivel E85. Esse resultado indica que o processo de combustao para este combustivel
teve uma qualidade inferior, o que pode ser causado pela formacao de mistura, a qual
serd abordada posteriormente. O modelo computacional desenvolvido por Tibaquira et
al. (2018) também prediz maiores emissoes dessa espécie a medida em que se aumenta o

contetido de etanol em misturas deste combustivel com a gasolina.

Figura 36 — Indice de emissdo CO,
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A formagao de CO foi mais expressiva nos modelos numéricos em relagdo aos
experimentais e nao apresentou a mesma tendéncia. Na Figura 37, é possivel observar um
aumento de CO na mistura E85 em relagdo a E50 e uma reducao da formacao de CO
na combustao da mistura E100 em relagao as duas misturas. Em contrapartida, os dados
experimentais indicaram uma reducao desse poluente para o combustivel E85 em relacao
ao E50 e o mesmo nivel de emissoes para o E100. Nos estudos revisados por Masum et

al. (2013), com o aumento fragoes de etanol, a emissdo de CO é reduzida.
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Figura 37 — Indice de emissdo CO
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As emissoes de HC nos dados experimentais sao medidas em equivalentes de hexa-
nos. Portanto, apenas uma fracao muito pequena de HC é obtida da amostra. Ademais, os
dados experimentais mostram uma tendéncia de reducao das emissoes de HC aumentando-
se a concentracao de etanol na mistura combustivel. Essa tendéncia nao foi observada nos
dados numéricos, pois a emissdo de HC para a mistura E85 foi maior do que a emissao
obtida para o E50 em 6,53%. Entretanto, para o E100, a emissao desse poluente foi muito
reduzida, apresentando diferenca percentual de 93,28% em relacdo a mistura E85. Esses
resultados sdo mostrados na Figura 38. Nos trabalhos de Masum et al. (2013), Tibaquira
et al. (2018) e Costa e Sodré (2010), menores emissoes de HC foram obtidas para mistu-
ras mais ricas em etanol. O aumento da emissao de HC e CO e a reducao de CO, para
o combustivel E85 em relagao ao combustivel E50, indicam que a formagao de mistura

ar-combustivel pode ter influenciado nos resultados de emissoes.

Figura 38 — Emissao de HC
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Pela analise da mistura ar-combustivel no cilindro, é visto que para os combus-
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tiveis E50 e E85 as misturas se desviam da estequiometria em somente 3,02% e 2,89%,
respectivamente, comparando-se ¢ médio um grau antes da ignicao da mistura. Para a
mistura E100, essa diferenca é de 1,0%. Embora esses resultados apresentam boa correla-
¢do com os experimentais, na Figura 39 observa-se que a mistura ar-combustivel se forma
mais rapidamente para o combustivel E100 em relacao as outras misturas. Nesta Figura,
¢ mostrado o intervalo de -320° a 0° do eixo virabrequim que engloba as etapas de inje-
¢ao de combustivel na camara de combustao e ignicao da mistura ar-combustivel. Essas
diferencas podem também ser observadas analisando-se a razao de equivaléncia local em

se¢oes transversais da camara de combustao, que serao mostradas na Figura 40.

Figura 39 — Razao de equivaléncia combustivel-ar média
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As massas de ar aprisionadas no cilindro sao apresentadas na Tabela 28. A dife-
renca maxima encontrada entre os modelos numéricos e medigoes experimentais foi de
4,42%. Com isso, verifica-se que as diferencas encontradas na formacao de mistura nao

estao relacionadas a este parametro.

Tabela 28 — Massa aprisionada no cilindro

Combustivel Massa experimental [mg] Massa numérica [mg] Diferenca [%]

E50 302,60 302,45 0,05
E85 289,60 302,41 4,42
E100 310,5 304,65 1,92

Na Figura 40, sdo apresentadas imagens da razao de equivaléncia local (¢) para os
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trés combustiveis feitas para a posicao de 1° antes da ocorréncia de centelha. As imagens
40.a e 40.b referem-se as misturas E50 e E85 e podem ser nelas observadas regioes muito
ricas em combustivel proximas ao injetor de combustivel. J& para o E100, mostrado na
Figura 40.c, a mistura em torno da centelha esta mais homogénea e apresenta regioces
menores em que ocorre concentracao de combustivel. Como foi constatado nos modelos
computacionais apresentados no Anexo 2.15, onde o transporte difusivo para rotagoes
relativamente baixas (2000 rpm) se mostrou mais relevante na formagao da mistura que
para rotagdes mais elevadas (3500 rpm), o transporte difusivo das espécies para a rota¢ao
do motor utilizada nos casos analisados pode ter influenciado na formacao de mistura,
favorecendo uma maior estratificacdo da mistura ar-combustivel na camara de combustao

para os combustiveis multicomponentes.
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Figura 40 — Distribuicao local da
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As emissoes de NO, apresentam resultados numéricos acima dos experimentais

para todos os casos. Porém, tanto nos experimentos quanto nos modelos numéricos verifica-
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se que a adi¢ao de etanol na mistura leva a reducao deste poluente. Para os dados numé-
ricos, entre as misturas E85 e E100 a reducao foi de 3%, enquanto entre as misturas E85
e E50 essa reducao foi de 24,65%. Esta tendéncia de reducao é confirmada na literatura
no estudo de Turner et al. (2011), em estudos revisados por (MASUM et al., 2013). Os

indices de emissoes numéricos sao apresentados na Figura 41.

Figura 41 — Indice de emissao de NO, para os modelos numéricos
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A reducao da emissao de NO,, se deve ao resfriamento da camara de combustao, que
ocorre devido ao calor latente de vaporizacao do combustivel, o qual aumenta a medida
que a fragao volumétrica de etanol aumenta. Isso é mostrado pelas curvas de temperaturas
médias no cilindro, apresentada na Figura 42. Esta Figura mostra que a formacao de NO,
¢ muito sensivel a variacao de temperatura no cilindro, principalmente na regiao proxima

ao pico de temperatura e pressao.
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Figura 42 — Formacao de NO, em relacdo a temperatura no cilindro
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Dos resultados apresentados, verifica-se que as emissoes de NO, foram reduzidas
com o aumento da concentracao de etanol no combustivel. Embora houve boa correlacao
dos dados numéricos e experimentais para massa aprisionada no cilindro e ¢ médio, a
formacao de mistura pode ter influenciado os resultados para todos os poluentes sendo
menos significativo para o NO,. Com isso, nao houve uma tendéncia clara de redugao ou
aumento da emissao a medida que se eleva a fracao de etanol nas misturas de combustiveis.
Para a mistura E100, observou-se uma regiao mais homogénea préxima a centelha dos

que os demais modelos numéricos, o que justifica menores niveis de HC e maior emissao
de COQ

4.4 Resultados da Analise Qualitativa da Mistura E85

Imagens da distribuicdo dos poluentes ao longo da cadmara de combustao foram
obtidas para o combustivel E85 e sdo apresentadas nesta se¢ao. As Figuras 43 - 45 mostram
a distribuicao de NO ao longo do tempo na camara de combustao durante o processo de
combustao. Na Figura 43, é mostrado o inicio da formagao de NO,, no angulo de 4° apés
o PMS quando a temperatura média do cilindro é de 1431 K. Entretanto, nessa Figura

é possivel observar regidoes mais quentes proximas a centelha com temperaturas acima de

2600 K.
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Figura 43 — NO - Inicio da Formagao de NO
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Na Figura 44, visualiza-se a formagao de NO no angulo de virabrequim de 14° apés
o PMS, 2° antes do pico de pressao. Nessa condicdo, a temperatura média da camara é
de 2170 K e a pressao média é 41,68 bar. A formacao de NO é mais expressiva nas regioes

proximas a centelha, onde a temperatura ultrapassa 2600 K.
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Figura 44 — NO - Angulo préximo ao pico de pressio
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A Figura 45, apresenta a formacao de NO no angulo de 19° apdés o PMS, 1°

antes do pico de temperatura. Comparando-se esta imagem com a Figura 44, é possivel

observar que o NO é mais sensivel a temperatura, apresentando uma distribuicdo maior

dessa espécie na camara. A temperatura média no cilindro nesse angulo é de 2321 K e

pressao de 39,37 bar. A partir do angulo de 40° ap6s o PMS, que ja corresponde a fase

de expansao dos gases e resfriamento da cAmara de combustao, nao ocorre mais formagcao

ou destruicao de NO. Assim, na abertura das valvulas de exaustao essa espécie é expelida

para fora do cilindro.
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Figura 45 - NO - Angulo préximo ao pico de temperatura
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Nas Figuras 46 - 48 sao mostradas a formacao de CO durante a combustao e
planos com razao de equivaléncia local. A Figura 46, corresponde ao momento em que a
pressao no cilindro é maxima. Nessa Figura, verifica-se que a concentracao de CO é mais

proeminente nas regioes ricas em combustivel.

Figura 46 — CO - Angulo préximo ao pico de pressao
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A formacao de CO na cdmara atinge seu maximo no angulo de 23° e é mostrada
na Figura 47. Nessa Figura, observa-se que em regioes proximas ao injetor de combustivel

e a valvula de admissao encontram-se as maiores concentracoes desse poluente.
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Figura 47 — Concentragao méxima de CO
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O modelo de cinética quimica aplicado no presente estudo fica habilitado até a
abertura das valvulas de exaustdo, que é o momento representado na Figura 48. Sendo
assim, nessa figura esta representado o total desse poluente formado na combustao e sua
distribuicao espacial no angulo de virabrequim 136° DPMS. Para este momento, tem-
se nas regides do injetor de combustivel e valvula de admissao as maiores fragdes desse
poluente indicando que a combustao nessas regioes foi incompleta. A distribuicao local
de ¢ para esse caso foi mostrada previamente na Figura 40 em que observa-se regioes

proximas a parede do combustivel excessivamente ricas em combustivel.

Figura 48 — Concentragao massica de CO na exaustao
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4.4.1 Consideracdes Finais sobre os Resultados

Como foi visto no estado da arte, existem poucos estudos na literatura sobre a
validagao de mecanismos cinéticos quimicos para analise da combustao em MCI’s. Assim,
o presente estudo tem grande relevancia académica e apresenta muitos desafios durante
sua realizacao. Os resultados obtidos no presente trabalho indicaram a necessidade de um
estudo mais aprofundado na formacao de mistura. Por ter sido utilizado um sistema DI,
testes em bancada da injecao de combustivel para caracterizar o injetor de combustivel sao
necessarios. Dados experimentais tais como didmetro de gota, penetracao do combustivel
liquido no cilindro, perfil de injecao de combustivel, modelos de formacao de filme liquido
por interacao com as paredes do cilindro, taxa de evaporacao do combustivel em camaras

aquecidas sao relevantes para um modelo numérico mais realista.

Ainda na formacao de mistura, outros pardmetros e submodelos computacionais
devem ser pesquisados a fundo. A difusividade méassica de combustiveis multicomponen-
tes, como esta mostrado no Anexo B, tem grande influéncia na distribuicao do combustivel
no cilindro para velocidades relativamente baixas de rotagao e pode ter influenciado tam-
bém a formacado de mistura nos casos analisados favorecendo a estratificacdo da mistura
ar-combustivel. Nos modelos computacionais, para cada combustivel foi utilizado uma
difusidade massica média para todas as espécies no modelo de evaporacao de gotas de
combustivel liquido. Para o E100, que se aproxima de um combustivel monocomponente,

foi aplicada a difusidade do etanol e obteve-se uma combustao mais completa.

Nas emissoes, é interessante a obtencao de dados experimentais mais confiaveis. O
equipamento utilizado na etapa experimental mede equivalentes de hexanos, o que repre-
senta uma parcela pequena das espécies de hidrocarbonetos nao queimados na exaustao
dos gases do cilindro. Combustiveis oxigenados ainda apresentam como emissoes maior
quantidade de aldeidos e compostos organicos volateis. Estudar essas emissoes ¢ impor-
tante para o cumprimento das metas de reducdo de poluentes estabelecidas no novo Pro-

grama Rota 2030 e normas internacionais.
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5 CONCLUSAO

O presente trabalho avalia o mecanismo cinético quimico reduzido desenvolvido
no trabalho de (COTA, 2018) para a predigdo de emissoes de COs, CO, HC e NO, em
modelos computacionais tridimensionais de um motor monocilindrico de pesquisa. Para
isso, o método de volumes finitos foi aplicado a esses modelos para a solugao das equacoes
de conservacao e submodelos computacionais foram utilizados para modelar a combustao,

spray de combustivel, turbuléncia, transferéncia de calor dentre outros processos.

Na metodologia busca-se analisar as emissoes dessas espécies ao final do processo
de combustao das misturas e identificar tendéncias nos resultados. Os resultados sao
compreendidos analisando-se os dados numéricos e experimentais de pressao no cilindro,
duracao da queima e temperatura da carga dentro do cilindro. A partir de imagens da
distribuicao local de ¢ e temperatura para a mistura E85, pode-se observar como a mistura
ar-combustivel se formou na camara de combustao em um momento proximo a ignicao.
Com isso, identificam-se regides que sao mais favorecidas as formacoes de NO e CO.
Desta forma, considera-se que o objetivo geral do trabalho foi alcancado. Dos objetivos

especificos deste trabalho, conclui-se que:

e O dominio computacional foi validado pela comparacao das massas aprisionadas no
cilindro em que diferengas menores que 5,00% foram encontradas e apresentou para
todos os casos a razao volumétrica de compressao esperada. O diagrama de valvulas
foi ajustado satisfatoriamente no trabalho de (VAZ, 2018) utilizando simulagoes

unidimensionais.

e Os parametros de inje¢do e modelos de atomizagdo de combustivel podem ser apri-
morados com a obtencao de dados experimentais para caracterizacao do injetor de
combustivel e maior capacidade computacional de processamento para outros mo-

delos computacionais;

e O transporte difusivo de espécies se mostrou muito relevante principalmente para
rotacoes relativamente baixas, como mostrado no Anexo B e influenciou nos resul-
tados numeéricos para a rotagao de 3000 rpm, indicando que a formagao de mistura

pode ser aprimorada;

e A partir dos resultados obtidos no processo de combustao das misturas analisadas
verificou-se uma melhor representagao desse processo utilizando o mecanismo ciné-
tico reduzido avaliado para os combustiveis E50, E85 e E100 e por isso, a predi¢ao

de emissoes dos poluentes foi avaliada para esses casos;
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e As tendéncias de emissoes observadas nos resultados foram comparadas qualitati-

vamente com resultados encontrados na literatura.

Desta forma, conclui-se que os objetivos especificos também foram alcancados. Dos

resultados apresentados, conclui-se que:

e O mecanismo cinético quimico demonstrou a necessidade de ajustes para represen-

tar melhor a combustao de combustiveis multicomponentes, pois na combustao da

mistura com a menor fragao volumétrica de etanol a reatividade do mecanismo para

a gasolina se demonstrou alta. Na combustao das misturas com maior contetdo de

etanol, o processo de combustao teve maior duragao e influenciou na temperatura

da carga dentro do cilindro, o que tem impacto nas emissoes de poluentes,

e Obteve-se resultados satisfatorios para a massa aprisionada no cilindro e razao de

equivaléncia combustivel-ar média. Entretanto, observou-se estratificacdo da mis-

tura dentro do cilindro com formagcao de regides excessivamente ricas e pobres em

combustivel,

e Para as misturas E50 e E100, regides com excesso de combustivel favoreceram a

formacao de CO indicando combustao incompleta da mistura,

e A formacgao mais homogénea da mistura ar-combustivel para o combustivel E100 na

regiao proxima a centelha e menores regides com excesso de combustivel favoreceram

a queima reduzindo as emissoes de HC e CO e indicando leve aumento na emissao

de COQ,

e A emissao de NO, apresentou tendéncia de redugdo com o aumento do contetido de

etanol no combustivel como visto na literatura.

Por fim, os desafios encontrados no trabalho sao relatados e sdo sugeridas estraté-

gias visando modelos numéricos mais realistas e melhora nos resultados de emissoes.
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6 SUGESTAO DE TRABALHOS FUTUROS

Em funcao dos resultados obtidos neste trabalho e das limita¢oes encontradas no

periodo em que ele foi realizado, tem-se como sugestao para trabalhos futuros:

e Ajuste do mecanismo cinético quimico para melhor representacao da combustao de

misturas multicomponentes,

e Teste dos mecanismos de reagoes quimicas em sistemas pré-misturados, em que se
garanta a homogeneidade da mistura ar-combustivel na camara para a avaliagao
da resposta do mecanismo a combustao e a formacao de poluentes independente de

parametros de inje¢ao de combustivel,

e Obtencao de dados experimentais referentes ao spray de combustivel, visando uma
melhor modelagem do processo de atomizagao e evaporacao, para posterior aplicagao

em simulagoes com injecao direta de combustivel,
e Obtencao de dados de emissoes para mais espécies quimicas,

e Teste do modelo de formacao do filme liquido Bai-Gosman, para o qual é necessario

unidades de processamento dos modelos numéricos com maior capacidade.

e Estudo e modelagem da difusividade méssica para misturas multicomponentes.
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ANEXO A - ENSAIOS EXPERIMENTAIS

Para este projeto, ensaios experimentais da combustao de diferentes misturas de
gasolina e etanol foram realizadas no CTM-UFMG em um motor monocilindrico de pes-
quisa (SCRE). Utilizou-se como combustiveis misturas de Etanol Anidro com Gasolina
Padrao L6 (E10, E22, E27, E50, E85), Etanol Hidratado (E100) e Gasolina Padrao L6

(E0), para os quais utlizou-se um sistema de injecao direta de combustivel.

Dados referentes ao desempenho do motor foram obtidos pelos sistemas: ETU,
PUMA, INDICOM e NAPRO. O sistema PUMA faz a aquisicdo e monitoramento dos
dados do dinamdmetro, tais como: temperatura dos fluidos do motor e em regioes de
interesse, vazoes de ar e combustivel, razao de equivaléncia ar-combustivel, pressdes nas
regides de interesse, o consumo especifico de combustivel e sua eficiéncia de conversao. O
sistema INDICOM ¢ responsavel pela aquisicdo e monitoramento da pressao dentro do
cilindro e nos coletores de admissao e escapamento. Parametros da combustao também
sao calculados por esse sistema, tais como: MBF50, MBF10-90, MBF10-50, MBF50-90,
inicio da combustao (SOC) e covaridncia das pressdes (COV-NIMEP e COV-PMAX).
Além disso, é controlado por esse sistema a inje¢cao de combustivel e o avanco de ignigao.
Estes, por sua vez, sao ajustados pela unidade eletronica ETU pela qual se gerencia o
momento da igni¢do da mistura ar-combustivel, o momento em que se inicia a injecao de

combustivel, o tempo de injecdo de combustivel e a pressao da linha de injecao direta.

O sistema NAPRO mede no coletor de exaustao, os poluentes gasosos: CO, COg,
NO, e HC pelo método de medigao por infravermelho nao dispersivo (NDIR), o qual
detecta a absorcao de comprimentos de onda infravermelha caracteristicos das espécies
analisadas. Para as medigoes de HC, esse equipamento mede equivalentes de hexanos
(CgH14). Em cada ensaio experimental, este sistema aquisitou os dados de emissdes por 60
segundos. Os ensaios experimentais foram realizados em condigoes ambientais uniformes,
mantendo-se as temperaturas de agua, 6leo e combustivel uniformes. Foram medidos 200
ciclos de operacao do motor. A Tabela A.1 mostra quais foram os dados experimentais

fornecidos com sua forma de calculo ou medicao.
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Tabela A.1 —Dados obtidos nos ensaios experimentais

Grandeza

Descrigio

Fonte
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Torgue [INm] Torque de emxo Medido
.. Torque corrigido em fungio das condigdes amhientais da sala - | Calculado

Torque corrigido [Nm] | ypTyzgs nivel I

Torgue indicado [Wm] | Torgue indicado =

Legenda de cores

Descrigio da fonte

Calculado nivel T

Calculado nivel 11

Calculado nivel 11T

Parametros de interesse para reconhecimento das condigies
da prova

Parametros correlacionados ao processo de combustio  indicativos do uso de

tecnologia avancada (EGE e flowbox)

Pardametros referentes & emissdo de gases poluentes
Parametros correlacionados ao processo de formagio da
mistura ar-combustivel

Parimetros referentes as condigdes de fronteira/ambientais do
ensaio

FPardmetros com referéncia ao regime de carga do motor

FParametros referentes as temperaturas dos fluidos utilizados no motor
mantidos constantes nos ensaios

Parametro medido por sensores. Sistema PUMA, INDICORM,

NAPRO

Parametro calculado a partir de matematica simples, Ex, Pardmetros
estatisticos, valores cormigidos, ciloulo com base em pardmetros da tabela
Parametro calculado a partir de modelo matematico
simplificado. Ex. (I-P-F-B) MEP

Parametro calculado a partir de modelo matematico complexo.

Ex. (X)MEF
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ANEXO B - TESTE DOS COEFICIENTES
DE DIFUSIVIDADE MASSICA

Ao longo do desenvolvimento deste trabalho, surgiu a necessidade de se testar os
coeficientes de difusividade massica a fim de se obter uma melhor formacgao de mistura
dentro do cilindro nos modelos computacionais. Este teste foi com o combustivel E27 (27%
de volume de etanol na mistura) em diferentes rotagoes e cargas. A composicao méssica

desse combustivel estd na Tabela 29.

Tabela 29 — Composi¢ao massica E27

Espécies  F.Molecular Fracao massica
n-Heptano CTH16 0,077425695
Isoctano C8H18 0,182244691
Tolueno C6H5CHS3 0,317753806
Etanol C2H50H 0,297526268
Hepteno CTH14 0,12504954
Total - 1

Fonte: (COTA, 2018)

Mantendo-se essa composicao constante, simulagoes computacionais foram feitas
utilizando diferentes coeficientes Dy e ng disponiveis no CONVERGE. Com base em uma
média ponderada dos coeficientes individuais das espécies e fragdes massicas, calculou-
se também coeficientes médios para o combustivel E27. No programa consta também
coeficientes para gasolina, cuja composicio e fracdes massicas sao: 50% isoctano, 35%
decano, 10% pentano e 5% dodecano. Na Tabela 30 estao os coeficientes utilizados neste

teste.

Tabela 30 — Coeficientes de difusividade

Espécies Dy No
[soctano 5,44e-06 1,60
Gasolina Converge  7,90e-06 1,87
Etanol 1,05e-05 1,77

Gasolina - Calculada  7,57e-06 1,74

Na Tabela 31 estdo resumidas as rotagoes de cargas que foram estudadas nesses

testes:
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Tabela 31 — Simulagdes computacionais do motor monocilindrico de pesquisa

Velocidade de rotac¢ao [rpm] BMEP [bar]

D1 Gasolina-Calc

D2 Isoctano

D3 Etanol 2000 4
D4 Gasolina-Converge

D5 Gasolina-Calc

D6 Isoctano 2000 8
D7__Gasolina-Converge

D8 Etanol

D9 Gasolina-Converge

D10 Gasolina-Calc 3500 8
D11 Etanol

D12 Isoctano

B.1 Resultados

B.1.0.1 Casos D1-D4: E27, 2000 rpm e 4Bmep

A Figura 49 apresenta uma comparacao para ¢ local para 1 grau do eixo vira-
brequim antes da ignicao da mistura ar-combustivel. Observa-se nessa figura, expressiva
variacao na distribuicao de combustivel ao longo da camara de combustao para cada caso

simulado e em todos eles a mistura ar-combustivel apresentou estratificacao.
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Figura 49 — Casos D1-D4
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Comparando-se as pressoes no cilindro, mostradas na Figura 50, as curvas de
pressao apresentam comportamentos diferentes. A maior pressao é obtida para D3 em
que sao usados os coeficientes para o etanol. O menor pico de pressao foi obtido para D4,

que corresponde aos coeficientes recomendados pelo programa para a gasolina.

Figura 50 — Comparacao da pressao no cilindro
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Acompanhando as curvas de pressao, observa-se na Figura 51, que D4 apresentou
um maior tempo de queima da mistura e menor pico de liberacao de liberagao de calor

que as outras simulagoes numéricas. O etanol apresentou a maior taxa de liberagao assim
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como a combustao mais rapida. Na Figura 49, D3 apresentou menor regiao com excesso

de combustivel, o que explica os melhores resultados alcangados.

Figura 51 — Taxa de liberacao de calor
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B.1.0.2 Casos D5-D8: E27, 2000 rpm e 8 Bmep

Os graficos e curvas a seguir apresentam os resultados obtidos para as simulagoes
com as condigoes de operacao 2000 rpm e 8 Bmep. Para este grupo de simulagoes, as dife-
rencgas nos resultados foram ainda mais evidentes, pois maior quantidade de combustivel
foi injetado no cilindro para se atingir a pressao de 8 Bmep. A Figura 52 apresenta imagens
de ¢ local. Com os coeficientes de difusividade maéssica do etanol, nao foram formadas
regioes grandes com concentracao de combustivel. Diferentemente dos casos anteriores,
com a difusividade calculada para a gasolina obteve-se o pior resultado na formacao de

mistura.
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Figura 52 — Casos D5-D8

As curvas de pressao no cilindro, que sao mostradas na Figura 53, mostram que
para os casos D5 e D6 o0 mesmo comportamento foi obtido em relagao a pressao. Nessas si-
mulagoes as maiores pressoes foram obtidas para os casos com coeficientes de difusividade

menores.

Figura 53 — Pressao no cilindro D5-D8
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Essa inversao em relagdo aos casos D1-D4 também ¢é vista na liberacao de calor,
em que a maior duracdo da queima foi para o D8. A Figura 54, apresenta as curvas de

taxa de liberacgao de calor.
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Figura 54 — Taxa de liberacao de calor D5-D8
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B.1.0.3 Casos D9-D12: E27, 3500 rpm e 8 Bmep

Aumentando-se a rotacao para 3500 rpm, foram obtidas as misturas mostradas na

Figura 55. Para essa rotagdo mais elevada, a formagao de regioes extremamente ricas em

combustivel foi menor em comparagao com o observado nos casos anteriores. Comparando-

se as imagens, a razao de equivaléncia local nao se difere muito entre elas.

Figura 55 — Casos D9-D12

A Figura 56, apresenta o comportamento da pressao no cilindro. Em relacao aos

outros casos, as curvas de pressao apresentam comportamentos proximos. Os picos maiores
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de pressao foram obtidos para os casos com coeficientes de difusividade do etanol (D11) e
da gasolina padrao do programa (D9). Sendo os menores coeficientes para o isoctano (D10)

e os que foram calculados (D12), ainda sim, a difusividade influenciou nos resultados.

Figura 56 — Pressao no cilindro D9-D12
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Na taxa de liberacao de calor, Figura 57, o comportamento foi semelhante ao visto
nas curvas de pressao. Comparando-se esses resultados com a Tabela 30, a medida que o
coeficiente Dy aumenta o pico de liberacao de calor é maior e o processo da combustao

tem menor duragao.

Figura 57 — Taxa de liberagao de calor D9-D12
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Com o teste, verificou-se que a difusividade méssica tem grande influéncia sobra
a formacao de mistura principalmente para velocidades de rotacao relativamente baixas.
Ainda que seja possivel ver sua influéncia para rotagdes mais altas, a formacao da mistura
passa a depender mais do transporte das espécies pelo movimento da carga dentro do
cilindro. Com base nisso e sendo a formacgao de mistura importante para a analise das

emissoes de poluentes, selecionou-se para este trabalho dos dados disponibilizados pela
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equipe experimental do CTM-UFMG correspondente a rotagoes de 3000 rpm, visando

obter misturas ar-combustiveis que gerem resultados satisfatorios.
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