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Resumo

Modelagem da combustio de uma particula sé6lida, mais especificamente, uma particula
de carvéo. Esta restricio foi necesséria para viabilizar a anélise, por se tratar de um trabalho
de graduagio.

O modelo foi construido baseado nas teorias de conservagfio das espécies quimicas ¢
conservagdo da energia (1* Lei da Termodindmica) paralelamente a informagdes empiricas,
Realizou-se um desenvolvimento transparente, com a constante preocupacdo de especificar
todas as hipéteses simplificadoras e restri¢des consideradas.

Néo foram utilizadas expressdes empiricas na modelagem. Na realidade, o
desenvolvimento tem enfoque tedrico e a aplicago de dados experimentais est4 relacionada
as consideragdes, hipéteses simplificadoras e principalmente na divisio do fenémeno
estudado em estagios.

Desta forma, o modelo é composto por trés estigios de combustdo, pelos quais o processo
de queima podera passar ou néio. A “histéria da particula” dependera das condi¢des impostas
ao sistema.

O modelo resultante deste trabalho é certamente limitado, dada a complexidade do
assunto, mas podera ser util em uma an4lise inicial sobre paraémetros importantes para o

projeto do processo de combustdo.
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Lista de Simbolos

fluxo de massa — vazio por unidade de area
concentracdo em massa de um determinado componente
distincia radial em relagéio ao centro da particula
relagdo entre a massa de oxidante e a massa de combustivel consumidos na superficie
da particula
calor especifico médio da mistura gasosa
temperatura
entalpia
entalpia de formagéo
quantidade de calor transferida
difusividade de massa — valor médio para a mistura gasosa
densidade média da mistura gasosa
condutividade média da mistura gasosa
energia interna
energia cinética
energia potencial
trabalho
vazio em massa
Simbolos sub-escritos
superficie da particula sélida
interface de reagfo da mistura gasosa — “chama”
vizinhanga, arredores da particula solida

total ou resultante
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1. Introducgdo

Os primeiros registros cientificos com resultados de estudos sobre a combustéio, foram
realizados para solucionar o problema da armazenagem de carvdo, ¢ sdo atribuidos a N.
Seménov. Assim, por volta do ano 1920, comegavam 0s primeiros equacionamentos, os quais
relacionavam, com abordagem bastante simplificada, a cinética quimica do volume de carviio
armazenado e sua drea sujeita a transferéncia de calor.

Historicamente, os avangos no conhecimento do fendmeno de combustdo tiveram
bastante relacdo com os desenvolvimentos tecnolégicos no campo bélico ¢ também no setor
industrial. Cada vez mais as industrias estio empenhadas em reduzir custos e indices de
poluentes, elevar a eficiéncia dos processos e garantir a qualidade dos produtos exigida pelo
mercado consumidor. Como o processo de combustio estd amplamente presente na atividade
industrial, os investimentos visando o seu aprimoramento sdo cada vez maiores. Além disso, o
quadro de combustiveis e correspondentes pregos estdo sempre sofrendo alteragbes que
consequentemente causam uma busca constante de alternativas para viabilizar e otimizar a
substituigdo de combustiveis em processos.

Dentro do tema “Combustdo”, entre os possiveis estados fisicos do combustivel, a
combustio de particulas sélidas € o assunto menos conhecido e mais aberto a
aprimoramentos. A exploragéio deste campo ¢ uma atividade atual, nfio existindo um modelo
tedrico acabado, mundialmente aceito ¢ consagrado.

Na realidade, diversos modelos sdio utilizados atvalmente para simulacdes, dos quais,
talvez o mais confidvel seja o criado pelo professor D. B. Spalding. Neste modelo, ele inseriu
coeficientes experimentais nas equagdes e criou adimensionais, conseguindo assim, reduzir
toda a complexidade matematica do modelo teérico inicial 3 resolugdo de uma equagio
quadrética, ou seja, obteve uma solugfio analitica,

A motivacao para a realizagfio deste trabalho & realmente analisar um assunto complexo
relativo a disciplinas como termodindmica, mecénica dos fluidos, transferénica de calor e
massa, e desta forma ganhar conhecimentos que contribuiriio para uma melhor atuaciio como

engenheiro, nos processos industriais de combustio.



2. Metas

O objetivo deste trabalho é construir um modelo para combustdo de particulas sélidas.

Um modelo que permita simular a histéria da combustdo da particula, acompanhando a
queima, até a extingdo da particula. Obtendo assim, a cada intervalo de tempo, o perfil de
temperatura e as concentra¢des dos componentes gasosos na regido entre a superficie € a
vizinhanga da particula. Ou seja, as variagbes de concentragfio e temperatura em fungéo do
raio com origem no centro da particula sélida. O resultado final que o modelo deve ser capaz
de apresentar através de simulagfio € o tempo total de queima.
E importante esclarecer que nfio hd a pretengio de construir um modelo que consiga
resultados precisos comparados a dados experimentais. Na realidade pretende-se obter um
modelo que contribua para uma andlise inicial da combustéo de particulas sélidas, fornecendo
elementos que ajudem no projeto do processo de combustdio, indicando principalmente os
procedimentos e cuidados principais que devem ser tratados para garantir a queima desejada.

Um exemplo de resultado expressivo é a relagfio entre a dimensio da particula de

combustivel sélido e o seu tempo de queima. Estd analise ¢ muito importante, pois o custo

operacional da reducfio dimensional da particula € mais elevado quanto menor for a particula.

3. Consideragdes Iniciais

Por ser um assunto muito amplo e complexo, a modelagem ser4 restrita a combustio de
uma particula de carvdo. Foi escolhido o carvio, pois sua composicdo € simples, suas
propriedades sfo relativamente bem conhecidas e por no possuir muitos voldteis.

As primeiras hipoteses a serem feitas séo:

- combustivel: carviio pulverizado com simetria esférica;

- combustfio completa, apenas CO, como produto final;

- nitrogénio representando os gascs inertes.

O desenvolvimento do modelo proposto terd uma abordagem elementar, ou seja, ndo sera
considerado a nuvem de particulas solidas sofrendo reagdes de combustio e
consequentemente ndo serd dado enfoque a interagfio entre as particulas. O que corresponde a

consideracgfio de distincia muito grande entre elas.
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Como primeiro contato com o sistema fisico estudado, serd apresentado, segundo um
enfoque elementar, a queima de uma particula de carvio sob condigdes reais de combustio
em fornos de cimento. Esta analise que traz conhecimento pritico sobre o tema, faz parte de
um artigo publicado na revista World Cement (Abril / 2000), escrito pelo professor Clemente
Greco.

A combustfo da particula de carvio foi dividida em 4 estagios, de acordo com sua
temperatura e grau de decomposigéo. A fig. 1, a seguir, representa essa abordagem.

1° estégio: (inicio da combustsio)

Aquecimento, secagem e pirolise das particulas, produzindo vapores hidrocarbonetos,
mantidos em uma camada que envolve a particula. No ha reacfio na superficie da particula,
mas somente dentro da fase gasosa (formagiio de CO; ¢ H,0).

Os componentes volateis sdo predominantemente consumidos neste estagio.

2° estagio: (T<1300°C)

Em uma interface externa a particula ocorre a combustsio de CO: CO + % 0, & CO,

Este CO ¢ produto da reagéio que ocorre na superficie da particula: C + % O, < CO

15T g7AGE

3RD g7AGE 4™ g1aGE




3° estagio: (T>1300°C)

Ja existe a reacfio na interface externa a particula, onde CO é queimado. Neste estagio ha
uma baixa concentragdo de O, entre a particula e esta interface de reagfo, assim o oxidante da
particula ndo € mais 0 Oz , mas o CO,. Desta forma a combustfio de carbono (C) na superficie
da particula ocorre segundo a reagdo: C + CO, = 2 CO

4° estdgio: (final da combustéio)

Devido a redugdo da taxa de reacio, ha, entre a particula e a interface de reagdo, baixa
concentragio de CO e elevada concentragio de O,, de tal forma que os oxidantes da particula
s80 CO; e O,. Portanto a combustfio do carbono na superficie da particula ocorre segundo as

duas reagdes: C+CO; 22CO ¢ C+% 0,9 CO.

No presente trabalho, o estdgio de queima de volateis nio sera tratado. Ainda ndo existe
um modelo satisfatorio para a volatilizago do carvdo. Além disso, o processo de vaporizagio
da umidade da particula também nfio serd tratado. Resumindo, o estudo terd como
combustivel uma particula de carbono, e o carbono sera considerado como ndo volatel.

A presenga de cinzas dificulta a difuséo de oxigénio até o carviio, porém serd desprezada,
sendo outra deficiéncia do modelo.

Finalmente, a porosidade da particula sélida também ndo ser4 incluida nesta modelagem,
mesmo sabendo da sua importincia como propriedade variavel com o tempo de queima e

necessaria na determinagfio da 4rea superficial real da particula.

4. Apresentaciio esquemsitica do modelo

Apos todas estas observagdes quanto as hipéteses simplificadoras e comportamento real
do sistema, determinou-se a divisio da modelagem em trés estigios. Estes estagios
acompanham o comportamento da particula a medida que o processo de combustio vai
avangando, e o limite de um estagio para outro sera inicialmente uma temperatura adotada
segundo dados experimentais. Este limite poderia ser temperatura e concentracfio de
determinado componente.

Desta forma, serd apresentado abaixo um esquema do modelo de combustio a ser

desenvolvido neste trabatho:
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12 Estagio O,

T < 1000°C

CO,

1000°C < T <1300°C

- N
32 Estagio
&
(*
\ T > 1300°
s A
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O 12 estdgio considera a presenga de apenas uma reagfio importante para o processo de

combustdo da particula. Sendo que esta reagfio ocorre na suprficie da particula.

O 2% e 0 3° estdgio considera importante duas reagSes quimicas, o fendémeno de

combustiio ¢ composto por duas regides, uma na superficie da particula e outra numa interface

de reagfio da mistura gasosa onde o monéxido de carbono é queimado.

5. Analise Geral

Para iniciar a modelagem serd realizado o balango de
massa € de energia em um volume de controle do processo, o
que ¢é indispensivel para o entendimento do que estd
fisicamente ocorrendo no fendmeno.

Porém, a realizacio desse balango em um volume de
controle esférico traz a dificuldade adicional da variago da

area da superficie de controle em fungdo do raio.

Para facilifar, o balango serd inicialmente desenvolvido para um volume com superficie

de controle constante. Esta medida nfo trara prejuizo algum para o resultado a ser utilizado.

A seguir o desenvolvimento sera iniciado:

°
=
-

-
B|&

~

[
™

]

[
|
I p.u.¢ + M) dx
} Ox -
|
|
f
|
I'=D.
| —r.@——a—(r@}ix &
{ de  oe\ dx .
I = p = densidade
t
{ u = velocidade
' D = difusividade

No esquema, ¢ é propriedade intensiva e Ry ¢ a fonte de ¢ no volume de controle.
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Balanco (fluxos por unidade de 4rea):

d d¢ 0 %,
pup— F£+R dx — pu¢——(pu¢)dx+l"df ax( dx)cbc=5;(p.¢.dx)

d 0 d o
R, - o (oug)+ a[ g) ar (09)

Continuidade: como no caso considerado 94 0= 6_(3_@ =0

pu =vazdo em massa por unidade de drea = Gy

G a"“—i(rd"’] R-2(d) ()

o 8 dx

Analisando esta tltima equagfio, deve-se destacar a presenca do termo referente a fonte
de ¢, representado em equagdes que descrevem a conservagio das espécies quimicas e da
energia, como a taxa de reagfo. O valor deste termo normalmente ndo é conhecido, e portanto
uma alternativa € manipular as equagSes de balango para obter equagdes do balago de
propriedades ¢ que ndo contenham termos R¢.

Se a equagfo de balango de um certo ¢ nfio apresenta o termo de geragiio de ¢, este certo

¢ € uma varidvel conservativa ou propriedade conservada no fenémeno.

Conservagfio das espécies quimicas:

Consideragdo: Regime Permanente.

Combustivel: dms, d A o )
TOT .7 S E Suel dx = Rﬁlel
Oxidante: dm d dam
. ox Y I ox | — R 3
TOT dx dx [ ox Cﬁ J ox ( )

m = concentracdo em massa
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Reagdo quimica simples: combustivel + oxidante = produto
1 kg o kg {1+a)kg

Assim: Ry =0o . Rgye (4)
Tanto Ry quanto R,y sdo negativos, ja que os dois desaparecem na reagiio de combustéo.

Hipotese basica do modelo de sistema quimico simples: [y =1, =T (5)

Combinando as equagdes 2, 3,4 e 5:
d m d d m
Gror-— ——= |-—IT.— -—=1|=0
ror (m_ﬁw! p” ] ; ( ] [mﬁwl . D

m
Nota-se que néo existe Ry nesta equagfio € portanto (m fucl “f] ¢ propriedade

conservada.,

Conservaciio da energia;

1* Lei da Termodinidmica para volume de controle:
- : 5, u’ u’
Wy =— &+—+gz|dV + h+—+g.z liiAndA
Orc e = o Vip{ T g ] S_([P{ ) g J

Analise de um volume de controle. no qual ocorre reagdio quimica de combustfo

Consideracdes: - Regime permanente;
- Ag~0 5 Ag=0; Wyc=0;

- Propriedades uniformes na segéo

QVC = Zm:(h}x +Ah)“ ij (hjn’..f +Ah)

Pr odutos Reagentes
m = vazdo em massa

Aproximagdo: Ah=c, .(AT) h? = entalpia de formacdo
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Voltando a considerar a equagio (1), e buscando determinar uma propriedade

conservativa no balango de energia, observa-se que para o caso em estudo:

Ry = energia liberada na reagfio de combustéo = Osis (energia por unidade de 4rea ¢

volume)

Considerando-se que toda energia liberada na combustfio é transferida para o proprio

escoamento, monta-se as equagtes da conservacio de energia da seguinte forma:

GTOT -

dx dx

M _i(l"m} = Qrb
dx 1

GTOT e —— ———————

d(cp.T) d d(cp.T) .
573 dx(r = J=erans

. . ¢cp = calor especifico médio da mistura gasosa
Qﬁb N _Q!rarls

T = Temperatura média da mistura gasosa

Desta forma, somando as equacdes obtem-se:

Gm.%(z(m,,hg,,.pc,,f)_%(r%(z(m,..h;j)WP.T)j:o

Portanto:
onaLe > (m, Y )+ ¢, T =Propriedade Conservada

Equacéo do balanco de qualquer varidvel conservativa:

Hipotese: I' = constante

d¢ 2 _ dg 2
(Gm b- F.g]%r.r = (GTOT’D By — r.(gl J4yz'.r0 (6)

_r.%):_ _r[42) |2
(GmT-¢ L. ar J’” —(Gror,o-(éo 1"{ o Jo}"o =G
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Grop 1° %, _ C,
dr

d d
C2.¢—Fd—fr2=CI = -rfﬁ:cl-cm

dy dy
7 1 N ap 2 ¢ c,
2
dr C, ¥ ¥

6. Modelagem Simples — estagio 1

Consideragfio inicial 2 Uma unica reagfio quimica importante:

CcC + 0, 2> CO,

12kg C+32kg O, = 44 kg CO,

kg C +agkg 02 > (0 + kg CO, > 0=32/12=267

O carbono ndo ¢ voldtel, entdo s6 é necessério considerar a difusdo do oxigénio para a

superficie do carvdo. Este fenémeno sempre &€ um limite para o ritmo da combustio do
carvao.

Integrando a eq. 7, que é resultado do balango da propriedade conservativa, obtém-se:

Cl _CZ '¢ao

F_EL J' Cz_d_i 3 I*_]n(uﬂ"_J:Cz.l
C~Cy .8 7 n % Cl B C2 .¢0 %o
Substituindo C; ¢ C, : Groroty _, |, (4, - 4.)
— - +
r _T(dg_aﬁ] 1 ®)
dar J, GTOT,O
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m
Sendo = [mC M J e mc = fragio em massa de vapor de carvio
@,

Como mcg € muito pequena, sera considerado meo = Mee = 0.

= (_m()z,o +moz_="°J _
Gr‘or,o-ro —Inl1+ a,
r 1 r dm& 1 (9)
% L U‘Gmm il

-T (di (mo2 )J ¢ a difusdo de oxigénio para a superficie.
4 0

dm,,

Equacfo da transferéncia de massa: _ )
G, ,=m, ,.G T,
0,,0 0,.0°707 0 dr 0

G02=0 =-a,.G. onde G¢ é ataxa de reagio de carbono e Grorpe = Gc¢

di
H{2) -yl

Aplicando esta titima equago na eq. 8, obtém-se:

Gror e o Mo, —Mp, 4
— = 1+-—2= = 10
z (0

@, +my

. . ) . Mo w Mo o | |
Se o carvéo nfio for muito ativo, pode-se admitir que "2 +m. | €pequeno.
Gy + Mg 4

. Groroty My, —m
Assim, roroefo _ 5 0,,0

r oy +my ,
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Quando o oxigénio atinge a superficie do carvdo ele pode reagir ou ndo. A equagdo a

seguir € adequada para modelar a cinética quimica.

-E
G.=kPm__ .ex
C ox,0 p[RTO ]

kPm,_, .exp(- : E—J.ro
’ R.T, _ Moy w = Moy g

I a+myy ,

Com manipula¢Ges matematicas, obtém-se:

-1
Moxo _ [1 + (05 + mOXﬁ) LG .exp( i ]J

Moy r

Combinando com a seguinte equagéo:

Gore
= Moy,
kP.exp| — -
R.T,
Resulta na equagao: Moy o
GTOT,O = ( )
L et me )
- E r
- o %w—.l
k ‘P 2 exp( RTO ) Re sistencia Fisica

=~
Re sistencia Quimica

A maior resisténcia controla o processo. Neste trabalho serd considerado que as
temperaturas sdo altas e que as reagdes ocorrem muito rapidamente. Desta forma, a
modelagem somente dard importincia a resisténcia fisica, ou seja, apenas a difusfio das
especies quimicas controlard as reagdes de combustdo.

Seguindo este raciocinio, pode-se dizer que o oxigénio é consumido imediatamente ao
atingir a superficie do carvio, e assim, a concentragdo em massa de O, na superficie da
particula (mg; ) € igual a zero.

Portanto a eq. 10 pode ser reescrita da seguinte forma: Grore o _ ln[l N Mo, w )
Uy
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Substituindo a propriedade conservada no balango de energia % =co, -‘hjor,co2 +c,.T
na equacdo do balango de qualquer propriedade conservativa aplicada no volume de controle

entrerger > o« (eq. 8), resulta em:

[+ O
Mo, 0 i 7o, T€p Ty — Mo, w A fco, —€p T,

d 1
B r[ dr (mcoz 'h)e,COz e, T)J : G (1 1)

o Yroro

Grorgy
I

dmco,
-TI o 5 Gcoz,o - GTOT,O Meo, 0
)

GCO2 0= (ao + 1)-G(‘ o (ao + I)Gmr,o

Consideragéio a respeito do nimero de Lewis, que € a relagéio entre a difusividade térmica

e a difusividade de massa;

= _r.cp.[ﬂj. 1 =—k.(£]. L _ G
dr J, Gror',o dar J, Grorg Gror,o

Substituindo estas ultimas dedugBes na eq. 11, e considerando mcoze = 0, pode-se

reescreve-la da seguinte forma:

0
Groroto _ Il 1+ Meo, 0y co, ¥ €10 =€, 1,
0 QO
(ao +1-mg, , )h rco, + G
107 0

Estudo do comportamento_dos gases inertes
Consideragdes:

= gases inertes ser representado apenas pelo nitrogénio.
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= Concentragdo em massa de nitrogénio em regides relativamente distantes radialmente
‘a particula, simbolizada como mmz. , serd considerada igual & concentragfio
atmosférica. Assim, myz . = 76,7 %.

= O fluxo total de Nitrogénio em qualquer superficie do volume de controle € igual a

zero: Onp,i =0

dr
2
dm
W, Fo
= Gror my, Big Grori =Grorg
dr ¥,
L™ My
2 dr
J'Groro"o = Grorgty =1.In
T My 0 mNz Q

Tempo de gueima da particula

4 3

. _ 3
Vpaﬂ!cu!a . Eﬂ o M particula = E T4y -Pe

dM 4 dr
—— =Gy g Al = 3r2. -2
di ToT0-TTFy = 3 TAPc- ro d

ar, _ Gm:r,o

dt Pc

Esta equacdo diferencial permitira a simulagio do modelo por método iterativo.
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7. Modelagem Composta — estiagio 2

Consideragéo inicial: divisio do estudo em dois volumes de controle com duas reaces
quimicas principais. Neste desenvolvimento, interface da reagdo CO + O, > CO, serd

denominada chama.

Diagrama das concentragdes inicialmente estimado e considerado para os componentes

presentes nos dois volumes de controle:

1_m (toncentragdn Mo’ssmu)

_—f" [Fafo)

e f;c oo

Grifico realizado pelo préprio autor deste trabalho
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Nota-se no diagrama apresentado a consideragio de combustiveis muito ativos e
temperaturas elevadas, tanto na superficie da particula quanto na chama, ou seja, estd sendo
considerado que as reagdes sdo muito rapidas. Consequentemente, o oxigénio ¢ consumido
imediatamente ao chegar na superficie do carviio, ¢ 0 mon6xido de carbono é consumido
imediatamente ao chegar na interface da reagfio responsavel pela sua queima (chama).

Equagdes do balango das concentragdes na superficie da particula e na chama:
Mege =1— My 0

mol,f +mC02!f =1_mN2,f

Yolume de Controle 1

— casca esférica entre o raio da superficie da particula (rg ) € o raio da chama {rr)
— Reagio envolvida: 1
C+—-0,=C0

2
= 12 kg de carbono + 16 kg de oxigénio = 28 kg de monéxido de carbono
> 1 kg de carbono = «; kg de oxigénio > (o +1) kg de mondxido de carbono

Yolume de Controle 2

- casca esférica entre o raio da chama ( ¢ ) e um raio que representa a vizinhanga, ou
seja, um raio tendendo ao infinito em relagfo ao centro da particula (1, ).

- Reag#io envolvida: CO + 1 0, =Co,

> 28 kg de moné6xido de carbono + 16 kg de oxigénio = 44 kg de gas carbdnico
=> 1 kg de carbono -> (o; + 1) kg de monéxido de carbono
-> o kg de oxigénio

= (204 +1) kg de gas carbdnico

7.1  Parte 1: Conservacio das Espécies Quimicas

Propriedade Conservativa
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Ja foi apresentado anteriormente o procedimento para a obtencdo de uma propriedade
conservativa. Partindo deste, e tendo como objetivo a andlise da conservacdo das espécies

quimicas, obtem-se:

Volume de controle 1

“dr dv

Propriedade conservativa quanto ao fluxo de espécies quimicas no volume de controle 1 :

m 0,

Py =M —
a,

Volume de Controle 2

d mCO m02 d d mco mo
Grop—| —- -2 -2 1. 2| B _To ||
delay+1 a ) de| “dxla,+1 q

Propriedade conservativa quanto ao fluxo de espécies quimicas no volume de controle 2 :

Meo Lhy)
Bup =2 00

a+1 g
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Balanco da varidvel conservativa — Volume de controle I

A partir da equagfio (7), que € resultado do desenvolvimento do balanco de qualquer

variavel conservativa
dy dr

Y ¥

o desenvolvimento se inicia integrando-a entre a chama (interface da reagfio entre CO ¢ Oy e

a superficie da particula:

U dy %, dr
= .[Cz —2
C-Cidp Y y 4

C, -C,.
> r.m[;ﬂJz_cz 11y of1 1
C -C,4, Ty Fy Fo ¥y

Groro 724, —r.(

2 2
J'O —GTOT’OJ'O .¢f
G 2 LT —Hy =1 0
rorode -5 —— .
2
0
0

dp
dr
Tl orr, @
dr

Gror o, 02 Do - F-[ J o — G:ror,o-" 02 P,

d¢J
Groro{#o = el e
oF (¢ ¢f) {dr 0 | 1+GmT.o-(¢0"¢f)

Conv {12 - (@) %), | ©

dr

- . . i . Mo
Utilizando a propriedade conservativa desenvolvida anteriormente, Py = ( mg — —LJ ,

a equagdo acima serd reescrita como:
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dm,.
Consideragbes: mcy=0; mcr=0; moap = 0; ar =0
0

. dm,,
Desenvolvimento da expressdo —1I & :
0

dm
0
GO2 0 =Mg 4 Groro — F( i - Go,_,o ==a,.Gc = -, Gpror g
0

{Como mg;p =0}

Desta forma, a equagfio final obtida para o estudo da conservaco das espécies quimicas

no volume de controle 1 é:
_FD . y i 0,.f
Grore- = {1 J = ]n[l + ———a] ] (13)

T

Balanco da propriedade conservativa - Volume de Controle 2

A partir da equagdo (7), que € resultado do desenvolvimento do balanco de qualquer
variavel conservativa

pdt o @

¥ v

o desenvolvimento se inicia integrando-a entre a vizinhanga (infinito) e a chama (interface da

reagéo entre CO e Oy):
C-Cy.0,, r,
dy dr
r=,= [c,%
c-Ce, ¥V o T
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—C. C
o rp[6=Cita :_Cz(i_i}_z_
Cl_C2'¢f I’ Ff

an

20

d¢
3 Groro 0P - F-( d;‘] + ;? = Gror o, 0P
Groro- r”o =In 2 !
4 Gror rlg P 1".[ o ] .rﬁ —Grorg g s
"y
g »
2 Groro > (¢" Pt )_ F(;—) g
¥, r K
GTOT,U ‘_ro_ =In d
Ts - F.( ¢J .r;
dr ),
p
2 N
Groro- o _inf1+ 4y ¢°°2
Lr, —r(df) [;}J 1 (t4)
dr )i\ % ) Grorg
Utilizando a propriedade conservativa desenvolvida anteriormente, b, = mCOI _ Mo,
T+ a,

, & equaco acima serd reescrita como:

Moy _Mons _Meow Mo

G 5 ml 1+ a, +1 o, o, +1 a,
TOTO .
R R ETEPNEN | N
dria +1 aq P 7 GTOT’O )

Considerages: - mco = 0; Meow =0

- CO nio reage no Volume de Controle 1
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2
Desenvolvimento da expresséo: —l"[ j_ [ Meo Mo, D { i J 1
dr |
!

dm dm,,
Geor = Mco s CGror g ‘F{ d:O ] = Geoy = _1—‘{_(_,0]
S S

2
Gco,o = (a'l + 1)GC . (al + I)Grm,o - GCO, r= Gco,o [_0]

2
= —F.(dmm] . I {ri] .L=1
dar ¥ (al "'1) % GT()T,O

Consideracéo:
= O fluxo de oxigénio pela fronteira do Volume de Controle 2 € apenas o

responsavel pela reagdo C + Y 0, = CO.

2
= . - T
.. G()be = _al.G(w.(r_J
f

2
G, = %o
c= GTOT,o - Gmr,f = GI‘UT,O' .
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Retornando a equacéo (15), e adicionando as tltimas deducdes e considerages, conclui-

se que:
rt My, 0 —Mo, f
Grorol —— |=In| 1+ —2 2:

"\ Tr, 20, +mg, , (16)

7.2 Parte 2: Conservacio de Energia

Propriedade Conservativa

A propriedade conservativa relativa a transferéncia de energia, como ji apresentado

anteriormente, ser4 agora determinada para os dois volumes de controle.

Volume de Controle 1

Gror .———d(mcz;ch; o) -%{r ———d(mc‘; feo)) O
© €,7) (. de,)
dle T N
GTOT -% - %(r ch . Qrmns
Qh‘b - _szns
Gror .%(mw K o+, T)- %(Di«—(mw o+, T)] =0

Propriedade conservativa referente ao balango térmico no volume de controle 1:

_ 0
Py =Meohy oo + ¢,

Volume de Controle 2:

G d (mco1 -h}),co2 ~ M -hﬁ,co ) d d (mco2 A ﬁ,co2 — My -h},co ) .
TOT de e r . er'b

(+)

- G’IUT i(c‘.P’—T) - i[r d(z;lT)] = Qtrans
Q s = ~Orrans

d d{._.d
Gror g (m(.‘()z -h;,(roz —Meohy o+, T )— T (ng" (mcoz -hj},(:o2 = Mo by o +c p'T)) =0
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Propriedade conservativa referente ao balango térmico no volume de controle 2:

- 0 0
$ra= Mo, -hf,co2 ~Mey Ry +c,.T

Balanco da varidvel conservativa — Volume de controle 1

Este desenvolvimento pode partir da equagio (12), pois o balango que a determinou, no

volume de controle 1, ¢ valido para qualquer propriedade conservativa. Portanto,

Gror',o-i{l-iJ=ln 1+ ( °_¢f)
-I.

I r dﬁ 1 B
dar . Gmr,o

. 0 ' i)
Inserindo a propriedade conservativa @, = M.k reo ¢, resulta em:

7y Ky Moo o h) oo + Ty =ty s hy oo —¢,.T,
Gml’,o-“l_,- —— =1+ ; N
rf . [_i ; )J B (
i N . 17)
» ( coty co P G o

Desenvolvimento da expressdo:

d 1
—~ F(E (mm oo+, .T)]o.

TOT 0

dm
- 1"‘( » J =G0 = GroroMco ¢ Geoo =Ge .(0!1 * 1) =Groro '(a! * l)
0

dm 1
= -] =2 | . =q, +1-m
( dr ]0 GTOT,D 1 =
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Numero de Lewis € igual a relagiio entre a difusividade térmica o e a difusividade de

massa D.

Consideragdo: Numero de Lewis (Le)=

k =1 = k=cp.1"
c. I

r

_F.cp'(ﬁl . 1 =_k{£} i ] - QO
dr 0 Gmr,o dr /, GT()T,O GTOT,O

Substituindo estas deduges na equagdo (17), obtem-se:

A T -T
Gm%{ _:_0]=1n1+ o beo epdly 1)
4 N T T VL (18)

TOT.0

Balanco da varidvel conservativa — Volume de controle 2

Este desenvolvimento pode partir da equagfio (14), pois o balanco que a determinou, no

volume de controle 2, é vélido para qualquer propriedade conservativa. Portanto,

r02 nl 1 ¢f_¢oo

TOre R +
g Lr, _r[d¢] [rf)z 1
ar J ¢\ r, Groro

. . . _ 0 0
Inserindo a propriedade conservativa @1, = Mco, h rco, ~Mco hpco +c,T , Tresulta

em;
2 m W =, B e, T ~m W +my, He. —c T
¥y Co,.fCo, Co.f 0o ptr €O, w1t f 00, CO**f 00 priew
GTOT’O._FF =In| 1+ >
' f d 0 0 rf 1
- l"{ d ‘(mcc)2 h 100, ~Meo hp o + cp -T) .-
r s\t ) Grorg

19)
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Consideragbes: meor=0; Mco=0; meoze=0

Desenvolvimento da expressio:

2
d r |
— r.(d_ (mcoz -h_(])-,coz . m(‘O .hf-,co + Cp .T)J {—f] .
4 s

P Gmr,o

dm, )
- F-[ = Gco, L= GTOT, r-Mco s

ar y
dmg,,
—1"[ i) ~| =Geco,.r ~Gror.r Mco, s
f
2

G T
o,y =0 € Grory = Grory- -
I/

dmy, 1 rY

0, 5 . .

—_ F,( dr . GTOT ; o Z 'hf,(.'02 = _m(:-oz ,f 'hf,C()z
f s

dr

dm
—F.( —_ J - GCO,f - GTOT,f ey s
f

2
¥,

Meo s =0 € G(.‘a, = (a I)Gmr,o [r_o}
’

2
a ¥
F{,vah;D{L). A
¥

Groz',o

Consideragfio:  Numero de Lewis (Le)= kg = k=c,I

Cp-

%@HWH@HI%
Par \" ) Grorg dr AR .Gror,o Grore

(

Ty

h

{

25
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Substituindo estas deduces na equagdo (19), obtem-se:

2l Mo, s He o +¢, (T, =T,
GTOT,O 'l-? - + Q r 2 )
’ S S 0 0
—) | —-m., b —la, +1h
GmT,o { ”, J co,.7 "y co, ( 1 700 (20)

Analise dos termos referentes a transferéncia de calor

Transferéncia de calor por condugsio:

QO =—k[£——TOJ QJr =__k{Tf _‘T;J + T‘ﬂ _TfJ

rf—ro I’f—?"o rm—rf

Transferéncia de calor por radiagéo:
A idé¢ia utilizada nesta modelagem é considerar o efeito da radia¢8io em conjunto com a

equacio de condugfio. Desta forma,

T -7 Fi—F
=eoll} -TH)=—f |- L % = kg =—eoll} T} L &
Qraa‘ (0 cu) rad[rf_ro rad (0 )Tf _'TO

O krag € adicionado ao keong para o célculo de Qo.

7.3 Comportamento dos gases inertes

Consideragdes:

= gases inertes serdo representados apenas pelo nitrogénio.

= Concentragdio em massa de nitrogénio em regides relativamente distantes radialmente
‘a particula, simbolizada como my; ., , serad considerada igual & concentragdo média
na atmosfera. Assim, my; . = 76,7 %.

= O fluxo total de Nitrogénio em qualquer superficie do volume de controle & igual a
zero: Gz, =0
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Volume de Conirole 2

ry dr My dm : 1 my, .
ermT,o.r;.r—ﬁ jr—= = Grop o - — =I.In| —2 22)

r My f mNz rf

27
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8. Modelagem Composta — estagio 3

Diagrama das concentragdes inicialmente estimado e considerado para os componentes

presentes nos dois volumes de controle:

1
| |
“my,

1m ( Consentragoo ma{SSr'lca)
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Nota-se no diagrama apresentado a consideragfio de combustiveis muito ativos e
temperaturas elevadas, tanto na superficie da particula quanto na chama, ou seja, esta sendo
considerado que as reagles sdo muito rapidas. Consequentemente, o di6xido de carbono é
consumido imediatamente ao chegar na superficie do carvio, e o monéxido de carbono é
consumido imediatamente ao chegar na interface da reagio responsivel pela sua queima
(chama).

Equagbes do balango das concentra¢Ses na superficie da particula e na chama:
Mepo =1- My, o

Mo, r +Mco, p =1—my .

Volume de Controle 1

— casca esférica entre o raio da superficie da particula ( 1o ) € 0 raio da chama ( 1)

— Reagdo envolvida: C +CO, =2C0

= 12 kg de carbono + 44 kg de gés carbdnico = 56 kg de mondxido de carbono
=> 1 kg de carbono > o, kg de gés carbdnico > (o, +1) kg de monoxido de carbono

Volume de Controle 2
- casca esférica entre o raio da chama ( r; ) € um raio que representa a vizinhanca, ou

seja, um raio tendendo ao infinito em relagdo ao centro da particula ( r., ).

- Reagdo envolvida: 200+ 0. =2C0
2 2

= 56 kg de monéxido de carbono + 32 kg de oxigénio = 88 kg de gas carbOnico
=> 1 kg de carbono = (o + 1) kg de monéxido de carbono
= (02 — 1) kg de oxigénio

- 202 kg de gis carbonico

8.1  Parte 1: Conservaciio das Espécies Quimicas

Propriedade Conservativa
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Ja foi apresentado anteriormente o procedimento para a obtengio de uma propriedade
conservativa. Partindo deste, ¢ tendo como objetivo a andlise da conservagio das espécies
quimicas, obtem-se:

Volume de controle 1

Propriedade conservativa quanto ao fluxo de espécies quimnicas no volume de controle 1

Mo,

¢M,l =me —
a,

Volume de Controle 2

d Mo moz d d Meo moz
Grop-— — =— |y = =0
dx\a, +1 a,-1) de| dela,+1 a,-1
Propriedade conservativa quanto ao fluxo de espécies quimicas no volume de controle 2 -

Meo )
¢m,2 . - :

—az +1 a, -1
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Balanco da variivel conservativa — Volume de controle 1

Este desenvolvimento pode partir da equagéio (12), pois o balango que a determinou, no

volume de controle 1, & valido para qualquer propriedade conservativa. Portanto,

G Tl h | _wlis -4,
mr,o-l_. 2

ry (@J 1
dr J, GTOT,O

Mco
Utilizando a propriedade conservativa desenvolvida anteriormente, @, = (mc gy - }
2

a equacdo acima sera reescrita como:

" . [mc,o— a S =Mt o
Gmr,o.—“.[l——"—}m 1+ 2 2

z dm
Consideragfes: mcg = 0; me = 0; Moz = 0; ( 3 J =0
0

. dmg,
Desenvolvimento da expressio  —1I —d—’
”
0

'

_ co, B _

Geo,0 = Mo, 0 Crore — F( ar ] - Go,0 =, G =-a, Grore
0

r dmcoz G G
p 0 =7 Upore — Mg, 0 Urory {Como mcpap =0}

dm,,
= r[ "OZJ. '
dr o %Grrg



32
MODELAGEM DA COMBUSTAO DE PARTICULAS SOLIDAS

Desta forma, a equagdo final obtida para o estudo da conservagdo das espécies quimicas

no volume de controle 1 é:

¥ 7, Meo, ¢
GTOT’O.F"{ ——"-J=1n(1+ » J (23)
2

Balanco da propriedade conservativa - Volume de Controle 2

Este desenvolvimento pode partir da equagio (14), pois o balan¢o que a determinou, no

volume de controle 2, & valido para qualquer propriedade conservativa. Portanto,

r02 ¢_f 4.,

Grro. =nj 1+
0T 0 F.rf o (d?] (rf ]2 1
dr F\h Gmr,o

Utilizando a propriedade conservativa desenvolvida anteriormente,

Mo o
¢m 2 . - >

a, +1 a, -1

a equagdo acima serd reescrita como:

(

Moy Mot _ Mcon Moy

2

, a,+1 a,-1 a,+1 a, -1

GTOT’O.——F" =In| 1+ : ’ 2 2

Tr T d( mg Mo, _VI . 1 (24)

dl‘ 0.’2 +]. (Zz _'1 / rO GTOT,O
Consideragdes: - meoe=0; Meoe = 0; Goz2r=0

- CO néo reage no Volume de Controle 1

a,+1 a,-1

. = 2
Desenvolvimento da expresséo: —F( d [ me, Mo, D ( rfJ 1
dr ' .
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dm dm
G = .G ) ] o (G CR = G =-T| —
co.r =Meo r-Yror r { ” Jf co.r [ ar ,

"y

2
Geop = (a2 + I)G(' - (az + I)GTOT,U - Geoy = G(.'o,o ("—J

7
2
= —I‘.(dmco] ) ) {r—fJ .—1—=1
dr P (a2 +1) o ) Grore

dmg,
Go, s =Mo, r Crory —T 7
s

Retornando a equagfo (24), e adicionando as tltimas dedugSes e consideragdes, conclui-

Gror o] L2 | = 1n| 14702 " Monr
TOT 0 (25)
I".rf a2—1+m02,f

se que:
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8.2  Parte 2: Conservacio de Energia
Propriedade Conservativa

Volume de Controle 1

dx dx

Tor:

d (mco -hfr,(.‘o — Mo, -hﬁ,c,‘oz ) d (F d(mc:o -hjor,co — Mo, -h},co2 )} _ Q
T = Xlib

dx
Qh'b = _Qtrans
d d d
Gror-—- (o 1 co =M, HE o+, T)- E(FE (meoh2 o = Mo, H.co, +¢, T)) =0

Propriedade conservativa referente ao balango térmico no volume de controle 1:

_ o 0
¢ 7y = Mo R r.co — Meo, h rco, T€, I

Volume de Controle 2:

G d (m(:02 'h_?',COZ — M -hﬁ,co ) d d (mco2 -hﬁ,coz — My -hg,co ) .
TOT - e _a r . Qh‘b

(+)

Q = _Qtrans

d d d
Gror o (mm2 h} o, =Moo by o +c, .T)— «d—x(l“.g(mw2 H} o, =Meg My oo+, T )J =0

Propriedade conservativa referente ao balango térmico no volume de controle 2:

| 0 [i]
¢ T2 = Meyp, h reo, Moo B o Ve d
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Balanc¢o da varidvel conservativa — Volume de controle 1

Este desenvolvimento pode partir da equago (12), pois o balango que a determinou, no

volume de controle 1, ¢ valido para qualquer propriedade conservativa. Portanto,

Grore-2{1-22 | =1n| 1+ )
« Ty _r(dqé] 1
dr o.Gmr,o

. . . . 0 0
Inserindo a propriedade conservativa @7, =McoHsrco — Mo, 'hf,COz +c,.I | resulta

em:

0 0 0 0
G f {1 K J —mnl 1+ Moo e co —Meo,p -hf,co2 +¢,.d, —Meg s -hf,co & ””(,‘oz,f-hf,co2 ol o1 f
TOT,0°

a 1
i I"{ s (m(ro 'hje,(.'() — My, ’hﬁ,f-‘f)z +e, T)J .

¢ ~MToro

(26)

d 1
Desenvolvimento da expressio: o F(—( co ‘h_}o",CO — Mg, 'h?,coz +te,. T )] g
dr o Grore
Consideragdes: mcozo=0; megr=0
dme,
= dr =Geop = GrorgMeoy € Geoo =G {o, + 1)= Gror (e, +1)
¢

dam 1
= — F( d:C) ) 'h]e,CO .@T— = (CZ2 +1- mco,o )h)or,co
0 0
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ToT.0

dm ., dm, 1
- —2 =G = I 2 VAR, ——=a, B
( dr JO o1 0°%> { " 0 10, 5 2% co,

Numero de Lewis & igual a relagfio entre a difusividade térmica o e a difusividade de
massa D.

Consideracdo: k
Numero de Lewis (Le) = =1 = k=c, I

c I p

p

P CAPRINNT I
ar J, GTOT,O dr J, GTOT,O GTOT,o

Substituindo estas deducdes e consideragdes na equagfio (26), obtem-se:

0 0
d Y Mepo-Nyco + Moy, ¢ hseo +c,\T, =T
GTOTO_—O——{]_—_OJ—]J] 1+ : S €0y f 70 .00, 1'7(0 f)

ry G, (o, +1-mg, O)hﬁ co + - co, 7)
GTOT,O , , ,

Balanc¢o da variavel conservativa — Volume de controle 2

Este desenvolvimento pode partir da equagdio (14), pois o balango que a determinou é

valido para qualquer propriedade conservativa. Portanto,

r()2 . 1+ ¢f_¢cu

2
ry _r(d;a] {rf] 1
dr ih GTOT,O
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. . ) — 0 Q
Inserindo a propriedade conservativa @r; = Meo, h r.co, —Mco J rco ¢, T

em.

37

, resulta

o 0 0 0
A Mo, ¢ A rco, —Meo phy o +¢,. T — Mo, P 7.co, TMeg o hsco ~¢,.T,
GTOT,O . = hl 1 +

2
r, p r 1
_F.[-dr (m(-o2 .h?,croz — Mg .h}(,o +c, 'T)]f { f ) r

% 10T 0

Consideracdes: meor=0; Meoe=0; Meore="0

Desenvolvimento da expressio:

2
d r 1
— ]_—‘.(d_ (m(vol .h?‘,coz . mCO * },Co + CP .T)J .(—f] .
4 s

n) Grorg

r Mo, | _ G G
- dr =Yco,r —Yror,r Mco, s
;

2

G . =—a,.G G, =G o
cop, 5 = 0 Uy ¢ € ror.s = Grored 7
7

'5‘1"'"(:02 1 rr :
— I_'{ ar Jf ) G [—" 'h,?’,(,'oz e —(a2 + mcoz g )h?,f.‘()z

rore \ 7o

dam..
—l".( ('OJ =Gep s = Gror Mg
dr f . B 2

2
¥,
Mo r =0 € Geo = (az + 1)-GT0T,0 (F_OJ

|
2
dm - rf 1
r{ d:OJ 'hf’ L0 (—J . . _(az +1)‘h},c.‘o
f

) GTOT,O

(28)
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k

cp.F

2 2 2
. [d_TJ AR __k(ﬂ] H 1 _ 9 {_f_J
P f‘ o .Gmr,o dr ) \7 ] Grors Grore \ %

Considerac@o:  Numero de Lewis (Le) = =1 = k=c I

Substituindo estas dedugdes na equagfio (28), obtem-se:

GTOT,D . Fi =1+ 0 r;zco”f .h;’coz *tC, ‘(Tf T, ) (29)
Ne .
¥ = s { r_f ] . (0!2 + M ¢ )hj’,r_c,1 e, + 1).h}°rm
roro \ To

Analise dos termos referentes a transferéncia de calor

Transferéncia de calor por conducdo:

0, z_k{ﬂj 0, :_k{Tf - L -—TfJ

rf—ru ?'f—"l‘ﬁ ¥, —I’f

Transferéncia de calor por radiagio:
A idé€ia utilizada nesta modelagem ¢ considerar o efeito da radiagéo em conjunto com a

equacgdo de conducdo. Desta forma,

T. -T ¥, —F
=eolT} -T' )=k, | L —° =  k,=—colTt-T) L2
Qrad 80'(0 uo) rad(rf_ro rad ga(o w) Tf—TD

O knd € adicionado ao keeng para o cdlculo de Qq.
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8.3 Comportamento dos gases inertes

Consideracgdes:

= gases inertes serfo representados apenas pelo nitrogénio.

= Concentragio em massa de nitrogénio em regides relativamente distantes radialmente
‘a particula, simbolizada como M2 , serd considerada igual & concentragio média
na atmosfera. Assim, my . = 76,7 %.

= O fluxo total de Nitrogénio em qualquer superficie do volume de controle & igual a

zero: Gnp; =0

dmy,
Gy, = my ; Gror, =T
dr ).

dm ¥ i
> Gronymy, =r{ d:’ZJ > Gror, =Gm0.[—ﬂj

Volume de Controle 1

Fr dr Ny f dmN 1 1 .
Gy o 2= = — = — Gy o ¥l ] ——— |=T.In| =27
r;[ ror oo N mﬁ_ju my, TOT04 0 r m (3 0)
Volume de Conirole 2
~ dr " dm : 1 My o
.[Gmr,o = _[ r—= . Grorgy-—=T.In -
ty i Mysr mNz rf mNz g (3 1)
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9. O modelo

Equagdes que governam o modelo:

Estdgio 1 — Modelo Simples

GTOT,O ) —inl 1+ Mo,
r Q,

0
GTOT,O .I’O _ ]-n + m(jroz,o 'hf,COZ + (,’p ’TD = Cp .Tw
r 12

0
(ao +1=mep o )h feo, T G
1070

My,
Gror ¥y = I.Inj —=

My, 0
Meo, 0 =1—my 4

Varidveis:  Grorp ; To ; mcozo ; mNz0
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Estdgio 2 — Modelo Composto

o My, 0 —Mg, ¢
GTOT,O' —2 _i=Inl1+ 5 2 2
£ +m02,f

ru ( T'D J _ ]_n 1+ mC0,0'h}}',CO +Cp'("FO _Tf)

Croro-—{1——
, s Oy Ha+1-mg, )1

coo My co

TOT 0
2 0 .

G "o =Inl 1+ mCOz,f 'hf Oy i CP'(Tf TUO)

TOT 0" = 3
L Qr (7 0
_C;_ ol '—'mcoz’f.hf,coz _(al +1)
rore \ o

m
Grore .roz.l =T. ]n[ i J

Moo =1- My, o

Mo, r TMeo, r = 1- My, r

Variaveis: Groro 5 Tr; moar; Tos Tr; Mcop ; Meonr s

M2 0

4]
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Estagio 3 — Modelo Composto

m
GTUT,U ..rri.( . r_ﬁ] = ]Il(l + —C()i’]
Ty @,

r. m —m
0 _ Oy 0 0;.f
GTOT,O 1" bl ]Il ]. + —2_1+—2"
J’f a, mOz, !

0 0
7, v, Meoohyco +Meo, s Hrco, +€ '(To _T )
Grorp- 0{1_ OJ:ln I+ /. 2. 00, P !

¥ QO ) ¥
s = =i (az +l-mg,, )hf,co + o,k oo
TOT,0
2 0 B
GmT - rO_ — ]Il 1 + m(~02‘f 'hf,(:oz + Cp .(Tf Tm )
.

2
0 0
G ; J - (a’z T Meo, 5 )h .o, ~ (az + 1)-h 7.co
roro \ Fo

Moy =1— My, 0

moz,f +mc~02'f =I—mN2’f

Varidveis: Groro ; 3 Mcozr; To; Tr; Mcop ; Mopr; Muzs; Moo

Tempo de Queima dry _ Grrg
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10. Programagio do modelo

Estrutura da Programagéo:

O primeiro estagio do modelo ¢ representado por 4 equagbes a 4 incognitas, contando
com uma equagdo diferencial que permitird acompanhar a particula durante a combustéo.

O segundo e terceiro estagios sdo representados, cada um, por 8 equacgdes a 9 incognitas,
contando com uma equac¢fo diferencial que permitird acompanhar a particula durante a
combustio.

Para conseguir solucionar os sistemas de equagdes, a idéia de construciio do programa é a
seguinte:

O programa serd dividido em 5 sub-programas, os quais seguirio certa ordem de

execucao.

Sub-programa 1:

Entrando com valores do raio inicial da particula € da temperatura média da sua
vizinhanga, o primeiro sub-programa, referente ao modelo do 1° estigio, simulard a
queima da particula em fun¢fio do tempo. A cada intervalo de tempo de iteragdo, serd
obtido como saida, os valores das variaveis do sistema.

A execugdo deste sub-programa serd interrompida quando a temperatura da particula
atingir um valor especificado experimentalmente como um limitante a consideracio de
apenas uma reacgdo de combustfo. Ao ser interrompido, o sub-programa apresentard como
saidas, o tempo de queima percorrido e o raio final da particula. Entretanto, se o raio da
particula atingir um valor que simboliza a extingfio da particula, a simula¢fo estara

encerrada e o programa apresentara o tempo total de queima.

Sub-programa 2:
A temperatura e o raio da particula serfio as entradas do préximo sub-programa, o qual

representard o modelo do 2° estdgio. Neste sub-programa serd executada apenas a
primeira iteragiio do sistema de equacSes do modelo. O objetivo deste sub-programa é

obter o valor do raio da chama. Além deste, serdo obtidos como saida, todas as varidveis

do sistema.
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Sub-programa 3:
As entradas para o terceiro sub-programa serfio a relagdo entre o raio da chama e o raio

da particula, e as demais varidveis obtidas como saida do sub-programa anterior. Neste
sub-programa, a temperatura da particula passa a ser uma incognita. Assim, sera
simulado, segundo o modelo do estdgio 2, a queima da particula em fungéo do tempo, € a
cada intervalo de tempo de iteragfio, os valores das varidveis do sistema serdo obtidos
como saida.

A execugdio do sub-programa serd interrompida quando a temperatura da superficie
atingir um valor especificado experimentalmente como limite. Este ¢ o limite para que se
possa considerar o oxigénio como oxidante do carbono na superficie da particula. Ao ser
interrompido, o sub-programa apresentara como saidas, o tempo de queima percorrido e o
raio final da particula. Entretanto, se o raio da particula atingir um valor, que simboliza a
extingdo da particula, a simulagio estard encerrada e o programa apresentard o tempo

total de queima.

Sub-programa 4:
Os valores finais de temperatura e raio da particula serfio as entradas do préximo sub-

programa. Este sub programa representara o modelo do 3° estagio, mas sera executada
apenas a primeira iteragdio do sistema de equagdes do modelo. O objetivo deste sub-
programa ¢ obter o valor do raio da chama. Além deste, serdo obtidos como saida, todas

as variaveis do sistema.

Sub-programa 5:
As entradas para o quinto sub-programa serfio a relagfio entre o raio da chama e o raio

da particula, e as demais variaveis obtidas como saida do sub-programa anterior. Neste
sub-programa, a temperatura da particula passa a ser uma das incognitas. Assim, sera
simulado, segundo o modelo do 3° estagio, a queima da particula em fungfio do tempo, e
a cada intervalo de tempo de iteragdio, os valores das varidveis do sistema serfio obtidos
como saida.

A execucdo do programa serd interrompida quande o raio da particula atingir um
valor, que simbolizara a extingio da particula. Portanto a simulagfio estard encerrada e o

programa apresentard o tempo total de queima.
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Com as saidas parciais no decorrer de toda a simulagfio, pode-se tragar graficos com as
distribuigdes de concentragdes e temperaturas a cada intervalo de tempo, e assim,
realmente contar a histéria da partfcula.

Nota-se, no raciocinio apresentado, que foi feita a hipétese simplificadora de que a
relagfio entre o raio da chama e o raio da particula ndio se altera em fungéio do tempo,

dentro dos estagios 2 e 3.

Desenho esquamético com a estrutura do programa:

Programa encerrado
r,=0
>
Sub-programa 1
Estagio 1 To» To >
Sub-programa 2
12iteracdo do 22 estagio
I, Ip
Sub-programa 4 r. T, Sub-programa 3
12iteracdio do 32 estagio Estégio 2
LIRS
Sub-programa 5 Programa egcerrado
r,=
Estagio 3 ’

Programa encerrado
=0
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Para a programacfo, ou seja, para a resolugfio do sistema de equacSes de cada modelo,

foram utilizados os métodos numéricos de Newton Raphson e de Gauss Seidel.

Desenho esquematico da estrutura dos sub-programas:

Resultados:

temperaturas e concentragdes

Proxima iteracdo

A

h 4

Chute inicial;

valores
estimados para

as varidveis  [___________ »

Meétodo de
Newton
Raphson

Equaciio
Diferencial:
dr = f(dt, G,)

Saida principal: ry

v

Sub-programas 2 ¢ 4

12 iteracdo dos estagios 2 e 3

—— Sub-programas 1,3 e 5

Infelizmente, encontrou-se dificuldades na execugdio do programa. A complica¢fo foi o

fato das varidveis estarem dentro de logarftmos. Isto torna a escolha da estimativa inicial

!

Sub-Programa encerrado:

TO = Tlimite ou ry= 0
Saidas: Tempo queima

ry final

muito delicada, pois ha grande tendéncia de erro de dominio.

Para evitar o erro de dominio, utilizou-se a titica de substituicdo do valor do logaritmo
por um numero inteiro quando o logaritmando fosse um niimero menor ou igual a zero. Foram
feitas tentativas com este niimero de substitui¢iio variando de —10000 a +10000 com passo
aritmético de 500. A idéia era evitar o erro de dominio e Jjogar o procedimento de resolugio
para outra regifio de valores, ¢ com isso acertar a convergéncia. Porém, o método de Newton

Raphson ndo convergia ou convergia para uma solugdo correta matematicamente, mas

incoerente fisicamente.
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Foram experimentados varios indices de relaxacio para o método de Newton Raphson,
mas mesmo assim, ndo se conseguiu solucionar o problema.

Uma outra tentativa foi resolver o sistema de equagdes no EES (Engineering Equation
Solver), para uma andlise comparativa. Porém ocorria erro de dominio, por mais que se
alterasse os limites de convergéncia das variaveis.

O EES utiliza um método de Newton Raphson modificado para a resolugfio de sistemas
de equagdo.

Concluindo, nio se conseguiu simular 0 modelo utilizando para a programacio o método
de Newton Raphson.

Em anexo, serd apresentado como exemplo, sub-programas 2 e 3 realizados para o 2°
estagio da combustdo. N#o estdo convergindo, mas podem ser vteis para uma possivel

continuagio do trabalho.

11. Comentarios finais

Com a constante preocupagdo de se apresentar claramente todas as hipéteses
simplificadoras e restri¢Ses consideradas na modelagem, foi construido um modelo para a
combustdo de uma particula solida, mais especificamente de carvio.

Para a utilizagio de qualquer modelo deve-se avaliar cunidadosamente todas as
consideragdes utilizadas no seu desenvolvimento. Neste caso complexo da combustio de
particulas s6lidas, o modelo obtido servird para uma analise inicial do processo, trazendo
maior familiaridade com as variveis envolvidas, relagdes e comportamentos importantes.

Na realidade a melhor forma de se representar o fendmeno fisico real da combustio de
particulas s6lidas seria através de uma modelagem que unisse analise teérica e expressdes
empiricas. Este trabalho teve um enfoque tedrico e a vivéncia experimental foi aplicada
apenas nas consideracdes, hipoteses simplificadoras e para especificar as principais etapas que
0 processo pode apresentar.

Naturalmente, o resultado deste trabalho deve ser aprimorado. Houve um avango
significativo, mas ainda muito limitado dentro da amplitude do campo a ser explorado ¢ da
complexidade do assunto.

Segundo a visdo do autor, os préximos passos para a continuago do estudo do tema

seriam;
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- Resolver a problemética da programacfio, investindo mais em modificagdes sobre os

métodos numéricos ji experimentados ou partindo para outras alternativas, outros

métodos.

- Redugdo das hipbteses simplificadoras e restricbes é obviamente o objetivo de

qualquer trabalho futuro. Serdo citados alguns exemplos:

Incluir o resultado da cinética quimica para ampliar o campo de atuacfo do
modelo;

Utilizar mais dados experimentais para poder especificar melhor as etapas do
fendmeno combustiio;

Aumentar o nimero de volumes de controle no desenvolvimento do modelo;
Considerar as etapas de vaporizagdo e volatilizacio da particula sélida;

Considerar a influéncia e comportamento da nuvem de particulas, ou seja, a
interacio enire elas;

Introduzir expressSes empiricas ao modelo;

Etc.

Para finalizar, ¢ importante comentar a transparéncia com que se preocupou desenvolver

a modelagem. Pode-se dizer que o modelo construido neste trabatho é limitado frente a

complexidade do fenémeno fisico, mas € fisicamente, quimicamente ¢ matematicamente

coerente.
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13. Anexo

Nas paginas seguintes serdo apresentados os codigos dos sub-programas 2 e 3, os quais

representam o 2° estigio do modelo.

Os codigos dos outros sub-programas sio similares.



/* SUB-PROGRAMA 2 - ESTAGIC 2 */

#include <stdio.h>

#include <math.h>

void main (void) {
FILE * arqg;
double F, d]10)[10), xfi0], yI[10), £[10), rp, To, R, ro, D, L, a, mo2i, mn2i,
Ki, K2, K3, K4, K5, K6, K7, K8, hfco, hfco2, ¢, Ti, ri, err, e, 4x[101, M, k:
int i, cont, N;
arqg = fopen ("a:tfl.xls"™, "w");

/*Estimativas*/
x[0]=0.0002; Fadcard
x[1]=0.15; /*Concentracac de oxigenio na chama*/
x[2)=0.01; /*Raio da chama*/
x[3]1=1200; /*Temperatura na chama#*/
x[4]=0.3; /*Concentracao de CO na superficie da particula*/
x{51=0.1; /*Concentracac de COZ na chama*/
x[6]=0.75; /*Concentracao de N2 na chama*/
x[71=0.7; /*Concentracao de N2 na superficie da particula*/
cont=0;
rp=0.0002; /*raio da particula*/
ro=0.2; /*densidade média da mistura gasosa+*/
D=0.00025; /*difusividade média da mistura gascsa*/
L=ro*D;
a=1.333; /*relagdo entre a massa de oxidante e a massa de combustivel
consumidos na superficie da particula*/

mo2i=0.233; /*concentragdo mdssica média de oxigénio na atmosfera*/
mn2i=0.767; /*concentragdo mdssica média de nitrogénio na atmosfera*/
k=0.11; /*condutividade média da mistura gasosa*/
hfco=~3947390; /*entalpia de formagdo de Co*/
hfco2=-8943680; /*entalpia de formacdo de €CO2*/
c=1250; /*calor especifico médio da mistura gasosa*/
To=800; /*temperatura da superficie da particula*/
Ti=1200; /*temperatura ao longe#*/
ri=1; /#*valor que simboliza o raio tendendo ac infinito*/
F=-1000; /*termo de ajuste dos logaritmos*/
N=0;
/*Newton Raphson*/
do {

if (N==100)1{

F=F+0.5*F;
N=0;
}

for (i=0; i<B8; i++){
®[1i]=x[i]-d=x[i]*0.3;
}
N=N+1;
R=x[2]/xrp:
Kl=(a+l)*hfco+c*To-c*x[3]+(k*To) /{rp* (R-1) *x[0]) - (k*xX[3])/ (rp* (R-1} *x[0]}) ;
Kz=(a+l) *hfco~x[4] *hfco+ (k*To) / {rp* (R-1) *x[0]) - (k*x[3])/ (rp* (R-1} *xi0]);
K3=—k*R*R*({x[3]—To)/(x[O]*rp*(R—l))+(Ti—x[3])/(x[O}*{ri—R*rp)))
- (a+l)*hfco+c* (x[3]-Ti);
K4ﬁ—k*R*R*({x[3]—To)/(x[O]*rp*(R—l))+(Ti~x[3])/(x[O]*(ri—R*rp)))
~{a+l)*hfco-x[5]*hfcoZ;
d[0][0]=rp/L-rp/ (L*R);
dl[0} [1]=-1/(a+xil]):
di0] [2]=x{0]*rp*rp/{L*x[2]1*x[2]);
dA[0)[3]=d[0] [4]=a[0] [53]=d[0][&6]=d[0][7]=0C;
dil] [0)=zrp/ (L*R);
dl1l] [1I=1/(2%a+x{1]};
d[1]1{2]=-x[0] *rp*rp/ (L*x[2]1*x[2]}):
d[11[31=d[1]1[4]1=d[1] [5]=d[1]1[6]=d[1][7]1=0;
dl2] [0]l=rp/L-rp/ (L*R) - { (k* (x[3]-To) ) / (rp* {(R—1} *x[0]*x[D] *K1) )
+{(k*(x13]-To) )/ (rp*{R-1L}*x[0]*x[0]*K2));
d[2] [2]=x[0] *rp*rp/ (L*x[2]1*x[2])-k* (x[3]-To) / (x [0} *K1* (x[2]1*=x[2]-2*x[2]
*rp+rp*rp))%k*(x[3]—To)/(x[O]*K2*(x[2]*x[2]—2*x[2]*rp+rp*rp));
d[2]{3]=c/Kl+k/(x[O]*rp*(R—l)*Kl)—k/(x[O]*rp*{R—l)*K2);
d[2][4]=—-hfco/K2;
dA[2} [1]=d[2] [5]=d[2] [6]=d[2] [7]1=0;



#{3]-To) / (rp* (R-1) )+ (Ti-x[3])

d[31[0]=rp/ (L*R) - (k*R*R/ (K3*x[0] *x[0]})* ((
D)) * ({x[3]-To) / (rp* (R-1} ) +(Ti-x[3])

/(ri-R*rp) ) +{k*R*R/ (K4*x[0]*x [0
f{xi-R*rp)};

d[3]{2]1=-x[0]*rp*rp/ (L*x[2]*x[2]})-k* (x[3]-To) *x[2] *(2*rp—x[2]}/ (K3*x[0]
*rp*rp* (x[2]1*x[2]-2*x[2] *rpt+rp*rp} ) —k*{Ti-x[3] ) *x[2]* (-Z2*ri+x[2])
F{K3*x[0] *rp*ep* (ri*ri-2*ri*x[2]+x[2]*x[{2]))+k* (x[3]-To) *x[2]
* (2%rp-x[21)/ {K4*x (0] *rp*rp* (2 [2]*x[2]-2*x (2] *rp+rp*rp) ) +k* (Ti-x[3])
*x[2]*(-2*ri+x[2])/ (Ké*x[0] *rp*rp* (ri*ri-2*ri*x[2]+x[2]*x[2]}):

di[3] [31=-c/K3+k*R*R/ (x[0] *rp* (R-1}) ) * ({1/K3-1/K4) +k*R*R/ (x[0] * {ri-R*rp))
*(1/K4-1/K3);

di{3][5]=-hfco2/K4;

df3]{1]1=d[3]1[4]=d[3][6]=d[3][7]=0;

d[4][0]=rp/ (R*L)-rp/L;

df4] {el=1/x[6];

dl4] [71=-1/%[7];

did4]i2]=-x[0]*rp*xp/ (L*x[2]*=x[2]);

di4]11)=d[4][31=d[4][4]1=d[4][5]=0;

d(5] [0]=rp/ (L*R};

d(5][6]=1/x[6];

d[5][2]=—=x[0]*rp*rp/ (L*x[21*x[2]);

A[5] [11=d]3]) (3]1=d[5]) [4]1=d[5][5]=d[3] [7]=0;

d[6][4]1=d[6][71=1;

d[6] [0]1=d[6][1]=di6] [2]=d[6] [3]1=di6]i5]=Al&][6]=0;

df71[11=d[7][51=d{7][6]=1;

Al71[0]=d[71[2]1=d[7][3]=d[7]{4]=d[{7][7]1=0;

KS5=1+x[1l]/a;

Ké6=14(mo2i-x[1])/ {2%a+x[1]);

Ki=x[6]1/x[7];:

K8=mn2i/x[6]:

if (cont==20){

fprintf{arq, "%1f

=
=

’ )
fprintf(arg, "2lf ", K2);
fprintf(arg, "%lf ", K3);
fprintf(arg, "%1f ", K4};
fprintfiarg, "%LE ", K5);
fprintf(arg, "%1f ", K6);
fprintf(arq, "S1f ", K7);
fprintfl{arg, "%1f ", K8);:
fprintfiarg, "\n");:

}
if (K5>0)
flO}=x[0]*rp/L-x[0]*rp/ (L*R)-log (K5);
else
F{0]=x{0] *rp/L-x[0]1*rp/ {L*R}-F;
if (K6>0)
£l1]1=x[0]*rp/ (L*R}~log (K6) ;
alse

f[1]=x[0}*rp/ {L*R)-F;
if (K1>0 && K2>0)
f[2}=x[0]*rp/L—x[0]*rp/(L*R)—log(K1}+log(K2);
if (K1>0 && K2<=0)
£[2]1=2(0]*zp/L-x{0]1*rp/ {L*R) ~log (KL) +F;
if (K1<=0 && K2>0)
E[2]=x[01*rp/L-x[0]*zp/ (L*R) -F+log (K2}
if (K1<=0 && KZ2Z<=0)
£[2]=x[01*rp/L-x2[0]*rp/ (L*R) ;
if (K3>0 && K4>0)
fI3]=x[0]1*rp/ (L*R)-log{K3)+log{K4);
if (K3>0 && Kd<=0)
f[31=x[0] *rp/ (L*R)-log (K3)+F;
if (K3<=0 && K4>0)
f[31=x[0]*rp/ (L*R)-F+log (K4} ;
if (K3<=0 && Kd«=0)
fI3]1=x[0]*rp/ (L*R) ;
if (K7>0)
£[41=x[0]*rp/ (L*R) -x[0] *rp/L+log (K7) ;
else
fl4]=x[0]*rp/ (L*R}-x[0] *rp/L+0.1;
if (K8>0)
f[5]=x[0]*xp/ (L*R)-log{K8);
else



£[5]1=2[0]*rp/ (L*R)-F;

flel=x[4]1-1+x{7]);
fL7]=x[1]+x[5]-1+x[6];
for (i=0; i<8; i++}{

}

dx[i]=0;
y[i]=0;

/*Gauss-Seidel*/
de {

for (i=0; i<8; i++){

dz[i]=(1/d{i] [1]1}*{£[i]-d[i]1[0]1*dx[0]-d[i][1]*dx[1]-d[i] [2]*dx[2]
-d[i] [3]*dx[3]-d[i] [4]*dx[4]-d[i] {5]*dx[5]-d[i]l[6}*dx[6]-d[i][7]

FAx{7]+d[i] [1]1*dx[i]};

}

err=0;

for (i=0; i<B; i++){
if (dx[i]1!'=0)

e=fabs { (dxi{i]-y[i])/dx[i]);
if (y[1i]'=0 && dx[i]==0)
e=1;
if (y[i]==0 && dx[i]==0}
e=0;
if {e>err)
err=e;
}
for (i=0; i«8; i++){
ylil=dx[i}:
}

} while {err>0.01);
M=dx[0]/x[0];

for

}

(i=1; i<B; i++){
if (fabs{dx[il1/x[1]}>M)
M=fabs (dx{i]/=[1]):

if (cont==100)

cont=0;

cont=cont+i;
} while (M>0.05) |} (x[1]>1) [| (x[4]1>1)

fprintf{arg, "G mC2,f To Tf mCO,0 mCOZ, £

fprintf{arg, "\n"};

for

}

(i=0; i<8; i++){
fprintf(arqg, "31f ", x[i]);

fclose (arqg):

(x[5]>1) || (x[61>1)
N2, £ mN2,0") ;

I

(2[7]>1)});



/* SUB-PROGRAMA 3 - ESTAGIO 2 */

#include <stdio.h>
#include <math.h>
void main (void) {
FILE * arqg:
double d[10][10], =x{l0], y[(l0], f[10]1, rp, R, ro, D, L, a, moZ2i, mn2i, K1, K2
, K3, K4, K5, K6, K7, K8, hfco, hfco2, ¢, Ti, ri, err, e, dx[1l0], dr
, dt, roC, t, M, k;
int i, cont:
arqg = fopen {Ma:tfl.xls", "w");

A/EESTIMATIVAS*/
x[0]=0; /G
%[1]=0.15; /*Concentracac de oxigenio na chama*/
x[2]=800; /*Temperatura na superficie da particula*/
x[3]=1300; /*Temperatura na chama*/
x[4]=0.3; /*Concentracac de CO na superficie da particula*/
x[5]=0.1; /*Concentracao de COZ na chama*/
x[6]=0.75; /*Concentracao de N2 na chama*/
x[7]=0.7; /*Concentracao de N2 na superficie da particula*/
cont=0;
dt=0.008; /*intervalo de tempo de integragdo*/
rp=0.0002; /*raio da particula*/
R=50; /*relagdo entre rf e r0 - Resultado do sub-programa anterior*/
ro=0.2; /*densidade média da mistura gasosa®*/
roC=1600; /*densidade do carvio*/
D=0.00025; /*difusividade média da mistura gasosa*/
L=ro*D;
a=1,333; /*relacdo entre a massa de oxidante e a massa de combustivel
consumidos na superficie da particula*/
mo2i=0.233; /*concentracdo mdssica média de oxigénio na atmosfera*/
mn2i=0.767; /*concentracdo mdssica média de nitrogénio na atmosfera*/
k=0.11; /*condutividade média da mistura de gases*/
hfco=-39%47393; /*entalpia de formagdo de CO*/
hfco2=-8943682; /*entalpia de formagdo de CO2*/
c=1250; /*calor especifico da mistura gasosa*/
Ti=1200; /*temperatura ac longe*/
ri=1; /*valor gue simboliza o raio detendo ao infinito*/
do {
for (i=0; i<8; i++){
dx{i]=0;
}

/*Newton Raphson*/
do {
for (i=0; i<8; i++){
2[i)=x{ii-dx[i]*0.2;
}
Ri={a+l) *hfcotc*x[2]-c*x{3)+ (k*x{2] )/ {rp* (R-1)*x [0} )~ (k*x[3]}/ {rp* (R-1)
*%2[0])
K2=(a+l)*hfco-x[4] *hfco+(k*x[2])/ {rp* (R~1)*x[0]}- (k*x(3])/ (rp* (R-1)
*x10]1):
K3=-k*R*R*( (x[31-x(2) )/ {x[0} *rp* (R-1) ) +(Ti-x[3])/(x[G]* (ri-R*rp)))
-({a+l) *hfco+c* (x[3]1-Ti);
K4=-k*R*R* ( (2 [3]1-x[2]) /{(x[0]1*rp* {R-1) )+ {Ti-%{31)/ (x[0]* (ri-R*rp)})
—(a+l) *hfco-x[5]*hfco2;
fprintf(arq, "®1f ", K1);
fprintf(arg, "%1f ", K2):
fprintf{arq, "%1f ", K3);:
fprintf{arg, "%1lf ", K4};
dl[0][0l=rp/L-rp/ (L*R) ;
d[0] [L]=-1/(a+x[1]);
d[0][2]=d[0] [3]=dl0][4]=d[0][5]=d[0] [6]1=d[0] [7]=0;
d[1] [0]=rp/ (L*R);
dl1}[il=1/(2%a+x[1]);
A[1][2]=d[21}[3]1=d[1] [4]1=d[1]){5])=d[1][€]=dA[2)[7]=0;
dl[2] [0]=rp/L-rp/ (L*R) - ((k* (x[3]-x[2]))/ {rp* (R-1)*x[0] *x[0] *K1))
+{(k* (2[3]~x[2])) / {xp* (R-1} *x[0] *x [0] *K2) } ;



d[2][2]=~k/(x[0]*rp*(R—l)*Kl)—c/K1+k/(x[O]*rp*(R—l)*KZ);

d[2][3]=C/K1+k/(x[0]*rp*(R—l)*Kl)-k/(x[O]*rp*(R—l)*KZ);

d[2] [41=-hfco/K2;

df2]1 (11=d[2] [51=d[2]([6]=d[2][7]1=0;

d[3][0]=rp/(L*R)—(k*R*R/(KS*x[O]*x{O]))*((x[3]—x[2])/(rp*(R—l))
+(Ti—x[3])/(ri—R*rp))+(k*R*R/(K4*X[O]*x[0]))*((X[3]—x[2])
/ (rp* (R-1) ) +(Ti-x[31)/ (ri-R*rp));

dl31[2]=(k*R*R/ {x[0] *rp* (R-1)) ) * (1/K4-1/K3);

d[3][3]=—C/K3+k*R*R/(x[O]*rp*(R—l))*(1/K3—l/K4}+k*R*R/(x[O]*(ri—R*rp))
*(1/K4-1/K3);

d[3][5])=-hfco2/K4;

d31[1]=d[3][4]i=d[3][6]=d[3][7]1=0;

d[4] [0)=rp/ (R*L)-rp/L;

dfd] [e)=1/=z[@€];

dl4] [7]=-1/%[7];

d[4] [11=d[4] [2]=d[4][3]=d[4][4)=d[4][5]=0;

di5] [0]=rp/ {L*R);

df3lie]=1/xf{6];

d[5] [1]=d[5] [2]=d[5] [3]=d[5] [4]=d[5] [5]=d[5][7]=0;

dl6f[4]=d[6][7]=1;

dl6] [0]=d[6] [1]=d[6][2]=d[6][3]1=d[6][5]=d[6][6]=0;

dl7] [1]=d[7]1[5]=d[7][6]=1;

dl7]1[0]=d[7] [2]=d[7])(3]=d[7][4]=d[7][7)=0;

K5=1+x{1]/a;

Kéo=1+(mo2i-x[11)/(2*a+x{1]) ;

K7=x[6]/r[7]:

K8=mn2i/xz[6];

fprintf{arg, "S1f ", K5);

fprintfiarg, "21f ", K&);
fprintf(arqg, "%1f ", K7):
fprintflarg, “21f ", KB):
fprintf{arqg, "\n"):
if (K5>0)
£101=x{0]*rp/L~x[0]*xp/ (L*R} -log (K5) ;
else
£{01=x[0]*rp/L-x[0] *rp/ (L*R) ;
if (K6>0)
fI1]=2[0]1*rp/ (L*R)-log (K6) ;
else

fl1]=x[0]*rp/ (L*R);
if (Ki>0 && K2>0) ’
f[2}=x[0]*rp/L—x{O]*rp/(L*R)—log(Kl)+log(K2);
if (K1>0 && K2<=0)
f[2}=x{0]*rp/L*x[O}*rp/(L*R}—log(Kl);
if (K1<=0 && K2>0)
f[2]=x[0]*rp/L—x[O]*rp/(L*R)+log(K2);
if (K1<=0 && K2<=0)
£[2]=x[0]1*rp/L-x[01*rp/ (L*R) ;
if (K3>0 && K4>0)
£[3]=x[0]*rp/ (L*R)-log (K3)+log (K4) ;
if (K3>0 && K4<=0)
£I3]1=x[01*rp/ (L*R) -log (K3} ;
if (K3<=0 && K4>0)
E[3]1=x[01*xrp/ (L*R)+1log{K4) ;
if (K3<=0 && K4<=0)
f(3]1=x[0)*xrp/ (L*R});
if (R7>0)
£{4)=x[0]*rp/ (L*R)-x[0) *rp/L+log (K7) ;
else
f[4]=x[0]*rp/(L*R)—x[O]*rp/L;
if (K8>0)
fI3]=x[0]*rp/ (L*R)-log (K8) ;
else
EI5])=x[0] *rp/ (L.*R) ;
flel=x[4]-1+x[7]1;
E[7]=x[1]4+x[5]-1+x[6];
for (i=0; i<8; i4+}{
dx[i]=0;
y[i]=0C;



/*Gauss-Seidel */
do {
for (i=0; i<8; i++){

dx{i}=(l/d{i]{iJ)*(fEi]*d[i]IOJ*dKEOJ—dIi][ll*dxfl}-d{i}{21
*dx[ZI—d[i][3]*dx[3]—d{i]{4]*dxf4]—d[i][5]*dx[5]—d[i][6]*dx[6]

~Ali)[71*dx{7]+d (1] [1]*dx[i]) ;

err=0;
for (i=0; i<8g; i++){
if (dx[i]!=0}
e=fabs((dx{i]—y[i]}/dx{i});
if(y[i]l!'=0 g& dx[i]==0)
e=];
if(yv([il==0 g& dxfi]==0)
e=0;
if (e>err)
err=e;
}
for (i=0; i«8; i++){
yiil=dx[i];

} while (err>0.01};
M=dx[0]/x[0};
for (i=1; i<8; i++){
if (fabs(dx[i]/x[i})>M)
M=fabs (dx[i]/x[i]);
}
b while (M>0.01);
if(cont==0){

fprintf(arq, "G mO2,f To TF mCO, 0 mCOZ, £ mN2, £ mN2,o") ;

fprintf(arqg, "\n");

for (i=0; ji<sg; i++){
fprintf(arg, ":1f ", ox{il);

fprintf(arq, "\n");

dr=-dt*x[{0]/roC;

rp=rp+dr;

cont=cont+1;
lwhile (rp>0.000001 && x[31<1870);
t=cont*dt;
fprintf(arq, "0 tempo de queima da particula
fprintf(arq, "A temperatura final na chama &
fclose {arqg) ;

€ de #1f\n", t);
de %1f\n", x[3]);



