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RESUMO

Motores de combustdo interna sdo amplamente utilizados, como por exemplo, no setor
rodoviario € maquinas agricolas. Mais especificamente, motores de igni¢do por compressao
fazem parte de uma significativa por¢do desses setores. Contudo, sabe-se que 0os mesmos sao
responsaveis por grande parte da poluicdo ambiental e urbana que gera maleficios a satde
humana. Também, como os combustiveis fosseis utilizados para o funcionamento dos motores
vém de fontes limitadas, ha a necessidade de buscar novas fontes € menos poluentes. Neste
sentido, muitos estudos ja vém sendo feitos para que isso seja alcangado, com novas técnicas
de aprimoramento da combustao e utilizagdo de combustiveis de fontes renovaveis que possam
causar menos impactos ambientais, como por exemplo, o etanol. Sabe-se que o etanol tem
elevada octanagem, resistindo a altas taxas de compressao e podendo ser utilizado em motores
de ignicdo por compressao. Porém, ele também tem indice de cetano baixo, o que acarreta em
maior tempo de atraso de igni¢do em comparagdo ao 6leo diesel. Frente ao exposto, este
trabalho tem como objetivo o estudo de um motor simplificado de igni¢do por compressao, por
meio de simula¢des numeéricas, usando como combustivel misturas de 6leo diesel e etanol, no
intuito de entender melhor o potencial e as limitagdes do uso de etanol nesse tipo de motor. O
programa utilizado ndo possui funcdes que representem transferéncia de calor para as
superficies do sistema, nem transformagdo de fase do combustivel de liquido para gasoso,
assim, o estudo ¢ mais direcionado na cinética quimica da interacao entre os dois combustiveis,
por utilizar um mecanismo cinético detalhado. Foram feitas simulagdes variando o volume
deslocado, porcentagem de etanol na mistura combustivel, e foi aplicada a técnica de inje¢des
multiplas para entender sua influéncia nos resultados. Foi feita também uma simulagdo
secundaria, em reator de volume constante, para analisar o atraso de igni¢do do combustivel
diesel ao acrescentar porcentagens de etanol. Essa simulagdo secundaria confirma o aumento
do atraso de igni¢ao devido ao etanol. No programa principal, foram feitas analises da poténcia
de expansdo, emissdes de formaldeido, mondxido de carbono e mondxido de nitrogénio em
fun¢do da rotag¢do. Viu-se que etanol pode aumentar a poténcia de expansao, € o etanol teve
maior ou menor influéncia na formacao dos poluentes, dependendo da espécie, condi¢des de
injecdo e de rotacdo. As analises foram feitas com base nas hipodteses simplificativas, assim,
ainda podem ser feitos aprimoramentos para a obten¢do de resultados mais reais e posterior
comparagao aos resultados aqui obtidos.

Palavras-chave: Motor de combustao interna. Cantera. Diesel. Etanol. Simulacao.



ABSTRACT

Internal combustion engines are widely used, for example in the road sector and agricultural
machinery. More specifically, compression ignition engines are part of a significant portion of
these sectors. However, it is known that they are responsible for much of the environmental and
urban pollution that causes harm to human health. Also, as fossil fuels used for engine operation
come from limited sources, there is a need to look for new sources and less pollutants. In this
sense, many studies are already being done to achieve this, with new techniques to improve
combustion and use of fuels from renewable sources that may cause less environmental impacts,
such as ethanol. Ethanol is known to have high octane rating, resisting high compression ratios
and can be used in compression ignition engines. However, it also has a low cetane number,
which results in a longer ignition delay time compared to diesel oil. Based on the above, this
work aims to study a simplified compression ignition engine, using numerical simulations,
using diesel fuel and ethanol blends as fuel, in order to better understand the potential and
limitations of ethanol use on this kind of engine. The program does not have functions that
represent heat transfer to the surfaces of the system, nor fuel phase transformation from liquid
to gas, thus, the study is more directed in the chemical kinetics of the interaction between the
two fuels, using a detailed kinetic mechanism. Simulations were performed by varying the
displaced volume, percentage of ethanol in the fuel mixture, and the multiple injection
technique was applied to understand its influence on the results. A secondary constant volume
reactor simulation was also performed to analyze the ignition delay of diesel fuel by adding
ethanol percentages. This secondary simulation confirms the increased ignition delay due to
ethanol. In the main program, analyzes of expansion power, emissions of formaldehyde, carbon
monoxide and nitrogen monoxide were performed as a function of rotation. Ethanol was found
to increase the expansion power, and ethanol had a greater or lesser influence on pollutant
formation, depending on species, injection and rotation conditions. The analyzes were made
based on the simplifying hypotheses, thus, improvements can still be made to obtain more real
results and subsequent comparison with the results obtained here.

Keywords: Internal combustion engine. Cantera. Diesel. Ethanol. Simulation.
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1 INTRODUCAO

Desde o desenvolvimento do etanol como fonte de combustivel renovavel, passando
pelo periodo do Prodalcool no Brasil, os estudos de sua utilizagdo e otimizagdo em motores de
combustdo interna vém sendo aprofundados com o intuito de té-lo como fonte alternativa
eficiente e economicamente viavel de combustivel. Seu viés, além de econdémico, visa
minimizar os efeitos das emissdes na poluicao urbana e ao meio ambiente global, visto que o
etanol ¢ uma alternativa aos combustiveis fosseis, os quais estdo relacionados a emissdo de
dioxido de carbono (COy), principal substancia que contribui com o efeito estufa. Acordos
firmados entre paises, como o Protocolo de Quioto estabelecem metas quantitativas para
redugdo de emissdes. Também sabe-se que o petrdleo ¢ uma fonte limitada € o uso do etanol
ajuda a alongar sua vida util (LEITE; LEAL, 2007).

Estudos da utilizagdo do etanol como combustivel para uso em motores do ciclo Diesel
j4 vém sendo abordados nas Ultimas décadas, e algumas técnicas ja sdo apresentadas e podem
ser divididas em trés categorias: fumigacdo de etanol, sistema de inje¢do dupla e misturas de
etanol e diesel. Contudo, o uso do etanol apresenta algumas limitantes, como por exemplo, o
aumento no atraso de ignicdo, o que impede que a mistura de ar e combustivel queime
facilmente impactando negativamente o desempenho de motores de igni¢cdo por compressao
(SAHIN; DURGUN, 2009). Por outro lado, também sabe-se que o etanol tem alto indice de
octanos, podendo resistir a altas taxas de compressao, o que € bom para motores do ciclo Diesel
que operam com taxas altas (BRUNETTI, 2012).

A combustdo de igni¢do por compressdo ¢ um processo bastante complexo, que
depende de varios fatores, entre eles estdo as caracteristicas do combustivel, a geometria da
camara de combustdo, o sistema de injecdo do combustivel entre outros. O fator de maior
relevancia na eficiéncia de conversao de energia ¢ a mistura de combustivel e ar, que deve ser
suficientemente rapida e no angulo de virabrequim mais adequado, e para isso, € necessario um
sistema de injecdo eficiente, que injete quantidade de massa adequada a alta velocidade e
pressdo, entre outras caracteristicas (HEYHOOD, 1988). No intuito de melhorar esse processo,
estratégias de injecdo vém sendo estudadas por muitos pesquisadores, podendo-se citar as
principais: variacao da pressdo de injecdo, modelagem da taxa de injecdo, tempo de injegdo e
injecdes multiplas (MOHAN; YANG; CHOU, 2013). Assim, dadas as limitacdes ao uso do
etanol em relagdo as suas propriedades fisicas e quimicas, vé-se que ja existem muitas

estratégias que podem amenizar esses fatores limitantes.
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Os atuais motores Diesel ainda estdo em processo de aprimoramento para melhorar a
eficiéncia térmica com o uso de etanol, contudo, a crescente necessidade da utilizacdo de
combustiveis de fontes renovaveis € menos poluentes deve levar o setor automotivo a investir
cada vez mais em adaptagdes e melhorias voltadas a sua utilizagao.

Frente a todos os motivos citados, o presente trabalho buscou analisar numericamente
a operacdo de um motor de ignicdo por compressdo, simplificado, usando como combustivel
uma mistura de substituto de oleo diesel e etanol, também aplicando a técnica de injecdes
multiplas, no intuito de entender melhor os potenciais beneficios bem como as limitagdes do
uso do etanol nesse tipo de motor ¢ com essa técnica. Para isso, foram feitas simulagdes
numéricas de um motor simplificado, com o auxilio do software CANTERA, visando desta
forma direcionar o estudo um pouco mais voltado a cinética quimica da interacao entre o diesel
e o etanol. Como resultados, ¢ apresentada a andlise do atraso de ignicdo das misturas, da
poténcia de expansdo e da emissdo das espécies quimicas formaldeido, monoxido de carbono e

monoxido de nitrogénio.
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1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Objetivo Geral

O objetivo principal deste trabalho ¢ analisar numericamente a operagdo de um motor
de igni¢do por compressao usando como combustivel misturas de substitutos de 6leo diesel e
etanol, no intuito de melhor entender o potencial e as limitagdes do uso do etanol em motores
de igni¢do por compressao. A andlise ¢ feita sobre um motor simplificado em termos de
subsistemas operativos do mesmo, visando dessa forma direcionar o estudo na cinética quimica

da interagdo entre o diesel ¢ o etanol.

1.1.2 Objetivos Especificos

= Descrever os principais conceitos, caracteristicas e funcionamento de motores
de combustdo interna de igni¢do por compressao;

= Analisar a cinética quimica de misturas de substitutos de diesel e etanol,
variando a propor¢do de etanol na mistura em termos de atraso de ignigdo em
reator homogéneo de volume constante;

= Entender as diferencas entre mecanismos cinéticos globais e detalhados na
modelagem de sistemas de combustao;

= Examinar as diferentes fungdes e caracteristicas de simulagdo numérica do
programa CANTERA;

= Implementar o modelo numérico modificado no CANTERA, a partir de um
codigo obtido do mesmo em sua base de dados;

= Comparar os resultados obtidos da poténcia de expansdo, emissdo dos
poluentes formaldeido, mondxido de carbono e monoxido de nitrogénio dos
substitutos de diesel com os substitutos acrescidos de etanol;

= Avaliar, do ponto de vista de cinética quimica, o potencial do combustivel

etanol para combustdo em motores de ignicdo por compressao.
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

Uma grande parcela dos veiculos utilizados no mundo fazem uso do motor de igni¢ao
por compressdo para seu funcionamento, bem como outras maquinas em diversas aplicagdes.
O desenvolvimento desses motores ao longo do anos gerou uma grande base de informagdes
técnicas para o estudo dos mesmos. Nessa secdo sera apresentada uma breve parte das
informacdes sobre o funcionamento de motores de ignicdo por compressao, da reprodugao
desse tipo de motor dentro do cenario das simulagdes numéricas ¢ dos modelos de cinética

quimica de combustiveis.

2.1 MOTOR DE IGNICAO POR COMPRESSAO

O motor de igni¢ao por compressao, também conhecido como motor de ciclo Diesel,
faz parte do grupo de motores de combustao interna alternativos. Existem outras classificagdes
de motores, porém, ndo serdo abordadas nesse trabalho, por ndo serem o objetivo de estudo.

O funcionamento do motor Diesel pode ocorrer em um ciclo de dois ou quatro tempos.
O ciclo de quatro tempos ¢ dividido em: admissao de ar, compressao do ar, injecao do
combustivel com expansdo pela combustdo, e escape dos gases queimados.

Na Figura 1, um esquema do ciclo de funcionamento ¢ apresentado, seguido de um

detalhamento apurado das etapas.

Figura 1 - Ciclo Diesel 4 tempos.

) [

a) Admissao b) Compressao ¢) Injecao-Expansao d) Escape

Fonte: Martins (2013, p. 9).

1° Tempo — Admissdo: A valvula abre com o pistdo no ponto morto superior (PMS),

continuando aberta quando passa pelo ponto morto inferior (PMI), e fecha somente algum
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tempo depois. Essa caracteristica permite que o volume especifico da cAmara aumente, devido
a velocidade com que o ar entra pelo efeito de empuxo do pistdo, e a inércia da coluna gasosa,
mesmo que o pistao tenha iniciado sua subida. Assim, quando a valvula fecha, tem-se uma
pressao na camara maior que a pressao externa.

2° Tempo — Compressao: Nesta etapa, as valvulas de admissdo e escape permanecem
fechadas, e o pistdo comprime o ar a medida que ascende, aumentando sua temperatura e
pressao.

3° Tempo — Injecdo/Expansdo: Um tempo antes do pistdo chegar ao PMS, o
combustivel ¢ injetado, a altissima pressdo, no interior da massa de ar. O efeito do sistema de
injecdo faz com que o combustivel va se vaporizando ao longo do percurso do jato, assim, ao
entrar em contato com o ar quente e também de alta pressao, ocorre a inflamagao espontanea
pelo efeito de difusdao. A chama de difusdo ocorre em uma zona de reagdo, sendo que o
combustivel entra de um lado, e o ar pelo outro, ocorrendo a mistura e queima. A energia
liberada na combustao gera uma alta pressao, que origina uma forca sobre o pistao, deslocando-
0 do PMS ao PML

4° Tempo — Escape: Ao aproximar-se do PMI, a valvula de exaustao ¢ aberta, iniciando
o escoamento de saida dos gases queimados pela diferenca de pressao entre camara e ambiente
externo. O pistdo, ao voltar para o PMS por inércia do sistema, também faz o processo de
expulsdo dos gases para fora do cilindro. Na volta para o PMI, gera a depressao necessaria para

uma nova admissao de ar, iniciando um novo ciclo (MARTINS, 2013).

2.2. CARACTERISTICAS PRINCIPAIS

Motores Diesel sao utilizados em veiculos que necessitam de alto torque, normalmente
aplicados em veiculos de transporte rodoviario, como caminhdes e dnibus. Para isso, motores
com alta taxa de compressdo e rendimento térmico sao requeridos. Com o Diesel, que possui
propriedades termodinamicas que possibilitam sua autoignicdo rapida e alto rendimento
térmico, ¢ possivel utilizar motores com altas taxas de compressdo, que variam de 12 a 24,
tipicamente. O motor sempre opera com a maxima capacidade de volume de ar, assim, o que €
controlado ¢ a quantidade de massa de combustivel injetado, que quanto maior for, maior sera
o torque. Contudo, a massa ¢ restringida para que possa haver uma maxima eficiéncia de
combustdo, evitando desperdicio de combustivel ndo queimado, assim, sempre haverd uma

mistura mais pobre em combustivel. Isso quer dizer que, pode-se injetar alta quantidade de



19

combustivel, mas hd um limite, para que todo o combustivel possa ser convertido em energia

térmica.

2.3 TIPOS DE SISTEMAS DE COMBUSTAO DIESEL

Os motores Diesel estdo divididos em duas categorias, sendo definidas como:

Os motores Diesel sdo divididos em duas categorias basicas de acordo com o
projeto da cdmara de combustdo: (1) motor de injegdo direta (DI) o qual possui
uma tnica cAmara de combustao; (2) motor de inje¢do indireta (IDI) o qual
possui a camara dividida em duas regides e o combustivel € injetado na pré-
camara que € conectada a cdmara principal (situada acima da coroa do pistdo)
através de um bocal, ou um ou mais orificios. Os projetos de motores IDI sdo
usados apenas nos menores tamanhos de motor. Dentro de cada categoria ha
varias geometrias diferentes de camara, fluxo de ar e arranjos de injecdo de
combustivel (HEYWOOD, 1988, p. 493).

O presente trabalho ndo visa ressaltar os estudos no método de injecdo indireta, logo,

uma explicagdo mais abrangente somente sera feita do sistema de injecao direta.

2.3.1 Sistemas de injecao direta

Conforme o tamanho do motor, héa diferentes rigores quanto a taxa de mistura. Para
motores de maior tamanho, a taxa de mistura ndo € tao rigorosa, e o sistema mostrado na Figura
2 (a) ¢ usado, o qual tem um jato de combustivel ndo perturbado. A energia dessa jato atinge
niveis de mistura com o ar suficientemente satisfatorios para a aplica¢do, € uma movimentacao
adicional de ar ndo seria necessaria. A geometria da cdmara de combustao normalmente ¢ uma
cavidade rasa na coroa do pistdo, e ¢ usado um injetor central de multiplos furos.

Na Figura 2 (b) e (c) ¢ mostrada duas configuracdes para médios e pequenos
motores Diesel. Com a diminui¢do do didmetro do cilindro, € necessario que haja uma melhor
taxa de mistura do ar de entrada com o jato de combustivel. O movimento do ar, swirl, € gerado
de acordo com o projeto adequado do sistema de admissdo e valvula. A taxa de mistura aumenta
a medida que o pistdo aproxima-se do PMS, for¢ando o ar a um movimento em torno do eixo
do cilindro, para dentro de um tipo de cavidade do pistdo chamado bow!-in-piston. A Figura 2
(b) mostra o swirl em uma cavidade bowl-in-piston com injetor central de multiplos furos,
configuracdo que deseja manter o minimo de combustivel liquido colidindo com a superficie

da cavidade do pistdo. Na Figura 2 (c) ¢ mostrado o sistema M.A.N., configuragcdo que possui
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um injetor de unico furo, orientado de maneira que a maior parte do combustivel seja

direcionada a realizar um movimento rotacional pelas paredes da cavidade do pistdo.

Figura 2 — Tipos comuns de sistemas de combustao de motores de igni¢do por compressao DI.

Jatos de combustivel Jatos de combustivel

Ar em swirl

(a) &) ()

Fonte: Adaptado de Heywood (1988, p. 494).

2.4 COMBUSTAO COM SISTEMA DE INJECAO DIRETA

De modo geral, o processo de combustdo ocorre em quatro etapas, identificadas no
diagrama da taxa de liberagao de calor da Figura 3, e exemplificadas a seguir.

Atraso de ignicao (ab): representa o periodo entre o inicio da inje¢do de combustivel e
o inicio da combustao. O periodo pode ser identificado com o angulo do virabrequim.

Combustdo de pré-mistura (bc): devido ao atraso de igni¢do, had uma quantidade de
combustivel que vai se misturando com o ar aquecido pela compressao, assim, quando ocorre
a combustao, rapidamente essa mistura ¢ consumida em poucos graus de virabrequim. O calor
liberado da queima dessa mistura € acrescido do calor gerado com a continuidade do
combustivel que estd sendo injetado. Essa combinagdo gera o alto pico de liberacdo de calor
visto no diagrama. Assim, a magnitude do pico da taxa de liberagao de calor depende do atraso
de igni¢do, sendo maior para atrasos longos. Esta etapa ¢ também chamada de combustao ndo
controlada pela difusao.

Combustao controlada pela difusdo (cd): nessa fase, a combustdo de pré-mistura ja nao
ocorre, estando presente somente a chama por difusdo devida ao jato de combustivel. A taxa de

liberacao de calor se comporta de acordo com o progresso de mistura do vapor de combustivel
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e o ar, podendo ou ndo gerar outro pico de liberagdo de calor, e decresce com o fim da injegao
(EOI).

Combustao tardia (de): apds a queima do combustivel por difusdo, ainda ocorre
queima de combustivel remanescente. Por ndo ser uma queima uniforme na camara de
combustdo, ainda podem haver fragdes espalhadas para serem queimadas e combustivel nos
produtos da queima incompleta, que ocorrem nessa fase. A cinética da queima se torna mais

lenta a medida que a temperatura diminui com a expansao da camara.

Figura 3 — Diagrama da taxa de liberag@o de calor de motor DI para as diferentes fases da

combustao.
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Fonte: Adaptado de Heywood (1988, p. 506).

O grafico da Figura 4 mostra trés curvas diferentes do processo de combustdo de um
motor DI pequeno, em funcdo do angulo de virabrequim: curva de pressdo no cilindro, p, taxa
de inje¢do de combustivel, rg, e taxa liquida de liberagdo de calor, Q,. No grafico, pode ser
visto o atraso da liberagdo de calor em relagdo a taxa de inje¢do de combustivel e, que apds o
inicio da queima, mesmo aumentando a 1hg;, ja ndo ocorre um grande aumento de Q,,. A curva
de liberacdo de calor apresenta um valor negativo devido a transformacdo de fase do
combustivel de liquido para gasoso, o que diminui o valor liquido do processo. E visto que a
curva da pressdo tem um comportamento mais suave em relagdo as outras curvas. Tal
comportamento se faz necessario, pois, altas variagdes da pressdo podem causar danos a

estrutura do motor caso a pressao maxima de projeto seja ultrapassada.



22

Figura 4 — Pressao no cilindro p, taxa de inje¢ao de combustivel my;, e taxa liquida de
liberagdo de calor Q,, calculado a partir de p para motor Diesel DI pequeno, 1000 rev/min,

tempo de injecao normal, PEMF = 620 kPa.
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Fonte: Adaptado de Heywood (1988, p. 504).

O processo de atomizagdo do jato de combustivel ¢ mostrado na Figura 5. Com a alta
pressdo empregada, o combustivel ao sair, inicia o processo de quebra do jato em gotas, em
fases primaria e secundaria. Em seguida, as gotas evaporam, o que ¢ necessario para que ocorra

a mistura com o ar.

Figura 5 — Processo de atomizagdo em motor Diesel.
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Fonte: Notas de aula, Motores de Combust@o Interna I, prof. Leonel R. Cancino (2018/1).

B

combustdo

Dada a mistura a autoigni¢cdo inicia, continuando a queima por difusdo, onde no

interior do jato se encontra o combustivel vaporizado e externamente o ar em movimento. Os
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fluidos se encontram na superficie do cone do jato, dando origem a zona de reacao da difusao.

Uma ilustragdo dessa chama ¢ apresentada na Figura 6.

Figura 6 — Chama por difusao.

Chama de difusdo rica

C ombustivel
liquido

Ar quente Combustio
pre-misturada rica

Fonte: Adaptado de Merker, ef al (2012, p. 140).

Quanto mais rapido for o processo de combustdo, mais eficiente sera o funcionamento
do motor. A velocidade desse processo depende de varios fatores, tais como a velocidade com
que ¢ formada a gota e com que a mesma evapora, a movimentagdo e temperatura inicial do ar
e a pressdo com que o combustivel é injetado. Como visto na subse¢do 2.3.1, os sistemas de
injecdo e os pistoes sdo projetados de forma tal que evite o contato do spray com as paredes da
camara, que estdo relativamente frias em comparagdo com os fluidos, pois a diminui¢do da
temperatura do combustivel aumenta o atraso de ignicdo. O atraso de ignicdo tem grande
influéncia sobre a poténcia do motor, ruido e a formagdo de poluentes como os 6xidos de

nitrogénio (NOx).

2.5 QUALIDADE DE IGNICAO DE COMBUSTIVEIS DIESEL

A qualidade de ignicdo ¢ um fator determinante para motores de igni¢do por
compressao, que necessitam de combustiveis que ignitem facilmente. Ela ¢ medida pelo nimero
de cetano (NC), propriedade de um combustivel que determina a capacidade do mesmo entrar
em autoigni¢do. A escala de NC ¢ definida por uma mistura de dois combustiveis
hidrocarbonetos puros como referéncia. O topo da escala ¢ um valor de 100, que representa o
n-hexadecano (CisH34), um hidrocarboneto com alta qualidade de igni¢do. A base da escala ¢

representada pelo heptametilnonano (HMN) que apresenta baixa qualidade de igni¢do, com um
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numero de cetano igual a 15. Em geral, as especificagcdes do NC estdo na faixa de 40 a 55 para
oleo diesel comercial. Valores acima aumentam a velocidade de igni¢do, porém, nao tendo
grande influéncia da eficiéncia global do motor. Valores abaixo fazem aumentar o atraso de
igni¢ao com maior taxa.

Fisicamente, o NC se relaciona ao tempo entre o inicio da inje¢do de combustivel e o
inicio da combustdo, e ¢ denominado de “tempo de atraso de igni¢do diesel” (IDT-Diesel).
Analisando a Figura 7, € possivel ver o comportamento da curva de pressao em fungdo do

angulo de virabrequim para dois atrasos.

Figura 7 — Influéncia do niimero de cetano na combustio em ciclo Diesel.
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Fonte: Brunetti (2012, p. 359).

Para o caso em que o combustivel tem NC alto (atraso 1), o atraso de igni¢do ¢ menor
do que para o combustivel com baixo NC (atraso 2). Ainda, analisando a curva do “atraso 2”
vé-se que hd um aumento brusco da pressao e o valor maximo € maior do que no primeiro caso.
Isso acontece pois o maior atraso faz com que se acumule combustivel j4 vaporizado sem
queimar, € no momento da queima desse volume maior ha uma variacao de pressdo elevada e,
por consequéncia, um ruido elevado chamado de “batida diesel”. Outro ponto importante ¢ de
que o atraso implica em um menor periodo de queima do combustivel, aumentando a propor¢ao
de queima incompleta e, consequentemente, um maior consumo especifico. Essa condig¢ao
também ¢ indesejada pelo fato de favorecer as emissdes de poluentes como monoxido de
carbono (CO) e 6xidos de nitrogénio (NOx), cuja formagao aumenta em altas temperaturas.

O NC esta associado ao numero de atomos de carbono dos hidrocarbonetos, que varia

para diferentes grupos. Na Figura 8 pode-se ver essa relagao.
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Figura 8 — Numero de cetano para hidrocarbonetos de diferentes grupos e comprimentos de

cadeia.
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Fonte: Adaptado de Merker et al (2012, p. 125).

Cadeias carbonicas maiores e mais lineares, como no caso dos alcanos e alcenos
possuem maior NC pois sdo mais susceptiveis a fragmentacdo por temperatura, isto €, suas
moléculas fragmentam-se em temperaturas mais baixas, facilitando a autoignicao (BRUNETTI,

2012).

2.6 SUBSTITUTOS DE COMBUSTIVEIS

A mais de 50 anos, modelos computacionais em diversas areas do conhecimento sdo
desenvolvidos e tém sido aprimorados rapidamente ao longo dos anos. Para modelos de cinética
quimica, esse crescimento acelerado € de alta importancia devido a complexidade e quantidade
de espécies quimicas presentes nos combustiveis (WESTBROOK et al. 2005). As misturas de
Diesel sao compostas de centenas de espécies de hidrocarbonetos sendo de dificil caracterizagao
e reprodugdo por meio de mecanismos cinéticos, o que ndo ¢ possivel pelos atuais recursos
computacionais. Devido a isso, foram desenvolvidos substitutos de combustiveis, com poucas
espécies para facilitar o estudo do comportamento da combustdo, que conseguem imitar o
comportamento geral de misturas reais (RANZI et al. 2014).

Para ser um bom substituto de combustivel, a mistura de espécies quimicas precisa
representar as caracteristicas quimicas e fisicas do combustivel. As caracteristicas quimicas

incluem comportamento de igni¢ao, estruturas moleculares, temperatura adiabatica da chama,
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conteudo de C/H/O e fuligem. Caracteristicas fisicas incluem parametros de volatilidade,
densidade, viscosidade, tensdo superficial e coeficientes de difusdo. Essas propriedades sdao
necessarias para prever adequadamente a pulverizagdo, a evaporagao e o transporte de espécies
que determinam a temperatura da mistura reagente e os campos de concentragdo de espécies.
Para validar o substituto de combustivel, primeiramente precisam ser validados os dados
experimentais. As principais classes quimicas dos componentes do combustivel diesel a base
de petroleo sao n-alcanos, iso-alcanos, ciclo-alcanos e aromaticos. Os niumeros de carbono dos
componentes variam aproximadamente de C10 e C22 (PITZ; MUELLER, 2011).

Para simulagdes computacionais, pode ser usado apenas um componente ou multiplos
componentes. Quanto maior o niimero, mais precisos sdo os resultados em comparagdo ao
diesel comercial. Contudo, isso também aumenta complexidade do mecanismo cinético, o que
requer maior esforco computacional. Ramirez ef al. (2010) investigaram o combustivel diesel
substituto da Ac¢3o FEuropeia Integrada do Diesel (IDEA) (70% n-decano / 30% 1-
metilnaftaleno, % molar) comparando-o a um combustivel diesel comercial com baixo teor de
enxofre. A reatividade do combustivel IDEA, com base no perfil de CO medido, foi semelhante
ao diesel comercial de baixas a altas temperaturas e em uma ampla faixa de razdo de
equivaléncia de 0,25 a 1,5, em 10 atm. Bai et al. (2020) desenvolveram um substituto de
combustivel diesel de trés componentes, composto por n-hexadecano (HXN), iso-cetano e 1-
metilnaftaleno (MN) que segundo eles, além de refletir as propriedades fisicas e quimicas do
combustivel real, refletem as caracteristicas de combustao e emissao dos motores a diesel. Liu
et al. (2017) simulou 4 possiveis misturas substitutas, sendo elas 85% n-heptano / 15% tolueno
(T15), 81% n-heptano / 14% tolueno / 5% ciclo-hexano (T15 + CHS), 80% n-heptano / 20%
tolueno (T20) e 81% n-dodecano / 14% tolueno / 5% ciclo-hexano (T15 + CHS5 (n-dodecano)).
Entre elas, T15 + CHS5 (n-dodecano) foi capaz de descrever razoavelmente as caracteristicas de
combustdo e emissdo. Yu et at. (2019) fizeram testes experimentais e validaram o mecanismo
cinético de um substituto de combustivel diesel contendo #n-cetano, 2,2,4,4,6,8,8-
heptametilnonano (HMN) e 1-metilnaftaleno (1- MN), tendo bons resultados em comparagdo
ao combustivel original comparado. Para melhor compreensdo, os substitutos diesel estdo

elencados na Tabela 1, com seus respectivos autores.
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Tabela 1 — Substitutos diesel referente a autores.

Espécies Autores Ano

70% n-decano / 30% 1-metilnaftalen Ramirez et al. 2010
41.3% n-hexadecano / 36.8% iso-cetano / )

Bai et al. 2020
21.9% 1-metilnaftaleno
85% n-heptano / 15% tolueno
81% n-heptano / 14% tolueno / 5% c-hexano )

Liuet al 2017
80% n-heptano / 20% tolueno
81% n-dodecano / 14% tolueno / 5% c-hexano
41.3% n-cetano / 36.8% HMN / 21.9% 1 -MN Yu et at. 2019

Fonte: Autor (2019).

2.7 MODELOS DE CINETICA QUIMICA

A descricdo da cinética quimica pode ser classificada como global, reduzida ou
detalhada, dependendo do nivel de complexidade. A diferenca entre seus mecanismos da-se
pelo numero de simplificagdes assumidas ao conjunto de reagdes. A seguir, esses modelos sao

apresentados com mais detalhes.

2.7.1 Modelo de cinética global

Os modelos globais de cinética quimica sdo limitados a um pequeno nimero de
reacdes quimicas (etapas) e espécies quimicas, normalmente encontrados com uma ou duas
etapas, e com trés ou quatro espécies de hidrocarbonetos comerciais. Seu mecanismo possui
mais simplificagdes comparado a mecanismos detalhados, como concentragdes no estado
estacionario e de equilibrio de espécies intermedidrias. Portanto, em modelos simplificados, a
ideia € usar um nimero menor de equacdes da conservacao de massa de espécies quimicas para
descrever o problema de combustao.

Em aplicagdes industriais, quando necessita-se de uma solugdo numérica com um
conjunto reduzido de parametros do processo de combustdo, como por exemplo, temperatura,
pressdo, concentracdo de uma ou duas espécies ou taxa global de queima de combustivel,
modelos de cinética global podem ser aplicados. Com esses modelos reduzidos, a solugdao
numérica ¢ relativamente rapida em relacdo ao tempo computacional. Westbrook e Dryer

(1981) apresentaram um banco de dados de modelos de cinética reduzida para a combustao de
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CHa, C2Hg, C3Hs, C4Hio, CsHiz, CeHia, C7THi6, CsHis, CoHao, C10H22, CH30H, C2Hs0H, Cg¢He,

C7Hsg, C2H4, com ar. Eles apresentam a taxa de reagdo global na forma:

ko, = ATPexp (9%_'1?) [Combustivel]2[Oxidante]P (1)
Na equacdo 1, A € o fator pré-exponencial,  é o expoente da temperatura, E, é a
energia de ativagdo, R ¢ a constante universal dos gases, [Combustivel] e [Oxidante]

representam as concentragdes de combustivel e oxidante com seus expoentes de concentracao

a e b, respectivamente (CANCINO, 2009).
2.7.2 Modelo de cinética detalhado

A descrigdao da cinética quimica por meio de mecanismos detalhados € muito mais
complexa em relacdo a mecanismos globais. A despeito disso, Cancino (2009, p. 40) esclarece
que:

Modelos detalhados de cinética fornecem informag¢des mais detalhadas sobre
o tempo e a evolugdo espacial da concentracdo de espécies quimicas em um
sistema de combustao. Um modelo cinético detalhado e bem estruturado deve
ser capaz de descrever todas as etapas do processo de cinética, comecando
com a pirdlise / decomposicdo térmica do combustivel, seguido pelo
esgotamento total ou parcial do combustivel, formacao e consumo de espécies
intermedidrias e, finalmente, descrevendo a formagdo de produtos de
combustdo saturada.

Como exemplo de um modelo de cinética detalhado, o proprio mecanismo utilizado
nesta simulacdo e desenvolvido por Creck (2019) ¢ apresentado e pode ser encontrado em
http://creckmodeling.chem.polimi.it. Esse mecanismo possui um total de 484 espécies,

incluindo as apresentadas na Tabela 1, e 19341 reagdes.
2.7.3 Mecanismo cinético adotado

Dados os modelos de cinética apresentados anteriormente e, a fim de atingir o objetivo
deste trabalho, que direcionada seu estudo na cinética quimica de interagao entre diesel e etanol,
vé-se a aplicagdo de um mecanismo cinético detalhado como uma maneira vidvel e mais

eficiente de obtencao de resultados.
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Como dito na subse¢ao anterior, o mecanismo utilizado para a simulagdo desenvolvida
foi o proposto por Creck (2019). O mesmo ¢ um mecanismo detalhado e concentrado de
pirolise, oxidagdo parcial e combustdo de hidrocarbonetos e combustiveis oxigenados.

Em dois trabalhos anteriores (Faravelli; Frassoldati; Ranzi, 2003; Frassoldati;
Faravelli; Ranzi, 2003) a base do mecanismo foi desenvolvida e testada para investigar as
interagdes entre 6xido de nitrogénio (NO) e hidrocarbonetos durante a oxidagdo térmica, em
baixas e altas temperaturas respectivamente. O modelo foi validado através da comparagao com
medidas experimentais provenientes de diferentes grupos de pesquisa, referindo-se a varios
combustiveis de hidrocarbonetos em diferentes condigdes operacionais. Segundo os autores, o
modelo apresenta boa concordancia em toda a faixa investigada, confirmando a validade das
premissas cinéticas e sua confiabilidade.

Mais a diante, Cuoci et al. (2009) continuaram o aprimoramento do mecanismo
investigando efeitos instaveis na formagao de fuligem e 6xidos de nitrogénio (NOy), impondo
oscilagdes harmonicas na taxa de deformagdo de varias chamas de difusdo de contrafluxo
alimentadas com propano.

Para a validagao do mecanismo na versdo de 2012, Ranzi et al. (2012) coletaram,
revisaram e consolidaram experimentalmente uma grande quantidade de dados experimentais
sobre velocidades de chama laminar de hidrocarbonetos e combustiveis oxigenados que foram
relatados de 1990 a 2011, os reproduziram e os analisaram usando o mecanismo e, assim,
puderam avaliar pontos de melhoria adicional. A determinagdo experimental da velocidade de
chama foi feita por meio de quatro configuragdes de chama: chama estabilizada por queima 1D,
chama de contrafluxo, chama esférica em expansao e chama de Bunsen. As velocidades de
chama laminar experimentais e numericamente reproduzidas das espécies foram comparadas

em uma ampla faixa de razdes de equivaléncia, temperaturas e pressoes.

2.7.4 Processo de desenvolvimento do mecanismo de cinética adotado

O mecanismo atual teve seu aprimoramento por meio de um algoritmo de ampliagdo
do modelo baseado em taxa de producdo de espécies. Os esquemas cinéticos sdo organizados
hierarquicamente, passando do mecanismo de hidrogénio até o mecanismo completo para altas
e baixas temperaturas. Eles sdo autoconsistentes, ou seja, ja incluem os submecanismos

anteriores (Creck, 2019). A Figura 9 exemplifica essa organizagao.
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Figura 9 — Hierarquia de modelos cinéticos para oxidagao de hidrocarbonetos.
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Fonte: Adaptado de Warnatz et al. (1999 apud CANCINO, 2009, p. 42).

Para construir o mecanismo s3o especificadas as condi¢des iniciais € um conjunto
inicial de espécies. O algoritmo reage a espécie inicial de todas as formas possiveis, de acordo
com suas familias de reacdo conhecidas, e integra o modelo no tempo. Ele rastreia a taxa na
qual cada nova espécie de “fronteira” é produzida e as espécies (juntamente com as reagdes que
as produzem) que sao produzidas com fluxos/taxas significativos sdo incorporadas ao modelo
(o “nucleo”). Essas novas espécies principais sdo reagidas com todas as outras espécies
principais no modelo para gerar um novo conjunto de espécies e reacdes de fronteira. A
integra¢do no tempo € reiniciada e a lista expandida de espécies de fronteira ¢ monitorada para
que espécies significativas sejam incluidas no ntcleo. O processo continua até que todas as

espécies e reagdes significativas tenham sido incluidas no modelo (RMG, 2019).

2.8 MODELOS DE COMBUSTAO EM SIMULACAO NUMERICA

Para simulacdo numérica de combustao varios modelos podem ser empregados, cada
um com suas caracteristicas especificas e abordagem de detalhamento da teoria da combustao.
Suas diferengas acarretam também em capacidade de processamento de dados, o que leva a usa-
los para diferentes necessidades de tempo de resposta. A Figura 10 a seguir, mostra as trés

classes para modelos de combustao.
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Figura 10 — Classificagdo de modelos de combustao.

Termodindmico Fenomenolégico CRFD
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- Equacdo diferencial - Equacdo diferencial - Equacdo diferencial
comum (tempo) comum (tempo) parcial (tempo & espaco)

Fonte: Adaptado de Merker et al. (2012, p. 416).

Entre os acima apresentados, o modelo zero-dimensional (ou termodinamico
simplificado) ¢ o mais simples. O mesmo simplifica a cdmara de combustdo como sendo
idealmente misturada em cada ponto no tempo e ¢ baseado em abordagens empiricas para a
taxa de combustdo. O modelo quase-dimensional (ou fenomenologico) ¢ capaz de fazer uma
subdivisdo espacial do espaco de combustio em zonas de temperatura e composi¢do.
Diferencia-se do modelo termodindmico pelo fato de, além da combustdo, poder calcular a
formagdo de poluentes, dependendo de fendmenos fisicos e quimicos importantes como
dispersao de pulverizagdo, formagao de mistura e cinética de reagdo, contudo, ainda ndo € capaz
de analisar escoamentos turbulentos. O terceiro e mais complexo modelo ¢ o Computacional
Reactive Fluid Dynamics (CFRD) também chamado de multi-dimensional. Neste modelo ¢
possivel de se obter resultados mais detalhados, visto que considera-se em seus processos de
calculos os mais diversos fendmenos, como escoamento no cilindro, recirculagdo dos gases de
escapamento, troca de carga, fluxo interno do bico injetor, entre outros. Visto que esta técnica
necessita de geracdo de malha computacional e de maior quantidade de dados, torna-se um
processo bastante demorado em comparacao aos demais. Na Figura 11, a seguir, tem-se um

comparativo de tempo de processamento em relacdo a complexidade de formulagdo do modelo.
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Figura 11 — Complexidade do modelo e tempo de célculo dos modelos de combustao.
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Fonte: Adaptado de Merker et al. (2012, p. 416).

Nota-se que o tempo de calculo para uma revolugcdo do motor estd na regido dos
segundos nos modelos fenomenologicos, enquanto nos cédigos CRFD leva horas. Além da
malha computacional, tem-se o campo de escoamento turbulento tridimensional para se
aumentar o tempo de esfor¢o computacional dos CRFD, fendmeno que ndo se aplica aos demais
modelos.

O presente trabalho utiliza o software CANTERA que tem sua teoria de célculos
baseada no modelo termodinamico, assim, na subse¢do seguinte serd demostrada a base teorica

para esse tipo de modelo.
2.9 EQUACOES DE CONSERVACAO

Baseado na primeira lei da termodinamica, calcula-se o estado termodinamico no

cilindro a partir das equacdes de conservacao da energia e de conservacao da massa, dadas por:
EZQW—W-i-ZIh]-hj (2)
j

= ©
)

O balanco energético no cilindro que expressa as equagdes da conservagao pode ser

visto na Figura 12.
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Figura 12 — Balango energético do cilindro.
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Fonte: adaptado de AVL (2018).

A partir da equagdo 2, a energia desenvolvida pelo fluido em fun¢do do angulo do

virabrequim (0), dada em Watts (W), € descrita conforme a equagado 4:

dmew) 4V dQr 7 dQw
de Pe"q0 ™ "do o o
dmgp dm; dm, dm,,
— hpp - + ——-h; — -h— f-
BB de de 1 de Jev dt
Onde:

" d(r;l;'u) - Variacdo de energia interna no cilindro;
" Pc % - Variagao do trabalho no pistao;
" % - Variacdo da entrada de energia do combustivel,
D) (?—ew - Variacdo da perda de energia nas paredes;
" hgg- —dr(;l: £~ Varia¢do do fluxo de entalpia devido ao blow-by (perda de

pressdo gerada pela folga dos anéis do pistao);

d i ] Y . oqe
= X % -h; - Variagio da entalpia que entra no cilindro;



34

"X % -h - Variagdo da entalpia que sai do cilindro;

dm C N . . . ~
" ey f- d:V - Variagao da energia consumida pela vaporizagao do

combustivel,

= 0 - Angulo do virabrequim.

Assim, a primeira lei da termodindmica para ciclos de alta pressdo afirma que a
mudanca da energia interna no cilindro € igual a soma do trabalho do pistao, da entrada de calor
do combustivel, das perdas de calor na parede ¢ do fluxo de entalpia devido ao blow-by. Isto ¢
visto na equacao 4.

Agora, a partir da equacdo 3, a variagdo da massa no cilindro pode ser calculada a
partir da soma das massas (kg) de entrada e saida em fun¢do do dngulo de virabrequim, como

apresentado na equagdo 5, logo abaixo:

dm, _ z % B dm, B dmgg N dmeg, )
do do do de dt
Onde:
. % - Variagdo de massa no cilindro;
. % - Variacdo de massa entrando no cilindro;
CEED) d(;’;e - Variag¢do de massa saindo do cilindro;
. dl:;% - Variacao de massa perdida pelo blow-by;
. % - Variagdo de massa de combustivel evaporando.

Pela equacao 5, ¢ visto que a variacdo da massa dentro de um cilindro, para um
determinado angulo de virabrequim, ¢ igual a soma da massa que entra através da admissdo, da
massa que sai pela exaustdo, da massa sendo evaporada, e da massa perdida pela folga entre o
pistdo e a camara.

E valido ressaltar algumas premissas feitas pelo modelo, em relagdo a equacio 4. Ele
presume que, para a prepara¢do da mistura, o combustivel adicionado a carga do cilindro ¢é
imediatamente queimado. Também, os produtos da combustdao se misturam instantaneamente

com o resto da carga, formando uma mistura uniforme, consequentemente, a relagdo
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ar/combustivel (A/F) da carga diminui continuamente de um valor alto no inicio da combustao
para um baixo ao fim da combustdo (AVL, 2018).

O programa aplicado para este trabalho apresentada simplifica¢des e assume condig¢des
mais ideais em relacdo as equagdes da conservacdo apresentadas. Desta forma, essas

simplificagdes adotadas serdo apresentadas e discutidas na Se¢do 3.
2.10 MODELO DE COMBUSTAO

Como visto anteriormente, o balango energético do sistema ¢ feito por meio da equagao
4, ¢ nela deve-se considerar a variagdo de energia liberada pelo combustivel em fun¢do do
angulo de virabrequim. Para a presente simulacdo, a combustdo ocorre segundo o modelo

Homogeneous Charge Compression Ignition, (HCCI), demonstrado na equacdo abaixo:

nSpcGas

d
% = Z uj - MWI ' (bi (6)

i=1

As fragdes de massa das espécies sao calculadas como:

et = MW ™
Onde:

= nSpcGas - Numero de espécies na fase gasosa [-];

= MW, - Peso molecular da espécie i [kg/kmol];

=y - Energia interna da espécie i [J/kgK];

"y - Fragdo massica de espécie i [-];

= p - Densidade da mistura [kg/m?];

CRAY - taxa de reacdio da espécie i [kmol/m?s].

A taxa de reagdo de cada espécie € calculada com base em um conjunto especificado
de reacdes quimicas que descrevem o processo de autoignicdo (AVL, 2018).
O HCCI ¢ uma forma mais simples e mais eficiente de representa¢do da combustao,

sendo a energia liberada devido a queima considerada igual em todos os pontos da camara. O
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HCCI, como o nome ja diz, ¢ o modelo de igni¢do por compressdo de carga homogénea, ou
seja, o combustivel entra e se mistura perfeitamente com o ar e, ao ignitar, queimada igualmente

por toda a camara.

2.11 COMBUSTAO ESTEQUIOMETRICA

Considerando a combustao completa de um combustivel hidrocarboneto geral de

composi¢ao molecular média C.Hp com ar, a equacdo geral da combustao completa é:

b b b
C,Hy, + (a + Z) (0, +3.773N,) = aC0, + 7 H,0+3.773 (a + Z) N, (®)

Esta equacdo define as proporcdes teoricas de combustivel e ar, desenvolvendo a
relacdo entre composi¢do dos reagentes e dos produtos. A razdo estequiométrica combustivel/ar
(F/A)s depende da composi¢do do combustivel, calculada pelo peso molecular dos atomos.

Quando o combustivel contém oxigénio, por exemplo o etanol, o procedimento para
determinar a equacdo geral da combustdo ¢ o mesmo, exceto que o oxigénio combustivel ¢
incluido no balango de oxigénio entre reagentes e produtos. Para o etanol (C2HsOH), a equagado

8 torna-se na equacdo 9, como a seguir:
C,H5O0H + 3(0, + 3,773N,) = 2C0O, + 3H,0 + 11,32N, )

Um parametro mais informativo para definir a composi¢do de uma mistura € a razao
de equivaléncia combustivel/ar ¢, visto que a composi¢do dos produtos de combustdo ¢
significativamente diferente para misturas pobres e ricas em combustivel, e que a razdo
estequiométrica depende da composicao do combustivel. A razdo ¢ ¢ definida como a razao

entre a razao real combustivel / ar e a razdo estequiométrica, definida pela equacao a seguir:

_ (F/A) real

= (F/A)s (10)

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

misturas ricas em combustivel ¢ > 1 (HEYHOOD, 1988).
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2.12 PERDA DE CARGA NA VALVULAS

A quantidade de massa de ar que entra e sai no cilindro por ciclo afeta, entre varios
fatores, diretamente a eficiéncia volumétrica de um motor, e varios sdo os fatores que
restringem o fluxo de massa. A restri¢do deriva de fatores dos sistemas de admissao e exaustao,
o que ¢ chamado de perda de carga. A perda de carga ¢ a variagdo da pressao ao longo desses
sistemas, ocasionada por filtros, densidade dos gases, variagdes na secao transversal das
tubulagoes, valvula borboleta, catalizador, valvulas de admissao e exaustao, entre outros. As
valvulas, juntamente com seus portos, sdo normalmente os componentes que mais afetam a
restricdo de fluxo de massa nos sistemas de admissdao e exaustdo nos motores 4 tempos. A
eficiéncia do fluxo depende da geometria das valvulas, do tempo que elas permanecem abertas,
da 4rea do porto entre outros. A 4rea do porto varia com a movimentagdo da valvula que segue
um perfil chamado curva de levantamento de valvula, induzido pela arvore de cames. Ha trés
estagios no desenvolvimento da area de fluxo durante o levantamento da valvula, com mostra

a Figura 13.

Figura 13 — Trés estagios do levantamento de valvula.
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Fonte: Heywood (1988, p. 223).

No primeiro estdgio, a minima area de passagem corresponde a um tronco de cone,
onde a area do cone entre a valvula e o assento define a 4rea disponivel para escoamento. No
segundo estdgio, a area ja ndo ¢ mais perpendicular a sede da valvula e aumenta com o angulo
dela até um cilindro. No ultimo estdgio, quando a elevacao ¢ suficiente grande, a area minima

de escoamento € a area do porto da valvula menos a area da haste.



Figura 14 — Minima érea de abertura das valvulas de admissao e exaustao.
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Na Figura 14 acima, estdo representadas as curvas das areas de fluxo das valvulas de
admissao e exaustdo em funcdo do angulo de virabrequim, mostrando os trés diferentes estagios

explicados anteriormente. Para o presente trabalho, as areas do fluxo de massa nas valvulas
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Fonte: Adaptado de Heywood (1988, p. 223).

foram aplicadas de forma quase ideal e serdo explicadas na segdo 3.
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3 METODOLOGIA

Nesta secdo, sao apresentadas as hipdteses simplificativas, condi¢des de contorno,
parametros de operagdo, dados e métodos considerados para a simulagdo no programa
CANTERA.

Os dados apresentados representam a simulagdo de um motor de combustao interna do
tipo Diesel 4 tempos HCCI, e adotou-se como base um exemplo obtido na documentacao do
programa. Modificagdes foram feitas a fim de adequé-lo as necessidades e objetivos do presente
estudo, como por exemplo, a caracteristica de multiplas inje¢gdes. Este programa de simulagao
do motor diesel vem sendo desenvolvido pelo Grupo de Pesquisa em Eficiéncia Energética de

Sistemas Veiculares, do Laboratério de Motores de Combustao Interna - LABMCI/CTJ/UFSC

em forma colaborativa por diferentes usuarios e pesquisadores do grupo.

Para obter resultados da simulacdo, fez-se necessario o uso de um linguagem de
programacao. A linguagem Python foi escolhida por conveniéncia de afinidade. Este modelo ¢
uma forma simplificada em termos de subsistemas operativos, contendo alguns pardmetros que
possam representar o funcionamento de um motor. O estudo foi mais aprofundado na cinética

quimica da combustdo, tendo assim, o intuito de uso didatico para andlise.

3.1 HIPOTESES SIMPLIFICATIVAS

Motores reais envolvem alguns fatores que fazem com que a energia gerada pela
combustdo ndo seja perfeitamente aproveitada, tendo uma eficiéncia térmica bem abaixo do
ideal. Contudo, quando se trata de simulagdes computacionais, ainda ndo ¢ possivel representar
perfeitamente uma combustdo e gerar dados idénticos a combustao real.

Na subsecao 2.8 foram apresentados modelos computacionais atualmente empregados,
cada um com seu nivel de complexidade. Como mencionado, no presente trabalho ¢ empregado
o modelo termodindmico de sistema aberto, que ¢ o menos complexo entre os apresentados, e
que também pode variar em hipdteses assumidas. As equagdes 4 € 5 mostram as equagdes da
conservagao adotadas para o modelo zero-dimensional possiveis de serem aplicadas e adotadas
em AVL (2018) que possuem alguns termos a mais do que a equagao conhecida para modelo
termodindmico ideal. Contudo, o programa aqui empregado adota simplificagdes adicionais,

transformando-se num modelo mais ideal.


https://labmci.ufsc.br/
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Em relagdo a conservacdo da energia, nao ¢ considerada a perda de energia nas paredes
(dQy), a perda de pressao gerada pela folga dos anéis do pistdo ou blow-by (hgg * dmgg/d6)
e a energia consumida pela vaporizacdo do combustivel (qey * f* dmg,/dt). Em relagdo a
conservagao da massa, nao ¢ considerada perda de massa pelo blow-by (dmgg), € a massa de
combustivel evaporado (dm,,). Essas simplificagdes sdao feitas porque o programa nao
considera transferéncias de energia pelas superficies do sistema ou seja, ¢ um sistema
adiabatico, e entende que a inje¢do de combustivel ja ¢ feita na fase gasosa, nao tendo todo o
processo de atomizagao e vaporizagdo do combustivel que acontece para combustiveis liquidos,
como apresentado na subsecao 2.4. Também, como nao existe o processo feito pelo bico injetor,
nenhum efeito fisico que possa acorrer ¢ considerado, como a cavitagao.

Outra consideragao ¢ de que todas as perdas de carga discutidas na subsec¢do 2.12 ndo
sdo consideradas, apenas o coeficiente de friccao das valvulas foi empregado, porém, com um
valor muito baixo para que represente perdas de atrito despreziveis.

De forma geral, as hipoteses simplificativas adotadas para o modelo no processo de
combustio sdo: compressao isentropica, combustio adiabatica, expansdo isentrdpica e exaustao

adiabatica.

3.2 DEFINICAO DO SUBSTITUTO DE COMBUSTIVEL

Para esta simulagdo, ¢ necessario definir o mecanismo cinético para representar a
combustdo em motores de combustdo interna. O mecanismo faz os célculos a partir de um
determinado numero de espécies quimicas que representem o mais proximo possivel as
propriedades fisicas, quimicas, de combustao e emissdoes de um determinado combustivel real,
e este conjunto de espécies ¢ o chamado substituto de combustivel, como foi discutido na
subse¢do 2.6. Assim, quando se busca a validacdo de um substituto sdo feitos testes de algumas
propriedades para averiguar a correlagdo entre eles.

Assim, entre os substitutos apresentados na Tabela 1, nesta se¢do ¢ discutida a
valida¢ao dos mesmos ¢ a escolha do substituto utilizado neste trabalho.

Atualmente, as principais propriedades medidas para validar combustiveis substitutos
sdo: Tempo de Atraso de Ignicdo (IDT), medido em tubos de choque ou Maquinas de
Compressao Rapida (MCR); Concentracdo de Espécies, obtidas em Reatores Agitados a Jato
(RAJ) ou outro tipo de Reator de Fluxo; e Velocidade de Chama Laminar (VCL), obtida em
reatores como o do tipo Contrafluxo. Assim, para validar modelos de mecanismos cinéticos,

estas mesmas propriedades sdo simuladas para comparar com os testes experimentais e
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identificar a proximidade de valores entre eles. Muito importante também ¢ o teste experimental
da combustdo dos substitutos e a comparacdo com o combustivel de referéncia, podendo
analisar de forma geral o comportamento do mesmo. Contudo, nem sempre a mistura de
substitutos e componentes sao validados por todos os testes apresentados.

Em seu trabalho, Ramirez et al. (2010) verificaram somente a concordancia com as
espécies quimicas no teste experimental e na simula¢do de modelo numérico. Yu et at. (2019)
elaboraram os testes para verificar o IDT e concentracao de espécies. Ja as espécies de Bai et
al. (2020) foram validadas experimentalmente com as trés propriedades citadas, contudo nao
foram feitos por eles e sim confirmados com referéncias a trabalhos de outros autores. Ainda,
a validagdo experimental da velocidade de chama laminar encontrada por eles foi somente da
espécie n-hexadecano e do combustivel diesel real, assim, a comparagdo entre resultados
experimentais € modelo cinético foi somente dessa espécie. Ademais, IDT e concentragdo de
espécies foram comparadas para todas as trés espécies. No trabalho de Liu ef al. (2017) sao
estudadas espécies em potencial para serem utilizadas como substitutos diesel, e os testes
citados anteriormente nao foram feitos e validados, porém, foram feitos testes experimentais da
combustdo analisando a pressdo no cilindro, taxa de liberagdo de calor, eficiéncia térmica
indicada (ETI), pressdo efetiva média indicada (PEMI), consumo especifico de combustivel
indicado (CECI), taxa méxima de aumento de pressao (TMAP), emissoes e fuligem. Ja em sua
simulacdo com mecanismo cinético, obteve resultados de pressdo no cilindro, emissdes de
oxidos de nitrogénio (NOx) e fuligem para comparar aos resultados experimentais. Dentre os
substitutos estudados, Liu et al. (2017) apontaram n-dodecano (81%), tolueno (14%) e
ciclohexano (5%) como o combustivel substituto de diesel mais apropriado.

Todos os trabalhos citados tiveram seus resultados relevantes e satisfatorios em
comparagdo aos experimentos. Contudo, foi escolhido o substituto apontado por Liu et al.
(2017) devido ao fato de terem utilizado seus substitutos em um motor, comparando os testes
experimentais com as simulagcdes numéricas, obtendo bons resultados da comparagdo entre
esses testes.

Na Tabela 2 a seguir, sdo apresentadas as propriedades do substituto escolhido que sdo
n-dodecano (Ci2Has), tolueno (C7Hg) e ciclohexano (CsHi2). As propriedades de calor de
vaporizagdo e temperatura de autoignicdo nao foram referenciadas pelo autor, porém, no
trabalho de Elzahaby et al. (2018) os valores dessas propriedades para combustivel diesel foram
apresentadas como sendo 0,27 MJ/kg e 254°C, respectivamente. Assim para o substituto diesel

adotado esses valores podem ser considerados.
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Tabela 2 — Propriedades do substituto diesel.

Propriedades Ci12H26 (81%); C7Hs (14%); CcHi2 (5%)
Numero de cetano 443
Densidade (kg/m?) 718
Poder calorifico inferior (MJ/kg) 44,3
Calor de vaporizacao (MJ/kg) 0,27
Temperatura de autoignicio (°C) 254

Fonte: Adaptado de Liu et al. (2016).

Ainda, sdo apresentadas as propriedades do etanol (C2HsOH) na Tabela 3, que também

¢ estudado nesse trabalho.

Tabela 3 — Propriedades do etanol.

Propriedades Etanol
Numero de cetano 11
Densidade (kg/m®) 790
Poder calorifico inferior (MJ/kg) 28,86
Calor de vaporizacao (MJ/kg) 1,11
Temperatura de autoignicao (°C) 357

Fonte: Adaptado de Elzahaby et al. (2018).

3.3 SIMULACAO

Nas subsecdes seguintes serdo apresentadas os célculos, parametros de operagdes,
dados e definicao das divisdes das simulacdes empregadas. Também ¢ apresentada a técnica de
multiplas inje¢des adotada e a estrutura do exemplo simulado em termos de entendimento de

como o software entende as fungdes programadas e as executa.

3.3.1 Parametros de operaciao

Como dados de entrada, fez-se necessaria a defini¢do de parametros e relacdes
geométricas normalmente utilizadas para caracterizar a operagdo de um motor. As formulas
para se chegar a velocidade do pistdo foram adicionadas no lugar das que o exemplo base
utilizava. Toda a base tedrica e nomenclaturas adotadas foram baseadas em Heywood (1988) e

os parametros geométricos podem ser visto na Figura 15.
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Figura 15 — Geometria do cilindro, pistao, biela e virabrequim.

o —}

L4

by —

Fonte: Heywood (1988, p. 44).

Inicialmente, foram definidos os parametros apresentados na Tabela 4.

Tabela 4 — Parametros iniciais.

Parimetro Simbolo Valor Unidade
Volume deslocado V4 400 e 500 cm’
Razao de compressao Ie 25 -
Diametro do pistdo B 0,10 m
Comprimento da biela 1 0,15 m
Temperatura de entrada T inlet 300 K
Temperatura ambiente T ambient 300 K
Pressdo de entrada p_inlet 1,3 x10° Pa
Pressdo de saida p outlet 1,2x10° Pa
Pressdo ambiente p_ambient 1,0 x10° Pa

Fonte: Autor (2019).

A razdo de compressdo € definida como a razdo entre maximo e minimo volume do

cilindro, representada na equacao abaixo, sendo V.o volume morto:

VgtV
==

(1)

e

Rearranjando a equagdo 11, o V. € encontrado. O curso do pistao (L) foi definido pela

equacdo 12, sendo A;a area da superficie da coroa do pistdo:
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L=-2 (12)

Fundamentalmente, tem-se a relagdo entre didmetro e curso do pistao dado por Ry =
B/L. Adicionalmente, temos as relagdbes R =1/a ¢ L = 2a. Valores tipicos para estes
parametros sdo: rc entre 12 e 24; B/L entre 0,8 a 1,2 para pequenos ¢ médios motores,
diminuindo até 0,5 para grandes motores de compressado interna de baixa rotacao; R entre 3 ¢ 4
para pequenos ¢ médios motores, aumentando para entre 5 ¢ 9 em motores grandes de baixa
velocidade.

O volume do cilindro V em qualquer posi¢ao do virabrequim ¢ definido por:

TiB?2
V=VC+T(1+61—S) (13)

Sendo s a distancia entre o eixo do virabrequim e o eixo do pino do pistdo, definida

por:
s =acos® + (12 — a?sin? ) /2 (14)

O angulo de virabrequim (0) ¢ definido pela equacdo abaixo, em fun¢do da rotagao do

motor, visto que a velocidade rotacional do virabrequim é N = rpm/60.
6=2mN (15)

Para o célculo da velocidade instantanea do pistdo, a equacdo 16 foi aplicada com a

diferenciagdo da equacdo 14, conforme Heywood (1988) nos mostra, dada por:

ds

= (16)

S

Contudo, uma importante velocidade caracteristica € a velocidade média do pistdo S,,.
Este parametro ¢ normalmente mais apropriado do que a velocidade rotacional do virabrequim
para correlacionar o comportamento do motor em fun¢do da velocidade. A velocidade média ¢

dada por:
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S, = 2LN (17)

Assim, uma melhor representacdo da velocidade do pistdo ¢ dada pela diferenciagdo

da equacao 14 multiplicada pela velocidade média, resultando na equagao abaixo:

W
Il
| A

sin9 |1+ (18)

p p*

cos 0 ]
1
(R? —sin?0)2

Como mostra a Tabela 4, a pressao de entrada e ambiente sdo diferentes, visto que €
necessario que o sistema esteja sobrealimentado para adequar a quantidade de massa de ar de
entrada, visto que a combustao ¢ de uma mistura de ar e combustivel gasoso. Todos os valores

de temperatura e pressao sao de defini¢do do exemplo adaptado.
3.3.2 Injecoes multiplas

A fim de analisar os resultados em questdo de emissdes e desempenho do motor, o
método de multiplas inje¢des foi adotado. Ele consiste em até trés injegdes: pré-injecao (PI),
injegdo principal (IP) e pds-inje¢do principal (PIP). Seus respectivos periodos de injecdo e
porcentagem de massa injetada sdo apresentados na Tabela 5. A massa total por ciclo foi

definida como 11,5¢10° kg. PI e PIP sdo adaptagdes feitas que o exemplo base ndo apresentava.

Tabela 5 — Pardmetros de injegao.

Estratégias de injecao Periodo de injecdo (°) Massa injetada (%)
PI 335 — 345 25
1P 350 — 365 100 - (PI+PIP)
PIP 395 — 415 15

Fonte: Autor (2019).

Muitos estudos ja foram publicados a respeito dos efeitos desta técnica, que pode ser
aprimorada ajustando parametros como tempo e inicio das injecdes. Em sua revisdao, Mohan,
Yang e Chou (2013) mostraram algumas técnicas adotadas por diversos autores, e entre elas
esta a de multiplas inje¢des. E mostrado, por exemplo, que uma ou duas PI a baixa pressdo
ajudam a reduzir o ruido do motor e as emissdes de NOx. A PIP acoplada a alta pressdo ajudara

a reduzir as emissdes de fuligem, enquanto a PIP tardia a pressdo moderada ajuda a gerenciar a
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temperatura dos gases de escape para regenerar o filtro de particulas de diesel e fornecer
hidrocarbonetos para o catalisador adsorvente de NOx. Estas entre outras caracteristicas sdo
discutidas pela literatura.

Neste trabalho, o uso da técnica em questdo ¢ abordado como aprimoramento do
programa da simulag¢do, e tem como objetivo a andlise do comportamento da combustio,
considerando todas as simplifica¢des adotadas.

Continuando, foram definidos a temperatura e a pressao de injecao que sao 300 K e
1600x10° Pa respectivamente. Esses pardmetros foram adotados pelo exemplo original devido
ao combustivel estar em estado gasoso, como ja mencionado. Um caracteristica importante do
método de entendimento do programa em relacdo as injegdes, € de que ele ndo entende como
um Unico injetor que faz 3 injecdes em periodos diferentes, mas sim como 3 injetores acoplados
ao cilindro, e cada um ¢ responsavel por uma injecdo, respondendo de forma instantanea, ndo
havendo atraso de igni¢ao devido a tempo de resposta do injetor.

As inje¢des sdo feitas em periodos diferentes do angulo de virabrequim, os quais estdo
entre os periodos das valvulas. Assim, também estes foram definidos pelo exemplo e sao

apresentados na Tabela 6. Os angulos sdo estabelecidos em relagdo ao PMS.

Tabela 6 — Abertura de valvulas.

Vilvulas Periodo (°)
Valvula de admissao -18 — 198
Valvula de exaustao 522 — 18

Fonte: Autor (2019).

Como mencionado na subsecdo 2.12, ndo sao consideradas perdas de carga devido as
valvulas, que neste caso tem um comportamento ideal de funcionamento, somente esta
considerado o coeficiente de fricgdo igual a 1x10° pois este representa um valor desprezivel
adotado pelo programa base. Diz-se que o comportamento das valvulas ¢ de forma ideal pois a
abertura e fechamento sdo instantaneas, ou seja, sao assumidas como se nao houvessem cames,
e o perfil das curvas de aberturas apresentados na Figura 14 seria de forma quadrada, ndo
apresentando os estagios 1 e 2. Isso faz com que a admissdo e exaustao sejam feitos em periodos

de valvulas totalmente abertos, tendo maximo fluxo dos gases do inicio ao fim dos processos.
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3.3.3 Estrutura da simulagao

O software CANTERA, através de linguagem de programacao, recebe e desenvolve
os calculos seguindo uma sequéncia logica programada com auxilio de diversas funcdes. A

estrutura do programa utilizado pode ser dividida da seguinte maneira:

1. Parametros de entrada do motor;
2. Iniciacao do mecanismo de reagdo e parametros de solugao;

3. Resultados.

Os parametros e célculos base relacionados ao motor ja foram apresentados
anteriormente nesta se¢do, que engloba parametros geométricos e caracteristicas de
funcionamento. Quanto aos demais itens, sdo discutidos aqui o que o programa apresenta de
maneira geral.

Para a resolucdo da simulagdo, dois pardmetros iniciais importantes que o programa
apresenta sao o numero de revolucdes e o passo de tempo, que foram definidos como 8 ¢
100000, respectivamente. O valor das revolugdes significa que serdo simulados um total de 4
ciclos de um motor de combustao interna 4 tempos e o passo de tempo representa o refinamento
da simulagdo, ou seja, o nimero de calculos feitos ao longo do tempo de forma que os resultados
tenham valores mais reais e um comportamento continuo.

Ao iniciar a simulag@o, o programa inicia todas calculos programados e as reagdes de
combustdo. Nessa simulacdo foi necessario inserir o mecanismo de reacdo cinética dos
substitutos de combustivel, apresentado na subsecdo 2.7.3 como mecanismo detalhado
desenvolvido por Creck (2019).

O programa entende o mecanismo como um “objeto” na fase gasosa. Para carregé-lo,
sdo definidos seus estados iniciais e finais, como por exemplo, temperatura e pressdao. Também
sdao definidos os estados dos dispositivos de conexdo, que sdo: injetores, valvulas, pistdo e
cilindro. Os injetores sao modelados como controladores de fluxo de massa que agem de forma
separadas injetando combustivel na fase gasosa, o pistdo ¢ modelado como uma parede moével,
e o cilindro como um reator de gases ideais. Ainda, a valvula € um dispositivo de fluxo com
uma taxa de fluxo de massa que ¢ em fun¢do da queda de pressao através dela.

Para simular a combustdo, o programa apresenta uma fun¢do que cria uma rede de

reatores contendo o cilindro para que avancem simultaneamente. Junto a essa funcao, apresenta



48

os parametros de tolerancia absoluta (atol) e relativa (rtol) que sdo usados ao integrar as
equacdes do reator, com valores de 1x1071° e 1x10°12, respectivamente.

Com o andamento da simulacdo o programa executa os calculos a cada passo de tempo
programado (o qual representa também uma posi¢do angular do virabrequim) e, se houver
algum valor fora das tolerancias estabelecidas, ele entende que deve fazer um refinamento do
passo de tempo, fazendo com que os resultados permanecam dentro dos limites. Com o fim da
simulacdo, os dados de saida sdo gravados e sdo gerados relatorios com os valores dos
parametros programados. Esses parametros sao apresentados nos resultados e discussoes.

Ao definir as propriedades do combustivel, foram programadas as espécies quimicas
escolhidas que reagem com o ar de entrada no cilindro. Para os substitutos diesel sdo as espécies
n-dodecano (Ci2H2s), tolueno (C7Hs) e ciclohexano (CsHi2). Para o etanol a formula ¢ C2HsOH.
As espécies foram programadas em base molar, correspondente a composi¢do do substituto

escolhido.

3.3.4 Divisao das simulacoes

Para fazer a analise da influéncia do etanol na combustiao do presente estudo, as simulagdes

foram divididas conforme a tabela a seguir.

Tabela 7 — Parametros variados na simulacao.

Vol. desl. o . Etanol (%), Rotacio (rpm),
Va (cm?) RCRTUECuES passo dfa 2,)5 pasgo df: })00)
400 1 (IP) 0,0a15,0 2500 a 4000
400 2 (PI+IP) 0,0a15,0 2500 a 4000
400 3 (PL IP, PIP) 0,0a15,0 2500 a 4000
500 1 (IP) 0,0a15,0 2500 a 4000
500 2 (PI+IP) 0,0a15,0 2500 a 4000
500 3 (PL IP, PIP) 0,0a15,0 2500 a 4000

Fonte: Autor (2019).

Assim, as simulagdes seguiram para volume deslocado do cilindro (Vq) igual a 400 e
500 cm? e ambos foram programados para 1, 2 e 3 inje¢des de combustivel. Como apresentado
na Tabela 5, a porcentagem em cada injecao ¢ diferente. Nas simula¢des com 1 inje¢do a massa
total foi injetada na injecao principal (IP). Nas simulagdes com 2 inje¢des foram programadas

a pré-injegao (PI), com 25% da massa, e a injecdo principal com o restante. Para as simulagdes
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com 3 injegdes, a pos-inje¢ao principal (PIP) ficou com 15% da massa, PI com 25% e IP com
60%.

A massa de etanol foi variada em um total de 7 diferentes porcentagens, e cada
porcentagens teve a variagdo da rotacao, no total de 16 diferentes rotacdes. Portanto, chegou-

se a um total de 336 simulagdes para cada volume deslocado e 672 simulacdes no total.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

Nesta se¢do sao apresentados os resultados das simulagdes para analise da poténcia de
expansao (PE) e das emissoes de algumas espécies quimicas devido a presenga de porcentagens
de etanol e da influéncia de multiplas inje¢cdes. Primeiramente, ¢ apresentada uma analise do
comportamento do etanol na mistura de combustao em funcao da temperatura para diferentes
condig¢des de razao de equivaléncia em termos de atraso de igni¢do (IDT) em reator homogéneo
de volume constante. Os graficos apresentam alguns pontos faltantes em relagdo a todas as
rotagdes simuladas, e esse nimero aumenta para duas e trés inje¢des devido a ndo convergéncia
dos mesmos na simulagcdo. Contudo, com os dados obtidos foi possivel fazer as analises
pretendidas. E importante lembrar que esses resultados sdo baseados em uma simulagio
simplificada de um motor de igni¢ao por compressao HCCI que nao apresenta a transformagao
de fase de liquido para gasoso do combustivel, sendo que a combustio é considerada com o
combustivel j4 em fase gasosa, como foi discutido na subse¢do 3.1 e estd especificado no

objetivo do trabalho. Assim, a andlise ¢ feito considerando essas simplificagdes.

4.1 ANALISE DO EFEITO DA PORCENTAGEM DE ETANOL NO DIESEL EM TERMOS
DE ATRASO DE IGNICAO TERMICA

A fim de analisar o efeito do etanol no IDT na combustdo, 3 graficos foram gerados
para 3 razdes de equivaléncia combustivel/ar, que sdo: ¢ = 0,7, ¢ = 1,0 e ¢ = 1,3. Os mesmos
sdao vistos na Figura 16, abaixo. Para a geracdo desses dados foi utilizado um algoritmo
desenvolvido pelo Grupo de Pesquisa em Eficiéncia Energética de Sistemas Veiculares —
LABMCI/CTJ/UFSC, que simula a combustdao em reator homogéneo de volume constante.

Os graficos mostram o IDT em fun¢do da temperatura, variada de 800 K até 1200 K
com passo de 50 K, para diferentes porcentagens de etanol que variam de 0,0% (100%
substitutos diesel) a 15,0% (85% substitutos diesel, 15% etanol) com passo de 2,5%. A pressao
foi definida em 20 bar.



Figura 16 — Atraso de igni¢cdo em fun¢ao da temperatura para as diferentes razdes de

equivaléncia: (a) ¢ = 0,7; (b) ¢ = 1,3; (c) ¢ = 1,0.
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Fonte: Autor (2019)

1.3

Como pode ser visto, os graficos (a), (b) e (c) apresentam comportamento semelhantes

em suas curvas. Vé-se que o IDT, na faixa de temperatura, apresenta um ponto de maximo logo

ap6s 1000K para combustivel 100% substituto diesel, ele diminui com o aumento da

temperatura, diminui para temperaturas menores mas apresenta um ponto de minimo um pouco

apos a temperatura de 850K, onde volta a aumentar para temperaturas mais baixas.

Agora, também ¢ visto que o IDT aumenta com a adi¢do de etanol na mistura para toda

a faixa de temperatura, nas 3 razdes de equivaléncia. Seu ponto de maximo se desloca até 950

K com o aumento da porcentagem do etanol. Isso ocorre pois o etanol tem um indice de cetano

baixo e, a adicdo do mesmo diminui o NC da mistura e, consequentemente aumenta o atraso de

ignicdo, como foi discutido na subsecdo 2.5. Assim como o grupo dos hidrocarbonetos

aromaticos, os alcoois tem qualidade de igni¢ao baixa, sendo um dos motivo da dificuldade do

seu uso em motores de igni¢do por compressdao (HEYHOOD, 1988). Como pode-se ver, o

menor atraso de igni¢do ¢ obtido em temperaturas mais altas para todas as misturas.
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4.2 POTENCIA DE EXPANSAO

Nesta subsecao ¢ discutida a poténcia de expansdo (PE) devido a presenca de etanol
na mistura de combustao nas diferentes condi¢des propostas, e também ¢ discutida a diferenga
de PE entre os dois volumes deslocados simulados.

Na Figura 17 podem ser vistos os grificos da PE para volume deslocado de 400 cm?

(Vd400) para as 3 condig¢des de injecao de combustivel estudadas.

Figura 17 — Poténcia de expansdao Vd400: (a) 3 injecdes, (b) 2 injecdes, (c) 1 inje¢do.

19 19
L Substituto Diesel (vol.%) em ar =— Etanol 0,0% Substituto Diesel (vol.%) em ar —a— Etanol 0,0%
18 L mDodecano (81%) o— Etanol 2,5% 18 |- nDodecano (81%) —e— Etanol 2,5%
I Toluno (14%) 3 injegdes —4&— Etanol 5,0% Toluno (14%) 2 injegOes —a— Etanol 5,0%
Z 17 cHexano (5%) Vd400 v Etanol 7,5% — 17 cHexanc (5%) Vd400 —¥— Etanol 7,5%
x> L —<— Etanol 10,0% % < Etanol 10,0%
o 16 —»—Etanol 12.5% | = 16 1 » Etanol 12,5%
@t —e—Etanol 15.0% | 13 + Etanol 15,0%
c %
s 15F c 15
o =
x i >C<=*
14 + M 14k
g I r
w 191 | 13F
2 I 5
g 12} @ Aqgl
[=} L - s L
* ~

PP 1"p

10 I 1 1 1 1 I | I 1 1 1 1 1 I | L 1 '10 I 2 1 n 1 L 1 n 1 n 1 n 1 1 1 L 1

2400 2600 2800 3000 3200 3400 3600 3800 4000 2400 2600 2800 3000 3200 3400 3600 3800 4000
(a) Rotag&o [rom] (b) Rotaggo [rpm]

19

| Substituto Diesel (vol.%) em ar
18 L n-Dodecano (81%)
L Toluno (14%) 1 injegao

g‘ 17 |- cHexano  (5%) Vd400

fl L

o 16 |

I

B L

Q L

b3

w 14

0] | —a— Etanol 0,0%
° o3t —e— Etanol 2,5%
'S L = —&— Etanol 5,0%
S 12F # —v— Etanol 7,5%
D | —<4— Etanol 10,0%
oL —»— Etanol 12,5%

—— Etanol 15,0%
10 L 1 L 1 " 1 L 1 " 1 L 1 L 1 L 1
2400 2600 2800 3000 3200 3400 3600 3800 4000
() Rotacao [rpm]

Fonte: Autor (2019)

Pode-se ver nos trés graficos que PE aumenta para maiores porcentagens de etanol.
Isso pode ser explicado pelo fato de que, devido ao etanol possuir menor numero de cetano do
que o substituto diesel (Tabela 2 e Tabela 3), o atraso de ignicdo aumenta com o aumento da

massa de etanol (discutido na subse¢do 4.1). Pela analise feita na Figura 7 foi visto que com o
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maior atraso de igni¢do, o combustivel demora mais tempo para iniciar a combustio,
acumulando maior massa que depois € queimada e gera um alto pico de pressdo e temperatura.
Essa alta pressao faz com que PE seja maior para todas as porcentagens de etanol.

Analisando os graficos (a) e (b) da Figura 17, PE esta aproximadamente 10% menor
para 3 e 2 injecdes em comparagao a combustdo com 1 inje¢do. As injecdes em diferentes etapas
ndo acumulam tanto combustivel para ser queimado de uma sé vez e, consequentemente, ha
menores valores de PE.

Fazendo a comparagdo agora para a poténcia de expansao com Vd400, os graficos na

Figura 18 foram gerados para volume deslocado de 500 cm?.

(a)

Figura 18 — Poténcia de expansdao Vd500: (a) 3 injecdes, (b) 2 injecdes, (c) 1 injecdo.
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Fonte: Autor (2019)

E visto que os graficos para Vd500 tem o mesmo comportamento discutido para

Vd400. A poténcia também aumenta para maiores porcentagens de etanol, e para duas e 3
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inje¢des a poténcia ¢ menor do que para 1 injecdo. Ainda, para Vd500 a poténcia aumentou em
relacdo a Vd400 para todas as rotagdes, de um valor méximo préximo de 16,5 kW em Vd400
para aproximadamente 18,5 kW em Vd 500. Também, nota-se que PE aumenta com o aumento
da rotacao em todos os casos.

Sabendo-se que a massa injetada foi a mesma para os dois volumes deslocados
(11,5x10” kg), entende-se aqui que a massa definida gerou uma mistura altamente rica para
Vd400, e em Vd500 essa mistura diminuiu de muito rica para mais proximo da estequiométrica,
visto que em Vd500 pdde-se admitir mais ar, ocorrendo combustao mais completa e gerando
maior PE. Para confirmar essa andlise, calculou-se a razdo de equivaléncia ¢ de Vd400
(estimada apds o ar ser admitido a partir do fechamento da valvula de admissao) que apresentou
valores entre 3,4 < ¢ < 1,2 da rotagdo mais baixa para a mais alta, respectivamente (porg¢ao de
massa de ar admitida com o vacuo que o pistdo gera ao ir do PMS para o PMI ¢ maior com o
aumento da rotacdo). Entdo, o aumento de PE com a rotagdo ¢ devido a combustdo mais
proxima da estequiométrica, e o aumento de PE para Vd500 também ¢ devido a combustio
mais completa por admitir mais ar a ser misturado com a massa de combustivel.

Foi considerado 11,5x10° kg combustivel pois a simula¢io no convergia para valores
menores, € a ndo convergéncia pode ser explicada pelo fato de que o mecanismo cinético
adotado apresenta aproximadamente 20000 mil reagdes e quase 500 espécies quimicas, tendo
dessa forma muitos graus de liberdade que podem influenciar a convergéncia da solugao.
Assim, variando o volume deslocado, também pdde-se ter uma ideia da massa necessaria para
que ocorresse combustdo mais proxima da estequiométrica, j4 que o programa nao ajusta
automaticamente a massa de combustivel para as diferentes rotagoes.

Ainda, tem-se mais uma analise em relagdo ao etanol. Pode ser observado que, para as
duas cilindradas, aumentando a porcentagem de etanol a poténcia de expansdo aumentou, o que
a principio pode ir a contramdo do bom senso, pois o poder energético do etanol (por unidade
de massa) ¢ menor quando comparado ao diesel. Além das possiveis razdes anteriormente
levantadas, tém outras que podem dar suporte a este tipo de comportamento. A massa de
combustivel foi mantida constante para todas as simula¢des (11,5x10” kg de mistura) assim
como o angulo de injecdo (ou os angulos de injecdo no caso das simulagdes com injegdes
multiplas. Isto pode gerar a seguinte hipotese: o ponto de injecdo do motor (numericamente)
nao estava no ponto de injecdo que gera o torque maximo. Quando adicionado o etanol,
comecou a adiar o inicio da combustdo levando o pico de pressdo para mais perto do ponto de
torque maximo o que leva o sistema a possuir uma maior poténcia de expansdo. Observa-se

aqui o peso do niimero de cetanos do etanol na mistura combustivel, j& que 0 mesmo tem um
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NC de 11, levando o sistema a ignitar um pouco depois, aumentando o contetido de etanol e
aproximando do ponto de maximo torque.

Para confirmar essa hipotese, o grafico da Figura 19 foi gerado com dados de pressao
em func¢do do angulo de virabrequim, a partir dos dados da simulagao com volume deslocado

de 400 cm?, injecdo principal e 3000 rpm.

Figura 19 — Pressao em fun¢do do angulo de virabrequim para as diferentes porcentagens de
etanol.
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Fonte: Autor (2019).

Com esses resultados, ¢ possivel identificar como a pressdo maxima se desloca para
mais proximo do PMS (360°) com o aumento da porcentagem de etanol. Isso implica que a
combustdo vai realizar mais trabalho de expansdo, dos gases para o pistdo, quando o pistdo
estiver se deslocando do PMS para o PMI. Considerando o inverso, diminuindo a porcentagem
de etanol, o pico de pressao se afasta do PMS, e nesse caso, a combustao realiza menos trabalho

de expansao, dos gases para o pistdo, quando o pistao estiver se deslocando de PMS para PML.

4.3 EMISSOES DE POLUENTES

Nesta subse¢do sdo discutidas as emissdes de formaldeido (CH20), mondxido de

carbono (CO) e monodxido de nitrogénio (NO) devido & presenca de etanol na mistura de
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combustio, nas diferentes condi¢des de injecdo propostas. Porém, aqui ndo ¢ feita a comparagao
entre volume deslocado de 400 e 500 ¢cm?, somente é discutido a influéncia do etanol e das

diferentes inje¢des para Va=400 cm®.

4.3.1 Formacao de formaldeido

O formaldeido ¢ um poluente toxico, que deve ser controlado devido a sua variedade
de efeitos adversos a satde e ao meio ambiente. Aqui ¢ analisada a formacao do mesmo, sendo
assim, informagdes abrangentes sobre seus efeitos negativos podem ser encontrados em
Cogliano et al. (2005) e Salthammer, Mentese e Marutzky (2010). A Figura 20 apresenta os
resultados da simulacdo para CH20O com VD400.

Figura 20 — Formagdo de formaldeido: (a) 1 injecdo, (b) 2 inje¢des, (¢) 3 injecdes.
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Os graficos (a) e (b), com 1 e 2 injecdes, respectivamente, apresentam comportamentos
semelhantes. E visto que para 1 e 2 inje¢des o aumento da porcentagem de etanol diminui a
formagdo de formaldeido, porém, o aumento da rotacdo aumenta as emissoes. Isso pode ser
explicado pelo fato de que o etanol aumenta a pressao e temperatura devido ao maior atraso de
ignicdo acumular combustivel para queimar (Figura 7), entendendo-se assim, que o poluente
forma-se mais em condi¢des de temperatura e pressdo mais baixas. Com o aumento da rotagao
ha menos tempo para desenvolver a combustao, tendo maior queima incompleta (que depende
também da reatividade do combustivel, assim como do nivel de temperatura e pressao atingidos
no cilindro) mas com pouca diferenga de emissdo entre as rotagdes.

Ja o gréafico (c) apresenta comportamento inverso de emissdes em relagdo as
porcentagens de etanol. Para as 3 injeg¢des, as emissdes sdo maiores com o aumento da
porcentagem de etanol. Ainda, as faixas de etanol, de 2,5 a 15,0%, apontam emissdes muito
maiores do que para 1 e 2 injecdes. Nesse caso, o inicio da terceira inje¢ao ¢ apoés o PMS e a
combustio dessa mistura tardia da-se mais ao final do periodo de combustdo, o que acarreta em
muito mais queima incompleta do que pelo aumento da rotagado, influenciada ainda pela maior
resisténcia (maior IDT) do etanol na mistura. Entende-se, portanto, que a formagao do poluente
em condic¢do de queima incompleta é fortemente influenciada pelo etanol, tendo a hidroxila da
molécula de etanol como maior influenciadora na formagdo do poluente. Também, a massa
total injetada ¢ dividida entre as 3 injecoes, tornando a temperatura média menor nesse caso do
que para as condigdes de 1 e 2 injecgdes.

Com isso, pode ser visto que a estratégia de multiplas injegdes com periodo de inje¢do
ap6s o PMS usando etanol pode ser um limitante em termos de emissdes, pois sdo muito
maiores do que a combustdo com substituto diesel puro. Assim, a maior presenca de etanol em
combustdo incompleta e em condi¢des de temperatura e pressdo mais baixas favorece e tem

maior influéncia a formagao de formaldeido.

4.3.2 Formacao de monoxido de carbono

A Figura 21, abaixo, apresenta as simula¢des para as 3 condicdes de injecdo de

combustivel, na diferentes porcentagens de etanol, analisando as emissdes de CO com Vd400.
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Figura 21 — Formagdo de monodxido de carbono: (a) 3 injegdes, (b) 2 injegdes, (¢) 1 injecao.
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Fonte: Autor (2019).

Os trés graficos apresentam comportamento semelhante em relacao a emissao de CO.
Em todos, o aumento da porcentagem de etanol diminui as emissdes devido a diminuigao da
massa de substituto diesel que tem maior nimero de atomos de carbono e assim, tem maior
influéncia na formagao do poluente.

A influéncia das diferentes configuracdes de injecao pode ser percebida na quantidade
de emissdes, visto que para 2 e 3 injecdes as emissdes sao maiores do que para 1 injecdo.
Analisando os graficos de (c) para (a) vé-se que as emissdes aumentam e ainda a diferenca de
emissoes entre a menor € maior rotagdo diminui. A pressdo e temperatura de pico sao maiores
ao injetar combustivel em uma etapa, assim, vé-se que a formagao de CO € maior em condi¢des
de temperatura e pressao mais baixas.

Contudo, entre os trés graficos, vé-se que a condicdo mais favoravel para maior

formagao de CO ¢é para a menor rotagdo na configuracdo de 2 injecdes (PI+IP). Entende-se
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portanto que ha uma condicdo de pressdo e temperatura mais favoravel para formacao de CO,

visto que nessa configuracao as condi¢des sdo intermediarias.

Assim, para emissoes de CO, a estratégia de multiplas inje¢cdes nao teve maior

beneficio por amenizar a pressao e temperatura e favorecer a formagao do poluente.

4.3.3 Formaciao de monéxido de nitrogénio

A Figura 22 apresenta as simulac¢des para as 3 condi¢des de inje¢ao de combustivel,

na diferentes porcentagens de etanol, analisando as emissdes de NO.

Figura 22 — Formacdo de monoxido de nitrogénio: (a) 3 injegdes, (b) 2 injegdes, (c) 1 injecao.
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Fonte: Autor (2019)

Analisando o grafico (c) com 1 inje¢@o, as emissdes sdo maiores com a porcentagem
de etanol até 3000 rpm aproximadamente, ap0s isso as misturas com etanol apresentam menores

valores de emissdo. Nesse caso, somente com a inje¢ao principal, vemos que o etanol pode ser
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utilizado para diminuir as emissdes de NO em operacdes de rotacdo acima de 3100 rpm.
Motores de igni¢ao por compressao operam normalmente em baixas rotagdes, assim vemos que
motores que operam em altas rotagdes e tem somente a injecao principal, podem ter menores
emissoes de NO ao acrescentar etanol na mistura do combustivel.

Analisando agora os graficos (a) e (b), vemos que a estratégias de 3 e 2 injecdes nao
apresentam diminuicdo de NO com o uso de etanol, para nenhuma das rotagcdes. Contudo, para
toda a faixa de rotagdo, a média das emissdes sdo menores nos dois casos em comparacao a
combustdo com 1 inje¢do. Entende-se, portanto, que NO forma-se mais em condigdes de
pressdo e temperatura mais altas, pois em 2 e 3 inje¢des a massa total ¢ dividida e ameniza essas
condi¢des. Sendo assim, a estratégia da utilizagdo de pré e pos-inje¢ao pode ser utilizada para
menores emissdes de NO, em média. Entre os 3 casos, o grafico (b) com pré-inje¢ao e injegao
principal apresentam a menor média, ficando abaixo de 1x10 ppm.

Os maiores valores de emissao de NO atingidos pelas misturas de etanol podem ser
explicadas pelo fato de que o etanol aumentou a pressdo e temperatura no cilindro devido ao
maior atraso de igni¢do. Como visto na subsec¢do 2.5, misturas com maior IDT acarretam num
aumento brusco da pressao devido ao acumulo de combustivel, consequentemente o aumento

da temperatura.
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5 CONCLUSAO

Com este trabalho foi possivel analisar numericamente um motor simplificado de
ignicdo por compressdo com mecanismo de cinética detalhado acoplado, usando como
combustivel misturas de substitutos de 6leo diesel e etanol, chegando em algumas conclusoes.

Viu-se que o etanol aumentou o atraso de igni¢ao gerando pico de pressdo maior com o
aumento de sua porcentagem na mistura de combustivel, e que aumentou a poténcia de
expansdo. Devido a variagdo do volume deslocado, pdode-se ter uma ideia da massa de
combustivel necessaria para o programa simular uma combustdo mais proxima da
estequiométrica, j4 que o programa ndo ¢ capaz de ajustar automaticamente a massa para as
diferentes rotagdes.

Analisou-se que a estratégia de inje¢des multiplas apos o PMS pode ser um limitante
em termos de emissdes de formaldeido ao usar etanol nesse mistura tardia. Entendeu-se que ha
uma condi¢do de pressdo e temperatura mais favoravel para formacdo de CO, e que inje¢des
multiplas ndo ajudou na diminui¢do do mesmo. Ainda, motores que operam em altas rotagdes
e tem somente a inje¢do principal, podem ter menores emissdes de NO ao acrescentar etanol na
mistura combustivel. Contudo, ha algumas consideragdes a fazer devido as hipdteses
simplificativas adotadas nessa simulagao.

A razdo de equivaléncia de Vd400 apresentou valores entre 3,4 < ¢ < 1,2 para a faixa
de rotacdo adotada, os quais representam misturas ricas em combustivel bem acima do padrao,
assim, sabe-se que os valores das emissOes das espécies quimicas analisadas estdo sendo
fortemente influenciados pela mistura altamente rica, que gera muito mais queima incompleta.
Ainda, todas as hipoteses simplificativas adotadas fazem grande diferenca em comparacdo a
resultados reais. Por exemplo, sabe-se que o etanol tem maior calor de vaporizagdo do que o
substituto diesel, assim, a temperatura média de combustdo poderia ser menor € as emissoes de
NO seriam menores ao utilizar etanol, porém, conforme as hipoteses simplificativas, ndo ha o
processo de vaporizacdo nas simulagdes. Dessa forma, as analises foram feitas levando-se em
consideracdo todas as simplifica¢des, analisando somente os resultados gerados pela simulagao

deste trabalho.
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5.1 SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Para obter melhores resultados, com a confirmac¢do ou nao dos resultados obtidos no
presente estudo, faz-se necessario uma nova simulagdo, porém, implementando equagdes e
fungdes que a faga reproduzir um motor mais completo. Assim, algumas sugestdes sao

apontadas.

v" Fun¢do que represente a abertura e fechamento de vélvulas de forma mais
realista, para gerar perdas de carga nas valvulas;

v Fungdo que represente perda de pressdo através de todo o duto de admisséo;

v" Modelos de troca térmica para pistdo, paredes do cilindro, cabegote e valvulas;

v" Fungdo que inclua os termos de transforma¢do de fase do combustivel de
liquido para gasoso;

v Fungdo que inclua recirculagdo dos gases de exaustio.
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