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RESUMO

OLIVEIRA, Shyrlene Lima de Aquino. Modelagem de dispersao atmosférica de gas
odorifero (H2S) em tocha quimica: estudo de caso em uma refinaria de petréleo.
2022. 155 1. Tese (Doutorado em Engenharia Ambiental) — Faculdade de
Engenharia, Universidade do Estado do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2022.

A tocha €& um dispositivo indispensavel na industria de petrdleo e gas, que
permite a combustdo segura. Contudo, nado é ideal para disposic¢ao rotineira de gases
(incluindo toxicos e odoriferos), visto estar sujeita a influéncias meteoroldgicas e baixo
controle operacional. A modelagem matematica de dispersdo atmosférica tem-se
mostrado uma ferramenta muito Util para avaliar as implicacdes dessas queimas sobre
0 meio ambiente e saude. Nesse sentido, este trabalho avaliou através de
fluidodindmica computacional (CFD), os efeitos do vento, bem como de acdes
operacionais na geometria da chama de uma tocha quimica de refinaria de petréleo,
que queima temporariamente gas rico em H2S e sua influéncia na dispersao
atmosférica. Adicionalmente, avaliou o impacto do H2S sobre o bem-estar (percepcao
de odor) da comunidade do entorno, bem como 0S aspectos operacionais na
dispersédo atmosférica. Para avaliacdo do odor, o modelo AERMOD foi adaptado para
estimar a concentracdo maxima de odor por periodos muito curtos (em um intervalo
de tempo de 5 s) por meio de relagdes pico-média. Os resultados mostraram que a
deteccdo de H2S, para concentracdo maxima absoluta, pode atingir uma taxa de
probabilidade de 41 % a 3,5 km de distancia da tocha com um grau de incémodo
relativamente alto (3,0 UA). No entanto, alguns procedimentos operacionais podem
reduzir a probabilidade de deteccdo de odor. No que diz respeito ao CFD, o modelo
desenvolvido para obtencdo da geometria da chama de tocha em escala industrial se
mostra em concordancia com imagem de monitoramento da chama e pode ser usado
para analises de influéncias meteorolégicas e operacionais desses sistemas.

Palavras-chave: Dispersado atmosférica. Tocha. Refinaria de petréleo. Gas acido.
Odor. Hz2S. CFD.



ABSTRACT

OLIVEIRA, Shyrlene Lima de Aquino. Modeling of atmospheric dispersion of odorous
gas (H2S) in chemical flare: case study in an oil refinery. 2022. 155 f. Tese
(Doutorado em Engenharia Ambiental) — Faculdade de Engenharia, Universidade do
Estado do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2022.

Flare is an indispensable device in the oil and gas industry, which allows the
safe combustion of gases. However, it is not ideal for routine disposal of gases
(including toxic and odorous), as it is subject to meteorological influences and low
operational control. Mathematical modeling of atmospheric dispersion has proved to
be a very useful to assess the implications of flaring on the environment and health. In
this sense, this work evaluated, through computational fluid dynamics (CFD), the
effects of wind, as well as operational actions on the flame geometry of an oil refinery
chemical flare, which temporarily burns H2S-rich gas and its influence on atmospheric
dispersion. Additionally, it evaluated the impact of H2S on the well-being (odor
perception) of the community surrounding, as well as the operational aspects of
atmospheric dispersion. For odor evaluation, the AERMOD model was used, adapted
to estimate the maximum concentration and odor for very short periods (within a time
interval of 5 s) through peak-mean relationships. The results showed that the detection
of H2S, for absolute maximum concentration, can reach a probability rate of 41 % at
3.5 km away from the flare with a relatively high annoyance degree (3.0 AU). However,
some operating procedures may reduce the probability of odor detection. Regarding
CFD, the model developed to obtain the geometry’s flame of the chemical flare on
industrial scale agrees with the flame monitoring image and can be used to analyze
the meteorological and operational influences of these systems.

Keywords: Atmospheric dispersion. Flare. Oil refinery. Sour gas. Odor. H2S. CFD.
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INTRODUGAO

Tochas ou flares sdo equipamentos de combustdo utilizados em plantas
industriais, principalmente na inddstria de 6leo e gas. Os gases a serem queimados
sdo coletados através de grandes tubulagbes chamadas de “headers” e sé&o
direcionados para a chaminé da tocha (ZAREI; EZADI, 2020). Em geral, ha queimas
rotineiras de pequenos volumes de gés, tecnicamente dificeis de recuperar ou pouco
rentaveis. Contudo, a tocha, tem como principal objetivo ser uma medida de
disposicédo segura de grande quantidade de gases residuais durante emergéncias,
bem como em partidas e paradas programadas da planta industrial, por curto periodo
de tempo (CANADIAN ASSOCIATION OF PETROLEUM PRODUCERS, 2013).

Os gases residuais podem ser constituidos por hidrocarbonetos (HC) ou uma
mistura que contém desde hidrogénio (H2) a HCs pesados (parafinas acima do
metano, olefinas e aromaticos), os quais podem liberar vapores potencialmente
toxicos, tais como benzeno, sulfeto de hidrogénio (H2S) e aménia (NHs) (BADER,;
BAUKAL; BUSSMAN, 2011; CAPP, 2013).

Nesse sentido, a correta disposicédo dessas emissfes cada vez mais € foco de
preocupacdao, visto os petréleos processados, principalmente no Brasil, serem mais
pesados (menor °API) e com elevados teores de contaminantes (como enxofre,
nitrogénio e metais). Em concomiténcia, observa-se uma crescente restricdo as
emissfes atmosféricas, imputando a industria de refino de petrdleo especificacdes
cada vez mais restritivas (SCHWEITZER; LOPEZ-GARCIA; FERRE, 2010), levando
as refinarias a investirem em parques mais complexos, principalmente em unidades
de Hidrorrefino (HDR) (MEDEROS et al., 2006), cuja operagao leva a um aumento
dos inventéarios de H2S e NHs.

A tocha pode servir como disposicao temporaria desses gases, quando da
indisponibilidade de equipamentos de controle ambiental, por exemplo, da Unidade
de Recuperacdo de Enxofre (URE) (GUIMARAES, 2006; PETROBRAS, 2002).
Contudo, sua eficiéncia de queima pode variar de 62 a 82 %, dependendo da vazéo
de combustivel, teor de liquido nos gases aliviados e condicbes meteorologicas
(STROSHER, 2000). Entre os parametros meteoroldgicos, os fortes ventos cruzados,

gue provocam o downwash da chama, permitem que os gases liberados escapem da
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zona de combustdo (JOHNSON; KOSTIUK, 2000; JOHNSON; KOSTIUK, 2002;
KOSTIUK; JOHNSON; THOMAS, 2004) e emitam H2S n&o queimado para a
atmosfera.

O H2S é um gas incolor que se caracteriza por um odor de ovo podre. Além dos
problemas relacionados a saude, esse poluente também tem potencial odorifero e
corrosivo. Para H2S, o limiar de odor (concentracdo minima de uma substancia
necessaria para a deteccdo em uma proporcao da populacéo, geralmente 50 %) varia
de 0,0005 a 0,3 ppm (U.S.EPA, 1992). Uma exposic¢édo anual superior a 4 uyg m= de
H2S estd ligada ao aborto espontdneo em humanos e animais (HEMMINKI; NIEMI,
1982) e a menor concentracdo de efeito adverso observado é de 0,15 mg m= em um
periodo médio de 24 horas (WHO, 2000).

A modelagem matemética pode ser utilizada tanto na avaliacao da dispersao
atmosférica de Hz2S, quanto na obtencdo da geometria da chama em tocha, parametro
importante para estimativa de eficiéncia de queima e consequentemente nos
resultados de concentracéo de poluentes no nivel do solo.

Modelos computacionalmente simplificados de plumas gaussianas podem
auxiliar na avaliagdo do HzS, visto que é possivel verificar a abrangéncia do impacto
na saude e bem-estar dos trabalhadores e comunidades no entorno de uma planta
industrial. Zadakbar et al. (2011) avaliaram os efeitos toxicos de SOz e H2S no entorno
de uma instalacdo de processamento de gas, a partir da modelagem de dispersédo
desses gases usando o AERMOD (modelo padrdo de dispersao atmosférica) em
condicdo normal de qgueima e em flame out (apagamento da chama), respectivamente.
No que diz respeito ao odor, a modelagem de dispersao atmosférica tem sido aplicada
comumente em estacdes de tratamento de esgoto (COOPER et al., 2001; LATOS et
al., 2011) e granjas de suinos (LATOS et al., 2010; KARAGEORGOS et al., 2010).
Contudo, ndo ha muitos estudos avaliando a dispersédo de H2S néo queimado, durante
condi¢do normal de queima em tochas (normal flaring).

Para obtengdo da morfologia da chama, modelos mais exigentes
computacionalmente, baseados em CFD, permitem resultados mais precisos do que
modelos integrais simplificados.

Nesse contexto, este trabalho avalia o impacto de diferentes velocidades de
vento, bem como ag¢fes operacionais na morfologia da chama de gés acido em tocha
guimica de uma refinaria de petréleo e sua influéncia nos parametros de entrada de

modelos de dispersao, a partir de CFD. Adicionalmente, através de modelo gaussiano,
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avalia o impacto da queima do gés acido sobre o bem-estar (odor) da populacdo. O
estudo de dispersao trata a tocha como “fonte pontual modificada” para avaliar a
disperséo de H2S considerando a realidade climatologica da regido, bem como avalia

a influéncia de fatores operacionais e suas interacdes nos resultados da modelagem.
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OBJETIVOS

1.1 Objetivo geral

Avaliar a dispersao atmosférica de H2S bruto (ndo queimado) emitido por uma
tocha quimica de uma refinaria de petroleo, que recebe temporariamente gas acido
(rico em H2S e NHs3) para combustéo, visando identificar seu impacto no bem-estar

(percepcéo de odor) nos trabalhadores e comunidades de entorno.

1.2 Objetivos especificos

e Fornecer consisténcia nos calculos dos parametros de entrada para uso em
modelos padrdo de dispersdo de gases, especifico para fonte tocha,
considerando a ineficiéncia da queima;

e Utilizar modelo matemético existente para o calculo da eficiéncia geral da
combustdo em tochas a partir de correntes gasosas e correntes contendo
goticulas liquidas de agua;

e Avaliar a estabilidade da chama, através de analise da velocidade de saida,
Poder Calorifico Inferior (PCI) e Limite Inferior de Inflamabilidade (LIl) do gas
aliviado.

e Contribuir para a compreensao dos mecanismos que causam as ineficiéncias
na chama;

e Verificar os efeitos da presenca de inertes na eficiéncia da combustdo e
impactos na dispersao atmosférica;

e Definir estrutura hierarquica das principais medidas operacionais que
influenciam as concentragbes de H2S no nivel do solo e suas possiveis
interacodes;

e Estimar a Probabilidade de Deteccdo de odor (PD) e Grau de Incomodo (Gl)
em pontos receptores especificos (principais pontos de reclamagdes) no

entorno da Refinaria;
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e Confrontar os resultados da modelagem com o historico de reclamacdes devido
ao odor, indicando a melhor estratégia para fins de comparacao;

e Estabelecer o modelo mais adequado para simulacéo de gases, a partir das
especificidades dos poluentes estudados;

e Investigar a capacidade dos modelos CFD existentes implementados no solver
FLUENT para prever a morfologia da chama em ventos cruzados para
combustdo de gas acido;

e Validar modelo CFD para escala industrial de tochas quimicas queimando gas
acido;

e Através da modelagem em CFD, verificar os efeitos de diferentes velocidades
de vento, bem como ag¢bes operacionais na morfologia da chama e sua

correlagcdo com os parametros de entrada em modelos de dispersao.

1.3 Organizagéo da tese

A seguir serd mostrado que o presente trabalho esta dividido em 03 secdes:

Secdo 1 — Levantamento bibliografico, com exposicdo dos fundamentos
tedricos que subsidiaram a tese, através de conceitos e aspectos relacionados a
sistemas de tocha, modelagem matematica, dispersdo atmosférica, combustdo em
tocha e odor.

Secdo 2 — Apresenta a metodologia aplicada, abrangendo a area de estudo,
dados de projeto e operacéo do sistema de tocha e opc¢des de controle do modelo de
disperséo e de CFD.

Secdo 3 — Esta secdo busca exibir os resultados obtidos nas simulacgdes,
andlise estatistica dos dados, suas correlacdes e demais discussdes pertinentes.

Ao final, sdo apresentados as conclusdes e recomendacdes para trabalhos

futuros.
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 Hidrorrefino (HDR)

O Hidrorrefino (HDR) é um conjunto de processos quimicos presente na
industria do petroleo para tratar suas fracdes, inclusive para o craqueamento daquelas
mais pesadas. Embora seja um processo consolidado, ainda apresenta crescente
importancia em um cenario muito dependente desta tecnologia, frente as constantes
exigéncias por produtos de maior qualidade (RANA et al., 2007). Isso significa ganho
de desempenho dos produtos finais, em funcédo de melhorias de suas propriedades
fisico-quimicas, associado a mitigacdo de problemas ambientais e de salde devido a
reducado do teor de contaminantes.

Os processos de Hidrotratamento (HDT) e Hidrocragueamento Catalitico
(HCC) sé&o subdivisbes do HDR e ambos séo processos cataliticos heterogéneos. O
HDR consiste em reagbes com consumo de H2 na presenca de catalisador solido.
Essas reacdes envolvem a hidrogendlise, geralmente a cisdo de uma ligagédo carbono-
heteroatomo (S, N, O, Metal) pela acdo do Hz. S&o elas a Hidrodessulfurizacdo (HDS),
Hidrodenitrogenacdo (HDN), Hidrodesoxigenacdo (HDO) e Hidrodemetalizacéo
(HDM) para remocdo de enxofre, nitrogénio, oxigénio e metais, respectivamente
(FURIMSKY, 1998). Esse processo, apés a remocao de impurezas presentes no
combustivel e hidrogenacdo catalitica de moléculas insaturadas, garante a
estabilidade do produto tratado, conferindo-lhe especificacdo como combustivel ou
preparando essas correntes para outros processos de refino (DIETZ, 2014).

O HDT é responsavel pelo ajuste de propriedades e especificacdo de produtos.
O HCC converte fracbes mais pesadas em outras mais leves, igualmente removendo
contaminantes e gerando produtos com qualidade superior. Estdo sujeitos aos
processos de HDT as correntes de destilacdo direta (DD) e aquelas encaminhadas ou
oriundas de outros processos, tais como o Craqueamento Catalitico em Leito
Fluidizado (Fluid Catalytic Cracking — FCC) e o Coqueamento Retardado (CR)
(PERISSE, 2007).

Os gases residuais resultantes do processo como hidrogénio, metano, etano e

propano sdo usados como gas combustivel nas refinarias. Parte dos compostos
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sulfurados € convertida em H2S e enviada para unidade de tratamento e converséo,
sendo transformada em enxofre elementar (S) ou a acido sulftrico (H2S04), enquanto
parte dos nitrogenados € convertida em NHa.

Esses compostos séo separados dos derivados ao irem para a fase aguosa do
processo, gerando a chamada Agua Acida (AA), ou quando s&o capturados com
aminas, dando origem a géas &cido rico em H2S (KNUST, 2013; PERISSE, 2007).

2.2 Bloco de enxofre

O bloco de enxofre é composto por unidades de controle ambiental, que devem
apresentar elevada confiabilidade, visto que a parada em uma de suas unidades pode
resultar em diminuicdo da carga de petrdleo processada e, por consequéncia, reducao
de lucros (GANDHI; CHUNG; NANGIA, 2010).

A maior parte do petroleo bruto contém quantidades variaveis de enxofre. A
URE é a tecnologia mais difundida para reduzir o impacto ambiental, devido aos
compostos sulfurados. Nela, o H2S proveniente do hidrotratamento dos varios
destilados do petréleo cru é convertido em enxofre elementar para minimizar a
poluicdo atmosférica (reducdo das emissfes de SOx).

A carga da URE, rica em H2S, é também proveniente de outras unidades de
conversdo além do HDT, tais como, FCC e CR, que geram correntes de Gas
Combustivel (GC) e Gas Liquefeito de Petrdleo (GLP) com alto teor de H2S, CO:z e
mercaptanas, que sao tratadas em unidades de aminas. Tais compostos acidos séao
removidos do fluxo de gas pelo contato com uma solu¢do aquosa de dietanolamina
(DEA), na etapa de absorcéo, de modo que as frac6es de gas combustivel e de GLP,
apos tratamento, possam atender as especificacdes relacionadas a corrosividade e
ao teor de enxofre, agregando qualidade ao produto (PARKASH, 2013).

A etapa de regeneracao da solucao DEA libera uma corrente gasosa (contendo
0s compostos acidos), a qual € enviada para URE e outra corrente liquida (DEA pobre
a ser recirculada).

As unidades de conversao também geram correntes de AA, que além de H2S,
possuem NHs. A corrente liquida é envida para tratamento nas Unidades de

Tratamento de Aguas Acidas (UTAAS) que, em geral, possuem duas torres: coluna 1



(torre esgotadora de H2S), para remocao de grande parte do H2S da 4gua acida e;
coluna 2 (torre esgotadora de NHz), para remogé&o do H2S residual e da NHs. O produto
de topo da coluna 1 é o gas acido, rico em Hz2S, que é enviado a URE para conversao
do H2S a enxofre elementar (BRITO et al., 2011).

O processo de obtencdo do enxofre na URE é subdivido em duas partes:
conversdo térmica e conversdo catalitica. A converséo térmica de H2S em enxofre é
feita em uma caldeira a temperatura de 1200 °C, obtendo-se uma conversao de 70 %
de enxofre. O H2S remanescente (30 %) € convertido em enxofre por conversao
catalitica, atingindo a recuperacao de 23 % de enxofre. O gas acido remanescente
sofre oxidagdo a SOz no incinerador (SENAI, 2015).

A Figura 1 representa o esquema simplificado (mais comum) do bloco de

enxofre (Bastos et al., 2015)

Figura 1 — Diagrama simplificado de refino

PETROLEQ >

E

Fonte: Adaptado de BASTOS et al., 2015.

Uma opcdo a URE € a tecnologia de producéo de acido sulfurico em vez de
enxofre, conhecida como SNOX, que depende da demanda de mercado da area onde
a refinaria se encontra. Essa Unidade é capaz de remover didxido de enxofre, éxidos
de nitrogénio e particulados dos gases de combustdo. O enxofre é recuperado como
acido sulfurico concentrado e os oxidos de nitrogénio séo reduzidos a nitrogénio livre
(LAURSEN; KARAVANOV, 2006).
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Na auséncia de uma URE ou outra tecnologia de conversdo de compostos
sulfurados, uma alternativa é queimar o gas acido em fornos de refinaria ou em tocha
quimica (GUIMARAES, 2006; PETROBRAS, 2002; QUINLAN; HATI, 2010).

2.3 Sistema de tocha

Tochas ou flares sdo dispositivos de seguranca usados para descarte de gases
residuais durante condi¢cdes normais (queima rotineira) e de emergéncia (ndo rotineira
ndo planejada). A queimas nao rotineiras também podem ser planejadas, como em
caso de operacdo de manutencéo. A diferenga entre queima rotineira, ndo rotineira
(planejada e ndo planejada) é a frequéncia dos eventos de queima e o risco inerente
ao dano ambiental (AER, 2021). Trata-se de um processo de combustdo em ambiente
aberto em que o ar circundante fornece oxigénio para a chama. Tipicamente, é
assumida uma eficiéncia de destruigdo de 98 % (Wang; Pereira, Hung, 2004).

A eficiéncia de destruicdo é a porcentagem de um componente especifico no
gas enviado para queima que € convertido em um composto diferente (CO2, CO ou
outro HC intermediéario), enquanto a eficiéncia de combustdo € a porcentagem de HC
no gas enviado para queima que € completamente convertido em CO:2 e vapor de
agua. A eficiéncia de destruicdo sera sempre maior que a eficiéncia de combustao.
Geralmente a eficiéncia de combustdo de 96,5 % corresponde a uma eficiéncia de
destruicdo de 98 % (U.S. EPA, 2015).

Ao sistema de tocha, sdo enviados automaticamente alivios gasosos e, as
vezes liquidos, a partir das valvulas de alivio de pressdo (PSVs) instaladas em
equipamentos da planta industrial, quando em sobrepressdo. Esses alivios sao
coletados através de grandes tubulacbes e direcionados para uma tocha vertical
elevada, que pode ser assistida por vapor ou ar, cujo objetivo € evitar a queima com
fumaca e resfriar os sistemas internos do queimador. Os gases liberados séo
gueimados na extremidade da tocha por um piloto (sempre aceso) (BAHADORI,
2014a).

O sistema de tocha possui um vaso separador vapor-liquido, conhecido como
vaso de “knock-out”, para remover grande quantidade de liquido que pode vir com 0s

alivios gasosos, capaz de extinguir a chama. Os gases aliviados também podem estar
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sujeitos ao evento de “flashback” (retorno da chama), caso a vazao aliviada seja muito
baixa, sendo esse evento dificultado pela passagem do gas por um selo de agua,
previsto no projeto da tocha. Além disso, uma pequena quantidade de gas (gas de
purga) é continuamente queimada para evitar entrada de ar no sistema (BAHADORI,
2014a).

A Figura 2 exemplifica um sistema de tocha assistida, com seus principais
eguipamentos.

Figura 2 — Sistema de tocha assistida.
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Fonte: Adaptado de BADER; BAUKAL; BUSSMAN, 2011.

A definicdo do tipo de tocha depende do processo e suas necessidades. A
norma API 537 (2017) possui um diagrama de decisdo para auxiliar o projetista nessa
escolha. Os principais tipos de tocha sao (U.S. EPA, 2000):

e Tochas enclausuradas (enclosed flare) — utilizada quando ndo se deseja

mostrar a chama, por exemplo, por motivos ambientais e/ou quando é

requerida uma maior eficiéncia de combustéo;
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e Tocha enclausurada multiponto no solo (ground flare) — igualmente utilizada
guando nao se deseja mostrar a chama e/ou € necessaria uma maior eficiéncia
de combustéo dos gases. Apresenta alto custo e problemas de disperséo;

e Tocha comum (utility flare) — tocha sem assisténcia e de baixo custo;

e Tocha assistida por vapor/ar (steam/air assisted flare) — melhora a queima de
componentes mais pesados na corrente; necessita de vapor de média pressao
ou ar (a partir de um soprador ou compressor) para operar, respectivamente;

e Tocha sbnica (sonic flare) — exige energia de pressdo para garantir a
performance.

As operac0Oes tipicas da tocha sdo basicamente a queima “sem fumaga” e
“‘endotérmica”. Para operacdo sem fumaca, tochas usam fontes de momento externo
(geralmente vapor ou ar) para fornecer mistura eficiente de gas-ar e turbuléncia para
completa combustdo. A queima sem fumaca é necessaria, principalmente para
compostos organicos mais pesados que 0 metano.

A queima endotérmica requer energia adicional (injecdo de gas de assisténcia),
a fim de garantir a oxidagcdo completa dos gases residuais, tais como para correntes
residuais de enxofre e de amonia. Nesses casos, sao utilizadas tochas denominadas
endotérmicas (assistidas a GC) ou também podem ser chamadas de “quimicas”
(WANG; WILLIFORD; CHEN, 2004).

De acordo com a norma APl 521 (2014), assisténcia com vapor ou ar ndo é
comumente aplicada em tochas quimicas, uma vez que os produtos gqueimados
nestas tochas ndo geram fumaca e tém baixo Poder Calorifico Inferior (PCI). Neste
caso a utilizacdo de vapor/ar poderia apagar a chama.

Em planta de processo em que H2S livre ou correntes contendo H2S séo
enviadas para queima, consideragdes devem ser feitas, tais como a instalagéo de uma
tubulacdo especifica e uma tocha quimica para recebimento dessas correntes. Os
seguintes pontos devem ser estudados para recebimento de correntes de gas acido
(BAHADORI, 2014b):

¢ Injecdo automatica de gas combustivel para queima estavel;

e Tubulac¢des, ramais e chaminé devem ser traceadas com vapor e isoladas para

evitar sublimacg&o de sais de amonio e consequente obstrugcédo das linhas.
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2.4 Eficiéncia da combustdo em tochas

No inicio dos anos 1980, a United States Environmental Protection Agency
(U.S.EPA) realizou uma série de estudos de desempenho em tochas e concluiu que
tochas adequadamente projetadas e operadas alcancam uma boa eficiéncia de
destruicdo: os experimentos mostraram que a eficiéncia era alta (pelo menos 98 %),
desde que a chama, nas condi¢des de operacao, estivesse estavel (U.S.EPA, 2012).

Uma chama estavel, de acordo com as disposicdes gerais do 40 CFR 8§ 63.670
de 2018 (Codigo Regulamentar Federal do Estados Unidos para operacao de tochas),
deve ter:

1. Exceto o previsto no item 2 abaixo, velocidade de saida (Uf) do gas, no bocal,
menor que 18,3 m s? (60 ft s2);
2. Ugs menor que 121,9 m s (400 ft s1) e inferior a velocidade maxima permitida

(Umax),» de modo a evitar o lift off (descolamento) da chama.

3. O Poder Calorifico Inferior na Zona de Combustao (PCI,.) devera ser maior ou
igual a 10,63 MJ Nm-3 (@ 20°C e 1 atm).

A U,pq, permitida (ft s*) é calculada de acordo com a Equagéo 1. O PCI¢é o

Poder Calorifico Inferior do gas antes da combustdo em Btu sfct, onde 1212 e 850

sdo constantes.

PCI; + 1212 (1)
850

LOglO(Umax) =
Quando ndo ha vazéo de vapor ou ar de assisténcia pré-misturado, o PCI,. €

igual ao PClIy.

Estudos realizados duas décadas depois (STROSHER, 2000; LEAHEY;
PRESTON; STROSHER, 2001) identificaram que alguns fatores, tais como a
velocidade de ventos cruzados, a vazao de gas, bem como do teor de liquido
proveniente do vaso separador da tocha podem interferir na estabilidade da chama.
Considerando tais interferéncias, a eficiéncia de combustdo em tochas medidas em
campo pode variar de 62-82 %.

A seguir, sdo elencados os principais fatores que afetam a combustdo em
tochas (U.S.EPA, 2012):
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e Vapor ou ar _em excesso: ocorre, principalmente, durante 0s eventos

emergéncias e por acdo voluntaria do operador para evitar queima com
fumaca;

e Ventos cruzados (fortes): podem afetar as dimensdes e forma da chama,

fazendo com que a chama seja dominada por zonas de vigilia (zonas de baixas
pressdes) a jusante da tocha, as quais puxam a chama para baixo;

e Flame lift off: espago entre a extremidade da tocha e a parte inferior da chama,
devido a inducéo excessiva de ar como resultado das velocidades de saida do
gas e meios de assisténcia (quando houver). Este tipo de evento pode fazer
com gque a chama se extinga completamente (blowout). Esses fenbmenos
serdo detalhados adiante na subsecéao 2.5;

e Adicdo de HC liquidos ou condensados as correntes de gas: sdo responsaveis
por inibir a eficiéncia geral da combustdo (STROSHER, 1996).

Ainda nos anos 2000, a influéncia dos aspectos descritos acima, além de
consideracdes sobre diametro da tocha, tipo de combustivel e teor de diluente no gas
foi avaliada, a partir de experimentos em tunel de vento para tochas de gas natural,
etano e propano, gerando um modelo de célculo de eficiéncia geral da combustédo
(KOSTIUK; JONHSON; THOMAS, 2004).

Os resultados mostraram que o vento cruzado tem um forte efeito na eficiéncia
de combustdo: em ventos fracos (U, < 2,0 m s), a eficiéncia é maior que 99,5 %,
mas a medida que o U, aumenta, a eficiéncia cai drasticamente. Os testes também

indicaram que a velocidade de saida do combustivel (Uy) tem impacto na eficiéncia,

sendo os de alta velocidade menos susceptivel ao vento cruzado. Estes autores
observaram que, das ineficiéncias resultam as emiss6es de mondéxido de carbono ou
combustivel bruto, sendo retirado da zona de combustdo. Em ventos fracos, essas
duas fontes de emissdo tém a mesma magnitude, mas com o aumento do vento, a
fracdo de gés bruto retirada da zona de combustdo aumenta rapidamente e se torna
a principal causa da ineficiéncia.

A retirada “stripping” de combustivel da zona de combustéo representa o gas
bruto n&o oxidado ou parcialmente oxidado. Isso ocorre porque 0s ventos cruzados
causam a deflexdo da chama da vertical e podem alterar seu tamanho e forma,
fazendo com que a chama seja dominada por zonas de esteira no lado a sotavento

da chaminé, que puxam a chama para baixo (U.S. EPA, 2012). Como resultado, o
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combustivel ndo queimado permanece sob a chama sendo conduzido para o
ambiente pelos vértices de esteira (KOSTIUK; JONHSON; THOMAS, 2004). A Figura

3 ilustra esse fenbmeno.

Figura 3 — Tocha dominada por zonas de vigilia
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Fonte: Adaptado de KERMANI, DEYMI-DASHTEBAYAZ; LAKZIAN, 2021.

Os dados de eficiéncia coletados por Kostiuk, Jonhson e Thomas (2004) foram
entdo usados para produzir uma relacdo semiempirica para estimar a eficiéncia da

combustédo (n) de uma tocha em vento cruzado, conforme a Equacéo 2.

. A < BU, > 2)
n=1- 3 €Xp 1/3
(pcr?) (9UsDy)

Onde, Dy € o diametro real da tocha, o PCI? esta expresso em base massica

nas condi¢des de referéncia (@15 °C e 101,325 kPa), g € a aceleracdo da gravidade,
A e B sdo coeficientes: para gas natural, A = 133,3 (MJ/kg)® e B = 0,317; enquanto
para propano e etano A = 32,06 (MJ/kg)® e B = 0,272.

2.4.1 Influéncia dos gases inertes na combustdo
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Os limites de inflamabilidade s&o valores extremos do teor de combustivel na
mistura, com 0s quais ocorre a propagacado da chama. O limite de inflamabilidade é
classificado em dois tipos: o Limite Superior de Inflamabilidade (LSI), acima do qual a
mistura € muito rica em combustivel para queimar e o Limite Inferior de Inflamabilidade
(LI1), no qual o combustivel é muito pobre para queimar (ZHAO, 2011), em ambos os
casos ndo se consegue a propagacao da chama.

O LSI tem metodologia de calculo para sua obtencdo muito dificil,
principalmente na presenca de inertes, além disso ndo é considerado como um
parametro operacional para indicar combustdo adequada em tochas (U.S.EPA, 2012),
motivo pelo qual ndo sera detalhado nesse trabalho.

O LII, por outro lado, é uma propriedade quimica importante quando se
considera a combustibilidade de uma mistura de gases e pode ser calculado, inclusive
quando a mistura apresenta inertes, sendo influenciado tanto pelo tipo, quanto pela
quantidade de componentes quimicos presentes no gas (U.S. EPA, 2012).

Molnarne, Mizseym e Schroder (2005) descrevem um método para considerar
inertes ndo nitrogenados no célculo do LIl de uma mistura gasosa. Este método é

utilizado na Norma 1SO 10156 (2017) e esté descrito na Equacéo 3.

100 3)
i=1 (%) = (N0 = 1)(x,0) = (Neco, —1)(xco,)

LIl =

Onde LI11; (% volume) € o LIl da mistura gasosa enviada para queima natocha,
n é o numero de componentes na mistura gasosa, i € o componente puro individual
na mistura, X; € a concentracdo do componente puro individual i na mistura gasosa
(% volume), LII; € o LIl do componente puro individual i (% volume), N.p,o € O
coeficiente de equivaléncia de nitrogénio para agua em relacdo ao nitrogénio
(adimensional), xy, € concentragéo de agua na mistura gasosa (fragéo volumétrica),
N.co, € 0 coeficiente de equivaléncia de nitrogénio para CO2 em relagéo ao nitrogénio
(adimensional), x¢o, € concentracdo de CO2 na mistura gasosa (fracéo volumetrica).

O LII; é baseado em dados experimentais, onde todos os inertes, incluindo
nitrogénio, sdo assumidos ter um LIl infinito (ZABETAKIS, 1965). Molnarne, Mizseym
e Schroder (2005) descrevem os valores possiveis de equivaléncia de nitrogénio para

0 gas de combustéo especifico e combinacdes inertes, conforme Tabela 1.
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Tabela 1 — Valores recomendados de coeficiente de equivaléncia de nitrogénio para

agua e dioxido de carbono em relacéo ao nitrogénio

Componentes Nen,o Neco,
Metano 1,87 2,23
etano 1,40 1,87
Propano 1,51 1,93
Etileno 1,68 1,84
Propileno 1,36 1,92
Hidrogénio 1,35 1,51
Outros combustiveis 1,50 1,87

Fonte: MOLNARNE; MIZSEYM; SCHRODER, (2005).

Os gases inertes reduzem a faixa inflamavel das misturas gas-ar (aumentam o
LIl e reduzem o LSI), além disso parte do calor da reacdo de combustao é absorvida
pelos gases inertes, resfriando a chama e retardando a propagacao da combustao
(MOLNARNE; MIZSEYM; SCHRODER, 2005). Os dados sugerem que o LIl na zona
de combustdo (para tochas assistidas e ndo assistidas), para manter uma boa
eficiéncia de combustéo, deve ser de 15,3 % em volume ou menor (U.S.EPA, 2012).

Ainda sobre a influéncia de inertes, € importante mencionar novamente o
trabalho de Kostiuk, Jonhson e Thomas (2004), os quais fizeram diluicGes
volumétricas de N2 e CO2 em correntes de gas natural e propano, concluindo que o
efeito da eficiéncia da combustdo depende da composicdo de inerte adicionado (a
adicdo de nitrogénio gerou ineficiéncias maiores que adicdo de CO2). Observaram
também que densidade de energia abaixo de 15 MJ/m3, resultaram em ineficiéncias
significativas mesmo em velocidades de vento tdo baixas quanto 1 m s, tornando a
chama instavel, sugerindo uma densidade minima de energia correspondente a 20

MJ/m? para estabilizar a chama.
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A importancia da densidade de energia fica claro ao se analisar a Equacgao 2:
0 PCI? elevado a terceira poténcia resulta em alta sensibilidade ao diminuir a

densidade de energia da corrente enviada para a queima ao ser diluida com correntes

inertes.

2.4.2 Influéncia de goticulas liguidas na combustio

Existem duas principais fontes de goticulas liquidas para a tocha: a
condensacéao de hidrocarboneto saturado ou vapor de agua na corrente enviada para
a queima. Esses liquidos resultam quando a corrente esfria das condicbes do
processo para as condicfes ambientais na tocha. A outra fonte possivel € o transporte
de goticulas de liquido proveniente do vaso separador gas-liquido (STROSHER,
1996).

Na tocha, pode ocorrer de pequenas goticulas evaporarem antes de atingir a
chama, devido a radiacdo e esses vapores se misturardo parcialmente com o fluxo de
gads antes da queima. Algumas gotas maiores evaporardo parcialmente e
consequentemente chegardo a chama no estado liquido, outras evaporardo na
superficie da chama, enquanto goticulas ainda maiores persistirdo na pluma do
exausto ou sairdo do fluxo de queima (KOSTIUK; JONHSON; THOMAS, 2004).

As goticulas podem ser agua ou hidrocarbonetos, sendo as goticulas de HC
mais pesadas, tendem a emitir muita fuligem e compostos téxicos quando evaporam
antes de atingir a chama (GLASSMAN, 1977). Por outro, essa evaporacao antes de
atingir a chama, aumenta a energia de densidade do combustivel, que é menos
susceptivel a ventos cruzados.

Ja para os casos de gotas de agua, estas extraem energia da chama para
evaporar, reduzindo a temperatura dos gases exaustos da combustdo. No entanto,
caso as goticulas evaporem antes de atingirem a chama, atuam como diluente do gas
combustivel, reduzindo, portanto, sua densidade de energia (KOSTIUK; JONHSON;
THOMAS, 2004), logo também mais susceptivel a ventos cruzados.

Os autores do paragrafo anterior fizeram alguns testes com isoctano
(representando o condensado), diesel [representando HCs (Ci2-C2s)] e a agua

destilada representando liquidos que extraem energia na evaporagcdo sem contribuir
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como fonte de combustivel adicionados ao fluxo da tocha. A conclusdo mostra que
goticulas de agua adicionadas ao fluxo do queimador aumentaram a ineficiéncia da
combustdo proporcionalmente a quantidade de agua adicionada; goticulas de
isoctano e diesel proporcionam ineficiéncias menores.

Uma vez que a adi¢do de agua ndo promove a producéo de fuligem, a Equacao
2 permanece valida, visto que ndo ha mudanca no balan¢co de massa do carbono.
Para os casos de adicdo de goticulas de HC mais pesadas, contudo, essa equacéo
se torna invalida.

Arshad (2004) fez um experimento semelhante e observou que o tamanho da
gota e a fracdo massica de liquido tem efeito modesto na ineficiéncia de tochas de
gas natural de baixa vazdo, mas quase nenhum na ineficiéncia em tochas de alta
vazdo. Observou também que sem goticulas, a energia quimica do combustivel é
convertida em energia térmica, aquecendo os produtos da combustdo e aumentando
a temperatura da chama. A adi¢do de um liquido ndo combustivel exige que parte da
energia quimica da chama seja transferida para o liquido. Esta transferéncia de
energia aumenta a temperatura do liquido que, sendo agua, evapora e extrai ainda
mais energia da chama e, como consequéncia, gera uma chama menos robusta e
com menor temperatura. Por isso, as correntes com goticulas de agua sdo mais

suscetiveis ao vento cruzado.

2.5 Tipos de chama e suas caracteristicas

As chamas, em geral, séo classificadas de duas formas (TURNS, 2000):

e Chamas difusas: vapores combustiveis e oxidantes estdo inicialmente

separados e a combustéo depende da difusdo das espécies quimicas na frente
de chama (dire¢cdo normal a interface entre esses reagentes). O combustivel e
o comburente se difundem em dire¢céo a essa interface, enquanto os produtos
da combustéo se difundem para longe dela. A frente de chama ocorre na regido
onde a mistura alcanca a propor¢ao estequiometrica.

e Chamas pré-misturadas: os vapores combustiveis e oxidantes sdo misturados

antes da ignicdo. Apresentam menor comprimento de chama quando
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comparado as chamas difusas e sao localmente mais intensas. Isso ocorre,

pois o combustivel é consumido rapidamente, visto que o ar ja esta na mistura.

As chamas também podem ser classificadas como tipo jato ou flutuantes,
conforme (BRANCO, 2014; SENGUPTA, 2010):

e Chamas difusas do tipo jato: os vapores combustiveis séo liberados em forma

de jato e o calor produz uma chama turbulenta. Muito ar do entorno entra na

chama.

e Chamas difusas flutuantes: vapores sdo gerados pelo aquecimento do

combustivel, os quais sobem devido ao empuxo. Como resultado, ar é

arrastado do entorno para formar uma mistura combustivel-ar.

As chamas ainda podem ser laminares ou turbulentas, a depender do Numero
de Reynolds (Re). Se a velocidade do gas e do comburente forem baixas (Re < 2100),
a mistura entre o gas, o comburente e os produtos da combustdo ocorrerdo
basicamente por difusédo, originando uma chama de difusao laminar. Por outro lado,
se pelo menos uma das velocidades for alta (Re >= 2100), a mistura ocorrera devido
ao transporte macroscopico de massa, caracterizando um escoamento turbulento,
logo, uma chama turbulenta (BRANCO, 2014; SENGUPTA, 2010).

A Figura 4 ilustra o comportamento de uma chama de difusdo: dada uma chama

formada por um jato livre de gas, liberado por um bocal de diametro Dy em um meio
em repouso, cuja velocidade perpendicular ao plano do bocal € Uy . Se a U for baixa,

a base dessa chama fica colada ao bocal. Caso haja aumento da velocidade de saida,

a base da chama tenderad a se afastar do bocal, evento chamado lift off. Se Uf

continuar aumentando, atingira um valor limite, onde a chama é soprada e se extingue

“‘blowout”.

Figura 4 — Esquema de descolamento de uma chama de difusdo

Fonte: BRANCO, 2014.
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Assim, existe uma faixa de condi¢cdes (velocidade de descarga do jato e
concentracdo de combustivel na mistura), na qual a combustdo estavel pode ser
mantida, limitada pelo lift off e pelo blowout (BRANCO, 2014).

Em geral, um modelo completo de chama ira incluir informac6es como forma e
dimenséo da chama; taxa de calor liberada; fracao de calor irradiada; temperatura da
chama; emissividade da chama; poténcia emissiva de superficie e fator de vista (FV -
fracdo da radiacdo que sai de uma superficie e atinge a outra superficie diretamente).

Contudo, frequentemente ter todas essas informacfes sdo desnecessarias.
Caso a chama possa ser tratada como uma fonte ponto, ela pode ser caracterizada
pela taxa de calor liberada, fragdo de calor irradiado e um simples FV (WICKSTROM,
2016).

2.5.1 Jatos de fogo

Os jatos de fogo ou jets fire séo liberagdes de elevado momento da queima de
HC ou substancias combustiveis, seja na forma liquida ou gasosa (CAMERON;
RAMAN, 2005). Suas propriedades dependem da composi¢cdo do combustivel,
condicbes de liberacdo, taxa de liberacdo, geometria de liberacdo, direcédo e
condi¢cBes do vento ambiente.

Contudo, ndo se pode generalizar que jatos de fogo sdo apenas de altas
velocidades (altos momentos), uma vez que para combustiveis gasosos, as tochas
subsonicas sdo exemplos de jatos de fogo com mais baixo momento, cuja velocidade
de saida de gas esta na ordem de 50 m s ou menor. Essas chamas séo influenciadas
pelo vento e pelo empuxo, além da regido dominada pelo momento no inicio da
chama. A entrada de ar em baixas velocidades nao é eficiente, formando, portanto,
chama longas, fuliginosas e radiantes (COWLEY; JOHNSON, 1992).

As ferramentas matematicas que permitem modelar jatos de fogo, bem como
sua radiacao, podem ser divididas em trés classes de modelos (COWLEY; JOHNSON,
1992):

1. Modelos semiempiricos: muito utilizados em analises de consequéncia

com foco principal na radiagdo em objetos externos e séo baseados em

correlagdes ajustadas a dados de experimentos em escala industrial,
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2. Modelos de campo: modelam todas as interagbes fluidodinamica,

termodindmica e quimica na chama. Eles sdo baseados em solucdes
numerica das equacdes de Navier-Stokes e incorporam submodelos de
combustéo e transferéncia de calor;

3. Modelos integrais: baseados nos modelos de campo para suposi¢oes das

propriedades da chama, mas que simplificam o nimero de dimensdes do
problema, avaliando, entre outras, leis de arraste para descrever como o
ar entra na chama.

Todas as abordagens acima podem fornecer previsdes precisas do formato da
chama, tamanho da chama e fluxo de radiacéo externa.

A seguir serdo detalhados os modelos semiempiricos para estimativa de
radiacdo em tocha apresentados na API 521 (modelos de radiacdo) e na subsecéo
2.6 seréo abordados os modelos de campo, ambos focos deste trabalho.

A Figura 5 ilustra os principais métodos de modelagem utilizados para o calculo
da radiacao térmica de jatos de fogo, os quais podem ser divididos em trés principais

abordagens: o modelo de ponto Unico, de multiplos pontos e de corpo soélido.

Figura 5 — Abordagem da modelagem empirica de radiacao térmica.
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Fonte: WHITE; BUSSMAN, 2012.

No modelo de ponto Unico € assumido que toda a radiacao térmica provém de
uma fonte pontual que irradia em todas as dire¢des, localizada no interior da chama,
geralmente é considerado o centroide da chama. No modelo de multiplos pontos, o

7

formato da chama é considerado em comparacdo ao modelo de ponto Unico. O
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usuario pode decidir o numero de fontes de radiacdo térmica pontuais a serem
incluidas nos célculos, conforme nivel de precisédo desejado.

Outra abordagem € considerar a chama como um objeto sélido e calcular o
fluxo radiativo utilizando uma poténcia emissiva na superficie. Adicionalmente, é
assumido que a poténcia emissiva na superficie &€ constante em toda a area do objeto
sélido. A poténcia emissiva ponderada da superficie (quantidade de fluxo de radiacéo
gue emana da superficie da chama) do modelo é calculada a partir da fracéo de calor
irradiado (F) e da area total do objeto idealizado (COWLEY; JOHNSON, 1992).

Atualmente, sdo bastante difundidos os seguintes modelos de radiacdo, que
também preveem comprimento, trajetéria e deslocamento da chama: API 521 (2014),
para hidrocarbonetos leves e hidrogénio, cuja abordagem € fonte pontual e
Chamberlain (1987), voltado para hidrocarbonetos leves (frequentemente usado de
maneira mais ampla), que utiliza a abordagem de corpo solido.

O modelo de radiagdo da API 521 destina-se a liberagcbes subsonicas, o que
também inclui correlagdes empiricas para comprimento de chama, inclinacdo da
chama com o vento e fracdo de calor irradiado. As informac¢des sobre comprimento
de chama s&o limitadas e geralmente sdo baseadas em observagbes visuais
relacionadas as descargas em condi¢cdes ndo rotineiras para sistemas de tocha
(MILLER; JUNG; LUTOSTANSKY, 2014).

Este método sera detalhado a seguir, uma vez que algumas de suas equacdes
sdo utilizadas em modelos regulatérios de dispersdao de gas (RAHNAMA; DE
VISSCHER, 2016).

2.5.2 Dimensofes da chama

Esta subsecdo tem como objetivo apresentar os principais estudos utilizados
para a previsdo da geometria da chama em jatos, principalmente modelos voltados
para tocha industrial.

A maioria do conhecimento sobre tamanho, formato e inclinagdo da chama em
jato de hidrocarbonetos séo provenientes de uma combinacao de estudos em escala

laboratorial de uma variedade de combustivel e de medicbes em grande escala,
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principalmente de gas natural e propano (COWLEY; JOHNSON, 1992; CAMERON;
RAMAN, 2005).

Em relacéo as chamas verticais, varios estudos sugeriram diferentes maneiras
para definir a forma visivel de jatos de chama. Baron (1954), a partir de um estudo
tedrico, identificou que a superficie da chama turbulenta de um jato vertical sem pré
mistura, com empuxo desprezivel € semelhante a um tipo de elipse vertical.

Estudos experimentais e tedricos sobre chamas subs6nicas sugerem uma
forma cilindrica (ODGAARDE, 1983; SONJU; HUSTAD, 1984; BAGSTER;
SCHUBACH, 1996); outros estudos apontam para uma figura semelhante ao tronco
de um cone (KALGHATGI, 1983; CHAMBERLAIN, 1987) para representar a forma de
chamas de difuséo turbulenta em ventos cruzados ou tochas sob a influéncia do vento.

Na década de 70, surgiram os primeiros estudos empiricos sobre o tamanho e
a forma da chama (BRZUSTOWSKI 1972, 1976). Durante a década seguinte,
Kalghatgi (1983) usou experimentos em tuneis de vento para prever a forma e o
tamanho das chamas de difusdo turbulentas de jatos de HCs em vento cruzado.
Leahey e Davies (1984) obtiveram as dimensdes das chamas (comprimento, diametro
e area) a partir de observacdes de campo em tochas de 32 m de altura para diferentes
composicdes de gas acido.

Leahey et al. (1985) desenvolveram um modelo para estimar comprimento,
formato e area para chamas difusas a partir de testes em tocha de 24 m de altura e
0,1 m de didametro. Leahey e Schroeder (1987) mediram o tamanho e orientacdo de
chamas em tochas de 24 m de altura e 0,1 m de didmetro queimando gas &cido.
Nesses estudos aspectos como extenséo a favor do vento e volume foram abordados.

Cook et al. (1990) a partir de dados experimentais em tocha industrial obtiveram
informacdes sobre tamanho, forma e radiagcdo de chama de gas natural. Beychok
(2005) também fornece equacdes para obtencdo dessas caracteristicas da chama.
Nesse ultimo estudo, o comprimento de chama € descrito como funcéo da liberagéao
de calor do gas de combustédo, abordagem que, inclusive, € empregada atualmente
nos modelos regulatorios de dispersao de gases (RAHNAMA; DE VISSCHER, 2016).

Leahey, Preston e Strosher (2001) propuseram equacdes para estimar
comprimentos, areas e volumes da chama como fungéo da velocidade de saida, taxa
de mistura estequiométrica e velocidade do vento. O calor liberado como parte do
processo de combustéo foi entdo estimado a partir do conhecimento das dimensdes

da chama, juntamente com uma temperatura de chama assumida de 1200 K. Neste
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trabalho, os resultados das previsdes tedricas foram comparados com valores de
eficiéncia de combustao obtidos como parte de um estudo observacional.

2.5.2.1 Comprimento de chama

O comprimento de chama (L) € a distancia do ponto de liberacdo até o final
definido da chama. Com vento ou em chamas afetadas pelo empuxo, este
comprimento pode ser medido curvilineamente ao longo da trajetoria da chama ou
pode ser a distancia em linha reta até a extremidade da chama (COWLEY; JOHNSON,
1992). Muitos autores descobriram que o L depende das reacdes de combustao,
velocidade do vento (incluindo arraste de ar), velocidade do gas/vapor e de suas
caracteristicas, tais como temperatura, quantidade de calor irradiado e geometria. O
L é afetado ainda pelas propriedades do combustivel (composicéo, calor especifico e
poder calorifico) (SENGUPTA et al., 2018).

A API 521 (2014) fornece dois métodos para dimensionamento de tochas, que
estimam tanto o comprimento de chama como sua trajetoria e deslocamento: o
primeiro € uma abordagem mais simplificada e mais comumente utilizada e o segundo
€ uma abordagem mais especifica, baseada no método de Brzustowski e Sommer
(1973).

Para o comprimento de chama, o API 521 fornece um gréafico que correlaciona
comprimento de chama e calor liberado na queima, que tende a ser confirmado em
casos de baixas velocidades de vento e para design de tocha comuns “pipes”, embora
0S comprimentos sejam superestimados para ventos mais fortes e com design
especial de queimador (SHORE, 1996).

A Equacéao 4 apresenta um método para o calculo do comprimento de chama,

levando em conta diferentes tipos de ponteiras (tips) da tocha.
12
L =11 [ﬂ] (4)

Onde;

L: comprimento da chama, m;
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H,: calor bruto liberado, J s;
N: nimero de ponteiras (tips).
As constantes I1 e 12 levam em conta diferentes tipos de ponteiras da tocha,

conforme apresentado na Tabela 2.

Tabela 2 - Constantes I1 e 12, conforme ponteira da tocha

Tipo 11 12
Pipe flare (subs6nico) 0,00331 0,4776
Queimador sbénico (Unico) 0,00241 0,4600
Queimador sénico (multiplo) 0,00129 0,500

Fonte: SONI; PARMA, 2018.

Palacios, Mufioz e Casal (2009) identificaram o L como uma funcéo da vazéao
massica e do diametro de saida. Isso ja havia sido observado por Kalghatgi (1984),
com chamas de jatos subsonicas de hidrocarbonetos e chamas sbnicas de jatos de
hidrogénio com até 2 m de comprimento.

O método Brzustowski estima o comprimento de chama como parte do
procedimento de célculo. Contudo, ndo é ideal para ventos fracos, pois leva a
comprimentos muito longos para ser um valor préatico. Nessa abordagem, o centro da
chama é um pouco mais alto e mais proximo da tocha que o método simplificado da
APl e, como consequéncia tem niveis de radiagdo no solo, imediatamente abaixo da
tocha, bem maiores (SHORE, 1996).

2.5.2.2 Comprimento visivel e quimico da chama

O comprimento da chama é uma das propriedades mais importantes da chama
nao pré-misturada. Contudo, é muito dificil medir o comprimento de chama de forma
precisa, principalmente por chamas turbulentas serem “tremulantes” (KIM et al., 2007;
WADE; GORE, 1996).

Varios métodos sdo empregados para definicAo do comprimento da chama,

incluindo determinagdes visuais por um observador (ou imagens de chama), medicao
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da temperatura da linha central por termopares ou concentragcdo de espécies por
instrumentos analisadores de gas (WADE; GORE, 1996).

O comprimento da chama a partir de analises visuais ou imagens da chama &
chamado de “comprimento da chama visivel’, sendo, em geral, considerado como
referéncia para aqueles obtidos por outros métodos, ou seja, com base em
temperaturas ou concentracdes de espécies (MEI et al., 2012).

Huang, Savas e Goauhalli (1992) mostraram que a temperatura média da
superficie correspondia ao contorno de uma fotografia de longa exposicdo da chama
visivel. Esta abordagem apresenta um método alternativo para medir o tamanho e a
posi¢cao da chama. Como em Fluidodindmica Computacional (CFD), o L geralmente
nao é uma saida direta, assumir um valor de temperatura para delinear a porcéo
visivel da chama é uma opcéo viavel. Fairweather, Jones e Lindstedt (1992) usaram
um valor limite de temperatura de 1200 K para jatos de gas natural em escala de
laboratério, para prever a estrutura da chama a partir de CFD. Enquanto Balillie et al.
(1998) usaram o valor de 1400 K em uma anélise fenomenoldgica de jatos de gas
natural em escala de campo. Tal diferenca de 200 K na temperatura axial alterou o
comprimento da chama na ordem de 20-25 %.

Os modelos de corpo soélido simplificam a geometria da chama para uma forma
geométrica com propriedades térmicas constantes. O melhor ajuste para forma
geométrica requer uma medicdo da geometria real da chama. Uma das abordagens
utilizadas em estudos experimentais é determinar os corpos da chama pelos limites
visiveis da chama, ou seja, 0 que pode ser visto por um olho humano ou camera
digital. Caso seja utilizado um termovisor, a geometria é determinada por uma
isoterma (contorno da chama onde a temperatura esta igual ou acima de uma
determinada temperatura). A temperatura a ser definida para o limite externo da
isoterma depende da aplicagcdo. A partir de comparagbes com imagens visuais,
estudos de tochas que queimam propano normalmente usam valores de 600 K - 800
K (BALCARRAS, 2020).

A determinacdo da temperatura ndo é intuitiva. Mesmo com dados
experimentais, a escolha de valores de emissividade e temperatura de tochas na
literatura & quase arbitraria. Apesar disso, 0 modelo de chama solida € muito usado
para validar dados experimentais. Temperatura de 1300 K produzem bons resultados

para jatos de fogo verticais de propano (PALACIOS et al., 2012).
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Outra metodologia menos subjetiva e mais precisa € baseada em medicdes de
espécies ao longo do eixo da chama, sendo muito utilizada em cenérios onde a
observacéo visual do comprimento da chama luminosa ndo é possivel. Nesse caso, a
metodologia é denominada de comprimento quimico da chama ou altura quimica da
chama tendo sido proposta primeiramente por Hawthorne et al. (1949), definindo-a
como “a distancia até o ponto de 99% de combustdo completa”.

Atualmente, o método de Mei et al. (2012) para comprimento de chama quimica
definido pela razdo de monodxido de carbono (Rco = Xco / Xcomax = 0,01), ou seja, 1 %
da fracdo molar maxima de CO, é considerando 0 mais preciso para essa finalidade,

onde Xco € a fracdo molar de monoxido de carbono.

2.5.2.3 Trajetoria e deslocamento da chama

Os modelos que caracterizam a chama pela trajetoria da linha central e pelo
comprimento curvilineo da chama incluem automaticamente a distorcdo da chama nas
correlagdes para a trajetéria da chama (COWLEY; JOHNSON, 1992).

Na abordagem simplificada do APl 521, a distor¢do da chama causada pela
velocidade do vento é definida em termos do desvio horizontal )} Ax e do desvio
vertical ); Ay da extremidade da chama e € uma fun¢éo da razdo entre a velocidade

real de saida do gas na tocha (Uy) e a velocidade do vento (U,). A Uy € obtida

conforme Equacéo 5 (MANNAN, 2012).

Vr (5)
nDf /4

Uf:

Onde V; é vazdo volumeétrica de gas enviado para queima na tocha (m3sh).

As coordenadas da extremidade da chama séo determinadas usando a Figura

O modelo de Brzustowski e Sommer (1976) leva em consideracéao a deflexao
da chama pelo vento de forma aproximadamente realista. Este modelo combina

correlagdes de fluxo frio medidas para jatos de HCs em fluxos cruzados com a



44

sugestdo de que o fim da chama pode ser identificado como o ponto no eixo das

concentracfes maximas em que o gas de queima € diluido até o LII.

Figura 6 — Distor¢cédo aproximada da chama causada pelo vento lateral na velocidade

de saida do jato de gas na chaminé da tocha.
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Fonte: STEWART, 2016.

Para o calculo da concentracdo no LIl (adimensional) do gas enviado para

gueima na tocha, usa-se a Equacéao 6.

LIy = LIl (Us/U,)(Ms/M,) (6)

Onde, LIl é a concentragdo do LIl do gas no ar em fragéo volumétrica; My e
M, sdo a massa molecular do gas de tocha nas condi¢cdes de descarga e do ar,
respectivamente.

Para o célculo da coordenada adimensional S, da concentragéo LIIf no eixo
do jato e a partir dela, a coordenada X, (essa coordenada é identificada com a

localizagéo da extremidade da chama) a favor do vento, usam-se os itens a seguir
(BRZUSTOWSKI, 1976).
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. S — —_\-1,03 _— _
i. SeLll;<0,5:5,=204(Lll;) "~ eX,=5,-165
. — = — 1—0,625
i. SelLIl;>0,5:8,=2,51(LIly)
SeS,>235X,=5,-165

Se §; <2,355,~ 1,04 X? + 2,05 X}*®
Nesse caso X, como funcéo de S, é mostrado na Figura 7.

Figura 7 — Relacéo entre S, e X, para §,< 2,35
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Fonte: BRZUSTOWSKI, 1976.

A elevacdo adimensional (Z,) da extremidade da chama acima da extremidade
da tocha é calculada como Z, = 2,05 X}%®,

A razédo (R) entre o fluxo de momento do jato (Il_/lf) e o fluxo de momento do

vento cruzado (M,) deve ser calculada conforme a Equacéo 7.

R= (o /UZ) (0l U2) ™
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Onde, ps; e ps sdo a massa especifica do gas da tocha nas condi¢cbes de
descarga e do ar ambiente, respectivamente.
Também sdo calculadas as coordenadas dimensionais da extremidade da

chama em relacéo a extremidade da tocha, de acordo com as Equacdes 8 e 9.

Z, = Z,DsR"? (8)

X, = X,DR? (9)

Observe que esse procedimento ndo deve ser usado para Uy/U, > 110.

2.5.3 Emissividade

A emissividade (calor irradiado) de uma chama depende do tipo de combustivel
e da natureza da combustao. O calor irradiado é emitido por gases, em particular, dos
gases exaustos: CO2, H20, N2, CO e Oz, e por particulas de carbono (fuligem), da
gueima de hidrocarbonetos.

O CO:2 e vapor de agua iréo irradiar seu calor intrinseco, sendo os principais
constituintes gasosos para emissividade, emitindo principalmente na regiao
infravermelha (possuem alta capacidade calorifica). O restante da radiacéo € devido
as particulas soélidas, principalmente carbono, as quais ddo a chama sua cor visivel,
visto que a fuligem quente se estende ao espectro visivel, sendo responsavel por sua
luminosidade. Como cada particula estd a uma temperatura relativamente constante,
comportam-se como um corpo negro, irradiando quase todo seu calor sensivel
(MANNAN, 2012; SENGUPTA, 2010). A combustéo de hidrogénio, por exemplo, nao
pode formar fuligem ou COz; logo, as emissdes térmicas provém inteiramente do vapor
de agua (HANKINSON; LOWESMITH, 2012).

Os modelos para determinagédo de radiacdo incorporam um valor para

emissividade ou fracao irradiada do calor total (F). Nenhum dos modelos sera preciso
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ou fornecera os mesmos resultados para a posi¢cao da chama, logo a emissividade

pode variar dependendo do modelo empregado.

2.6 Fluidodinamica computacional

A fluidodindmica computacional (CFD) é a andlise dos sistemas envolvendo o
escoamento de fluidos, a transferéncia de calor e massa e reagdes quimicas, por meio
de simulacdes computacionais. A simulacdo CFD possibilita a previsdo de perfis de
concentracéo, velocidade, temperatura, pressao e propriedades turbulentas de um
fluido escoando em determinados espaco e tempo, através de modelos matematicos
diferenciais baseados nas equacfes de conservacdo de massa e energia
(VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

As técnicas de CFD requerem o entendimento do processo (modelagem do
problema fisico), onde séo determinadas as grandezas que atuam sobre o sistema e
como o afetam, selecionando os fendmenos fisicos e quimicos que precisam ser
modelados.

Apos o fendmeno fisico ser entendido, sdo consideradas hipéteses de forma a
gerar 0 modelo matematico a partir das equacgfes fundamentais da termodinamica e
fluidodinamica (apresentadas em sua forma derivada geral na Tabela 3) (BIRD;
STEWART; LIGHTFOOT, 2004).

Tabela 3 — Equacdes de transporte

Equacbes Forma derivada

x - dap
Equacéo de continuidade 3 +V(pv) =0

x A 6Dv
Equagéo de transferéncia de momento o= —Vp — [Vt] + pg
Equacéo de transferéncia de massa 6C,DT 6lnp\ Dp

o=~ _(61 T) De - @)
(escalar) t nT/, Dt
Equacéo de transferéncia de calor pDw, ]
. _(V]a) +1y

(energia) Dt
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Esses elementos fornecem descri¢ao fisica do fluxo do fluido, como a equacéo
de Navier-Stokes e outros fen6menos relacionados, como combustédo, radiagao e
reacao em um evento modelado.

As equacdes da conservacdo, em geral, ndo apresentam solucao analitica, de
modo que a resolucdo € realizada utilizando-se métodos numéricos: a discretizacéo
do dominio implica na substituicdo das derivadas das equacdes diferenciais parciais
por expressoes algébricas, fazendo com que as equacdes sejam calculadas em cada
ponto e as solu¢des numéricas sejam obtidas. Os principais métodos utilizados séo:
diferencas finitas, elementos finitos e volumes finitos.

Volumes finitos € o método mais utilizado em simulacdes de escoamento de
fluidos e transferéncia de calor e massa (PFLUCK, 2010). Este método satisfaz a
conservacao da propriedade em nivel de volumes elementares, através de balangos
da propriedade nestes volumes e integracao no espaco e no tempo das equagdes na
forma conservativa.

A solucdo das equacdes da conservacao pelo método dos volumes finitos &
realizada através das seguintes etapas: geracdo da malha, discretizacdo e solugéo
das equacdes algébricas obtidas (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007).

2.6.1 Malhas computacionais

A geragao da malha consiste em dividir o elemento de volume percorrido pelo
fluxo em varias subdivisdes, chamadas de elementos ou células. Ou seja, a malha
computacional define o volume e a forma dos volumes nos quais as equacdes
fenomenoldgicas serdo computadas no sistema onde ocorre 0 escoamento. Assim,
guanto mais refinada a malha, mais precisa sera a solucao, entretanto, exige maior
esforco computacional.

Ao conjunto de células que compde a malha, com suas inlUmeras linhas e
pontos de intersecdo, da-se o nome de nos. A escolha da malha é um dos fatores
primordiais na solugcdo das equacoOes diferenciais. Para problemas com geometria
assimétrica e/ou com pontos criticos, é necessario inserir um niumero maior de pontos
nestas regioes (VIANNA Jr. et al., 2014).
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As malhas computacionais podem ser de trés tipos: estruturadas, nao
estruturadas e hibridas. Nas malhas estruturadas, os pontos estdo distribuidos de
maneira regular no espaco do dominio, logo, possuem sempre 0 mesmo numero de
nos adjacentes. SAo compostas por elementos quadrilateros e/ou triangulares, em
geometria 2D, e elementos hexaédricos, tetraédricos ou prismaticos, em geometria
3D (GOMES, 2012).

Nas malhas nao-estruturadas, ndo ha regularidade na distribuicdo espacial dos
seus pontos e podem assumir diferentes formatos, como triangulos, tetraedros,
prismas, hexaedros etc. As malhas hibridas ou mistas séo as que contém dois tipos
de malha (GOMES, 2012).

A malha tetraédrica reproduz melhor corpos mais complexos do que as malhas
hexaédricas. Por outro lado, as malhas tetraédricas sdo mais suscetiveis a obter
elementos com tamanhos discrepantes, grandes angulos entre faces e alto grau de
vértices (BISWAS; STRAWN, 1998).

De modo geral, as malhas estruturadas sdo mais aconselhaveis para
problemas com geometria regulares, enquanto as nao estruturadas sao indicadas
para geometria irregulares e/ou mais complexas, devido a sua maior liberdade de
arranjo ou posicionamento dos nés.

A Figura 8 apresenta exemplos de malhas estruturada, ndo-estruturada e
hibrida.

Figura 8 — Tipos de malha computacional: estruturada (a), ndo estruturada (b) e hibrida

(©)

(@) (b) (€)

Fonte: ANSYS, 2015.

Outro ponto importante na geragdo de malhas € avaliar sua qualidade, visto

que tem influéncia direta na convergéncia e nos resultados da simulacdo. Ha diversos
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critérios para definicdo de qualidade de uma malha e para medir a deformacéo dos
seus elementos (VERSTEEG; MALALASEKERA, 2007). Neste trabalho serao
utilizados os critérios de assimetria (skewness) e ortogonalidade dos elementos.

Skewness determina a proximidade do ideal (isto é, equilatero ou equiangulo)
de uma face de célula ou célula (ANSYS, 2015). Pode ser definido também como a
medida relativa a distorcdo de um elemento em compara¢do com sua geometria ideal
(DOSE, 2013).

A Figura 9 apresenta exemplos de quadrilateros e triangulos ideais e

assimétricos.

Figura 9 — Distor¢cdo de elementos da malha

Triangulo equilatero Triangulo com elevada
assimetria

Quadrilatero equiangular Quadrilatero com elevada
assimetria

Fonte: ANSYS, 2015.

Na sequéncia, a Tabela 4 mostra as faixas de valores de skewness e

recomenda que para elementos hexaédricos os valores ndo ultrapassem 0,85.

Tabela 4 — Faixa de valores de skewness e qualidade de malha

Valor do skewness Qualidade da célula
0-0,25 Excelente
0,25 -0,50 Muito bom
0,50 - 0,80 Bom

0,80 -0,94 Aceitavel
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Valor do skewness Qualidade da célula
0,95 -0,97 Ruim
0,98 - 1,00 Inaceitavel

Fonte: ANSYS, 2015.

Valores de skewness igual a zero, por definicdo, indicam uma célula equilateral
(melhor qualidade), por outro lado, skewness igual a um (01) indicam uma célula
degenerada, em que 0s nos sdo praticamente coplanares. Células com skewness
acima de um sdo consideradas invalidas, visto que as equacbes de solucdes
assumem que as ceélulas sao relativamente equilaterais e equiangulares.

A ortogonalidade dos elementos representa o quao proximos os angulos entre
faces adjacentes dos elementos se aproximam do angulo 6timo (90° para hexaedros).
Os valores da ortogonalidade podem variar entre O e 1, com valores mais baixos
indicando células de qualidade inferior. Em geral, a ortogonalidade minima nao deve
ser inferior 0,01 com o valor médio significativamente maior (ANSYS, 2018).

Por fim, para avaliar se a malha empregada estd adequada
(superdimensionada ou subdimensionada), é necessario a realizacdo de um teste de
independéncia de malha. Este teste consiste no refinamento gradual do tamanho da
malha até que as varidveis de interesse (velocidade, concentracdo, temperatura,

presséao etc.) ndo mudem mais com o numero de elementos (GOMES, 2012).

2.6.2 Turbuléncia

Em geral, os escoamentos sao turbulentos com elevado nimero de Reynolds.
O escoamento laminar é tipicamente ordenado, previsivel e deterministico, ja o
turbulento € sempre tridimensional, ndo estacionario, randémico e cadtico. No
escoamento turbulento existem turbilnbes que elevam o transporte convectivo de
momento, calor e massa (BIRD; STEWART; LIGHTFOOT, 2004).

O Numero de Reynolds (Re) que avalia a transicéo do escoamento laminar para

o turbulento: o escoamento é dito laminar quando Re < 1000 e turbulento quando Re
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> 3000. Onde ocorre 1000 < Re < 3000, tem-se uma regido de transicéo
(ZUCKERMAN; LIOR, 2008).

Ainda que a turbuléncia seja um problema em aberto, ndo existe uma teoria
definitiva sobre ela. Na tentativa de compreenséo da turbuléncia, Tennekes e Lumley
(1972) indicam as seguintes propriedades:

e Irreqularidade: aleatoriedade, ndo ha tratamento deterministico;

e Difusividade: a difusividade turbulenta € que causa mistura;

e Numero de Reynolds alto:

e Rotacionalidade e 3D;

e Dissipacédo: os fluxos turbulentos sdo sempre dissipativos;
e Continuidade: esta na escala do continuo, acima da escala molecular.

Os modelos de turbuléncia podem considerar as correlagbes, os métodos
integrais, as médias de Reynolds Navier-Stokes (RANS - Reynolds Average Navier-
Stokes), a simulacéo de grandes escalas (LES — Large Eddy Simulation) e a simulacéo
numeérica direta (DNS - Direct Numerical Simulation) (VIANNA Jr. et al., 2014).

2.7 Modelagem da combustdo em tochas

Primeiramente, para modelar qualquer problema que envolve fluxos que
reagem € necessario englobar o conjunto de equacbes de transporte que regem
massa, espécie, momento e energia. A solucao direta dessas equacdes de transporte
para tochas em escala industrial, contudo, € muito dificil: as chamas de tochas séo
turbulentas e extremamente reativas, impossibilitando a simulacdo numérica direta,
devido & grande variedade de escalas de tempo e comprimento (CASTINEIRA;
EDGAR, 2008a).

Outro ponto € que 0s mecanismos quimicos realistas para combustdo de HCs
nao podem ser descritos por apenas uma equacao de reacdo. Tais modelos podem
incluir dezenas de espécies e centenas de reac¢des que ndo sdo conhecidas em
detalhes. Portanto, alguma simplificacdo quimica deve ser feita (CASTINEIRA;
EDGAR, 2008a).

Em geral, a modelagem de turbuléncia é realizada pela simulacédo DNS (Direct
Numerical Simulation) ou RANS em tochas. Na primeira abordagem, todas as escalas
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de turbuléncia sédo tratadas numericamente pelas equacdes de Navier-Stokes. No
entanto, esta técnica tem elevado custo computacional e se mostra impraticavel para
tochas industriais. A abordagem RANS, por outro lado, utiliza equacbGes de
continuidade e Navier-Stokes filtradas, para escoamento incompressivel, com foco
para a andlise dos efeitos de turbuléncia das propriedades do escoamento médio,
sendo utilizada para simplificar a modelagem de sub malha (WILCOX, 2006). Os
modelos RANS sédo aplicados com sucesso devido a sua simplicidade e descricao
geralmente correta do comportamento do fluxo.

Singh et al. (2012), a partir de dados de eficiéncia de queima em testes de
campo (escala industrial) da Comissao de Qualidade Ambiental do Texas, conduzidos
na instalacdo de pesquisa e desenvolvimento da John Zink em Tulsa, OK, validaram
simulacdo CFD de tocha em condicdo rotineira (baixas velocidades de saida de
gases) e baixo PCI, utilizando as equac¢des mais populares de Navier-Stokes (RANS),
com média de Reynolds para simular a turbuléncia. Singh et al. (2014) também
utilizaram a abordagem RANS na avaliacdo da capacidade de mecanismos de reacao
em modelagem de tochas em escala industrial. Nesse estudo, tochas industriais com
didmetros variando de 24” a 36” foram testadas.

Atualmente, a maioria dos estudos numéricos publicados sobre combustdo em
tochas empregam abordagens baseadas em RANS para prever a turbuléncia.
Contudo, tochas tém sido dificeis de simular com esta abordagem: a mistura em larga
escala devido a estruturas coerentes (vorticiais) nas chamas de tochas nédo é
facilmente reduzida para célculos de CFD no estado estacionario com RANS (SMITH
et al. 2011).

Para tochas dominadas por zonas de vigilia, onde a chama & severamente
curvada pelo vento cruzado (downwash flame) e apresenta altas intensidades de
turbuléncia no campo proximo, ha poucos estudos numericos publicados. A Figura 10
ilustra esse fendbmeno.

A simulagdo do “downwash flame” ¢é complicada pelas interagdes
aerodinamicas do fluxo de ar transversal, tubo do queimador e combustivel desviado
(CASTINEIRA; EDGAR, 2008b). Modelos mais sofisticados como o LES podem
resolver os detalhes finos do fluxo, diferentemente do modelo de turbulencia K —«.

O LES fornece uma técnica numérica que resolve grandes escalas de

comprimento e tempo enquanto usa modelos para escalas menores e mais
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homogéneas. Ao usar LES, a dindmica da combustdo captura o “puff’ criado pela

flutuabilidade na simulacao de tocha industrial (SMITH et al., 2011).

Figura 10 — Tocha dominada por zonas de vigilia
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Fonte: Adaptado de SHANG et al. (2017).

Embora o modelo LES seja bastante Util para imitar processos de queima ao ar
livre, devido ao seu alto custo computacional, ndo € comumente usado para modelar
processos de combustdo complexos que envolvem inimeras de reacfes (SINGH et
al., 2014). Por esse motivo, neste trabalho, o modelo RANS foi preferido sobre o
modelo LES.

2.7.1 Equacdes de governo

As equagles de governo basicas a serem resolvidas para a modelagem de
combustdo RANS sao a massa, momento (turbuléncia), energia e espécies quimicas.
As equacdes de conservacédo de momento e de continuidade séo apresentadas

na Equacao 10.
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Onde p é a massa especifica do fluido, p € a pressao local e u; representa o
valor da velocidade instantanea, que € a soma da velocidade média (1) e velocidade
flutuante (u'), (REZENDE, 2009) conforme mostrado na Equacéo 11.

A equacdo do momento meédio do conjunto € como na Equacao 12.

7)) 2 2

Onde o termo u,u; € o tensor de Reynolds.

Os tensores de Reynolds sao termos extras resultantes da decomposicao de
variaveis turbulentas da solucdo nos componentes médios e flutuantes.

A hipétese de Boussinesq (Equacéo 13) é uma abordagem comumente usada
para relacionar as tensdes de Reynolds com os gradientes médios de velocidade,

conforme segue:

ou, 0u, 2 1 (13)
1.7 g) ] I, 1
—U U = Yy _ax,- + _axi — §k6ij; k= Euluf

Esta hipotese reduz o custo computacional associado a resolucdo da
viscosidade turbulenta (u,). Ha diversos modelos de turbuléncia para encontrar o y,
porém, neste trabalho utilizaremos os modelos k-w, mais especificadamente, o SST

k-w.

2.7.2 Modelo de turbuléncia SST k — w (Shear-Stress Transport k-w)

O modelo SST k-w (Shear-Stress Transport k-w) é muito utilizado em casos
com separagao de camada limite, por combinag&o dos modelos de turbuléncia k-¢ e
k-w. Destaca-se os resultados do modelo k-w sobre resultados do modelo k-¢ em

regibes proximas a parede. Contudo, o0 modelo k-w exige uma condigdo de contorno
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nao nula para w em correntes livres nao turbulentas, ndo requerida para o modelo k-
€ (CAZALBOU; SPALART; BRADSHAW, 1993; MENTER, 1994). O modelo SST k-w,
portanto, configura-se com uma combinacdo 6tima entre 0 modelo k-w em regides
proximas a parede independente da corrente livre e o modelo k-¢ para regides
distantes da camada limite.

O modelo k-w mais utilizado € o modelo de Wilcox (1988), um modelo k-w

padrdo com as equacdes de conservagao abaixo:

ok , (0mjx) @ ( N ut) Ll (14)
Pac™P dx;  0x; H o,/ 0%; oK
d(pw) J , _ 0 U\ 0w (15)
ot + a—xj (pujw) = a—x] l(u a) a—x] + Gw + Yw

Onde os termos P, e Y, representam os termos de producao e destruicédo de
energia cinética turbulenta k, respectivamente e os termos G, e Y, sdo os termos de
producéo e destruicdo da taxa especifica de dissipacdo da energia cinética turbulenta

w, respectivamente e a viscosidade turbulenta é dada na Equacéao 16.

w=a"—;a" =1 (16)

Onde a* é o coeficiente de amortecimento da viscosidade turbulenta.

No modelo SST k-w, o modelo padrao k-w e o modelo k-¢ modificado sao
multiplicados por uma func¢do de mistura (F1) e somados. A F1 € um valor unico na
regido interna da camada limite turbulenta (modelo padréo k-¢) e € zero na regiao
distante da camada limite turbulenta (modelo padrdo k-w) (REZENDE, 2009). A

funcéo de mistura esté descrita nas Equacdes 17 e 18.

F, = tangh(arg?) (17)

Vi _500v)_ 4aw2,€] (18)

4 — .
arg;y = min [max (B*wd, =)0

Kwd?
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Onde €D,,¢é a parte positiva da difusdo cruzada e d € a distancia até a

superficie mais préxima. O €D, € conforme Equacéo 19.

_ 10Kk 0w 1 h-10 (19)
CD,, = maX(ZpaD w9x; 0, 10 )
As equacdes 20 e 21 descrevem a viscosidade turbulenta
= Yo 20
He max(a;w; SF;) ( )
2vVk 500 21
F, = tangh (arg3),; arg, = max (ﬁ*—wkd; dz—(:) (21)

O termo S faz referéncia ao modulo do tensor médio de deformacéo 3,]-, e
F, representa a funcdo de mistura para a viscosidade turbulenta do modelo SST k-w
e op € uma constante empirica.

A energia cinética turbulenta k e a taxa de dissipagao especifica w pode ser
obtida pela solucdo de suas equacdes de conservagao, em que as configuracdes para
a constante ¢, para o modelo SST k-w, sdo obtidas utilizando uma fungéo de mistura
entre as constantes ¢, (proveniente do modelo k-w padrdo) e ¢, (proveniente do

modelo k- padrao), sendo a relagdo entre ambas dada pela Equacéao 22.

¢=Fip + (1 - F)¢, (22)

No modelo SST k-w sao utilizadas as constates apresentadas na Tabela 5.

Tabela 5 - Constantes do modelo SST k-w

Constante b, b,
B 0,0750 0,0828
B* 0,09 0,09
Oy 0,5 1,0
O 0,5 0,856
Op 0,856 0,856

a 5/9 0,44




58

Fonte: FIUZA; REZENDE (2020).

2.7.3 Modelos de combustao aplicaveis

Além dos modelos de turbuléncia e de reac¢des quimicas, as interacdes entre a
dindmica turbulenta dos fluidos e a cinética quimica devem ser consideradas nos
sistemas de tocha. Esses modelos ainda consomem muito esforgo computacional,
logo, ha a necessidade de mecanismos reduzidos para tornar a modelagem numérica
pratica para aplicacbes de combustédo turbulenta (SINGH et al., 2014).

A seguir, sdo apresentados de forma resumida, os modelos especialmente
adequados para simulagdo da combustdo em tochas:

2.7.3.1 Non-premixed model (mixture fraction + PDF)

Os dois modelos de combustdo amplamente aplicados na modelagem de
combustdo de chama de difuséo turbulenta sdo: a equacédo de transporte da fungéo
densidade de probabilidade (PDF) e a abordagem flamelet (CHEN; KOLLMANN,
1992).

Aplicando a abordagem flamelet, as equacdes de transporte para 0s momentos
de uma variavel conservada sado resolvidas. A variavel conservada é escolhida de
modo que descreva a mistura local e, portanto, € chamada de fracdo de mistura.
(PITSCH; CHEN; PETERS, 1998).

A fracdo da mistura pode estar diretamente relacionada a fracdo de massa da
espécie, densidade da mistura e temperatura da mistura. A interacao de turbuléncia e
quimica é explicada com uma fungédo de densidade de probabilidade. Esse modelo
também realiza calculos de equilibrio, pois é assumida uma quimica infinitamente
rapida (CASTINEIRA, 2006).

Além do PDF, o unico requisito do modelo é que exista localmente uma relacao
Unica entre a fracdo de mistura e todas as grandezas escalares como as fracdes de

massa das espécies e a entalpia.
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Uma transformacdo de coordenadas universal das equagbes governantes
usando a fragdo de mistura como uma coordenada dependente produz a relagao
necessaria entre as concentracoes de espécies e a fracdo de mistura em termos das
chamadas equacgbes de flamelet (PITSCH; PETERS; 1998), que sdo sob algumas

suposic¢oes simplificadoras do seguinte tipo:

oT X _ (9T 10GT\ 1 ih i) — (23)
PocTP2=\ez2" ¢, 0z 02) 7 ¢, kIe A -

K=1
Onde t € o tempo, Z é a fracdo da mistura, T € a temperatura, X € a taxa de

dissipacdo escalar, p € a massa especifica, €, € o calor especifico a pressao

constante e ¢y’ € a taxa de perda de calor radiativo por unidade de volume. N e h; sao
0 numero de espécies quimicas e a entalpia da espécie k, respectivamente. H é
responsavel pelo fluxo de entalpia por difusdo de massa.

O modelo flamelet oferece a vantagem de incluir tanto a quimica de taxa finita
quanto a influéncia dos gradientes da fracdo da mistura local impostos pelo campo de
fluxo. Estes sdo expressos pela taxa de dissipacdo escalar, que aparece como
parametro nas equacgOes de flamelet e devem ser modeladas (PITSCH; CHEN;
PETERS, 1998).

2.7.3.2 Laminar Flamelet Model (LFM)

A chama turbulenta é definida como um conjunto de elementos de chama
laminar (flamelets) embutidos em um fluxo turbulento e interagindo com ele
(ECHEKKI; MASTORAKOS, 2011). Tem como vantagem incluir tanto a quimica de
taxa finita e a influéncia do gradiente fragdo de mistura local imposta pelo campo de
fluxo. A fracdo da mistura permite desacoplar o transporte turbulento e a estrutura da
chama (PITSCH; CHEN; PETERS, 1998).

A taxa de dissipacgao escalar, que aparece nas equacoes do flamelet, controla
os fluxos de reagentes para a zona de reagdo e esta relacionada aos gradientes de
velocidade do fluxo, devendo ser modelada. Funcdes de densidade de probabilidade

ou densidade superficial da chama séo usadas para descrever a chama turbulenta e
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relacionar a descricdo do flamelet a frente da chama turbulenta (ECHEKKI;
MASTORAKQOS, 2011).

2.7.3.3 Eddy Dissipation model (EDM)

Assume que o combustivel e o oxidante sdo transportados por redemoinhos
separados em chamas de difusdo. Além disso, as reacdes quimicas sdo rapidas, com
a taxa geral de reacédo controlada pela mistura turbulenta, de modo que o combustivel
e 0 oxidante reagem assim que se misturam em escala molecular.

Para os casos de chamas ndo pré-misturadas, a turbuléncia promove
conveccao lenta e mistura os combustiveis e o oxidante nas zonas de reacao, onde
eles queimam muito rapidamente. Assumindo esse limite rapido da quimica no EDM,
a taxa média de reacdo € controlada principalmente por um tempo de mistura
turbulento.

Desde que haja turbuléncia, haverd combustdo com as reac¢des ocorrendo na
mesma taxa turbulenta, que é usada apenas para reacdes globais de uma ou duas
etapas. Logo, a limitacdo do modelo é que as espécies cineticamente controladas
como radicais ndo podem ser previstas e as espécies intermediarias sdo desprezadas.

O modelo também é conhecido como “mixed-is-burned”, referindo-se a queima
imediata (quimica rdpida) quando o combustivel e o oxidante sdo considerados
misturados (HOSTE et al, 2019; REIS et. al, 2014).

2.7.3.4 Eddy Dissipation Concept model (EDC)

E um modelo de combustdo mais avancado que pode teoricamente ser
aplicado para modelar efeitos de taxa finita (CASTINEIRA, 2006). Tal modelo admite
gue as reagdes na chama estdo ocorrendo em escalas finas (pequenas estruturas
turbulentas). Presume-se que a combustdo nas pequenas estruturas turbulentas
esteja ocorrendo em um reator de pressao constante. As condicdes de entrada deste

reator sdo consideradas as espécies atuais e a temperatura na célula. Em geral, as
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reagbes que ocorrem na chama sao governadas pelas taxas de Arrhenius. Essas
taxas de reagdo sdo entdo integradas numericamente usando o algoritmo ISAT
(tabulagéo adaptativa in situ), o qual reduz o tempo computacional para resolver a
cinética detalhada da reacdo (SINGH et al., 2014).

O modelo EDC pode incorporar mecanismos quimicos detalhados em fluxos de
reacao turbulentos. No entanto, requer mais trabalho computacional do que a fracao
de mistura e os modelos flamelat laminares (CASTINEIRA, 2006).

2.7.3.5 Composition PDF transport model

O modelo de transporte de composicédo PFD, assim como o modelo EDC, deve
ser usado quando o objetivo for simular efeitos cinéticos quimicos de taxa finita em
fluxos de reacdo turbulentos. Com um mecanismo quimico apropriado, podem ser
previstas espécies cineticamente controladas, como CO e NOx, bem como extin¢édo e
ignicdo. As simulac@es de transporte em PDF sdo computacionalmente custosas e é
recomendavel iniciar a modelagem com pequenas grades e, de preferéncia em 2D
(FLUENT, 2005).

Castifieira e Edgar (2008a) usaram o modelo funcdo probabilidade de
densidade (PDF - Probability Density Function) para simular tochas em uma instalacao
de tanel de vento (pequena escala). Os resultados da simulacdo foram validados com
perfis de temperatura e concentracdo das principais espécies.

Esses mesmos autores estudaram um conjunto de experimentos com taneis de
vento no CANMET Energy Technology Centre, Ottawa, para simulacdo de tochas de
maior escala, cujos diametros, em alguns casos, assemelham-se aos de tochas
industriais. Para tal, utilizaram o modelo de combustédo “flamelet” (FMC - Flamelet
Combustion Model) e definiram uma fina camada limite para simular o “flame
downwash”. Os flamelets laminares foram entdo incorporados em uma chama
turbulenta usando métodos estatisticos em PDF. O FMC mostrou-se preciso o
suficiente para capturar os detalhes mais importantes da chama.

Tyliszczak (2013) usou um modelo LES de estado instavel com o modelo de
quimica de turbuléncia em PDF juntamente com o mecanismo de reacdo GRI 2.11

para simular chamas de metano em escala de laboratério. Vujanovic, Duic e Tatschl
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(2009) utilizaram um mecanismo de reacao reduzido acoplado ao FMC em estado
estacionario. Em todos esses estudos, a precisdo da modelagem foi limitada pelos
modelos PDF / Flamelet, que previram rea¢des mais lentas.

Para Singh et al. (2012), a abordagem FMC é adequada para sistemas de
combustdo com quimica muito rapida, uma vez que ndo captura fendbmenos de
ignicdo, extincdo e quimica lenta. Essa abordagem é apropriada apenas em altas
temperaturas (2100 a 2400 K) e, portanto, ndo € adequada para o casos de gases
com baixo PCI e com elevada quantidade de vapor, onde as temperaturas modeladas
estdo na faixa de 1600 a 1950 K.

O presente trabalho n&o trata da previsao de radicais na reacdo e o problema
a ser modelado é claramente um caso de queima rapida de chama de alta
temperatura, portanto o mixture fraction + PDF € um modelo adequado para ser
utilizado, evitando o uso de mecanismos quimicos multi-etapas baseados em taxas

de Arrhenius, que podem ser diferentes para cada reagao.

2.7.4 Modelos de radiacdo térmica

Nesta subsecgdo objetiva-se apresentar a equagao de transferéncia radiativa

(ETR), que descreve como a radiagao térmica é transportada dentro de um meio
participante.

A ETR em um meio com absorgéo, emissdo e espalhamento da radiacéo na

posicdo 7 e na direcdo s, é escrita conforme a Equacéo 24.

= 4 an (24)
dI(T‘, S) [N ZO—SBT o-S = 2 =2 =2/ !
Is + (aps + 0)I(7,5) = apgn + s 1(7,5") ¢ (5,5)dR

0

Onde s’ € o vetor na direcdo do espalhamento; s € o comprimento do percurso;
a,s € 0 coeficiente de absorcédo; n é o indice de refracdo; a; € 0 coeficiente de
espalhamento (constante de Stefan-Boltzmann = 5,669 x 108 W m2 K*?); | é a
intensidade de radiagdo, que depende de 7 e s ; T é a temperatura local; ® é a funcéo

de fase do espalhamento e Q’ é o angulo do solido (ANSYS, 2015).
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O modelo numérico de radiacdo é o meio pelo qual a ETR e sua condi¢ao de
contorno é solucionada. Neste trabalho sera utilizado o Modelo de Radiacdo das

Ordenadas Discretas (OD), o qual € melhor descrito abaixo.

2.7.4.1 Modelo de Radiacéo das Ordenadas Discretas (OD)

Segundo Bidi et al. (2008), o método OD € a melhor escolha para solucdo de
ETR para simular radiacdo em processos de combustdo, visto que € possivel
considerar os efeitos da radiagao nao cinzenta e os efeitos do espalhamento.

O método das ordenadas discretas resolve a ETR para um numero finito de
angulos sdlidos, cada um associado a uma diregao vetorial s num sistema cartesiano
(X, y, 2). O nivel de discretizacdo angular é controlado pelo usuéario (ANSYS, 2015).

No modelo OD, a Equacéo 24 é transformada numa equacdo de transporte
para a intensidade de radiagcdo nas coordenadas espaciais. Dessa forma, a Equacgao
25 é reescrita.

oT* oy [ (25)
.G + @5 + 01 G5 = aysn?——+ 2 [ 16,576 G, 5)der
0

Conforme acima mencionado, o OD também modela radiacdo de gases nao

cinzentos. Nesse caso, a Equacédo 24 é escrita nha forma da Equacao 26.

VUG D + (@ +0) [ G5 = adn?ly o f LG )¢ (G3)de’
0

Sendo A o comprimento de onda; aAd o coeficiente de absorcao espectral e Iba a
intensidade do corpo negro dada pela fungcéo de Planck.

O modelo numérico de radiacdo é como a equacao de transferéncia radiativa e
sua condicdo de contorno sao resolvidas. Neste trabalho, o Modelo de Radiacao
Ordenada Discreta (OD) foi usado em combinag¢do com o modelo de combustéo para
estimar a radiacdo de calor do jato. Ele aborda as incertezas dos coeficientes de

absorcao e espalhamento e considera os efeitos da radiagéo n&o cinzenta (BIDI et al.
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2008). No entanto, tem um alto custo operacional, mas melhora os resultados da
simulacdo (SINGH et al. 2014).

No modelo espectral para a contribuicdo da radiacdo nos meios participantes
WSGG (Weighted Sum of Gray Gases), todo o espectro é representado por algumas
bandas com coeficientes de absor¢ao uniformes, onde cada banda corresponde a um
gas cinza (CENTENO et al. 2013). Os coeficientes de absor¢éo e o fator de emisséo
de corpo negro de cada gas cinza sdo determinados ajustando os dados de emissao
total calculados para espécies puras ou misturas gasosas com uma razao constante

entre as concentragcdes molares dos componentes (CENTENO et al. 2013).

2.8 Modelos de dispersdo atmosférica

A emissdo de poluentes na atmosfera sob a forma de gases, aerossois ou
particulas faz com que um processo de mistura de gases ocorra. A mistura, o
transporte, a propagacao e o espalhamento dessas liberagdes sao conhecidos como
dispersdo atmosférica, a qual é obtida por modelos computacionais que resolvem
equacgdes diferenciais por métodos numéricos e algoritmos que simulam seu
comportamento (SCHNELLE; DEY, 1999).

Existem varios modelos descritos na literatura, desde os modelos conceituais
e computacionalmente simplificados de plumas gaussianas até modelos muito
exigentes, baseados em Fluidodindmica Computacional (CFD). A escolha depende
dos cenarios e complexidades (Hutchinson; Oh; Chen, 2017). Em geral, a precisdo do
modelo aumenta a medida que incorpora mais fundamentos, variaveis e equacoes e,
portanto, € mais intensivo em termos computacionais.

Na pratica, a maior acuracia sera obtida quando o modelo escolhido for mais
adequado as necessidades e recursos do modelador. Na maioria dos casos, 0s
modelos mais viaveis sdo modelos de plumas gaussianas e modelos de “puff’
gaussianos (Visscher, 2013).

Os modelos de dispersao tém duas classes principais: euleriana e lagrangeana.
O primeiro descreve o movimento do fluido relacionado a um sistema de referéncia
fixo no espago, sendo mais adaptado a dispersdo de poluentes sobre topografia

complexa ou a difusdo de poluentes reativos. Eles se baseiam na resolugdo numérica
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sobre uma grade espacgo temporal fixa da equacao da conservagédo de massa de uma
espécie quimica poluente. Ja os modelos lagrangeanos, utilizam um sistema de
referéncia que segue o movimento da atmosfera, tendo como seu principal expoente
o modelo gaussiano (RILEY; HOBSON; BENCE, 2006). Atualmente, todos os modelos
que acompanham a nuvem de poluentes em elementos discretos, como segmento
"puff* ou particulas ficticias sdo considerados nessa classe (MOREIRA; TIRABASSI,
2004).

Os modelos gaussianos tentam representar situagbes reais através de
parametros empiricos, conhecidos como "sigmas". Podem ser estacionarios
(independentes do tempo) e denominados "modelos pluma" e os que dependem do
tempo, conhecidos como modelos "puff* (Moreira; Tirabassi, 2004).

Esses modelos partem da definicdo de um eixo de coordenadas que descrevem
as concentragdes dos poluentes no espacgo. O eixo X, coincide com a direcao de
trajetdria da pluma (direcdo do vento), o eixo y corresponde a horizontal perpendicular

a X e 0 eixo z, corresponde a vertical, conforme Figura 11.

Figura 11 — Modelo de pluma gaussiana

Perfil de

(X, =Y, 0)

Fonte: Adaptado de TURNER, 1994.

Na Figura 11, hy é a altura real da fonte, H, é altura efetiva de liberacdo de

gases na chaminé, que corresponde a hg; mais a ascensao da pluma (Ah).
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Admite-se que tanto no plano horizontal quanto no plano vertical, a
concentracdo dos poluentes pode ser expressa por uma distribuicdo normal ou
gaussiana (curva similar a Curva Normal usada em estatistica), a qual descreve a
pluma e calcula sua concentracdo na direcdo do vento, a partir de uma fonte,
assumindo condi¢des de estado estacionario (por hora) (ARYA, 1999; MEDEIROS,
2003).

De acordo com Medeiros (2003), a distribuicdo normal é caracterizada por ter
a maxima concentracdo de poluentes na sua linha central e diminuir
exponencialmente até as bordas. A borda de uma pluma apresenta concentracdes em
cerca de 10 % do valor central e o desvio padrdo (o) mede a dispersdo da
concentracdo do poluente em torno da média ().

Os modelos gaussianos de plumas séo eficazes para distancias inferiores a 50
km da fonte de emisséo, devido a extrapolacdo de coeficientes de dispersédo (ARYA,
1999). Os coeficientes de dispersao sao o desvio padréo da funcéo de distribuicao
gaussiana responsavel pela distribuicdo da pluma no eixo vertical e horizontal (z e y).

A Equacéo 27 apresenta o calculo da concentracéo de poluentes no modelo de
pluma gaussiana (TURNER, 1994).

2 _ga\2 2 (27)
__ 2o _1i(x _1(zHs _ L (ztHs
C(x,y,z) - 2nUq0y0, exp I 2 (0y> l{exp [ 2( Oz ) ] +exp [ 2( Oz ) ]}

Onde:

C: concentragéo do poluente numa dada posigao (g m3);

(x, y): coordenadas cartesianas que identificam o ponto analisado (m);

z: altura média do ponto analisado, acima do nivel do mar (m);

H,: altura da linha central da pluma ou altura efetiva da fonte (m), acima do
nivel do solo;

Q: taxa massica de emissao (g s);

U,: velocidade média do vento na altura H (m s™);

g,. parametro de dispersao na diregdo horizontal (lateral) da concentragéo da
pluma (depende da distancia da fonte e diregdo do vento) (m);

og,. parametro de dispersdo na diregcao vertical da concentragédo da pluma

(depende da distancia da fonte e dire¢cao do vento) (m).
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Quando a pluma atinge a superficie (ou seja, o solo ou a superficie da agua), o
poluente geralmente n&o € absorvido ou apenas muito lentamente. Isso é incorporado
no modelo ao assumir que a pluma reflete na superficie. Entdo, uma fonte imaginaria
€ definida no subsolo para que a pluma se comporte como se ela refletisse na
superficie, (ver Figura 12). Nesta situagao, o ultimo termo da Equacgao 27 é alterado

conforme a Equagéao 28.

2 N2 2 (28)
—_ 0 _x _1(z=Hs _1(zths
C(x,y,z) - 21Uq0y 0, exp [ 2 (o'y> l{exp [ 2( oz ) ] +aexp [ 2 ( Oz ) ]}

Onde a é o coeficiente de reflexdo no solo, assumindo-se a = 1 para uma

reflexao total.

Figura 12 — Reflexo no solo da pluma

Pluma real

Hg

nivel do solo

linha centra

L G i e e e e — — — —

Pluma
imaginaria

Fonte: KAWANO, 2003.

Os parametros y e z dependem da distadncia da fonte emissora ao ponto
analisado, da rugosidade aerodindmica da superficie e da estabilidade atmosférica.

A estabilidade atmosférica € um importante parametro para a dispersédo de
poluentes e pode ser adequadamente indicada pelo numero de Richardson (Ri). Esse

indice representa a relagao entre a turbuléncia mecanica (causada pelo gradiente da
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velocidade do vento em relagdo a altura acima do solo) e a turbuléncia térmica ou
convectiva da atmosfera (causada pelo gradiente de temperatura do ar em relagéao a
altura acima do solo) (STULL, 2000). Porém, ndo € um parametro rotineiramente
medido, exigindo técnicas e equipamentos sofisticados.

Reconhecendo a necessidade de um meio pratico para definir a estabilidade
atmosférica baseada em observagdes de rotina, Pasquill (1961) introduziu o conceito
de classes de estabilidade, que provaram ser muito uteis nos calculos de dispersao
atmosférica que utilizam o modelo de pluma gaussiana. No célculo de concentragao,
a aproximagao gaussiana incorpora parametros de dispersdo associados a classes
de estabilidade, definidas a partir da estratégia de Pasquill (PASQUILL, 1962), como
no modelo Industrial Source Complex (1SC).

A estabilidade atmosférica ira descrever a turbuléncia na atmosfera e depende

da velocidade do vento, hora do dia e outras condigdes, como mostrado na Tabela 6.

Tabela 6 — Correlacdo da classe de estabilidade atmosférica de acordo Pasquill-
Gifford-Turner

Periodo diurno Periodo noturno
] . Cobertura de nuvens
Velocidade Irradiancia solar (W/m?) _
(oitavas)
do vento (m/s)

Alta Moderada Leve
0-3 4-7 8

(>600) (300 - 600) (<300)
<20 A A-B B G-F F D
2,0-3,0 A-B B C F E D
3,0-50 B B-C C E D D
50-6,0 C C-D D D D D
> 6,0 C D D D D D

Fonte: Adaptado de MOHAN; SIDDIQUI, 1998.

Onde, A: muito instavel; B: instavel; C: moderadamente instavel; D: neutro; E:
moderadamente estavel; F: estavel e; G: muito estavel.

A determinagao dos parametros de turbuléncia também pode ser feita a partir
da teoria da similaridade de Monin-Obukhov (abordagem quantitativa), adotada na
nova geragao dos modelos gaussianos, como exemplo o AERMOD, a qual fornece

melhores resultados de modelagem do que esquemas qualitativos como o de Pasquill-
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Guifford (COMMITTEE FOR THE PREVENTION OF DISASTER PUBLICATION,
2005).

Do exposto, pode-se observar a evolugao dos modelos de dispersao ao longo
do tempo, permitindo cada vez mais representarem de maneira realistica o
comportamento da dispersao de poluentes na atmosfera, com a incorporacdo de
terrenos complexos, variacbes no regime da Camada Limite Atmosférica (CLA),
mudancga da diregao e intensidade do vento e modelagem de mecanismos simples de
remogao e reagao quimica dos poluentes (MOREIRA; TIRABASSI, 2004).

A seguir é apresentado um breve descritivo dos principais modelos de pluma

gaussiana.

2.8.1 Industrial Source Complex (ISC)

O Industrial Source Complex (ISC) € um modelo de pluma gaussiana de estado
estacionario, desenvolvido especificamente para simular a poluicdo do ar para um
complexo industrial tipico, levando em conta o efeito de altas chaminés no
comportamento da pluma poluente. E usado para ambientes urbanos ou rurais em
terrenos planos e moderadamente complexos. Possui inUmeras opc¢des que
possibilitam o céalculo de deposi¢ao seca do poluente a favor do vento nas chaminés,
modelagem da altura da pluma considerando efeitos hidrodinamicos, além de modelar
fontes &rea, volume e linear. Este modelo foi programado tanto em versao horaria de
curto prazo (ISCST) e uma verséo sazonal ou anual de longo prazo (ISCLT) (U.S.
EPA, 1995b).

A base da modelagem é a equacao da pluma gaussiana estacionaria em linha
reta, com algumas modificagdes para tornar possivel simular a disperséo de poluentes
de fontes simples ou multiplas, as quais sofrem influéncia meteoroldgicas, de relevo e
construgcbes nas suas proximidades. Como resultado, ele estima concentracdo ou
valor de deposicéo para uma hora de propagacéao, a partir da combinacéo de fontes e
receptores (NUNES, 2013).

Como dado de entrada para a simulacdo, o usuario deve fornecer a
temperatura dos gases exaustos, a taxa de emisséo das fontes, altura das chaminés,

direcdo e velocidade dos ventos. O modelo permite ao usuério especificar uma grade
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de receptores através de coordenadas cartesianas (X, y), cuja concentracdo de
poluentes serd calculada em cada um desses pontos. A origem do sistema de
coordenadas é a base da chaminé, localizada na superficie do solo. A partir da origem,
0 eixo X (positivo) esta na direcéo a favor do vento, 0 eixo y representa o vento cruzado
(normal & x) e o eixo z € a elevacao perpendicular aos eixos x e y (U.S. EPA, 1995b).

A versdo mais recente disponivel € ISC3, Industrial Source Complex, version
3. Por muitos anos foi o modelo de dispersdo recomendado pela U.S.EPA, sendo
substituido em 2006 pelo AERMOD. O ISC3 se enquadra como modelo alternativo da
U.S.EPA, ou seja, pode ser utilizado em aplica¢bes regulatorias com justificativas, a
depender do caso (HANNA et al., 2001).

2.8.2 Modelo AERMOD

O AERMOD é um modelo de pluma em estado estacionario, o qual nao
considera reacfes quimicas. Usando uma abordagem relativamente simples, o
AERMOD incorpora conceitos atuais sobre fluxo e dispersdo em terrenos complexos.
Onde apropriado, a pluma € modelada como impactando e / ou seguindo o terreno.
Além disso, uma das principais melhorias que o AERMOD traz é sua capacidade de
caracterizar a Camada Limite Planetaria (CLP) por meio de escala de superficie e de
camada de mistura (U.S. EPA, 2021).

O AERMOD contém algoritmos avancados para descrever 0S processos
turbulentos de mistura que ocorrem na CLP para condi¢cdes de camadas estratificadas
estaveis ou convectivas (HANNA et al., 2001). Na Camada Limite Estavel (CLE),
assume que a distribuicdo da concentracdo é gaussiana tanto na vertical quanto na
horizontal. Na camada Limite Convectiva (CLC), a distribuicdo horizontal também é
assumida como gaussiana, mas a distribuicdo vertical € descrita com uma funcéo de
densidade de probabilidade bi-gaussiana (U.S. EPA, 2021), sendo essa formulacao
um dos importantes avangos em relagdo aos demais modelos regulatérios existentes.
Além disso, o modelo apresenta algoritmos novos e aprimorados para a
representacédo da ascenséo de plumas.

O sistema de modelagem consiste em um programa principal (AERMOD) e dois
pré-processadores (AERMET e AERMAP). O AERMET constréi perfis verticais de
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variaveis meteorologicas necessarios a simulacdo de dispersdo de poluentes com
base em medi¢cOes e extrapolacbes usando relacbes de similaridade (escala). Os
perfis verticais da velocidade do vento, direcdo do vento, turbuléncia, temperatura e
gradiente de temperatura séo estimados usando observacdes meteorologicas padréo
(direcdo e velocidade de vento, temperatura ambiente e cobertura de nuvens).
Também sdo necessarias caracteristicas da superficie (rugosidade da superficie,
razdo de Bowen e albedo) para construir perfis de similaridade dos parametros
relevantes da CLP (U.S. EPA, 2021).

O pré-processador de terreno AERMAP faz o pré-processamento dos dados de
terreno e de localizacdo das fontes e receptores para posterior uso pelo AERMOD. O
AERMAP determina a elevacgéo da base das fontes e dos receptores, enviando estas
informac6es ao AERMOD (U.S. EPA, 2004). Os dados em grade necessarios para o
AERMAP calcular uma altura representativa do terreno sao selecionados a partir dos
dados do Digital Elevation Model (DEM), que é disponibilizado pelo Servico Geoldgico
dos Estados Unidos (United States Geological Survey — USGS).

A elevacdo para cada receptor especificado é atribuida automaticamente
através do AERMAP. Para cada receptor, o AERMAP transmite as seguintes
informacdes ao AERMOD: a localizac&o do receptor, sua altura acima do nivel do mar
e a escala de altura do terreno especifico do receptor (U.S. EPA, 2021).

2.8.3 Modelo CALPUFF

O CALPUFF é um modelo gaussiano de estado ndo estacionario utilizado para
simulacéo de puffs de poluentes emitidos por uma fonte para os pontos receptores de
acordo com o fluxo de vento (LEVY et al., 2002). O CALPUFF permite a simulacao da
pluma continua por meio de varios puffs discretos de material poluente e a massa de
puff & dispersa de acordo com uma distribuicdo gaussiana (WANG et al., 2006).

Em modelos tipo puff é feita a avaliacdo da contribuicdo de um puff na
concentracdo em um ponto receptor por meio de uma abordagem instantanea, no qual
cada puff € congelado num determinado intervalo de tempo. A concentracdo desse
puff naquele dado momento é calculada e, a partir dai, o puff se move, evoluindo em

tamanho, intensidade etc. até a préxima amostragem (U.S. EPA, 1998).
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As equacdes basicas utilizadas pelo simulador sdo a 29 e 30 (SCIRE;
STRIMAITIS, YAMARTINO, 2000).

—_ W _da (29)
C_Znaxaygvep[ ]ep[ ]
(Hg+2nz)? (30)
8 = Gy Bh- e [

Onde, C ¢ a concentracao ao nivel da superficie no receptor; oy, o, e 0, S80 0S
parametros de dispersdo na direcédo alinhada (direcéo x), perpendicular (direcédo y) e
vertical (direcdo z) em relagdo ao vento (m); @, é a massa de poluente no puff
(gramas); d, e d.sdo as distancias do centro do puff ao receptor nas direcbes
alinhada e perpendicular em relacdo ao vento, respectivamente (m); Hy é a altura
efetiva do puff acima do solo (m), z € a altura de mistura e g,, & o termo vertical da
eguacao gaussiana (m).

A sua utilizacéo inclui o uso de um modelo meteorolégico (CALMET), de um
modelo gaussiano de dispersdo (CALPUFF) e de um pdés-processador (CALPOST).
O modelo CALMET calcula campos horarios de vento e temperatura em um dominio
de modelagem em grade tridimensional (3D), sendo usados para gerar dados
meteoroldgicos de entrada para o modelo CALPUFF. Além disso, produz altura de
mistura, caracteristicas de superficie e propriedades de dispersdo. Finalmente, o
CALPOST é um pos-processador para resultados de simulacbes do CALPUFF
(TARTAKOVSKY; BRODAY; STERN, 2013; LEE et al., 2014).

2.9 Modelagem da dispersao de poluentes em tocha

Na modelagem da dispersao de gases, a tocha pode ser modelada como fonte
ponto padrdo (sem modificagdo dos parametros reais da chaminé), fonte ponto com
parametros da chaminé modificados (os parametros reais da chaminé sao

modificados para representar melhor as condicdes durante a queima) ou como “flare”,
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disponivel no AERMOD (versdes comerciais), conforme diretrizes da U.S. EPA (IOWA
DEPARTMENT OF NATURAL RESOURCES, 2018).

As duas ultimas op¢des surgiram, uma vez que a modelagem como fonte ponto
padrdo ndo é adequada, visto que as caracteristicas dos gases exaustos de tochas
sdo muito diferentes das de uma chaminé convencional. As tochas liberam gases
exaustos extremamente quentes e turbulentos e tém chamas tipo jato, onde os
produtos de combustdo emitidos formam uma pluma que comeca na extremidade
dessas chamas (ONTARIO MINISTRY OF ENVIRONMENT, 2020). H& também
arraste de excesso de ar, o que aumenta o volume de gas exausto e diminui a
temperatura no fim da chama. Isso normalmente resulta em temperaturas dos gases
exaustos variando de 650 a 1000 °C, no final da chama (ONTARIO MINISTRY OF
THE ENVIRONMENT, 2020; OHIO ENVIRONMENTAL PROTECTION AGENCY,
2018).

Essas caracteristicas, portanto, exigem o <célculo e o uso de
“‘pseudoparametros” ou parametros virtuais, em substituicdo aos parametros
tradicionais das fontes ponto: temperatura (Ts), diametro (Ds), velocidade de saida
(Us) e altura de liberagédo do gases (Hs), os quais ndo tém significado fisico, visto que
a combustéo ocorre no topo da chaminé.

A utilizagdo de parametros virtuais possibilita caracterizar adequadamente a
tocha, de modo a garantir que tanto a ascenséo da pluma, quanto seu espalhamento
sejam razoavelmente representantivos. Os pseudoparametros deverdo substituir os
valores tradicionais como dados de entrada para o modelo.

A Figura 13 apresenta as principais diferencas entre chaminés convencionais
e tochas, onde D3, Hg, e Uy sdo diametro virtual, altura virtual e velocidade virtual da
tocha.

Além das diferencgas entre as chaminés convencionais e tochas, € importante o
entendimento dos principais fatores que controlam a ascensao da pluma: momento e
empuxo, ilustrados na Figura 14.

O momento da pluma é a energia que transporta o efluente na direcdo do vento
até um ponto onde as condi¢cdes atmosféricas controlam sua trajetéria. Uma vez
emitida, a velocidade de saida de gases numa chaminé é rapidamente reduzida pelo
arraste do ar ambiente e pelos efeitos do vento, que fazem com que a pluma se curve
a medida que adquire impulso horizontal. Ja o empuxo, depende principalmente da

diferenca de temperatura entre os gases da combustdo e do ar ambiente. O vento
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também reduz o empuxo (ou flutuabilidade) da pluma, quando h4 o aumento da taxa
de entrada do ar circundante mais frio na pluma. Quanto maior a velocidade do vento,
mais rapido a pluma se mistura com a atmosfera e esfria, perdendo sua flutuabilidade.
Assim, em regibes com ventos fortes, uma pluma ndo subira tdo alto quanto em
regides com pouco vento (SMITH; SUO-ANTILLA; JACKSON, 2012).

Figura 13 — Diferencas entre tochas e chaminés convencionais

Tocha Chaminé
convencional

Fonte: Adaptado de MOE, 2020.

Figura 14 — Fluxo de momento e fluxo de empuxo na ascensao da pluma

Momento

Altura da|
pluma !

-3

Chaminé

Fonte: Adaptado de AER (2021).
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2.9.1 Fluxo de empuxo na fonte (Fp,)

A férmula de ascensdo da pluma de Briggs (1969) é a equacdo mais
comumente usada pelas agéncias reguladoras na Ameérica do Norte para estimar a
ascensao de plumas quentes, tanto em chaminés convencionais quanto em tochas.
De acordo com Davies e Leahey (1981), a lei de 2/3 da pluma de Briggs pode ser
aplicada em tochas, porém deve considerar que, diferentemente das plumas de
chaminés, uma tocha libera calor na sua extremidade e pode perder calor por
radiacao.

Para calcular a ascensao da pluma, as formulas padréao de Briggs relacionadas
a "fluxo de empuxo” (F,s) e velocidade do vento podem ser usadas (para condicdes
instaveis e neutras). Os modelos padréo de disperséo, nesse sentido, utilizam a lei de
poténcia, para calcular a velocidade de vento na altura da chaminé, conforme

Equacéo 31.

ho\P (31)
uS = u1 (Z_1>

Onde, ug é velocidade do vento (m s) na altura da chaminé (h) (m); us é a
velocidade do vento (m s) na altura de referéncia (z1) e p é o expoente da lei de

poténcia referente a estabilidade atmosférica, conforme Tabela 7.

Tabela 7 — Expoentes de perfis de vento como funcéo da classe de estabilidade para

areas rurais e urbanas.

Classes de estabilidade Expoente rural Expoente urbano
A 0,07 0,15
B 0,07 0,15
C 0,10 0,20
D 0,15 0,25
E 0,35 0,30
F 0,55 0,30

Fonte: U.S.EPA, 1992.
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O Fbs nada mais é que uma medida do calor sensivel do gas exausto da fonte,
sendo um dos componentes principais para os célculos de ascensdo da pluma em
modelos de qualidade do ar (NDDH, 2010). No entanto, o0 modelo AERMOD néo
permite que o usuario insira diretamente a liberacdo de calor. Em vez disso, 0 Fbs €
calculado a partir da diferenca de temperatura do gas exausto da fonte e do ar
ambiente. Isso implica em dificuldade ao modelar tocha, pois ha uma diminui¢do na
liberacdo de calor devido as perdas por radiacdo (OKLAHOMA DEPARTMENT OF
ENVIRONMENTAL QUALITY, 2017).

Assim, para obtencéo dos parametros virtuais necessarios para modelagem em
tochas, convencionou-se o equacionamento de duas versoes de Fos, conforme segue.

O Fbs para fontes pontuais é definido pelas Equagdes 32 ou 33 (BRIGGS,
1984), incorporadas em ISC-PRIME e AERMOD.

g (Pa—ps) n TaMs g (Ts—Ta) 32
Fpo =2 LCboY, = (1 J0) ~ & D2y, i 42

Pa g Ts

3

Ou, de maneira simplificada, como:

gVs (Ts—Tq) 33
Fps = S22 9

T Ts

Sendo, p, (kg m?) massa especifica do ar, p, (kg m3) massa especifica do gas
da fonte, D, (m) diametro da fonte, g (m s2) aceleracdo da gravidade, M, (kg kgmol-
1) massa molar do ar, M, (kg kgmolt) massa molar da fonte, U, (m s?) velocidade de
saida da fonte, V, (m3 s1) vazdo volumétrica da fonte, T, (K) temperatura do ar
ambiente e T, (K) temperatura da fonte, todos na condi¢céo do fluxo.

A suposicéo feita na equacéao aproximada usada dentro do AERMOD (US EPA,
2021) é que M, = M, que pode ser uma aproximacgao razoavel para gases de chaminé
qguente com excesso de ar.

Para a tocha, a temperatura, velocidade e diametro dos gases exaustos néo
estdo prontamente disponiveis. No entanto, conhecemos a energia da pluma quente,

como mostra Briggs (1969) pela Equacéo 34.

Hy = 1sCos(Ty — To) = 1ty PCI Fppuma (34)
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Onde, H, (J s!) taxa de calor sensivel (liquido) da fonte liberada na combustéo
do gas da tocha, 1 (kg s™) vazéo massica da fonte, C,s (J kg™ K*) calor especifico
médio (T a T,) da fonte em base maéssica; 1, (kg s™*) vazédo massica do géas da tocha
antes da combustao, PCI,? (J kg?) poder calorifico inferior do gas da tocha relativo as
condicOes de referéncia (15°C e 101,325 kPa na indUstria de 6leo e gas), Fpuuma € @
fracédo de calor liberada da pluma.

Conforme pode-se observar na Equacdo 34, o calor da pluma é aproximado
usando o produto da vaz&o massica, do PCI do gas enviado para queima e da fracéo
de calor liberada (ZELENSKY; ZELT, 2019). Note que o Fpiuma € igual a eficiéncia da
combustédo * (1 - perdas de calor por radiacdo). A U.S. EPA (1986) usa o valor de 45
% (considerando que 55 % do calor é perdido por radiacao).

A partir da manipulagcéo das Equacgbes 32 e 34 e a introducéo da lei de gases

ideais, tem-se a Equacéao 35, usada pela U.S. EPA (1986).

9 (Ts - Ta) Mg gRy , 0 gRy (35)
Fps = = — 2 H|\—— | = PCIFF, P E—
s = 2\Try )y T e\ rCyeM B, (rity PCI? Fotuma) 7CpaMoPy

Ou, de forma simplificada, por:

gHq (36)

Fpg = ———
7 ChapaTa

Onde a nova variavel é Ru (8,3145 (kPa m® K kmol!) a constante universal de
gases. As suposicoes simplificadas feitas sao que Mg = M, Cp,s = Cpq € que PCI? e
usado para aproximar a entalpia da pluma em relacéo as condicbes ambientais.

A abordagem da U.S. EPA para tocha usa o Fos definido pela Equacgéo 35. Com
uma equacdo e trés varidveis desconhecidas, duas das varidveis devem ser
especificadas e, em seguida, a terceira pode ser resolvida. A U.S. EPA (1986) assume

T; de 1273 K e Ug de 20 m/s, entédo calcula Dy com base na Equacao 37:

(37)

D* — 2 Fbs ( TS* )
° gUS\Ts = Tg
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A importancia da definicdo da ascenséo da pluma é que a mesma podera ser
incluida no célculo de altura virtual (Hs) de liberacdo da pluma, que corresponde, de
acordo com a U.S. EPA (1986), a soma da altura fisica da chaminé (h,), da altura da

chama (hy) e da ascensao da pluma (Ah), como mostrado na Figura 15 (SMITH; SUO-

ANTILLA; JACKSON, 2012).

Figura 15 — Formacao e ascensao da pluma em tocha.

Fonte: Adaptado de Smith et al., 2012.

O stack tip downwash é calculado com base na razdo entre a U; (20 ms?t) e a
Ua na altura da chaminé e no Dy calculado. Este ajuste do stack tip downwash néo
tem base fisica mas, felizmente, s6 é usado quando a velocidade do vento excede
U;/1,5 (20/1,5 ~ 13,3 m s!) e ndo se aproxima da corre¢cdo maxima de 3 vezes o D},
(ZELT; ZELENSKY, 2019).

2.9.2 Fluxo de momento da fonte (F,;)

De acordo com Briggs (1969), o F,,s (m* s?) ou fluxo de momento de fonte

pontual pode ser descrito pela Equacgéao 38:

D§ (38)




79

O ultimo termo da Equacéo 35 € uma aproximacao assumindo My = M, e €
usado no AERMOD (U.S. EPA, 2021) e para fonte tocha, tem-se a Equagéo 39.

o U:H, (39)
m ncfapa(T;'_Yh)

Para determinar se uma pluma é dominada pelo empuxo ou momento, a
diferenca critica de temperatura (AT.) deve ser determinada. Para condi¢des

atmosféricas instaveis ou neutras, as Equacdes 40 e 41 sdo recomendadas:

«17%1/3
AT, = 0'02‘;+/;’S para Fp; <55 (40)
wr142/3
AT, = —O'Oosgff/sgus para F,, = 55 (41)

Quando AT (T, — T,) = AT, a pluma é dominada pelo empuxo e quando AT < AT,,,

a pluma é dominada pelo momento.

2.10 Metodologias existentes para modelagem em tocha

No modelo SCREEN3 (U.S.EPA, 1995c), a taxa liquida de calor liberada (H,)
€ baseada no pressuposto que 55 % da taxa bruta de calor liberado (H,) é perdida por
radiacdo. Tal pressuposto tem como base o limite superior do range sugerido por
Leahey e Davies (1984) de que as perdas por radiacdo podem variar de 20 % a 55 %
do H,. Contudo, as observacgdes desses autores foram feitas em tochas com emisséao
de fumaca, as quais possuem maiores perdas por radiacdo. O calor liberado pelo gas
na combustdo é usado para derivar o diametro virtual, enquanto a temperatura (1273
K) e velocidade de saida (20 m s™') séo fixas no SCREENS3.

A altura efetiva é calculada, acrescentando a altura vertical da chama (m) a
altura fisica da chaminé (m). Assume-se para este calculo, que a chama inclina a 45°
da vertical. Tal angulo foi assumido em uma publicagdo do American Petroleum

Institute (API, 1969), conforme as Equacdes 42 e 43:
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Hg = hg+ hy (42)

h; = 0,00456 e )\ (43)
=% (4,1868)

O North Dakota Department of Health (NDDH, 2010), modificou os parametros
padrao do SCREENS3, onde recomenda para uso na equacdo de derivacdo do
diametro efetivo, valores de 1000 K para temperatura do gas exausto e 40 m s™! para
velocidade de saida. O uso da temperatura ambiente (293 K) € consistente com o
SCREENS.

Na metodologia do Texas Commission on Environmental Quality (TCEQ, 2014),
alguns valores fixos levam em conta as caracteristicas da regido: no Texas a
temperatura ambiente pode variar entre 0°C e 40 °C (273 K a 313 K), baseada na sua
faixa tipica de temperatura. Assim, foi adotada a temperatura fixa de 308 K, pois
fornece uma estimativa razoavel e conservadora da ascensédo da pluma.

A velocidade média do vento local também é considerada para definicdo da
velocidade de saida dos gases, sendo esta 1,5 vezes a velocidade do vento (boa
pratica em projeto para evitar o stack tip downwash) (BRIGGS, 1969). Como no Texas
raramente tem velocidades de vento continuas superiores a 30 milhas por hora (mph),
definiu- se U, = 30 mph. Assim, para a velocidade de saida do gas, o valor de 45 mph
(ou 20 m s") é assumido. A altura efetiva de liberagcdo é a prépria altura da tocha
(TCEQ, 2019).

A metodologia adotada pelo Ontario Ministry of Environment (MOE) (2020) inova
na obtencao de velocidade virtual (U), como um valor representativo na extremidade
da chama, similar & obtencdo do diametro virtual. Seu calculo considera tanto 0 Fq,

quanto o F,,s. A U; é calculada conforme a Equacéo 44.

E,.Ts—T, 44
U = g (44)
bs a

Para o MOE, n&o considerar o fluxo de momento pode superestimar a

ascensao da pluma. Assim, esse parametro deve ser calculado na extremidade da
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tocha, antes da combustéo, sendo chamado agora de F, (fluxo de momento do gas
da tocha), conforme a Equacéo 45.

=P

F.r= D?U? (45)
mf Pt fYr

Onde, T; (K) € assumida como 1273 K, p, (kg m®) é a massa especifica do gas
antes da combustao na pressao e temperatura da tocha e Uy (m s) é a velocidade

real de saida do géas, antes da combustédo, corrigida para pressao e temperatura do
gas (no minimo 1,5 m s™!, de modo a evitar o stack tip downwash).

Observa-se que o F,,r € calculado com base nos parametros fisicos da tocha.
A corrente de gas exausto, nesse local, se comporta de maneira semelhante a uma
chaminé convencional. Presume-se que o F,f seja conservado e, portanto, também
é aplicavel no fim da chama.

A Tabela 8 apresenta um resumo das consideracbes para obtencdo dos
pseudoparametros em tocha dos principais 6érgaos ambientais da América do Norte.

Tabela 8 — Pseudoparametros em metodologias existentes

U.S.EPA

NDDH

TCEQ

MOE

Altura virtual (m)

Diametro virtual (m)

Temperatura de
saida (°C)

Velocidade de saida

(m/s)

Ventos cruzados

Perda de calor por

radiacéo (%)

Altura da chaminé +
comprimento de
chama
Calculado do calor

liberado

1000 (arbitrario)

20 (arbitrario)

Assume que a chama
inclina 45° da vertical
para todas as
velocidades de vento

55

Altura da chaminé +
comprimento de
chama
Calculado do calor

liberado

727 (arbitrario)

40 (arbitréario)

Assume que a chama
inclina 45° da vertical
para todas as
velocidades de vento

55

Altura da chaminé

Calculado do calor

liberado

1000 (arbitrario)

20 (arbitrario)

Assume que a chama
inclina 45° da vertical
para todas as
velocidades de vento

Baseada no peso

molecular do gas

Altura da chaminé +
comprimento de
chama
Calculado do calor

liberado

1000 (arbitrario)

Conserva Fyp e Fy,

Assume que a chama
inclina 45° da vertical
para todas as
velocidades de vento

Baseada no peso

molecular do gés
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Por fim, cita-se a metodologia do Alberta Energy Regulator (AER), 6rgao
regulador de Alberta, no Canad4, que desenvolveu modelo de disperséo de liberacéo
de gas acido com interface de planilha, AERflare, ferramenta regulatdria para permitir
operacdes rotineiras e nao rotineiras em tochas, usando o AERMOD.

A metodologia AERflare conserva massa, fluxo de momento e fluxo de empuxo.
Os métodos de modelos alternativos (citados acima) ndo conservam o fluxo de

momento ou fluxo de empuxo e resultam em alturas de pluma incorretas (AER, 2021).

2.10.1 Planilha AERflare

Conforme descrito anteriormente, a maioria das jurisdicdes na América do
Norte, adota metodologia propria para obtencdo de pseudoparametros para fonte
tocha. Todos relacionam o Fj, a taxa de calor liberado e ndo consideram o F,s (MOE,
2020).

A premissa basica da planilha de calculo AERflare € determinar o fluxo de
momento e de empuxo durante eventos de queima em tochas, 0os quais sdo usados
para o calculo de ascensdo da pluma. O AERflare usa a energia de empuxo e
momento e retrocalcula os parametros de fonte equivalente ao tipo chaminé (ou
pseudoparametros) que podem ser usados como entradas em modelos tipicos de
disperséo de ar. A partir dos pseudoparametros, a ascensdo da pluma € corretamente
calculada (AER, 2021).

A planilha AERflare tem algumas interfaces, entre elas:

e (Start: nessa aba estdo véarias selecdes e entrada ndo padrdo. Nela séo
especificadas a temperatura média ambiente e velocidade média de vento,
temperatura do gas antes da combustao etc.

e iFacility: nessa aba séo inseridos os dados de localizacdo da tocha, tais como
Datum, zona UTM coordenadas geogréficas e elevacéo da base.

e iSource: deve-se inserir as informacoes da tocha, tais como vazdes de queima e
composicdo do gas, altura e diametro.

e oModelling: € uma aba de saida que exibe os pseudoparametros calculados para

fonte tocha, que sédo adequados para a modelagem refinada de dispersao
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atmosférica fora da planilha AERflare, com base em dados médios de temperatura
e velocidade de vento.

e oCalcflare: é uma aba de calculo de combustdo, a qual lista os calculos
intermediarios de balanco de massa e energia da tocha. Os resultados desses
calculos sao resumidos na pagina oModelling.

e Properties: exibe uma lista de referéncia técnica das propriedades quimicas e

termodinamicas usadas nos calculos.

As informacfes de temperatura ambiente e do gas antes da combustdo sdo
utilizadas para determinar as propriedades quimicas da combustdo e o balanco de
energia em queimas continuas. A velocidade média do vento é usada para
modelagem de dispersao atmosférica de queima continua, de modo a determinar a
eficiéncia de combustdo com base na razédo da velocidade de saida dos gases e da
velocidade do vento ambiente (AER, 2021).

O AERflare ajusta a velocidade do vento da altura de referéncia do anemometro
para a altura da tocha. Além disso, essa planilha assume como padrdo que a
temperatura do gas antes da combustdo é igual a temperatura ambiente, com base
no reconhecimento de que existe um comprimento de tubulacdo entre as unidades de
processo até o queimador da tocha, no qual os gases comecardo a atingir uma
temperatura de equilibrio (AER, 2021). Essa premissa ndo € valida para tocha
guimica, que é isolada e traceada com vapor para manter a temperatura dos gases e
evitar sublimacao de sais, contudo, a temperatura inicial do gas antes da combustao
pode ser selecionada para uma condicdo ndo padrédo na aba iStart.

A cota de base (elevacédo do terreno) é uma variavel importante, pois € utilizada
para determinar a pressao atmosférica para os calculos de combustdo. Entradas
inadequadas podem resultar em aumento ou diminuigéao artificial na altura virtual da
tocha.

A aba oModelling apresenta um resumo das vazdes de gas a serem enviadas
para a gueima na tocha (gas residual, gas combustivel de assisténcia, vazao de vapor
ou ar de assisténcia). Nessa aba também sao listados o calor liberado para a pluma,

0 PCI?, a temperatura real estimada da chama e a eficiéncia da combustdo, como

base nos valores meteorolégicos médios.
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A planilha AERflare usa as principais informagdes de entrada para realizar
calculos de combustdo, de modo a determinar a energia liquida disponivel para a
ascensao da pluma. Por padréao, adota 25 % de perdas de calor por radiacéo, tipico
de chamas de gas natural, conforme API 521 (2014). Em seguida, determina os
parametros de modelagem de dispersdo atmosférica adequados para replicar a

energia (empuxo e momento) disponivel para a ascensao da pluma.

2.10.1.1 Stack tip downwash

Zelensky e Zelt (2019), desenvolvedores da planilha AERflare, sugerem que o
AERMOD seja rodado com a opgao “no stack tip downwash”, ou seja, sem considerar
a existéncia de um vacuo puxando a pluma para baixo a favor do vento, devido a
préopria estrutura da chaminé. Isso porque o “stack tip downwash”, ocorre na altura
real da chaminé e o AERMOD faz esse calculo incorretamente, utilizando os
pseudoparametros. Isso € de suma importancia, visto que a ascensao da pluma,
calculada a partir dos parametros virtuais, tem grande influéncia nos resultados de
dispersdo no nivel do solo. A Figura 16 ilustra esse fenbmeno. Observe que a

ascensao da pluma comeca abaixo da altura real da chaminé.

Figura 16 — Stack tip downwash
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Fonte: KUNTZ, 2022.
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2.10.1.2 Eficiéncia de combustéo (AER, 2021)

Os pseudo-parametros para H2S em tochas de gas &cido sdo baseados nos
estudos de Kostiuk, Johnson e Thomas (2004), previamente discutido no sibitem 2.4,
que mostram que a ineficiéncia de tochas em ventos fortes é resultado do “stripping”

de combustivel da zona de combustdo da chama, conforme ilustra a Figura 17.

Figura 17 — Modelo de remocao de H2S para parametros da tocha

Vento passando pela o’
chama remove gas bruto .’

-
—‘—
-

Ineficiéncia resulta em A (gas bruto sai
guente) e B (gas bruto sai frio)

Fonte: AER (2021).

O gas removido € o combustivel ndo queimado e pode conter componentes do
gas bruto ndo oxidado ou parcialmente oxidado, a depender da cinética do
componente e tempo de residéncia em temperaturas mais altas. Os caminhos A e B,
indicados na Figura 17, representam 0s gases brutos que saem da extremidade da
chama e sob a chama, respectivamente. Ambos os caminhos tém magnitudes de
emissOes aproximadamente iguais. O AERflare assume que os gases que saem do
caminho B permanecem como H:2S, enquanto os gases que saem do caminho A
provavelmente foram aquecidos o suficiente para oxidar o H2S.

A abordagem para o modelo de fonte de H2S é baseada na suposi¢ao
simplificada de que a temperatura dos gases no caminho B é constante e & a média
da temperatura do gas bruto e do LIl dos gases brutos misturados (uma vez que 0s

gases ndo sao queimados, eles tém temperaturas inferiores aos gases de
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combustéo). Assim, a energia disponivel para a ascensao dos gases no caminho B é

proporcional a vazdo massica, que € uma funcdo da velocidade do vento.

2.10.1.3 Pseudoparametros

O AERflare calcula os pseudoparametros D, H; e U para conservar a massa,
momento e empuxo da fonte. Nessa abordagem, a temperatura (T) é a temperatura
real estimada da fonte e a Uy inclui o impulso fornecido pelo vapor ou ar auxiliar, em
tochas assistidas. A H; é a altura estimada da chama, incluindo a altura da chaminé
e o stack tip downwash.

Os principais parametros que fornecem a parametrizacdo adequada para a
ascensao da pluma sao detalhados adiante.

O fluxo de empuxo da pluma é dependente da vazdo massica dividida pela
pressao atmosférica local, multiplicado por uma constante e a soma de cinco termos,
conforme Equacao 46 (ZELENSKY; ZELT, 2019).

(46)

M
bp = +Rs/f( - —1>Ta
Pa nMa C C Mstoich

_ ﬁgRu [PCI]?Fpluma + CPf(Tf_To)
pa pa

Cpa

Cpstoich
— Ry ( - 1) (Ta = To) = (T — To)]
Onde as novas variaveis séo: F, (m* s3) é o fluxo de empuxo da pluma, P,
(kPa) é a presséo atmosférica, €, (J kg™*K) € o calor especifico da massa do gas da
tocha, R,/ € a razdo estequiométrica entre o exausto e a massa de combustivel,

Mgicn (kg kmolt) é a massa molar estequiométrica dos produtos da combustéo,

Cpseoich (3 kg'K1) € o calor especifico da massa estequiométrica dos produtos da
combustdo, T, (K) € a temperatura de referéncia para o PCI. O padrdo AER para Ty

é T,, mas pode ser modificado pelo usuario.

Observa-se que Fj, € independente do excesso de ar, sendo necessarias

somente as propriedades estequiométricas de combustdo. A Equacédo 46 confirma



87

gue nao se pode aumentar o empuxo de um corrente quente em relacdo ao ar
ambiente adicionando excesso de ar através de arraste.
Na planilha AERflare, a temperatura assumida da massa de gas removida da

zona de combustao é definida pela Equacao 47.

Tstrippea = 0,5 % (Tign + Tf) + 273,15 =Ty (47)

Onde, T4, € a temperatura de ignicdo do combustivel e Ty € a temperatura do

gas antes da combustéao.

O momento de uma tocha se inicia com o gas antes da combustédo saindo na
extremidade do queimador. Uma vez que o ar é arrastado, a velocidade da mistura é
reduzida para conservacdo de momento, 0 gads queima e a massa especifica dos
produtos da combustéo e do gas ndo queimado diminui a medida que a temperatura
aumenta até que todo o gas seja queimado. Para ser conservador, este aumento no
momento, devido aos gases quentes € ignorado e o momento do gas é conservado
da extremidade da tocha até o final da zona de combustéo. O fluxo de momento do

gas da tocha (m#/s?) é calculado, conforme Equacéo 48.

. 2
_ UVepr _Uptiy Mo, Dy (48)

mT np, o, M.Tr T 4

Onde, Uy (m s) é a velocidade de saida do gas da tocha, V; (m* s?) é a vazéo
volumétrica da tocha, p (kg m=) é a massa especifica do gas da tocha nas condi¢des
de fluxo, My (kg kmol™) é a massa molar do gas da tocha e Dy (m) € o diametro real

da tocha.

A fonte de HzS difere da fonte de SOz, pois 0 H2S tem um componente de calor
mais baixo que € baseado na remog¢do de energia da chama por convecgdo e o
momento é calculado a partir do fluxo de massa ndo combustivel, conforme a Equacéo
49.

Fmstripped = me * (1 - nconv) * Nunconv (49)
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Onde n.ny, € a fracdo de gas convertida € Nyncony € @ fracdo de gas nao
convertida durante a combustéo.

A planilha AERflare considera tanto o F, quanto o F,, apresentados nas
Equacdes 46 e 48, respectivamente. Com essas duas equacdes e trés variaveis
desconhecidas, uma das varidveis deve ser especificada e entdo as outras duas

podem ser resolvidas, conforme Equacéo 50.

_ 9Fmy _ (Ts* — Ta) (50)

U *
s Fpp T,

De maneira similar a Equacéo 50, o D pode ser calculado pela Equacéo 51.

Fbp Ts*
D: =2 /— —
: gU; (Ts* - Ta) (51)

Por fim, a Hy , para fonte de H2S, pode ser determinada, de acordo com a

Equacéo 52.

U 2
Hi = hy+%1/,+ 2min (Df (U—f _ 1,5),0) (52)
a

A altura virtual é determinada pelo calculo da altura vertical da chama (Z;)
usando o modelo de chama de Brzustowski (1976), onde para H2S, altura virtual
considera a metade da altura vertical da chama, mais a altura real da tocha e o stack
tip downwash, baseado no diametro real da tocha e na razao de Uy e U,.

Conforme ja4 mencionado, esse modelo permite determinar a posicdo da
extremidade da chama ao longo de um eixo de jato adimensional e, em seguida,
converte para as distancias vertical e a favor do vento usando a razdo da extremidade
da chama pelo momento de vento cruzado e o didmetro da real da tocha. O flare tip
stack downwash ja esta contabilizado, portanto, 0 AERMOD devera ser executado
com a opcgéo no stack tip downwash (NOSTD).

O grande diferencial da metodologia AERflare é que ela evita as simplificacdes

das metodologias existentes. Conforme explicado previamente, a base para o calculo
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de F,,; e F,,, em termos de parametros de chaminé (Ds, Vs, Ts) foi simplificada
(BRIGGS, 1969) com base na presuncdo de que emissfes de chaminés
convencionais sao emissoes relativamente quentes (cerca de 200 °C), tem baixa
velocidade (cerca de 20 m /s) e propriedades semelhante ao ar. Para emissfes que
nao atendem essas suposi¢cdes ou com entradas arbitrarias para os parametros da
chaminé, a energia ndo € conservada e a ascensao equivocada da pluma resultara
em concentracdo de poluentes no nivel do solo sub ou superestimada (AER, 2021).
Hoje, na modelagem de dispersdo atmosférica de tochas, as suposicoes
bésicas para formulagcédo de F,,; e F,, sdo excedidas. As tochas possuem plumas
muito quentes (> 600 °C), jatos com ampla faixa de velocidades e, muitas vezes, uma
composicao de gas que difere em relacdo ao peso molecular. O AERflare continua a
utilizar as equacg@es fundamentais de F,, s € F¢, contudo, evitando simplificacdes para
que tais parametros sejam corretos e, portanto, representem de forma mais realista a

ascensao da pluma na atmosfera (AER, 2021).

2.11 Odor e percepcao odorante

O termo odor pode ser definido como uma mistura complexa de moléculas
guimicas volateis, emitidas, na sua maioria, por atividades industriais, domésticas e
agricolas (LE CLOIREC et al.,1994). Por vérias décadas, sabe-se que eles tém
potencial de causar efeito adversos ao ser humano, tais como estresses emocionais,
desconforto, dores de cabeca, depressdo, nauseas e vOmitos (NATIONAL
RESEARCH COUNCIL COMMITTEE ON ODORS, 1979; CAPELLI et al., 2013).

Os odores também sdo a maior causa de reclamac¢des da populacdo as
autoridades locais (HENSHAW; NICELL; SIKDAR, 2006) e por serem considerados
contaminantes atmosféricos, estado sujeitos a regulacao do Estado (AATAMILA et al.,
2011). Em alguns paises europeus, foi relatado que entre 13 % e 20 % da populacéo
se incomoda com odores ambientais (HUDON et al., 2000).

Tal percepcdo de odor se da por dois canais: fisiolégico e psicologico. A
resposta fisiologica é dada pela interacdo de contaminante com 0s receptores
olfativos. Assim que o olfato humano entra em contato com a substancia odorifera,

sinais sdo enviados ao cérebro, onde as impressdes do odor sdo criadas e
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comparadas com memorias armazenadas (SHERIDAN, 2008). Logo, essas
sensacdes sdo baseadas na experiéncia do receptor, que definira o grau de incébmodo
(DRAVNIEKS; JARKE, 1980), através da resposta psicoldgica.

O viés psicoldgico é responsavel por reacdes fisicas, como dores de cabeca,
nauseas, estresse etc. na presenca de odores incobmodos desconhecidos, mesmo que
ndo estejam necessariamente associados a um risco para a saude humana
(AATAMILA et al., 2011). Observa-se, portanto, que as respostas individuais a um
odor séo altamente subjetivas.

Além da percepc¢do de odor variar entre individuos, também varia ha mesma
pessoa com o tempo (habituacdo e adaptacao) (MILHAU; HAMELIN; TATRY, 1994).
As respostas olfativas dependem ainda da idade (maior idade esta associada com a
diminuicdo da sensibilidade), com o sexo (mulheres, em média, tem um limiar de
percepcao de odor mais baixo do que homens da mesma faixa etaria), estado de
saude (resfriado, alergia nasal) e habito de fumar (STUETZ; GOSTELOW; BURGESS,
2001).

2.11.1 Caracteristicas do odor

O odor possui algumas caracteristicas que podem ser medidas. Segundo
McGinley e McGinley (2002) elas podem ser agrupadas em cinco dimensdes
principais, descritas a seguir:

e Detectabilidade ou limiar do odor: refere-se a concentragdo minima tedrica de

estimulo odorifero necesséario para deteccdo em um percentual especifico da
populacao (em geral 50 %) (U.S. EPA, 1992).

e Intensidade: é a for¢ca percebida ou a magnitude da sensac¢éo de odor, aumentado
como uma funcdo da concentracdo (RIVM, 2009). Para sua quantificacdo sao
usadas escalas de intensidade, nas quais a intensidade percebida de um odor &
comparada a intensidade de um produto quimico padrao (NICELL, 2009).

e Tom hedbnico ou desagradavel: representa a aceitabilidade do odor
(DAMUCHALLI; GUO, 2020; NIMMERMARK, 2011). A percepcao da hedonicidade

fora do laboratorio pode ser influenciada por experiéncia subjetiva, frequéncia de

ocorréncia, intensidade e duracéo do odor (U.S. EPA, 1992).
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e Carater ou qualidade do odor: descreve em palavras (descritores de odor) com o

gue um odor se parece. Os descritores incluem termos como de peixe, terroso,
floral. O odor é caracterizado utilizando um vocabulario de referéncia para gosto,
sensacao e descrigao do odor (MCGINLEY; MCGINLEY, 2002).

e Persisténcia: descreve a taxa na qual a intensidade percebida de um odor reduz
a medida que o odor sofre o processo de diluicdo na atmosfera, a partir da fonte,
a favor do vento (MCGINLEY et al., 2000).

2.11.2 Fatores que afetam o impacto odorante

Por muito tempo, os fatores que compdem o padrao de impacto do odor no
ambiente foram descritos em termos de frequéncia, intensidade, duracdo e
ofensividade, conhecido pelas iniciais FIDO (WATTS; SWEETEN, 1995).
Posteriormente, 0 ambiente receptor, ou seja, a localizacéo espacial do odor, também
foi adicionada, gerando o termo mais atual FIDOL (FREEMAN; CUDMORE, 2002).

Esses fatores influenciam a extensdo em que o odor afeta negativamente os
individuos, as comunidades e podem ser utilizados como base para diagndsticos e
avaliagbes de impacto odorante (NICELL, 2009). A Tabela 9 descreve,

resumidamente, cada um dos fatores “FIDOL”.

Tabela 9 — Fatores que determinam o grau de incbmodo odorante

Fatores Descricao

Frequéncia (com que frequéncia o Relacionada a um percentil, o qual fornece o
receptor € exposto ao odor) numero permitido de excedéncias de um limite

de concentracéo de odor especifico

Intensidade Nivel de odor (concentracdo)

Duracgao Tempo decorrido durante o qual o odor é
percebido

Ofensividade Definida pelo carater do odor (definicdo

subjetiva da (des) agradabilidade do odor
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Localizacdo Relacionada ao uso do solo no entorno de
uma fonte de odor; localizagdo de
comunidades ou individuos fora dos limites

das instalacGes emissoras do odor

Fonte: DEFRA (2010); BRANCHER et al. (2017).

2.11.3 Fontes e principais compostos odoriferos em refinarias de petréleo

Os odores em uma refinaria de petréleo sdo devido as seguintes substancias:
composto sulfurados, incluindo sulfeto de hidrogénio (H2S), mercaptanas, sulfetos e
dissulfetos; compostos nitrogenados, incluindo amoénia (NHs) e aminas e;
hidrocarbonetos, incluindo Compostos Orgéanicos Volateis (COVs), cetonas, aldeidos,
acidos organicos, fenois e aromaticos. Ja as principais fontes de odor incluem:
armazenamento (petroleos e derivados); dessalinizacao de agua; refino de petréleo
bruto; estacdo de tratamento de efluentes, incluindo separador agua-6leo, unidade de
Flotagdo por Ar Dissolvido (DAF) descobertas, unidades de biotratamento; tochas
(produtos nao queimados) e operagdes de carregamento (CONCAWE, 2020).

A Tabela 10 apresenta os processos de refino e compostos com potencial de

odor em refinarias de petroéleo.

Tabela 10 — Processos de refino e compostos odoriferos

Processo (fonte) Compostos odoriferos

Alquilacéo Os fumos advindos bacias de neutralizacéo
Armazenamento Compostos sulfurados, COVs.

Tochas Compostos sulfurados, NHs e COVs.

Refino do petréleo bruto H2S, aldeidos complexos, acidos organicos e

componente fendlico
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Agua 4acida da producéo de petroleo H.S, aromaticos, cetonas, aldeidos e &cidos
graxos.

Ar ventado dos processos de adogcamento de Compostos sulfurados
gas (remocéo de gas acido)

Desparafinacdo para produzir 6leo lubrificante Compostos sulfurados
Estacédo de tratamento de efluentes Compostos sulfurados (incluindo H2S) e
compostos nitrogenados
Gerenciamento de causticos usados para Hidrocarbonetos, mercaptanas e H2S.
absorver e remover Hz2S, mercaptanas e

contaminantes fenolicos de fluxos de produtos

intermediarios e finais

Fonte: CAPELLI et al. (2020); CONCAWE, (2020).

Para reducdo de odor nesses processos podem ser utilizadas medidas
operacionais e de prevencdo. Em tochas, por exemplo, recomenda-se a redugao de
vazoes rotineiras para queima e melhoria na eficiéncia da combustdo e, em tanques
de armazenamento, recomenda-se a instalacdo de vedacOGes duplas em tetos
flutuantes.

Além dessas medidas, tecnologias de tratamento e controle (fim de tubo)
podem ser implementadas, tais como incineracao, tratamento de gas residual com
reagente granular, biofiltracdo e gas scrubber (absorcdo) (CAPELLI et al., 2020;
CONCAWE, 2020).

Na Tabela 11 sdo apresentadas as caracteristicas de alguns compostos
odoriferos presentes em refinarias de petréleo, bem como seus respectivos limites de

percepcao olfativa.

Tabela 11 — Carater de odor e valores de limites de odor de compostos odoriferos

Faixa de limite

percepcao (ppm)

Composto Caréter do odor

Compostos sulfurados

Sulfeto de hidrogénio — H2S Ovo podre 0,0005-1,4
Dimetilsulfeto — C2HsS Vegetais podres 0,0012 - 8,11
Dimetildissulfeto — C2HeS2 Alho, putrido 0,0029 - 1,45
Metanotiol — CH4S Repolho podre, alho 0,51 x 10°'2-0,56
Etanotiol — C2HeS Repolho podre 0,87 x10°5-18
Diéxido de enxofre — SOz Metélico 0,33-8

Compostos nitrogenados
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Amoénia — NH3 Pungente, irritante 0,043 - 60,3
Metilamina — CHsN Peixe 0,0075-4,8
Dimetilamina — C2H7N Amoniacal, peixe podre 0,0076 — 4,2
Trietilamina — CsH1sN Peixe, pungente 0,0002 - 1,82
Dioxido de nitrogénio — NO2 Agua sanitaria 0,058 - 0,5
Compostos aromaticos
Benzeno — CeHs Aromético, doce, solvente 0,47 — 313
Tolueno — C7Hs Azedo, queimado 0,021 - 157
Etil benzeno — CsHio Oleoso, solvente <0,002 — 18
Xileno (o0-, m-, p-isébmeros) — CsHio Doce, empireumatico 0,012 - 316
Trimetilbenzeno (todos os isébmeros) — CoHi2  Aromatico 0,006 — 24
Acidos organicos
Acido férmico — CH202 Pungente 0,52 — 3,40
Acido acético — CH20> Vinagre, pungente 0,004 - 204
Acido propidnico — CsHsO> Azedo 0,0099 — 4,65
Aldeidos e cetonas
Acetaldeido — C2H4O Pungente, sufocante, 0,0015 - 1000
frutado, maca
Acetona — CsHsO Doce, frutado 0,40 — 11745
Metil isopropil cetona — CsH100 Doce, pungente 0,51-4,8
Metil propil cetona — CsH100 Esmalte 0,028 — 65
Fendis
Fenol — CeHsOH Acido, tinta, empireumatico 0,045 — 1,95

Fonte: PICCARDO et al. (2022).

Observa-se que os compostos sulfurados reduzidos tém seus limites de

percepcdo de odor em baixissimas concentracfes, sendo, portanto, os principais

responsaveis por causar incbmodos, seguidos pelos compostos nitrogenados. Outro

ponto de destaque é que em Muitos processos, esses compostos encontram-se

misturados e em diferentes concentracdes, o que pode levar a intensificacao

(sinergismo) ou reducéo (antagonismo) do limite de percepc¢ao olfativa (SHERIDAN,

2008).

2.11.4 Odor e efeitos para a satude
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O tema odor é muito complexo, conforme descritos nos topicos anteriores, logo
faz-se necessario o aprofundamento dos possiveis efeitos na satde humana, cuja via
de entrada no organismo pode ser respiratoria ou cutanea. A manifestacdo de
sintomas vai depender da concentracéo e do tempo da exposi¢cdo aos odorantes, bem
como pelo seu potencial de irritacdo e/ou biotransformacdo em metabdlitos nocivos
(PICCADO, 2022).

Os possiveis efeitos toxicos do H2S e NHs, frequentemente mais presentes em

emissoes odoriferas, sdo detalhados nas Tabelas 12 e 13.

Tabela 12 — Efeitos téxicos da exposi¢cao ao H2S por inalacdo

Exposic¢éo (ppm) Sintomas
0,024 - 23 Limite de odor
2-5 A exposicéo prolongada pode causar lacrimejamento, dores de cabecga,

perda de sono ou nduseas. Constricao brénquica em alguns pacientes
asmaticos

20 Possivel fadiga, perda de apetite, dor de cabeca, irritabilidade, falta de
memoria, tonturas.

50 - 100 Leve conjuntivite e irritac@o do trato respiratorio apds 1 h. Pode causar
distarbios digestivos e perda de apetite.

100 Tosse, irritacdo nos olhos, perda do olfato apds 2 a 15 minutos (fadiga
olfativa). Respiragéo alterada, sonoléncia apds 15-30 min. Irritacdo da
garganta apos 1 h. Aumento gradual da gravidade dos sintomas ao longo de
varias horas. A morte pode ocorrer apés 48 h.

100 — 150 Perda do olfato (fadiga ou paralisia olfativa).

100 - 150 Conjuntivite acentuada e irritacéo do trato respiratério apés 1 h. Edema
pulmonar pode ocorrer por exposicao prolongada.

500 - 700 Cambaleante, colapso em 5 min. Danos graves aos olhos em 30
min. Morte apés 30-60 min.

700 — 1000 Rapida inconsciéncia ou colapso imediato dentro de 1-2 respiragdes,

a respiracdo para. Morte em poucos minutos.

1000 — 2000 Morte quase instantanea

Fonte: PICCARDO, 2022.

Tabela 13 — Efeitos toxicos da exposi¢cdo aguda a NHs por inalagédo

Exposicéo (ppm) Sintomas
0,04 - 60 Limite de odor
50 Irritacdo imediata dos olhos, nariz e garganta (2 horas de exposicéo)
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Exposicéo (ppm) Sintomas

100 Irritacdo rapida dos olhos e trato respiratério

250 Toleravel pela maioria das pessoas (30 a 60 minutos de exposicéo)
700 Irritacdo imediata dos olhos e garganta

>1500 Edema pulmonar, tosse, laringoespasmo

2500-4500 Fatal (30 min. De exposicao)

5000-10000 Rapidamente fatal devido a obstrugdo das vias aéreas; também pode

causar danos a pele
Fonte: PICCARDO, 2022.

2.12 Avaliacao de impacto ambiental de emissdes odorantes

De acordo com Nicell (2009), existem duas abordagens distintas para avaliacao
do impacto ambiental do odor, que podem ser aplicadas de maneira individual ou
conjunta, quais sejam: caracterizacao da fonte e posterior previsdo dos impactos na
circunvizinhanca ou medi¢cBes diretas do odor em campo. Na primeira, ocorrem
medicdes de vazbes volumétricas e coleta de amostras, que fornecem a taxa de
emissdo do odorante, sendo um dado de entrada para modelos de dispersao
atmosférica. Na segunda abordagem, podem ser feitas investigacbes e andlise de

gueixas, inspecdes em campo e olfatbmetro de campo.

2.12.1 Modelagem da dispersdo atmosférica de odor

A modelagem de dispers@o de odores na atmosfera pode utilizar diferentes
tipos de modelos matematicos, possibilitando a estimativa da variacdo temporal e
espacial das concentracbes de odor, considerando dados meteorolégicos,
topograficos e de emissdo (CONTI; GUARINO; BACENETTI, 2020). Essa ferramenta
tem sido amplamente aplicada em vérias situacdes, principalmente modelos
gaussianos, tais como ISC, CALPUFF e AERMOD (MCINTYRE, 2000; HENSHAW,
NICELL; SIKDAR, 2006; YU et al. 2009; LATOS et al., 2011).

Esses modelos matematicos podem ser Uteis e efetivos para avaliar a

dispersédo de odores, a partir de dados de emissdes disponiveis e para correlacionar
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com queixas, além disso, permitem estimar a concentragdo maxima em um
determinado local, de modo e evitar reclamagdes (MCINTYRE, 2000). Contudo, os
resultados dos modelos gaussianos fornecem concentragdes, ho minimo, horarias,
nao sendo representativos para avaliar o incbmodo, cuja percepc¢ao € instantanea pelo
olfato humano.

A importancia da escolha de tempos médios em simulagdes pode ser percebida
pela analise da Figura 18. Quanto menor o intervalo de tempo entre os dados, mais
instantaneos sao os resultados de concentracdo, logo, mais distantes dos valores

médios e mais proximos da realidade, eles séo.

Figura 18 — Concentracdo de gases odoriferos em funcdo do tempo

Limite de detecgéao

Concentracao média

=
Tempo
Fonte: DOURADO, 2007.

A area preenchida na cor cinza indica que valores de pico de concentracdo de
um composto odorifero podem permitir a percepcao de odor, ainda que o valor médio
esteja abaixo do limite de deteccdo (BOEKER et al., 2001).

Diante do exposto, faz-se necessario ajustar o codigo do modelo de dispersao
para tornar o calculo mais realista possivel. Nesses casos, geralmente é utilizada uma
relacdo “pico-média”, que converte concentracdo médias de longos periodos para
meédias de curto periodo. Isto é feito com o objetivo de imitar a percepcao do sistema
olfativo humano (DREW et al., 2007; PIRINGER et al.,, 2007; SCHAUBERGER,;
PIRIGER, 2012).
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O método mais amplamente adotado para estimar concentragcbes médias de
curto intervalo de tempo, com base em periodos médios mais longos (por exemplo, 1-
h) é expresso na Equacao 53 (NICELL, 2009).

(tm>” (53)
Cp=Cp|—

Onde C,, € a concentragdo média para o maior tempo de integragao, t,,; C, €
a concentragdo media para o menor tempo de integracdo, t,; € u € um expoente
empirico (adimensional) que depende do grau de turbuléncia atmosférica (ou seja,
estabilidade atmosférica) e geralmente varia de 0,17 a 0,68 (NICELL, 2009). Um valor
u de 0,28 tem sido comumente usado para converter concentragdes entre tempos
médios (NICELL, 2009).

Além da Equacdo 53, em analises de dispersdo de odores, alguns estudos
fornecem uma relacao dose-resposta que correlaciona as concentracdes de odor com
a Probabilidade de Detecc¢éo (PD) de um odor especifico, que pode ser estimada pela
Equacéo 54 (NICELL, 2003):

100 (54)

1-p
1+(¢) "

Onde PD (%) representa a probabilidade de deteccdo de um odor, C € a

PD =

concentracdo do composto odorifero (ppb), C; é a concentracdo limite do composto
odorifero especifico (ppb) e p (adimensional) é a "persisténcia da resposta" do odor
especifico (NICELL, 2003). O valor de p variade 0 a 1, a depender do composto. Para
esse estudo, o valor de p adotado foi de 0,4 (baseado em observagcbes da
porcentagem de pessoas que conseguem identificar a existéncia de H2S em uma faixa
de concentracdo (AMOORE, 1985). A concentracao limite para H2S foi fixada em 4,7
ppb (LEONARDOS; KENDALL; BARNARD, 1969).

De forma semelhante, outra relacdo foi proposta para avaliar o incbmodo

causado pelos odores (NICELL, 2003), de acordo com a Equacéao 55.
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10
Gl = — (55)
Cs av) @
1+ (=542)

Onde Gl (unidade de aborrecimento, AU) representa o grau de incbmodo as
pessoas variando de 0 a 10, C é a concentracdo do composto odorifero (ppb), Csau
corresponde as concentracdes odoriferas onde o desconforto das pessoas tem um
valor de 5 UA e o termo a (adimensional) € a "persisténcia do incobmodo" do odor
especifico (variando de 0 a 1) (NICELL, 2003). Com base em observacdes de pessoas
incomodadas com a existéncia de H2S na atmosfera os parametros Csau € a foram
estimados em 23 ppb e 0,68, respectivamente (AMOORE, 1985).

2.12.2 Avaliacdo do impacto odorante em campo

A avaliacdo do odor em campo tem como vantagem a correspondéncia dos
resultados encontrados a real percepcéo olfativa do receptor no ambiente e ndo uma
tentativa de representacao da realidade como as obtidas por modelos de dispersao, a
partir de medidas no nivel de emissdo. Essas avaliacbes, contudo, sé poderao ser
realizadas com o inicio de operacdo do empreendimento (VIEIRA, 2013).

Umas das formas de avaliacao é por meio de investigacao e andlise de queixas,
sendo amplamente utilizadas como indicadores da existéncia de um problema
relacionado a odor, principalmente em areas densamente povoadas (UK
ENVIRONMENT AGENCY, 2002). Contudo, apresentam algumas desvantagens
(MINISTRY FOR THE ENVIRONMENT, 2016):

e Algumas pessoas podem estar relutantes em reclamar, ou simplesmente néo
sabem a quem reclamar;

e As pessoas podem parar de reclamar sobre um problema continuo se sentirem
qgue nenhuma acgéo esta sendo tomada;

e A tolerancia aos odores é subjetiva e varia consideravelmente com a percepgao
individual,

e As vezes pode ser dificil identificar a causa de problemas especificos de odor, de

modo que uma atividade pode ser erroneamente culpada pelas a¢des de outra;



100

¢ Reducdo de queixas, devido a habituacao ao odor.

Assim, de modo geral, ndo se sabe com que precisdo o numero de queixas
relacionadas a percepcado de odores ira refletir o nivel geral de incobmodo da
comunidade.

Nessa abordagem alguns pontos devem ser considerados: se uma inspecao
no local ndo for possivel, as informacdes de data, hora e local podem ser usadas com
os dados operacionais da suposta fonte e dados meteorologicos (dos registros de
monitoramento) para ajudar a determinar se a reclamacao é valida. Além disso, as
reclamacdes devem sempre ser registradas, mesmo quando a reclamacao nao puder
ser investigada por uma inspecao no local (MINISTRY FOR THE ENVIRONMENT,
2016).

Outras abordagem para avaliacdes do impacto de odor podem ser feitas
através de instrumentos, como olfatbmetro de campo portatil, inspecdes de campo,
rede de percepcéo de odor (realizada por moradores das comunidades do entorno de
uma fonte de odor, que registram observacfes através de cartdes-resposta),
questionarios repetidos (individuos da comunidade selecionados para avaliar
rotineiramente seu nivel de incéBmodo em horarios e locais pré-estabelecidos) e
enguete olfatométrica (diagndéstico da qualidade do ar relativo a percepcao de odores,

através da aplicacao de questionarios) (VIEIRA, 2013).
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3 METODOLOGIA

3.1 Caracterizacdo da area de estudo

O estudo foi realizado em uma refinaria de petroleo, que tem como principal

objetivo maximizar a producao de derivados de petrdleo e aumentar a oferta desses

produtos no mercado brasileiro local. Os fornos e caldeiras da refinaria queimam tanto

gas natural quanto de refinaria e o gas acido é enviado temporariamente para queima

em um sistema de tocha até que a Unidade de Recuperacao de Enxofre (URE) retorne

da manutencéao.

Abaixo, as principais caracteristicas da area de estudo que afetam a disperséo

atmosférica:

Esta instalada em um Complexo Industrial Portuario: existem bem préoximo a
Refinaria, uma petroquimica e uma fabrica de bens de consumo (alimentos,
bebidas, produtos de limpeza e higiene pessoal);

A topografia da area tem predominio de terreno montanhoso;

Climatologia: sofre influéncia do sistema de brisas (nas estacdes de outono e
inverno — abril a julho).

O uso e ocupacdo do solo: caracterizado por grandes extensfes de areas de
mangue, mata, monocultivo (cana de aclcar), zona antropizada, solo exposto,
area urbana e industrial.

A dispersédo é favorecida, pois o complexo industrial encontra-se em area
litoranea plana com temperaturas elevadas (~ 27 °C), alta precipitacédo
pluviométrica (> 1.000 mm ano '), além de sofrer influéncia de ventos alisios

de nordeste, com velocidade média em torno de 3 m s™'.

3.2 Sistema de tocha quimica

Os alivios ou descartes acidos sao enviados para a rede de alivio do sistema

de tocha quimica, composto por coletores e um vaso knock-out. Nesse vaso, goticulas
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liguidas sdo removidas, evitando seu arraste para a tocha. O condensado separado é
destinado para o sistema de agua acida, enquanto a fase gasosa € destinada para a
tocha quimica. O vaso ainda recebe uma injecéo de gas de purga (GC) proveniente
do vaso separador de GC, que retém particulas de liquido e evita arraste para os
pilotos, 0 que pode provocar sua obstrucdo e possivel apagamento.

O GC é utilizado como gas de purga para evitar entrada de ar no sistema, além
de também ser destinado para os pilotos para promover o acendimento e o inicio da
gueima. Também pode ser utilizado como gas de assisténcia para a queima estavel.

A tocha quimica € composta por queimador com quatro pilotos e ndo possui
quaisquer meios de assisténcia, como vapor ou ar. Além disso, dispbe de selagem de
topo para evitar a entrada de ar, do tipo selo fluidico.

O projeto do sistema de tocha quimica foi feito para receber as contribuicdes
das seguintes Unidades:

e Unidade de Tratamento de Aguas Acidas (UTAA);

e Unidade de Regeneragédo de Amina (MDEA);

e Unidade de Hidrotratamento de Diesel (HDT-D);

¢ Unidade de Hidrotratamento de Nafta de coque (HDT-N).

Como a URE estd em manutencdo, os descartes de gases acidos para o
sistema de tocha se d&do de forma continua. Nesse cenario, a Refinaria além de
controlar as emiss6es maximas de SOx também controla a carga de enxofre méxima
na matéria-prima.

As unidades do bloco de enxofre (UTAA e MDEA) sdo as principais
responsaveis pelo envio de gas acido para queima na tocha quimica. Na UTAA, as
correntes sao provenientes do vaso de carga da unidade e do topo da retificadora de
agua acida; ja na MDEA, as correntes sdo provenientes do vaso de separacdo de

amina rica e da torre de regeneracéo de amina.

3.3 Caracterizacado das correntes enviadas para a tocha

Os dados de vazao foram obtidos através da ferramenta Plant Information (P1),

cujo objetivo é capturar, processar, analisar e armazenar qualquer tipo de dados para
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as devidas andlises atraves de informacdes disponibilizadas por meio de telas graficas
com dados coletados a partir do Sistema Digital de Controle Distribuido (SDCD).

O Pl coleta informacfes de medidores de vazdes instalados no limite de bateria
das unidades, os quais permitem identificar quais unidades estdo aliviando. Além
disso, no coletor principal da tocha, também existem medidores ultrassdnicos que
permitem identificar o descarte geral da Refinaria.

As Tabelas 14 a 17 apresentam as composicfes médias das correntes

provenientes das Unidades contribuintes para queima em tocha.

Tabela 14 — Composicdo do gas acido da MDEA

Componentes % molar % massica
H2S 96,0 95,0
CsHs 4,0 5,0

Tabela 15 — Composicéo dos gases da HDT-D

Componentes % molar % massica

H2 80,0 16,4
CHa 6,0 9,8
C2Hs 3,0 9,2
CsHs 3,0 13,5
CaHio 3,0 17,8
Cs+ 4,1 30,2
H2S 0,9 3,1

Tabela 16 — Composicéo dos gases da HDT-N

Componentes % mol % massica

H2 60,0 6,6
CsHs 35,0 84,1
H2S 5,0 9,3

A Tabela 17 indica que a Unidade de agua acida esta enviando uma corrente
muito rica em agua (pode prejudicar a eficiéncia da combustdo), onde uma resolucéo

simples seria a inclusdo de mais um resfriador ao processo.
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Tabela 17 — Composicéo dos gases da UTAA

Componentes % mol % massica

H2S 9,6 16,8
NH3 13,7 12,0
H20 76,7 71,2

Além dos gases acima mencionados, a tocha também recebe o gas de purga,

cuja composicao € mostrada na Tabela 18.

Tabela 18 — Composicdo do gas combustivel

Componentes % mol % massica
H2 14,0 1,7
CHa 74,0 73,4
C2Hs 9,0 16,7
CsHs 3,0 8,2

Por fim, a Tabela 19 mostra a composicao total do gas enviado para a tocha,
correspondendo a operagcdo normal da Refinaria, contemplando todas as correntes

elencadas nas tabelas predecessoras.

Tabela 19 — Composicéo da corrente enviada para queima na tocha

Componentes % molar % massica toneladas/dia

H2 48,65 6,22 14,92
CH4 2,76 2,81 6,74
C2H6 1,23 2,35 5,65
C3H8 11,59 32,39 77,74

C4H10 0,79 2,92 7,02
IC4H10 0,39 1,45 3,48

C5+ 1,62 7,42 17,82
H2S 6,90 14,90 35,78
NH3 3,86 4,17 10,00

H20 22,21 25,36 60,90
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Sobre a corrente e condigdes operacionais, algumas informac¢des devem ser
destacadas:
e A velocidades no bocal esta abaixo de 18,2 m s1. Segundo a U.S.EPA, nessa
condigdo, ndo se esperam problemas com descolamento de chama.
e As temperaturas de chama deveriam variar entre aproximadamente 673 °C a
1000 °C. Contudo, a temperatura da chama pode ser maior devido a grande
quantidade de hidrocarbonetos e hidrogénio na corrente.

3.3.1 Inventéario de emissdes

Neste estudo, a dispersdo atmosférica de H2S ndo queimado da tocha foi
analisada. Embora a refinaria possua outras fontes de emissdo de H2S, como a
Estacdo de Tratamento de Efluentes Industriais e outras fontes externas a refinaria,
este estudo apenas considerou a fonte tocha, devido as altas vazfes de H2S enviadas

para queima.

3.4 Historico de reclamacgdes

A Refinaria realiza rondas diarias para que possa preencher o questionario de
registro de percepcao de odor em 6 pontos externos em seu entorno. Além da ronda
diaria, as dendncias externas podem ser feitas por meio do canal telefénico para
reclamacdes (Atendimento ao Cliente).

A Figura 19 mostra os principais pontos de reclamagao que circundam o site
da refinaria, a tocha e as Estacfes de Monitoramento de Qualidade do ar (EMQAS),
dispostos sobre as curvas do terreno.

O ponto 1 € uma empresa de produtos quimicos, o ponto 2 é uma fabrica de
bens de consumo, o ponto 3 é uma via com pedagio, o ponto 4 é um campus
universitario e os pontos 5 e 6 sao vilas e condominios residenciais com cerca de
4.000 habitantes.

A Figura 20 ilustra os nameros de reclamacgdes referentes ao ano de 2018,

periodo no qual a URE esteve indisponivel, reportadas pela Refinaria.
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Figura 19 - Tocha e pontos de reclamacéo
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3.5 Caracterizacdo meteorolégica

Existem duas EMQAs ao redor da refinaria. Na Figura 19, elas séo referidas
como EMQA A, localizada a 5 km da tocha (norte da refinaria) e EMQA B, localizada

a 2 km da tocha (oeste da refinaria).
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Essas EMQAs processam os dados na forma de médias horéarias, no proprio
local, online e em tempo real, a concentracado dos parametros de qualidade do ar e
meteorologia. As médias sao transmitidas para a central de telemetria e armazenadas
em servidor de banco de dados, sendo validadas tecnicamente para posterior
disponibilizacéo através de boletins diarios no endereco eletrénico do 6rgao regulador.

A EMQA A é a Unica que aquisita parametros meteorologicos tais como
temperatura, umidade relativa, radiacdo solar, precipitacdo, velocidade do vento e
direcdo do vento. No entanto, ndo monitora a cobertura de nuvens, logo, para este
estudo, este parametro foi obtido do aeroporto mais proximo (PROTIM, 2022) que esta
localizado a 40 km da Refinaria.

Os dados meteoroldgicos horarios de superficie adquiridos pelo AQMS A, para
0 ano de 2018, foram utilizados para realizar a disperséo atmosférica de H2S. A Figura
21 mostra os padrdes de vento para este periodo, com direcdo predominante de
Sudeste.

Figura 21 — Rosa dos ventos para o periodo de 2018 (blowing from)

///
// p
/ P
S
//
/
/ /
| i |
|WEST | i
| | |
\ \
“.‘. .\\.
\
AN
\, AN
N \\
\\
\\
WIND SPEED
(m/s)
M -5
Bl s60-570
] 210-360

[] os0-2,10

Calms: 0,54%



108

3.6 Configuracdo do modelo de dispersdo atmosférica

Todas as simulagbes de dispersdo atmosférica foram realizadas com o
software AERMOD View, versédo 9.9.0, em terrenos elevados e opcao de area rural.
Uma vez que o resultado do modelo é apresentado em médias horarias, a relacéao
pico-média foi utilizada para converter valores horarios para médias de curto periodo
de 5 s, equivalente a respiracdo humana.

A area de estudo foi configurada como sendo um setor de 20 km x 20 km
(dominio de simulagéo) ao redor da tocha, onde foi aplicada uma grade multicamadas
(sistema que combina caracteristicas de grades grosseiras e grades refinadas), sendo
atribuidos trés niveis, configurados da seguinte forma:

e Para uma distancia de até 3,5 km (proximo a fonte tocha e receptores discretos),
0 espacamento entre camadas foi de 250 m;

e Para uma distancia de até 6 km, o espacamento entre camadas foi de 500 m e,

e Para uma distancia de até 10 km, o espacamento entre camadas foi de 1.000 m,
perfazendo um total de 1.522 receptores.

Os dados Shuttle Radar Topography Mission (STRM3) do United States
Geological Service (USGD) foram selecionados para especificar a elevagao do terreno
na area (WEBGIS, 2022).

3.7 Modelagem numérica

3.7.1 Desenvolvimento do modelo

Todas as simulacdes foram realizadas usando o pacote CFD ANSYS FLUENT
2022 R1. Para reduzir o tempo computacional, foram utilizadas configuracdes de
computacédo paralela e cada caso analisado foi executado em 160 processadores em
paralelo. As simulacdes foram realizadas em um modelo 3D e apenas solu¢gbes em

regime permanente foram obtidas.
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A geometria da tocha foi criada no Spaceclaim e foi assumido que o gas aliviado
e 0 gas dos pilotos tém uma saida comum no centro, a fim de reduzir sua
complexidade. A altura da tocha é de 130 m, seu diametro interno é de 0,762 m. No
entanto, para as simulacfes, apenas a extremidade da tocha é de interesse, cuja
altura é de 3,7 m e velocidade de saida é de 11,8 m s! (considerando a existéncia
dos retentores de chama), os quais foram incluidos na geometria do tip, conforme

ilustra a Figura 22.

Figura 22 — Detalhe do tip da tocha considerado na simulacéo

Em relacdo as condi¢cdes de contorno do modelo CFD, o vento cruzado foi
considerado como entrada de velocidade, sendo a superficies de entrada a vazéo
massica de velocidade; combustivel do piloto e entrada de gas como superficie de
entrada de fluxo de massa; a direcdo do fluxo foi mantida normal a superficie; a
turbuléncia das superficies de entrada de velocidade foi especificada pela intensidade
da turbuléncia e pelo diametro hidraulico; a superficie inferior de todo o dominio, da
chaminé e do queimador foram definidas como saida para o ambiente. Para maior
precisdo do fluxo turbulento perto da superficie limite da chaminé, o Shear-Stress
Transport (SST) foi usado.

As superficies nas quais os fluxos saem do dominio foram definidas como a
saida de pressao, sendo especificada por um valor de pressdo manomeétrica igual a
zero.

A geometria e as dimensdes do dominio computacional estdo representadas

na Figura 23.
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Figura 23 — Dominio computacional de condigbes de contorno
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Os valores da velocidade do vento estdo na altura do anemometro (10 m) da
EMQA A no momento da observacao, sendo necessario obter a velocidade do vento
na altura da chaminé (130 m) para a simulacdo CFD. Para isso, foi utilizada a lei de
poténcia, conforme recomendado pela US EPA (1992), na condi¢do de estabilidade
neutra.

A malha computacional (Figuras 24 e 25) foi construida a partir do ANSYS
Fluent Meshing (versao 2022 R1) e possui aproximadamente 5,38 milhdes de volumes
do tipo polyhexcore. Esse tipo de malha € predominantemente formado por hexaedros
(utilizados na regido do bulk). Além disso, também é formado por prismas nas paredes
(para representar a camada limite) e poliedros, que sdo usados como camada
intermediaria para conectar os hexaedros e 0s prismas, a fim de preservar a qualidade
dos elementos.

Este tipo de malha combina as vantagens da utilizacdo de elementos
hexaédricos e poliédricos, permitindo gerar malhas com menos elementos, maior
qualidade ortogonal, alinhadas com a direcéo do fluxo e capazes de se adaptar a
geometrias complexas (ANSYS, 2021).

Conforme mostrado nas Figuras 24 e 25, a densidade da malha préoxima a
chaminé e na direcdo do vento, onde a chama se curva, foi mantida maior que as
demais regides do dominio, a fim de aumentar a precisdo do fluxo de reacéo nesta
regido de interesse. A grade final foi verificada para skewness e ortogonalidade,
ambos os parametros sdo comumente usados para verificar a qualidade das malhas.

A assimetria foi de 0,63 e a ortogonalidade minima foi de 0,1611.
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Figura 24 — Malha computacional

Figura 25 — Detalhe da malha computacional

3.7.2 Métodos de CFD para simulacdo numérica em tochas

Pela sua simplicidade, descricdo geralmente correta do comportamento do
escoamento e menor esforgco computacional, nesse trabalho, foi utilizada o Reynolds-
Averaged Navier-Stokes (RANS).

A turbuléncia foi simulada com o SST k — w (Shear-Stress Transport k-w), 0
qual representa com acuracia a transferéncia de calor do fluido para a parede
(velocidade zero na parede para formar perfil de camada limite) e a combustdo com
Non-premixed model (mixture fraction + PDF) para queima rapida de chama de altas
temperaturas. Para o calculo da energia térmica da radiagdo do jato, o0 modelo de

ordenadas discretas (OD) foi empregado.
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O coeficiente de absorcédo de gases de combustdo usou o modelo de soma
ponderada de gases cinzas, baseado em dominio (WSGGM).

3.7.3 Design de experimentos

O DOE “Design of Experiments” ou “Planejamento de Experimentos” € uma
ferramenta estatistica muito utilizada para determinar a melhor configuracdo que um
conjunto de variaveis controlaveis deve apresentar para maximizar um resultado de
interesse no processo.

Nesse trabalho, foram realizados sucessivos testes que envolveram
modificacdes intencionais de variaveis importantes para a combustdo na tocha, cujo
objetivo foi determinar quais dessas variaveis independentes (variaveis de entrada)
tém maior impacto sobre uma determinada variavel resposta (concentracdo de H2S
no nivel do solo).

Esses testes sdo importantes, pois 0 melhor valor de uma Unica variavel, nem
sempre indica o melhor conjunto de variaveis para reducdo da variavel resposta. O
melhor valor de uma variavel de entrada para reduzir a variavel de resposta indica o
minimo local. No entanto, pode haver um minimo global para a variavel de resposta
gue pode ser alcancado por um conjunto de variaveis de entrada diferentes daquelas

gue sao otimizadas individualmente.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

Essa sec¢éo € dividida em 3 partes, conforme segue: (i) resultados relativos a
modelagem de dispersdo de H2S no AERMOD, (ii) design de experimentos e (iii)

modelagem CFD.

4.1 Modelagem de dispersao atmosférica de H2S no AERMOD

4.1.1 Valores de maxima concentracdo de H2S no nivel do solo

As Probabilidades de Detecg¢éo (PDs) de H2S e o grau de incémodo (Gl) foram
estimados para 4 cenarios operacionais.

O Cenario 1 envolveu a simulagdo da composicdo do gas mostrada
previamente na Tabela 19, que representa a real dindmica operacional da queima na
tocha. Nesse cenario, a corrente possui um alto percentual de inerte (agua), o que
pode prejudicar a combustédo devido a redugao do LII da mistura.

O Cenario 2 simulou a composicao do gas mostrada na Tabela 20. Neste
cenario, houve a inclusdo de mais um resfriador na UTAA, de modo a reduzir a

quantidade de inerte (agua) enviada a tocha.

Tabela 20 — Composicéo da corrente enviada para a tocha no Cenario 2

Componentes t dia*t % Molar
Hz 14,92 52,86
CHa 6,74 3,04
Cz2Hs 5,65 1,36
C3Hs 77,74 12,74
CaH1o0 7,021 0,87

iICaH10 3,481 0,43
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Componentes t dia? % Molar
Cs+ 17,818 1,78
H2S 35,78 7,59
NHs 9,69 4,09
H20 37,98 15,24

O Cenario 3 também considerou a inclusdo de um resfriador na UTAA, tal como

o Cenario 2, aléem de um aumento na vazao de gas combustivel (predominantemente

metano) equivalente a 3,36 t h™* para proporcionar um acréscimo de 10 % (valor

arbitrario) no poder calorifico inferior (em massa) do gas enviado para a queima. A

composicao desta corrente € mostrada na Tabela 21.

Tabela 21 — Composicdo da corrente enviada para a tocha no Cenario 3

Componentes t dia* % Molar
H2 16,13 42,51
CHa 66,01 21,86
Cz2Hs 19,13 3,38
CsHs 84,47 10,17
CaH1o 7,03 0,64
iCaH10 3,50 0,33
Cs+ 17,84 1,31
H2S 35,80 5,58
NH3 9,64 3,01
H20 38,03 11,21

No Cenario 4, ha um aumento de 1,2 vezes (produc¢do estimada em um futuro

préoximo) da vazao massica liberada no Cenario 1. A sua composi¢cdo é mostrada na

Tabela 22.
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Tabela 22 — Composicéo da corrente enviada para a tocha no Cenario 4

Componentes t dia? % Molar
H2 17,91 48,65
CHa 8,08 2,76
C2Hs 6,77 1,23
CsHs 93,29 11,59
CasHio 8,43 0,79
iCaH10 4,18 0,39
Cs+ 21,38 1,62
H2S 42,94 6,90
NHs 12,00 3,86
H20 73,07 22,10

As informacg0es sobre os parametros da tocha e do gas de queima para cada
cenario séo fornecidas nas Tabelas 23 e 24.

Com as informacgdes dos parametros do gas, a planilha AERflare calcula o PCI
bruto e PCI liquido. Os LlIs foram calculados em planilha Excel, conforme Equacgéo 3

apresentada previamente no referencial teorico.

Tabela 23 — Parametros da chaminé da tocha e gas de queima

Cenario 1 2 3 4
Parametros Unidade Valor Valor Valor Valor
Vazao massica para a tocha kg ht 10.002 9.040 12.400 12.002

Peso molecular da corrente kg kgmolt 15,77 15,65 15,81 15,77

Massa especifica do gas
kg m3 0,5451 0,5409 0,5461 0,5451

(antes da combustéo)

Vazado volumétrica para a
m3 ht 11.690 11.640 16.630 14.020

tocha (*)
Velocidade de saida do gas m st 11,2 10,2 13,8 13,4
Diametro da tocha m 0,762 0,762 0,762 0,762

Pressao atmosférica do site kPa 101,325 101,325 101,325 101,325
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Cenério 1 2 3 4
Parametros Unidade Valor Valor Valor Valor
Altura da tocha m 130 130 130 130
Temperatura do gas °C 80 80 80 80
PCI bruto (*) MJ m-3 2475 27,13 30,12 24,75
PCI liquido (*) MJ m3 22,26 24,41 27,12 22,26
LIl % vol. 4,58 4,07 4,15 4,37

(*) 15 °C, 101,325 kPa

Tabela 24 — Parametros de entrada para a modelagem de dispersédo atmosférica

Cenério 1 2 3 4
Parametro

Temperatura virtual (K) 519,46 519,30 534,45 519,46
Velocidade virtual (m s1) 0,20 0,18 0,26 0,24
Didmetro virtual (m) 1,41 1,33 1,04 1,34
Taxa de emissédo de H2S (g s?) 0,701 0,572 0,373 0,765
Eficiéncia da conversao modelada (%) 99,50 99,63 99,73 99,51
Fracdo de gas ndo queimado (%) 43,71 4384 37,56 40,55
Altura virtual (m) 133,21 133,28 134,19 133,64
Temperatura ambiente (K) 300,15 300,15 300,15 300,15
Fluxo de empuxo do gas ndo queimado (m* s) 0,41 0,33 0,30 0,44
Fluxo de momento do gas nédo queimado (m*s?) 0,01 0,01 0,01 0,01

Apenas pela analise das Tabelas 23 e 24, ja é possivel inferir sobre a

estabilidade da chama, onde em todos 0s cenéarios tem-se: as velocidades de saida

do géas estdo abaixo de 18,2 m s, ndo sendo esperados problemas relacionados a

descolamento de chama; os Llls dos gases sdo menores do que 15,3 % em volume,

suficiente para manter uma boa eficiéncia de combustdo e; densidades de energia

dos gases acima de 20 MJ/m3, garantindo estabilidade da chama. Essas

caracteristicas combinadas contribuem para a elevada eficiéncia de combustédo acima

de 99,5 % obtida em todos os cenarios analisados.
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O passo seguinte é carregar o AERMOD com os parametros virtuais calculados
na planilha AERflare e apresentados na Tabela 24, cujos resultados de concentragéo
de H2S sdo em médias horarias. Em seguida, o modelo € ajustado para considerar
concentracfes médias de curto periodo (5 s), sendo os resultados apresentados na
Tabela 25 e Figuras 26 a 29.

Tabela 25 — Resultados da modelagem em receptores especificos em relacédo a
probabilidade de detecgéo (PD) de H2S e grau de incomodo (Gl) para

0s 4 cenarios

Valores maximos

Cenario 1 Cenario 2 Cenario 3 Cenario 4
Local PD Gl PD Gl PD Gl PD Gl

(%) (AV) (%) (AU) (%)  (AV) (%) (AU)
Max.* 77,69 4,12 72,96 3,93 58,75 3,46 79,39 4,19
Ponto 1 53,64 3,32 46,58 3,12 36,72 2,85 56,66 3,40
Ponto 2 28,67 2,63 22,74 2,44 13,73 2,10 30,96 2,69
Ponto 3 61,76 3,55 56,40 3,39 41,22 2,97 63,86 3,62
Ponto 4 41,07 2,97 37,67 2,88 24,46 2,50 41,98 3,00
Ponto 5 41,12 2,98 35,65 2,83 22,83 2,45 43,42 3,04
Ponto 6 27,47 2,59 23,75 2,48 14,24 2,13 28,79 2,63

*Ponto de méaxima concentracdo absoluta dentro dos limites da Refinaria.

As Figuras de 26 a 29 mostram as curvas de probabilidade de detecc¢do de H2S,
para os 4 cenarios em média de curto periodo (5 s).
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Figura 26 — PD de H2S — Concentracdo méaxima (Cenério 1)
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Figura 28 — PD de H2S — Concentracdo méaxima (Cenério 3)
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Para todos os cenarios, os resultados sugerem que as maiores PD e Gl
ocorrem no site da refinaria, préximo a tocha. Nos Cenarios 1 e 4, onde ha maiores

taxas de emissado de H2S, ha altas probabilidade de que o odor seja detectado, 77,69
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% e 79,43 %, respectivamente e, essas probabilidades diminuem a medida que a
distancia da fonte aumenta, exceto quando existem algumas caracteristicas
peculiares no terreno. Da analise do Cenario 1, devido ao baixo limiar de deteccéo do
H2S, o PD pode ser em torno de 41 %, mesmo a uma distancia de 3,5 km da tocha.

O ponto mais susceptivel ao odor fora do site da refinaria é o ponto 3, localizado
na direcdo predominante de ventos e relativamente perto da tocha (1,6 km), no qual a
PD pode chegar a 64% (Cenario 4). Contudo, € uma via de pedagio, logo, para a
maioria dos passantes, ha curta exposicao.

O Cenério 2 revela uma pequena reducdo de PD e Gl em todos os pontos
analisados, uma vez que a remocao de material inerte (agua) aumenta o poder
calorifico, o que melhora a eficiéncia da combustéo.

O Cenario 3 também proporciona o aumento do poder calorifico. Neste Cenario,
além de uma maior eficiéncia de combustdo em relacdo aos Cenarios 1 e 2, hd uma
maior altura virtual de liberagéo da pluma e aumento da ascenséo da pluma, fatores
gue proporcionam uma reducao de 19 % na probabilidade de deteccdo de odor, em
comparacao com o Cenério 1.

Por fim, o Cenario 4 avalia o impacto do aumento da vazao de gas enviada para
tocha, quando mantidas as condicbes do Cenéario 1. Nesse caso, houve pouca
diferenca em relacdo ao Cenario 1, sendo o principal fator o aumento das emissoes,
causado por um aumento na carga de H2S na corrente.

A partir das simulacdes, percebe-se que a reducdo de inertes (agua) na
corrente enviada para a queima, bem como o aumento da injecao de gas combustivel,
leva a maior reducdo de H2S no nivel do solo. No entanto, a injecdo de gas
combustivel incorre em custos financeiros, bem como no aumento das emissdes de
gases exaustos. Assim, ndo é razoavel adotar tais medidas operacionais, baseando-
se apenas na analise das maximas concentracdes absolutas ao nivel do solo, as quais
sao decorrentes de eventos meteoroldgicos criticos (inversdes térmicas, estabilidade
atmosférica etc.) ocorridos no periodo de estudo.

Essa afirmacao pode ser feita a partir da geracdo de um arquivo de rank com
as 1000 maximas relativas aos dados meteorologicos de 2018, gerando o histograma
mostrado na Figura 30 para o Cenario 1.
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Figura 30 — Histograma de concentracdo de H.S de 5 s (Cenario 1)
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Uma vez que o total de dados meteorologicos disponiveis para simulagdo sao
relativos a um ano, tem-se disponivel 8.262 horas (descontando dos dados faltantes).
Da analise do histograma, pode-se dizer que a milésima concentracdo mais alta
corresponde ao valor de 5 ppb, logo, por se trata de um ranking, as demais horas
restantes (7.262 horas) tém concentracdo inferior ao valor minimo apresentado na
Figura 30, ou seja, na maior parte do tempo, as concentracbes de H2S no nivel do
solo estardo abaixo do limiar de percepgdo de odor (4,7 ppb). Pode-se afirmar,
portanto, que a maxima concentragdo € configurada como um outlier, estando muito
acima dos valores de concentracfes frequentes de ocorrer.

O grafico boxplot ilustrado na Figura 31, que contempla as 1000 maximas de
um ano de dados meteoroldgicos mostra que os outliers sdo maiores que 9 ppb, sendo
a concentracao minimo de 5 ppb, sendo um boxplot assimétrico negativo. Claramente,
se a analise envolvesse todas as horas disponiveis de um ano de dados

meteoroldgicos, o valor minimo seria ainda menor que 5 ppb.
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Figura 31 — Boxplot das 1000 maximas de um ano de dados meteorolégicos
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4.1.2 Resultados relativos a percentis

Uma alternativa disponivel no AERMOD para analise de dados estatisticos,
sem a necessidade de construcéo de histograma de frequéncia, inclui a n-ésima maior
previsdo, onde n é escolhido pelo usuario para fornecer percentis comumente usados
(como o percentil 98, que € a maior concentracdo ao nivel do solo em cada receptor,
apos 2 % das previsbes mais altas serem removidas). Isso significa que em 98% dos
casos, as concentragfes estardo abaixo da concentracdo maxima (P98). Logo, os
percentis representam a concentragdo maxima simulada para cada um dos
receptores, eliminando-se 0s casos atipicos, igualmente como apresentado no
subitem anterior.

Para fins de comparagdo com a Figura 26 (caso de concentracdo maxima

absoluta do Cenario 1), serdo apresentados, a seguir, os resultados do P90, P99 e
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P98. A avaliacao do P90 visa a comparacdo com os percentis 99 e 98 para saber se
os altos valores de concentragdo sao continuos ou esporadicos.

Apoés analise dos resultados do cenario de maxima absoluta, bem como dos
trés percentis, relativo ao Cenario 1, foi possivel a compilacdo dos valores maximos

apresentados na Tabela 26.

Tabela 26 — Resumo dos resultados da simulacéo

PD méaxima PD de P90 (maxima) PD de P98 (maxima) PD de P99 (maxima)
77,69 % 21,72 % 33,77 % 44,00%

Figura 32 — Probabilidade de detecc¢éo (%) de H2S — P90 (cenario 1)
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As Figura 32, 33 e 34 mostram os percentis 90, 99 e 98, respectivamente, dos

valores médios de curto prazo (5 s) na curva de probabilidade de deteccéo de odor.
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Figura 33 — Probabilidade de detecc¢do (%) de H2S — P98 (cenério 1)
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Como ilustram as referidas Figuras, com o auxilio dos percentis pode-se
realizar uma andlise mais realista do impacto do odor no bem-estar da vizinhanca,
pois a probabilidade de deteccao de odor nos principais pontos analisados cai para 9

% (considerando o P99). Esses resultados sdo mais consistentes com o numero de
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reclamacdes (14) para o ano de 2018 apresentado na Figura 20. As Figura 32, 33 e
34 também ilustram melhor a influéncia da direcdo do vento predominante na
disperséo, pois pode-se observar que a direcao principal do odor € noroeste, sendo 0
principal ponto afetado o 3 (€ também o ponto mais préximo da tocha).

As diferengas entre os valores de percentil 99, 98 e 90 demonstram a
frequéncia que as respectivas concentragbes maximas sdo obtidas. Quando o0s
valores de percentil 98, 99 e 90 s&do proximos, a frequéncia das concentracdes
proximas ao percentil 90 sdo maiores. Quando séo diferentes, as frequéncias dos
valores proximos ao percentil 98 e 99 sdo mais frequentes.

A maior frequéncia de concentracdo de odor seria em torno de 33,77 % (no
ponto mais critico), relativo ao P98, pois os valores de percentis estdo mais distantes,
confirmando pouca regularidade nas concentracdes observadas. De maneira,
conservadora, para a gestdo das emissoes de odor, pode-se utilizar como referéncia
0 P99.

Em geral, da andlise dos percentis, pode-se dizer, que na maior parte do tempo,
as concentragbes dentro e fora do site da refinaria estardo abaixo do limiar de
percepcdo de odor. Pela andlise das Figuras 32, 33 e 34, pode-se observar que
existem baixas concentracbes no sentido Sudoeste — Noroeste, resultados
condizentes com a rosa dos ventos na Figura 21, que indica baixa incidéncia de ventos
nesta direcdo. Esses resultados sugerem que pode haver outra fonte de emissao de

odor, que nédo a tocha, relacionadas a reclamacdes no ponto 1.

4.2 Design de experimentos

Foi realizado um planejamento fatorial de trés variaveis com dois fatores (2°),
correspondendo a 8 testes, conforme segue:

« Agua no gas enviado para queima (variavel A): reducdo e aumento de 20 %
da vazéo de agua em relacdo ao Cenério 1;

« Gas combustivel (variavel B): aumento de 1 e 10 % na vazdo de gas
combustivel em relacdo ao Cenario 1;

» Temperatura do gas enviado para queima (antes da combust&o) (variavel C:
80 °C e 200 °C).
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As variaveis elencadas acima foram escolhidas com base no referencial teorico
gue indica grande influéncia sobre a combustéo e consequentemente na disperséo.
Os percentuais sobre as variaveis foram escolhidos arbitrariamente, exceto os valores
de temperatura, que correspondem ao valor da temperatura operacional (80°C) e da
temperatura de projeto (200 °C).

A Tabela 27 apresenta os resultados obtidos em cada um dos 8 testes. O caso
7 apresentou o melhor resultado pela maior reducdo de a4gua e aumento da injecéo
de gas combustivel na corrente analisada, que influenciam no aumento PCI do gas.
Esses valores tém uma forte influéncia na eficiéncia da combustéo, pois refletem uma
menor vazao massica de H2S nao queimado liberada na atmosfera. Adicionalmente,
a temperatura mais alta do gas resultara em um aumento na temperatura da chama
(ver Tabela 28) e melhorara sua estabilidade (observe que os casos 2 e 6 apresentam
0s mesmos valores para PCI, mas a maior temperatura do gas no caso 6 promove
maior temperatura de chama em relacéo ao caso 2). A temperatura mais alta levara
ao maior empuxo de gas e maior elevacédo da pluma, refletida no aumento da altura

efetiva de liberacéo, calculada pela planilha AERflare, conforme a Tabela 28.

Tabela 27 — Planejamento fatorial para obtencédo da concentracdo minima de Hz2S

(concentracdes maximas absolutas)

Agua (A) Gas combustivel (B) Temperatura (C) H2S

Caso td? kg h1 °C ppb (5s)
1 48,72 2.918 80 6,59
2 72,18 2.918 80 7,48
3 48,72 7.248 80 4,49
4 72,18 7.248 80 4,92
5 48,72 2.918 200 5,87
6 72,18 2.918 200 6,62
7 48,72 7.248 200 3,95
8 72,18 7.248 200 4,33
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Tabela 28 — Pseudoparametros e condi¢cdes de descarga para cada teste

Cenaério 1 2 3 4 5 6 7 8
Parametro

Temperatura virtual (K) 533,0 532,91 5435 543,49 593,0 603,52 53291 5929
Temperatura estimada de chama (K) 923,40 925,09 975,24 976,55 292,95 931,97 981,77 983,34
Velocidade virtual (m st) 0,263 0,282 0,373 0393 0,352 0,377 0,499 0,526
Diametro virtual (m) 1,081 1,127 0,873 0,901 0,940 0,980 0,756 0,779
Taxa de emissao de H2S (g sV 0,418 0,484 0,286 0,318 0,380 0,439 0,257 0,286
Eficiéncia da conversdo modelada (%) 99,69 99,62 99,76 99,72 99,70 99,63 99,77 99,73
Fracdo de gas nao queimado (%) 38 38 32 32 36 36 30 30
Altura virtual (m) 134,05 133,96 135,11 135,02 134,28 134,19 13539 135,30
Temperatura ambiente (K) 300,15 300,15 300,15 300,15 300,15 300,15 300,15 300,15
PCI bruto (MJ m-®) 28,77 27,10 31,21 26,87 28,77 27,10 31,21 26,87
PCI liquido (MJ m3) 25,90 24,40 28,10 28,83 2590 24,40 28,10 29,83
Fluxo de empuxo do gas ndo queimado (m*s3) 0,33 0,38 0,31 0,35 0,38 0,44 0,45 0,39

Fluxo de momento do gas ndo queimado (m*s?) 0,01 0,01 0,01 0,02 0,01 0,02 0,02 0,02
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A grande vantagem da metodologia € que ela permite verificar possiveis
interacdes entre as variaveis independentes e determinar quais tém maior influéncia
sobre a variavel alvo (concentracdo de Hz2S no solo). A Figura 35 ilustra os principais
efeitos sobre a concentragéo de H2S ao nivel do solo e as interagdes entre as variaveis

avaliadas.

Figura 35 — Principais efeitos sobre a concentracao de H2S no nivel do solo a partir

de interacdes entre variaveis de entrada
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Pode-se inferir da analise da Figura 35 que o aumento da injecdo de gas
combustivel (de 1 para 10 %) reduz, em média, aproximadamente 2,2 ppb na
concentracéo de HzS ao nivel do solo, pois € a variavel que tem maior impacto. Segue-
se um aumento da temperatura (de 80 para 200 °C) do gas enviado para combustéo,
acdo que reduz, em média, cerca de 0,68 ppb nos niveis de concentracdo de H2S ao
nivel do solo. Por fim, deve-se notar que o aumento da agua (de 48,72 para 72,18 t d
1) no géas enviado para combustéo eleva o nivel de H2S no nivel do solo, em média,
em 0,61 ppb.

Com relagéo as interacdes, ha pouco sinergismo em Ax C, Ax B x C e um
resultado um pouco melhor em A x B. Assim, em geral, os efeitos das variaveis A, B

e C podem ser analisados individualmente.
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Dessa analise, fica claro entender o motivo do Cenario 2 corresponder ao pior
cenario operacional, uma vez que combina a menor vazdo de gas combustivel, menor
temperatura do gas enviado para queima e maior teor de agua. O teor de inerte
aumenta a absorcao do calor de combustao (ja reduzido, pois tem o0 menor acréscimo
de gas combustivel), resfriando a chama e retardando a propagac¢do da combustédo
de um gas ndo tdo quente, que ainda possibilita a condensacédo do vapor de 4gua,
pois esta abaixo de 100 °C.

No caso das goticulas chegarem a zona de combustéo, havera a extracao de
energia para evaporacao, reduzindo a temperatura dos gases exaustos. Tais efeitos
sao observados nos parametros virtuais obtidos, quais sejam menor temperatura de
chama, refletindo na menor altura virtual. Apesar disso, o Cenario 2 ainda possui
elevada eficiéncia, pois apresenta densidade minima de energia superior a 20 MJ/m?3,
suficientes para estabilidade da chama.

Da andlise da Tabela 27, conclui-se que os melhores casos (com
concentracfes maximas abaixo de 4,7 ppb) sdo os com maiores injecfes de gas
combustivel que, pela interpretacédo da Figura 35, € o parametro individual que melhor
contribui para a reducéo de concentragdo de H2S no nivel do solo. Contudo, ao incluir
na andlise os valores de percentis, ndo se justifica 0 aumento da vazdo de gas
combustivel, cuja queima implica no aumento de emissdes de gases exaustos, tendo
em vista que os valores de maximas séo considerados outliers e, raramente, tendem
a ocorrer no site.

Assim, conclui-se que a melhor solugdo operacional € o Cenario 5, onde
haveria um aumento da temperatura do gas enviado para a queima, inclusdo de um
resfriador e menor injecdo de gas combustivel. A concentracdo maxima de 5,87 ppb
corresponde a uma PD de 58,26 %, porém, de acordo com o P99, a PD de odor sera
de 44 % dentro do site.

4.3 Modelagem CFD

4.3.1 Validacdo da modelagem numérica
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Para validacdo da modelagem numérica, foi considerada, para fins de
comparacao, a imagem da chama, bem como a medicao de seu comprimento.

O comprimento da chama aqui considerado corresponde a distancia do ponto
de liberacdo até o ponto mais distante do limite da chama, que inclui o lift off (se
houver). Para validacado do modelo CFD, as imagens da camera de monitoramento da
tocha foram selecionadas. Como as chamas podem se mover significativamente ao
longo do tempo devido a flutuacéo do vento, as dimensfes da chama estao sujeitas a
erros. Para determinar a geometria da chama a partir de fotografias, € essencial ter
uma referéncia vertical e um comprimento de referéncia. Nesse estudo de caso, a
chaminé da tocha principal forneceu a referéncia vertical e a distancia entre os centros
dos queimadores forneceu a escala (3000 mm), conforme Figura 36.

A tocha de hidrocarbonetos (também chamada de principal, pois recebe os
maiores alivios) e a tocha quimica apresentam o mesmo o suporte de sustentacéo,
sendo localizadas lado a lado. Para simplificacdo, néo foi considerada na simulacéo a
tocha principal e assumiu-se que haveria pouca influéncia na chama da tocha quimica,
devido a pouca quantidade de gas aliviado pela tocha principal (referente ao piloto e
a purga).

O comprimento da chama a partir de andlise visual ou imagens de chama é
chamado de “comprimento visivel da chama”, sendo considerado como referéncia
para aqueles obtidos por outros métodos. No presente estudo, o envelope de chama
em 3D apresentado na Figuras 37, considera que a chama pode ser visualizada a
partir de uma isosuperficie de fracdo massica de CO igual a 0,01, conforme

previamente informado no referencial tedrico.

Figura 36 — Extremidade das tochas
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Figura 37 — Previsdo CFD mostrando perfil 3D de fracdo massica de CO versus

imagem de monitoramento da chama
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A comparacao entre a imagem obtida pela camera e a simulag&o indica que a
forma prevista da chama tem uma boa concordéancia com a imagem obtida em campo.
Pequenas diferencas que existem podem ser atribuidas a incertezas na estimativa da
taxa de fluxo de massa durante a captura das imagens, a velocidade e direcdo do
vento em relacdo a orientacdo da liberacdo e aproximagBes nas teorias de
modelagem. A tocha estd em atmosfera aberta e as condi¢ges do vento ndo foram
controladas durante todo o periodo de monitoramento. No que diz respeito ao

comprimento de chama, o modelo CFD apresentou uma boa correspondéncia.

4.3.2 Simulacdo numérica: condicdes operacionais e velocidades de vento

Nesse subitem séo feitas duas analises comparativas, conforme segue:

e Condicéo operacional (op.) real para duas velocidades de vento (1,2mste35ms
1), mantendo-se a composicdo e vazéo de gas;

e Condicao operacional real (Cenario 1) versus condicao operacional 6tima (Caso 7
do design de experimentos), mantendo-se a velocidade de vento (3,5 m s?) e sendo alteradas
composi¢ao e vazao do gas.

Procurou-se fazer correlacdes entre os resultados da modelagem numérica
(morfologia da chama) e os pseudoparametros da metodologia AER para os dois
casos supramencionados.

A Tabela 29 a seguir apresenta os pseudoparametros, bem como dados de
eficiéncia da tocha obtidos da planilha AER, para as 2 condicbes de vento e

operacionais avaliadas nas simulac6es numericas.

Tabela 29 — Parametros de entrada para a modelagem de dispersao atmosférica

para diferentes velocidades de vento

Velocidade de vento (m/s) 3,5 3,5 1,2
Condicao Caso 7 Op. Op.
Parametro

Temperatura virtual (K) 603,52 519,46 519,46

Velocidade virtual (m s1) 0,49 0,20 0,20
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Velocidade de vento (m/s) 3,5 3,5 1,2

Condicao Caso 7 Op. Op.

Diametro virtual (m) 0,756 1,330 0,895
Taxa de emissdo de H2S (g s?) 0,257 0,621 0,283
Eficiéncia da conversao modelada (%) 99,77 9953 99,61
Altura virtual (m) 135,39 133,61 1375
Temperatura ambiente (K) 300,15 300,15 300,15

As Figuras 38 e 39 mostram a morfologia da chama e sua distribuicdo de

temperatura para as diferentes condi¢cdes de vento, respectivamente.

Figura 38 — Perfis de fracdo massica de CO na chama (com escala limitada a 0,01)

A) velocidade de vento de 1,2 m s B) velocidade de vento de 3,5 m s

Co.Mass Fraction Co.Mass Fraction
0.010 0.010

0.009 0.009
0.008 0.008
0.007 0.007
0.006 0.006
0.005 0.005
0.004 0.004
0.003 0.003

0.002 0.002

0.001 0.001
0.000 il 0.000

Figura 39 — Distribuicdo de temperatura obtida na simulagdo numérica A) velocidade
de vento de 1,2 m s B) velocidade de vento de 3,5 m s
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1328.99 1459.02

- 1198 88 - 1315.90

1068.76 1172.79
938.65 1029.67

808.53 886.55
678.42 I 743.43
548.31 600.32
418.19 457.20

- 288.08 - 314.08
157.96 170.97

27.85 27.85

Da analise das Figura 38 e 39, é possivel observar a influéncia do vento sobre
tamanho e forma da chama. Nota-se a diminuicdo do comprimento visivel da chama
com o incremento do vento e inclinagdo da chama: em velocidade de vento de 1,2 m
s1, o comprimento de chama obtido numericamente foi de 15,59 m e para velocidades
de vento de 3,5 m s, 0 comprimento de chama foi de 12,09 m.

Os comprimentos mais curtos das chamas em ventos cruzado resultam em
menor eficiéncia de combustdo porque menos oxigénio é arrastado para chamas
menores e menos calor pode ser dissipado, resultando em menor eficiéncia de
combustdo (CASTINERA, 2006), conforme mostra a Tabela 29. As menores
eficiéncias de combustdo também podem ser devido a remocéo e diluicdo de parte da
corrente de combustivel antes de encontrar uma fonte de ignicdo para iniciar sua
reagao, conforme discutido por Johnson e Kostiuk (2000).

Da analise conjunta da Tabela 29 e da Figura 39, nota-se também que a
temperatura da chama diminui com o aumento da velocidade do vento, onde a chama
tem menos capacidade de converter H2S em SOz, isso também diminui a eficiéncia
da combustéo e aumenta o H2S ao redor da tocha.

Outro pseudoparametro que sofre impacto é a altura de liberag&o de H2S bruto,
onde ha reducédo a medida que a velocidade do vento aumenta, com maiores chances

de uma pluma de H2S em maior concentracgdo atingir o solo.
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As Figura 40 e 41 fazem as comparagfes entre o Cenario operacional real
versus o Cenario operacional 6timo, mostrando a morfologia e distribuicdo de

temperatura na chama, respectivamente.

Figura 40 — Perfis de fracdo méssica de CO na chama (com escala limitada a 0,01)
A) Cenério operacional real B) Cenario operacional 6timo

Co.Mass Fraction Co.Mass Fraction
0.010 0.010

0.009 0.009

0.008 0.008
0.007 0.007
0.006 0.006
0.005 0.005
0.004 0.004
0.003 0.003
0.002 0.002
0.001 0.001

0.000 A 0.000

Figura 41 — Distribuicdo de temperatura obtida na simulagdo numérica A) Cenario
operacional real B) Cenario operacional 6timo

Temperature

Temperature 1469 08

1459.02
1324.96

1180.83

1315.90
1172.79
1029.67 1036.71
e 892.59
74343 748.46

600.32 604 .34

457.20 460.22

314.08 316.10

170.97 171.97
27.85 / 27.85
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Da analise conjunta da Tabela 29 e Figura 40, ao se aumentar a vazao de gas
enviada para a tocha, tem-se também o aumento da velocidade de saida, o que torna
a chama do Caso 7 menos susceptivel ao vento.

Nota-se também um incremento no comprimento de chama (15,91 m), devido
a maior vazdo massica (16.743 kg hl) enviada para a queima. A injecdo de gas
combustivel e retirada de uma parcela de inerte no Caso 7 promove ainda 0 aumento
do PCI do gés, estabilidade e aumento da temperatura de chama, logo, maior
eficiéncia de conversao e emisséo de gases brutos mais quentes.

No que diz respeito a altura de liberacédo de H2S bruto, nesse caso, pelo maior
momento de saida do gas, hd também maior altura de liberacdo, favorecendo a

disperséo.
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CONCLUSOES E RECOMENDAGOES

Como forma de avaliar o impacto da dispersdao de H2S no bem-estar da
comunidade ao redor de uma refinaria de petrdleo, vérias alteragdes foram feitas no
modelo AERMOD. Inicialmente, foi necessario obter os parametros virtuais para
entrada no modelo, especificos para fonte tocha, levando em conta a ineficiéncia da
gueima e emissdo de H2S bruto. A posteriori, foi estabelecida uma relacado “pico-
média” para obter as concentracdes médias para curto periodo (5 s), considerando a
respiracdo humana.

Os resultados do modelo mostram que a PD pode atingir 41 % e Gl
aproximadamente de 3,0 UA em uma distancia de até 3,5 km da tocha (concentracdo
maxima absoluta) em operacdo normal; também mostrou que medidas operacionais,
como a reducdo de inertes na corrente enviada para queima e a injecdo de gas
combustivel de assisténcia, podem reduzir a DP em até 19% no ponto de maxima
concentracdo (préximo a tocha).

O proximo passo foi fornecer uma estrutura hierarquica das principais medidas
operacionais que influenciam as concentracbes de H2S no nivel do solo e suas
interacdes, através de design de experimentos. Foi observado que os principais
parametros, em ordem de importancia sao: injecao de GC, aumento da temperatura
do géas enviado para a queima e remocao de inerte.

Da andlise, constatou-se que considerar os valores de concentracdo maxima
absoluta para a tomada de decisdo quanto a alteracdes operacionais, poderia levar a
um aumento de emissao de gases da combustao, sendo, entéo, utilizadas ferramentas
estatisticas, tais como percentis, capazes de melhor representar as concentracdes de
H2S, na maior parte do tempo no site da refinaria.

Em seguida, mostrou-se que a utilizacao do percentil 99 representa melhor o
transtorno causado ao publico, apontando medidas operacionais pontuais (por
exemplo, aumento do gas de assisténcia e/ou reducdo de inertes no fluxo do
gueimador e/ou aumento da temperatura do gas antes da combustdo) em condicdes
meteoroldgicas desfavoraveis de modo a prevenir reclamacdes. 1Sso € necessario
para garantir um maior grau de bem-estar para as comunidades do entorno da
refinaria, além de evitar custos adicionais (como assisténcia continua de gas para

queima).
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A andlise conjunta do design de experimentos com 0s percentis indica que a
inclusao de um resfriador na UTAA e um aquecimento do gas enviado para a queima
com aumento minimo da vazéo de GC, considerada nos testes, seria a melhor opcéao,
corroborando com os aspectos de melhoria do bem-estar e custos financeiros
mencionados no paragrafo anterior.

No que tange aos resultados obtidos com CFD, inicialmente vimos que o CFD
pode ser aplicado para simular o comportamento de tochas industriais sob acédo de
ventos, definindo uma grade 3D precisa e utilizando um modelo de combustao correto.
Em segundo lugar, as tendéncias obtidas concordam com evidéncias tedricas e
observacionais para tochas industriais e com a planilha AER. Os resultados indicaram
a tendéncia de aumento na ineficiéncia em maiores velocidades de vento e aumento
da eficiéncia com o aumento da vazéo e PCI do gas. Finalmente, esses modelos de
simulacdo podem ser usados para potenciais estratégias de controle operacional na
tentativa de aumentar a eficiéncia de tocha, manipulando o PCI dos gases, velocidade
de saida do gas etc.

Outro aspecto importante desse trabalho foi evidenciar a inadequacdo das
abordagens metodoldgicas para obtencdo de parametros virtuais existente para
modelagem de gas bruto em tochas. As metodologias existentes sdo genéricas,
aplicaveis a todo tipo de industria e configuracdo de tocha. Claramente, ndo séo
adequadas para tochas quimicas, cuja temperatura do gas sera sempre maior que o
da temperatura ambiente.

Recomenda-se, portanto, para avaliacdo da disperséo de gas bruto em tochas,
a metodologia do AER, a qual conserva fluxo de momento e fluxo de empuxo para
obtencdo dos parametros virtuais. Diferente das demais abordagens, conserva o
momento em vez de atribuir arbitrariamente a tocha uma velocidade e, portanto, o
fluxo de momento arbitrario. Seus algoritmos reduzem ao fluxo de empuxo classico
de Briggs usado pela U.S. EPA quando as suposi¢des simplificadoras de que a pluma
tem a mesma massa molar e calor especifico do ar ambiente.

Ademais, sugere-se a atualizacdo das metodologias voltadas para a disperséo
de poluentes em tocha nos érgéos reguladores, considerando a dispersédo de gases
nao queimados e as novas configuragcdes de tocha dos dias presentes, com projetos

cada vez mais robustos.
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SUGESTOES PARA TRABALHOS FUTUROS

Como sugestdo para trabalhos futuros, podem ser realizadas comparacdes
entre as concentracdes previstas e modeladas em tochas quimicas, quando da
entrada para manutencao de equipamentos de controle ambiental do bloco de enxofre
em refinarias. Atencéo devera ser dada para a escolha dos valores médios de tempo,
uma vez que os modelos sdo mais confiaveis para estimar concentragcdes médias de
tempo mais longo do que para estimar concentragfes de curto periodo em locais
especificos (U.S.EPA, 2005).

As modelagens podem incluir diferentes condi¢cdes operacionais, tais como
taxas de liberacdo intermitente, bem como diferentes condi¢cdes topograficas ou
meteoroldgicas e até mesmo outros poluentes. Sugere-se também uma andlise de
sensibilidade dos pseudoparametros, identificando aquele com maior influéncia sobre
a disperséo de poluentes ndo queimados na atmosfera.

No que diz respeito a modelagem CFD, sugere-se a aplicacdo de modelos de
combustdo mais avancados, aprimorando os modelos preditivos obtidos pela anélise
de imagens, investigar a validade dos modelos para outros gases combustiveis e

inertes e desenvolvimento de estratégias para o controle de emiss6es em tochas.
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