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INTRODUCERE

Biomasa este una dintre cele mai importante resurse regenerabile de energie.
Utilizata progresiv inca de la inceputurile societatii umane, biomasa a contribuit in mod
esential la dezvoltarea acesteia. Pana la momentul descoperirii carbunelui si, ulterior, a
celorlalte resurse fosile de energie (petrolul si gazele naturale), biomasa a fost unica
modalitate de a genera energie termica, care la randul ei a fost aplicatda in numeroase
moduri, de la simpla incalzire a locuinfei sau hranei, pana la tehnologiile metalurgice
specifice acelor vremuri. Astazi, biomasa inca reprezinta o sursa de energie primara pentru o
mare parte din populatia Terrei, mai mult de doua treimi din consumul de energie obtinuta
din biomasa la nivel mondial fiind utilizat in mod traditional, prin ardere directa.

Pentru societatea moderna, rolul biomasei capata din nou importanta, pe masura ce
potentialul acesteia este recunoscut si exploatat, insa la un alt nivel. Tehnologiile moderne
de valorificare a biomasei, spre deosebire de metodele tradi{ionale caracterizate prin pierderi
foarte mari, beneficiaza de randamente mult superioare. De exemplu, un cazan modern de
dimensiuni mici, folosit pentru producerea de apa calda si caldura pentru o locuinta prin
arderea biomasei sub diverse forme, poate atinge un randament termodinamic de 80-85 [%].
Modalitatile de convertire a biomasei in forme de energie secundare (energie termica si
electrica) sunt multiple, cele mai utilizate sunt insd metodele termochimice si cele bio-
chimice, din care rezulta in primul rand diversi produsi intermediari, ce pot fi ulterior folositi
pentru obtinerea directa a energiei si, eventual, o anumita fractie de energie termica sub
forma unui produs secundar. Totusi, mai mult de 80 [%] din energia extrasa din biomasa este
energie termica consumata direct in aplicatii casnice sau industriale. Din acest motiv, cea
mai importanta metoda de conversie este si va continua sa fie asa pentru inca multa vreme,
combustia biomasei.

Cu toate aceste tehnologii deja existente, ce sunt capabile sa valorifice biomasa mult
mai bine decéat era posibil in trecut, descompunerea termica a biomasei este un domeniu de
studiu nca insuficient explorat. Explicatia pentru acest fapt este probabil interesul redus
acordat acestei forme de energie, comparativ cu alte forme precum energia fosila sau cea
nucleara. Desi modelarea matematica a fenomenelor ce insotesc transformarile biomasei in
conditii de temperatura inalta a fost inceputa inca de la jumatatea secolului trecut, practic
prea putin s-a schimbat de atunci in acest domeniu. Este adevarat ca si in cazul acestei
forme de studiu teoretic progresul a depins intr-o mare masura de introducerea sistemelor de
calcul electronice, insa nici macar acestea nu au putut aduce o revolutie. Principalul motiv
este complexitatea extraordinara a procesului. Lasand la o parte fizica atomului, practic toate
tipurile de procese fizice si chimice se regasesc sub diferite forme Tn descompunerea termica
a biomasei. Numai transformarile chimice ale constituentilor biomasei, celuloza, hemi-
celuloza si lignina, presupun mecanisme de reactie care nici teoretic si nici experimental nu
au putut fi inca pe deplin lamurite.

In aceste conditii, modelarea matematicd s-a rezumat la adoptarea unor metode
simple, bazate pe ipoteza ca descompunerea termica a biomasei poate fi aproximata prin
cateva reacitii globale, ai caror parametri pot fi determinati pe cale experimentala. Aceaste
metode sunt cunoscute sub denumirea de metode de modelare cinetice. Chiar si din aceasta
clasa de metode, in timp s-au remarcat unele forme, precum metodele bazate pe distributia
energiei de activare (DEA), al caror potential este deosebit, dar care sunt total dependente
de masuratorile experimentale, iar aplicabilitatea modelelor rezultate este foarte restransa.
Modelarea clasica, cu scheme cinetice contindnd cateva reactii aproximate cu relatii de tip
Arrhenius, constituie Tncad o forma de modelare cinetica intens utilizata, mai ales datorita
disponibilitatii schemelor cinetice consacrate si usurintei de implementare a acestora.

Fiind doar un prim pas din partea autorului in aceasta directie, scopul acestui studiu a
fost acela de a identifica si pune in valoare la maximum posibilitdtile reale ale acestor
scheme de modelare cinetica, printr-o metoda originala, pentru simularea arderii biomasei.
Pentru realizarea modelarii procesului de ardere a biomasei este necesar un model care sa

VI
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poata simula toate fazele descompunerii, incepand cu uscarea biomasei si continuand cu
devolatilizarea si arderea volatilelor si finalizand cu arderea carbunelui. Un astfel de model
trebuie sa contina atat submodele pentru transformarea biomasei in produsi primari, ceea ce
implica calcularea transferului termic, calcularea vitezei de descompunere a biomasei si
estimarea fractiilor si compozitiei chimice a produsilor, cat si submodele pentru transportul
produsilor volatili Tn interiorul particulei de biomasa si difuzia lor in mediul inconjurator,
arderea lor efectiva si oxidarea reziduului carbonos. Includerea tututor acestor aspecte intr-
un singur model matematic este excesiv de dificila, ideea acestui studiu fiind cuplarea unui
program pentru simularea dinamicii fluidelor (CFD) cu un model de descompunere a
biomasei, creat intr-un mod care sa permita integrarea acestuia in program. Rolul modelului
de descompunere ar fi acela de a rezolva problema pana la nivelul compozitiei chimice a
amestecului de volatile, urmand ca programul CFD sa se ocupe de transportul speciilor si
simularea combustiei.

In primul capitol al lucrérii este prezentat stadiul actual al modelarii descompunerii
termice a biomasei, cu accentul pe schemele cinetice publicate in literatura. Acestea sunt
prezentate in ordinea complexitatii, mergand pana la schemele cinetice cele mai complicate
existente la acest moment. Dintre acestea, schema lui Miller si Bellan (1997) este identificata
ca cea mai potrivita scopului propus, pe baza validarilor experimentale si a caracterului de
generalitate pe care schema il detine. Un alt motiv este faptul ca schema M-B este suficient
de simpla pentru a putea fi implementata intr-un program CFD, ceea ce nu se poate afirma
despre alte scheme, mult mai complexe. In finalul capitolului se realizeazi o discutie a
modelelor de descompunere a biomasei publicate de diversi autori, acestea fiind tratate
conform gradului de simplificare a problemei. Cea mai importanta concluzie care se desprin-
de din aceasta discutie este faptul ca, la acest moment, practic nu exista niciun model com-
plet, tridimensional, care sa poata simula toate aspectele combustiei biomasei.

Cel de-al doilea capitol introduce conceptul modelului numeric de combustie ce a fost
realizat in cadrul acestui studiu, printr-o descriere generala a functionalitatii si structurii sale.
In continuare, se descriu modalitatile prin care au fost rezolvate diferite probleme legate de
modelarea proprietatilor de material ale biomasei. Apoi se trece la prezentarea metodelor de
modelare matematica a etapelor de descompunere a biomasei, respectiv a uscarii si devola-
tilizarii biomasei, a gazificarii si combustiei reziduului carbonos si a combustiei volatilelor.
Toate metodele alese, ipotezele simplificatoare sau elementele originale sunt justificate
temeinic. Printre elementele originale este si conceperea modelului de gazificare si combus-
tie a carbunelui, care considera carbunele un amestec de carbon, hidrogen si oxigen cu
compozitie dependenta de temperatura. Modelarea arderii volatilelor este realizata cu un
mecanism de reactie simplificat, datorita constrangerilor legate de efortul de calcul asociat
simularii numerice a procesului global, fara a pierde insa din vedere esentjalul. Un alt aspect
original este tratarea separata a arderii gudroanelor, care sunt mai intdi descompuse termic
in specii mai simple. in finalul capitolului 2 este prezentata in detaliu prima parte a modelului
numeric de combustie, respectiv modelul cinetico-chimic. Exceptand schema cinetica (careia
oricum i s-au adus unele modificari), intreaga abordare descrisa este originala. Pornind de la
ipotezele de baza ale schemei cinetice Miller-Bellan, respectiv (1) posibilitatea descrierii
compozitiei biomasei ca un amestec de celuloza, hemiceluloza, lignina, cenusa si apa si (2)
ipoteza superpozitiei efectelor descompunerii individuale a celor trei componente principale,
se dezvolta un intreg rationament matematic, simplu si eficient. Din acest rationament
rezulta, in final, fractiile produsilor primari de descompunere, compozitia chimica a volatilelor
si proprietatile termodinamice ale tuturor produsilor, toate ca functii numai de temperatura.
Dintre acestea, cea mai importanta realizare este obtinerea compozitiei chimice a gazelor
atat a celor primare, cat si a celor secundare (rezultate din descompunerea gudroanelor),
fara de care simularea arderii propriu-zise nu este posibila.

Capitolul al treilea prezinta celelalte doua componente ale modelului numeric de
combustie, respectiv functia de implementare a modelului de descompunere a biomasei si
modelul de simulare a dinamicii fluidelor. Aceste doua componente constituie modelul
dinamic, cu ajutorul caruia se efectueaza simularea efectiva a procesului de descompunere
termica si de ardere a volatilelor. Se descrie modalitatea de concepere si realizare a funciiei

Vi
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de implementare care, in esenta, este un program complex redactat in limbajul C si compilat
intr-o librarie dinamica atasata modelului numeric. Acest program contine toate rutinele cu
ajutorul carora sunt calculate vitezele de generare a diferitelor fractii de produsi de descom-
punere, compozitia chimica volatilelor si bilantul termic al procesului. Pe langa acestea, mai
sunt incluse si rutine de calcul a proprietatilor de material pentru biomasa bruta si reziduul
solid si un model pentru calculul coeficientului de absorbtie a radiatiei de conceptie originala.
Modelarea CFD este prezentata strict la obiect, respectiv doar elementele relevante pentru
problema simularii combustiei biomasei.

In capitolul al patrulea este tratatd problema verificarii si valid&rii modelului de
combustie. Rezultatele experimentale pe baza carora s-a realizat validarea au fost obtinute
prin descompunerea termica in atmosfera neutra si in atmosfera oxidanta a unor particule de
biomasa, intr-un reactor special proiectat si construit in acest sens de catre Ip (2005) si
utilizat de Lu pentru realizarea experimentelor (2006). Comparatia dintre datele masurate si
cele calculate cu modelul numeric este foarte favorabila, demonstrand potentialul modelului
si acuratetea acestuia. Se poate sustine chiar faptul ca rezultatele modelului sunt printre cele
mai precise dintre cele publicate in literatura, in legatura cu experimentul lui Lu. Acuratetea
modelului este probata nu numai in cazul descompunerii pirolitice, in absenta oxigenului, dar
si pentru cazul arderii particulei experimentale, corespondenia cu datele masurate fiind
remarcabild. Faptul ca rezultatele acestea au fost obtinute fara a introduce macar un singur
parametru ajustabil in model, certifica formularea fundamental corecta a acestuia.

Pentru a demonstra si utilitatea practica a modelului conceput in acest studiu, intr-al
cincilea capitol este prezentata aplicarea acestuia la modelarea si simularea numerica a unei
probleme complexe, respectiv arderea brichetelor de biomasa intr-un cazan cu flacara
intoarsa de mici dimensiuni. Rezultatele simularii numerice nestationare a combustiei in
cazan sunt foarte incurajatoare, avantajul deosebit pe care il demonstreaza modelul fiind
posibilitatea de a studia in cele mai mici amanunte procesul simulat, dincolo de posibilitatile
oferite de orice metoda experimentala existentd. Cel mai important aspect este faptul ca
aceasta este una dintre foarte putinele incercari la nivel mondial de a modela si simula o
astfel de problema, la un asemenea nivel de complexitate. Acest lucru se poate explica si
prin faptul ca abordarea problemei prezentate poate fi realizatd numai printr-un model
numeric care sa cuprinda toate aspectele prezentate in capitolele 1 si 2, respectiv cuplarea
stransa a ambelor probleme, descompunerea termica a biomasei, pe de o parte, si dinamica
fluidelor si transferul termic si de masa, pe de cealalta parte. Inclusiv efortul de calcul
deosebit pe care il presupune simularea numerica a problemei sta marturie pentru dificul-
tatea acesteia.

Modelarea traditionala a descompunerii biomasei s-a realizat prin construirea unor
modele matematice mult simplificate, aplicabile numai pentru forme geometrice regulate si
numai in anumite conditii. Cele mai frecvente modele de descompunere sunt modelele uni-
dimensionale de piroliza, care pot simula doar transformarea biomasei brute in produsi
primari, respectiv volatile si reziduu carbonos, in absenta oxigenului. Unii autori au dezvoltat
modele mai elaborate, in care au inclus, de exemplu, transportul speciilor si efecte struc-
turale precum contractia particulei de biomasa, insa majoritatea covarsitoare a acestora s-a
limitat la aproximarea proceselor interne. Modelul prezentat in aceasta lucrare depaseste
cea mai mare parte dintre limitarile modelelor anterioare, putand fi aplicat chiar si in forma
actuala pentru probleme de modelare si simulare a arderii biomasei de mare complexitate.
Totusi, dupa cum este prezentat si in cadrul lucrarii, modelul poate fi inca mult imbunatatit,
structura modelului fiind realizata intr-un mod care permite modificarea oricarei componente.
Mai mult chiar, modelul poate fi transpus intr-o forma mai simplu de utilizat, ceea ce deschi-
de posibilitatea adoptarii lui Tn practica inginereasca. Aplicarea modelului pentru rezolvarea
problemelor curente de proiectare a instalatiilor de ardere a biomasei, in scopul cresterii
randamentului si performantelor acestora, va conduce la valorificarea superioara a acestei
resurse, ceea ce trebuie luat in considerare, chiar daca biomasa este o resursa regenerabila
de energie.

VI
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1. STADIUL ACTUAL AL CERCETARII IN DOMENIU

Menirea acestui capitol este aceea de a oferi cititorului in primul rand o imagine
generala cat mai relevanta pentru subiectul lucrarii de fata a stadiului in care se afla la acest
moment studiul problemelor legate de folosirea biomasei in scopuri energetice. in al doilea
rand, problematica abordata va lamuri unele aspecte referitoare la metodele de studiu si
directia in care acestea au fost aplicate, respectiv utilitatea finala a efortului de cercetare
depus.

1.1. Problema energiei la nivel mondial

Pe fondul cresterii interesului la nivel mondial pentru promovarea si utilizarea
formelor de energie asa-numite ,regenerabile”, motivate in primul radnd de continua crestere
a preturilor de productie pentru combustibilii fosili datorata disponibilitatii in scadere a
acestora, iar in al doilea rand de efectele potentiale pe termen lung ale folosirii la scara
globala asupra mediului Tnconjurator, cota de piata a energiilor regenerabile a atins in anul
2010 un procent de 16,7 [%] (sursa: [1]). Figura 1.1 prezinta situatia globala a pietei energiei,
asa cum este prezentata in aceeasi sursa (REN21: Renewables 2012 Global Status Report).
Energia obtinuta din combustibilii fosili domina categoric (80,6 [%]), iar aceasta stare de fapt
se va mentine probabil pentru inca multd vreme. Este de remarcat faptul ca procentul
realizat prin utilizarea energiei nucleare reprezintd doar 2,7 [%] din totalul energiei consu-
mate Tn acest moment.

Utilizarile moderne ale energiilor regenerabile acopera 8,2 [%] din consumul mondial,
respectiv energia provenita din surse eoliene, hidro, solare, biomasa si geotermale, folosita
pentru obfinerea caldurii, apei calde si electricitatii, la care se adauga sectorul aflat in
continua crestere al biocombustibililor. Restul, respectiv 8,5 [%] (mai mult de jumatate din
totalul energiei regenerabile) apartine inca formelor traditionale de utilizare a biomasei.

RENEWABLE ENERGY SHARE OF GLOBAL FINAL ENERGY CONSUMPTION, 2010

Biomass/solar/
geothermal
hot water/heating 33%

Hydropower 33%
l Wind/solar/biomass/
geothermal power
Modern 8.2% generation 0.9%

Renewables

.
Global energy 1 6.7% Biofuels 0.7%
Traditional ¢ ro,
Biomass e

[ I Nuclear 2.7%

Fossil fuels 80.6%

Fig.1.1: Situatia consumului de energie la nivel mondial la nivelul anului 2010 (sursa: [1])
Energia regenerabila acopera 16,7 [%] din totalul consumului, ceva mai mult de jumatate
(8,5 [%)]) fiind realizat prin metode traditionale
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AVERAGE ANNUAL GROWTH RATES OF RENEWABLE ENERGY CAPACITY AND
BIOFUELS PRODUCTION, 2006-2011

Solar PV 58% ?4%

)
Wind power 20 /" 2%

Concentrating Solar 55%
Thermal Power (CSP) 7%

Geothermal power

0,
Hydropower ?0/:3
(]

Solar hot 27%
water/heating 17%

Ethanol production
17% 2011 only

16% End-2006 through 2011

Biodiesel production 279 Five-Year Period
4

Fig.1.2: Cresterea medie anuala a capacitatii energiei regenerabile si productiei de
biocombustibili in perioada 2006 — 2011 (sursa: [1])

Avand cel mai mare potential de dezvoltare pe o importanta portiune din suprafata
Terrei, energia solara utilizatad pentru producerea energiei electrice, extrasa atat cu ajutorul
sistemelor de tip fotovoltaic (FV), dar si a celor bazate pe principiul concentrarii energiei
termice solare, a inregistrat in perioada 2006-2011 o crestere medie anuala de 58 [%] si
respectiv 37 [%] (a se vedea Figura 1.2). In acest interval, doar in 2011, producerea apei
calde si caldurii prin captarea energiei solare a cunoscut de asemenea o crestere
importanta, de aprox. 17 [%], respectiv 27 [%]. De asemenea, considerand doar anul 2011,
cresterea datorata sistemelor fotovoltaice a insumat nu mai putin de 74 [%].

Dintre celelalte forme de energie regenerabild, doar energia eoliana a mai demon-
strat o crestere substantiala, cu o medie de 26 [%] in perioada mai sus mentionata, in usoara
scadere in anul 2011 (20 [%]). Formele consacrate, precum energia hidro si cea geotermala,
desi In crestere usoara (1-3 [%]), practic par sa se apropie de limita superioara a poten-
tialului lor. Merita de asemenea mentionata cresterea deosebitd manifestata in cazul bio-
combustibililor (etanol si biodiesel), cu medii de 17 [%] si respectiv 27 [%)].

1.2. Biomasa: posibilitati de valorificare, potential energetic

Posibilitati de valorificare a biomasei

Exceptdnd cazurile in care arderea directa este potrivitda, biomasa brutd necesita
transformarea in combustibili solizi, lichizi sau gazosi care pot fi folositi pentru producerea de
caldura, electricitate si drept combustibil pentru autovehicule. Aceasta conversie se
realizeaza prin procese mecanice, termochimice sau biochimice.

Procesele mecanice nu sunt strict de transformare deoarece ele nu schimba natura
biomasei. Exemple de astfel de procese sunt: sortarea si compactarea deseurilor,

2
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procesarea reziduurilor de lemn in baloti, peleti si brichete, tocarea paielor si cocenilor,
presarea seminfelor oleaginoase. Astfel de procese sunt folosite pentru pretratarea
biomasei.

Arderea, gazificarea si piroliza sunt exemple de procese termochimice. Ele produc
caldura, combustibil gazos, carbune si gudron (ulei de piroliza). Combustibilul gazos poate fi
folosit pentru alimentarea unui motor cu ardere interna sau a unei pile de combustie. Uleiul
de piroliza poate fi transformat mai departe in combustibili lichizi sau gazosi.

Fermentatia si digestia sunt exemple de procese biochimice. Acestea se bazeaza pe
activitatea microbiana sau enzimatica de transformare a zaharului in etanol, sau a biomasei
in combustibili solizi sau gazosi. In Figura 1.5 sunt schematizate principalele directii de
conversie a biomasei.

| Tipuri de conversie |

Pre- Termo- Bio-
tratare chimica chimica

Uscare / Peleti
Compac- F | chipsuri
tare
Ulei de
piroliza T o
—b> “| Chimicale
Piroliza » Mangal R
i incalzire,
N E Combus- - apa calda
Gazificare o P
tibil gazos
r >
I Electrici-
Ardere/ _ “ <
Co-ardere » Caldura = tate
Fermen- » Bioetanol
tatie ¥| bloetano 1| Combus-
| tibili auto
Digestie » Biogaz
Extractie UIe|_dve
rapita

Fig.1.5: Caile de conversie a biomasei (sursa: [2])
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1.4. Conversia termochimica a biomasei

1.4.1. Piroliza

Piroliza este, prin definitie, procesul de degradare termica a materialelor carbonoase
(organice) in absenta unui agent oxidant / reducator introdus din exterior. Produsii de piroliza
sunt reziduul solid sau carbunele (diferentierea se realizeaza in principal prin continutul de
resturi organice, respectiv H si O, in proportie mult mai mare in cazul reziduului solid), fractia
volatila condensabila, lichida la temperatura camerei, denumita generic ,gudron” si fractia
volatila necondensabila, respectiv speciile gazoase. Pentru un tip de biomasa dat (origine,
dimensiuni ale particulelor), proporiiile relative ale diferitelor fractii depind in mod hotarator
de conditiile de operare, respectiv viteza de incalzire, temperatura, presiunea si timpul de
rezidenta al fractiei volatile in incinta instalatiei. In consecinta, uneori se practica racirea
fortata a fractiei volatile imediat dupa iesirea din zona de reacfie.

Tab.1.7: Tipuri de piroliza (sursa: [3])

_ 5 _ Fractii produsi [%0]
Tip de Temperatura Timp de : :
piroliza [C] rezidentg | Reziduusolid | g 45000 Gaze
/ carbune
280 — 300 10 — 60 min 80 (r.s.) 0 20
Lenta :
400 = zile 35 (c.) 30 35
Intermediara 400 - 600 10-30s 25 (c) 50 25
Rapida 400 — 600 1ls 12 (c.) 75 13

1.4.2. Gazificarea

in procesul de gazificare, biomasa este supusa degraddrii termice la viteze de
incalzire asemanatoare pirolizei intermediare — rapide, insa la temperaturi semnificativ mai
mari (a se vedea Tabelul 1.6), in prezenta unui flux bine controlat de agent oxidant (aer sau
oxigen pur) sau reducator (abur). Spre deosebire de piroliza, caldura necesara procesului de
gazificare provine chiar din reactiile exoterme ce au loc in faza gazoasa, introducerea de
caldura din exterior fiind necesara doar la inceput. Aceasta proprietate ofera posibilitatea
realizarii de instalatii cu flux continuu (gazificare in strat fix / circulant / fluidizat), marind astfel
randamentul global (in esenta, piroliza este un proces intermitent).

Produsul principal al procesului de gazificare este un amestec de gaze (,gaz de
sintezd”) ale carui componente sunt monoxidul de carbon (CO), hidrogenul (H,), metanul
(CH,), dioxidul de carbon (CO,, in proportie redusa), apa (H>O) si eventual azotul (N,) in
cazul utilizarii aerului. Fluxul de gaze contine inevitabil si impuritati, particule solide in
suspensie si resturi de volatile necondensabile (gudroane). Proportiile speciilor chimice si ale
impuritatilor sunt desigur dependente de conditiile de operare ale instalatiei de gazificare,

similar cu piroliza.

1.4.3. Combustia

Desi conventional combustia nu este incadrata ca proces de conversie a biomasei,
se poate argumenta faptul ca procesul de combustie contine implicit piroliza si gazificarea
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sub forma unor subprocese ce se petrec simultan, relativ bine delimitate spatial, cu
mentiunea ca oxidarea completd a amestecului de gaze are loc in aceeasi incinta, iar
produsul final este, de fapt, chiar energia termica continuta in gazele de ardere. Altfel spus,
combustia poate fi considerata o forma de gazificare avansata (in sensul transformarilor
chimice ce au loc la nivelul amestecului de gaze generat).

Similar cu procesul de gazificare, temperatura gazelor de ardere poate fi ajustata prin
intermediul debitului de aer de ardere. in general ins&, se utilizeaza (1) un exces relativ mare
de aer si (2) introducerea acestuia in mod controlat in camera de ardere, pentru a se putea
mentine Tn limite acceptabile emisiile de poluanti (monoxid de carbon, CO, oxizi de azot,
NOy, pulberi in suspensie, aerosoli). Energia termica generata se poate utiliza fie pentru
generarea apei calde si incalzire, fie pentru producerea aburului (energie electrica).

Tabelul 1.8 prezinta fazele principale ale procesului de combustie, cu caracteristicile
aferente.

Tab.1.8: Etapele combustiei biomasei

Etapa Caracteristici

1. | Evaporarea apei = Temperatura biomasei creste ca urmare a fluxului
termic din exterior;

= Apa continuta Tncepe sa se evapore aprox. la
atingerea temperaturii locale de 100 [°C] (in realitate,
fractia de umiditate adsorbita in fibra lemnoasa
paraseste structura peretelui celular la temperaturi
usor mai mari, procesul de desorbtie absorbind o
cantitate suplimentara de energie, denumita ,caldura
de desorbtie”);

= Volumul total al biomasei se reduce cu aprox. 10 [%].

2. | Devolatilizarea (piroliza) = Temperatura biomasei creste in continuare péna la
valori de ordinul a 200-300 [°C], unde procesul de
devolatilizare se initiaza;

= Descompunerea componentelor biomasei genereaza
fractiile volatile (gaze si gudron), care parasesc
progresiv matricea solida a particulei;

= La finalul procesului, reziduul solid ramas (carbunele)
prezinta o structura extrem de poroasa, al carei volum
total, Tn general (exista anumite exceptii), este egal cu
aprox. 50 [%] din volumul initial;

= Temperatura biomasei creste in continuare pe masura
ce devolatilizarea se desfasoara, datorita conduciiei
termice , insa intr-un ritm mai lent (transformarile
fizico-chimice ce au loc sunt global endotermice).

3. | Combustia volatilelor = Tn general, dar mai ales in conditiile specifice
combustiei, oxidarea volatilelor are loc abia la
exteriorul volumului biomasei, produsii finali fiind
dioxidul de carbon (CO,) si apa (H,0);

= Caldura de combustie se transfera partial prin
convectie si conductie termica in masa de biomasa.

4. | Reducerea/combustia = Reziduul carbonos, pe langa C, H si O, contine C/H si
carbunelui C/O intr-un raport variabil si direct proportional cu
temperatura de formare. Acesta este supus unui
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proces foarte complex de descompunere lenta
(raportat la viteza oxidarii) prin reacfii de reducere, in
care sunt implicate Tn principal specii chimice precum
oxizii carbonului si apa;

= Din momentul in care fluxul de volatile nu mai este
suficient de intens, difuzia oxigenului catre suprafata
carbunelui permite initierea reactiilor de oxidare;

= Reziduul final contine exclusiv materii minerale
(cenusa).

La scari dimensionale foarte reduse (=1 [mm]) aceste etape au loc practic secvential,
in intreaga masa a particulei de biomasa. In conditile specifice combustiei finalizarea
descompunerii are loc in intervale extrem de scurte (de ordinul secundelor). La scari mai
mari (> 1 [cm]), transformarile fizico-chimice descrise mai sus se petrec aproape simultan,
insa in straturi aprox. concentrice, dispuse in ordine inversa, de la exterior catre interiorul
particulei.

1.6. Modelarea descompunerii termice a biomasei — scurt istoric si
stadiul actual

1.6.1. Modelarea cinetica a descompunerii biomasei

Scheme cinetice reprezentative

in continuare se vor prezenta cateva scheme cinetice de descompunere ce au fost
utilizate in mare parte dintre studiile numerice efectuate in ultimele trei decenii, sub diverse
forme si de catre diversi autori. Majoritatea acestor scheme au cunoscut multiple variante
datorita ajustarii anumitor parametri cinetici, sau adaugarii altora in scopul Tmbunatatirii
rezultatelor obtinute Tn diferite situatii de modelare, mai mult sau mai putin particulare.

Broido-Shafizadeh (1979)

Schema mecanismului cinetic Broido-Shafizadeh este prezentata mai jos:

k
——> Gudron
k. <
Celulozdi —— CeIquzg —
Lactiva K
——> (Cdrbune + Gaze
(sch.4)
Koufopanos (1989)
Mai jos este prezentata schema mecanismului Koufopanos (versiunea imbunatatita):
Biomasa
k, ‘ k,
l by |
(Gudron + Gaze); (Carbune); —— (Gudron + Gaze), + (Cdrbune),
(sch.5)
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Miller-Bellan (1997)

Pornind de la o abordare similara cu cea utilizata de Koufopanos, respectiv aceea ca
descompunerea oricarui material biomasic poate fi tratata ca fiind rezultatul descompunerii
independente a componentelor sale, in cazul acesta celuloza, hemiceluloza si lignina
(principiul superpozitiei efectelor), Miller si Bellan au publicat in 1997 unul dintre putinele
mecanisme de descompunere pirolitica a biomasei cu aplicabilitate generala [4]. Exami-nand
structura modelului, devine evident faptul ca mecanismul propus este de fapt un hibrid Tntre
un mecanism de tip reactii paralele (cele trei reacfii principale cu pas intermediar) si unul de
tip reactii concurente (cate doua subreactii simultane, concurente, pentru fiecare reactie
principald). In acest mod, modelul propus de Miller si Bellan combin& avantajele fiecarui tip
in parte, fiind inclusiv capabil de a realiza estimarea raportului fractiilor de produsi in conditii
de descompunere variabile. Modelul original nu ia in considerare efectul umiditatii. In
lucrarea de fata insa, prezenta umiditatii initiale este introdusa printr-o reactie separata (ko).
Schema cinetica completa este prezentata in cele ce urmeaza:

Gudroane
A

k
:

[ Vapori de apd ]
A

kO kz

( o) o
Componentd ki Componentd

L stabild ) “activd”

Celuloza v
Hemiceluloza [ X Cdarbune + (1-X) Gaze ]

Lignina

ks

(sch.6)

Parametrii cinetici publicati in [4] sunt prezentati in Tabelul 1.12:

Tab.1.12: Parametrii cinetici ai modelului Miller&Bellan (sursa: [4])

re;if;ie Celuloza Hemiceluloza Lignina
ki 2,80x10%%exp(-242,4/RT) | 2,10x10"°exp(-186,7/RT) | 9,60%x10%xp(-107,6/RT)
k2 3,28x10"exp(-196,5/RT) | 8,75x10%exp(-202,4/RT) | 1,50x10%xp(-143,8/RT)
ks 1,30x10™%exp(-150,5/RT) | 2,60x10*exp(-145,7/RT) | 7,70x10%exp(-111,4/RT)
b'¢ 0,35 0,6 0,75
k4 4,28x10%exp(-108,0/RT)

Desi departe de a fi perfect, modelul lui Miller si Bellan, chiar in forma sa originala,
ramane o referinta in domeniu, dupa cum afirma si unii autori recunoscuti (Di Blasi, intr-o
recenzie deosebit de vasta a stadiului modelarii pirolizei biomasei la nivelul anului 2008, [5]).
Tindnd cont de toate avantajele pe care le ofera, schema cinetica Miller-Bellan a fost
selectata pentru a fi implementata in modelul numeric de combustie a biomasei dezvoltat ca
parte a acestui studiu.

1.6.2. Modelarea descompunerii particulei izolate

Cele mai multe modele de descompunere termica a biomasei publicate se leaga de
studiul modului de desfasurare a fenomenelor fizico-chimice asociate, la nivel de particula
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izolata. Motivele care stau la baza acestui fapt sunt probabil multiple, unul dintre ele fiind
acela ca studiul experimental al particulei izolate este semnificativ mai usor abordabil decat
studiul reactoarelor. Din punct de vedere stiintific Tnsa, se poate gasi si o alta justificare,
respectiv faptul ca intelegerea si stapanirea deplina a fenomenologiei si modelarii acesteia la
nivel de particulda vor conduce implicit la imbunatatirea inclusiv a metodelor de calcul
destinate aplicatiilor industriale, precum reactoarele cu strat fix sau cele cu strat fluidizat.

Presupunand (deocamdata) ca evolutia produsilor de descompunere termica a
biomasei in exteriorul particulei este neglijabila, problema modelarii procesului incepe cu
transferul termic. Dupa cum am mentionat deja in Cap.1.5.5., in functie de anumite
proprietati ale particulei considerate, in mod deosebit dimensiunea acesteia si conductivita-
tea termica a materialului solid, raportate la conditiile de incalzire exterioara, se pot diferentia
cel putin doua situatii principale:

A. fluxul termic exterior este suficient de redus, astfel incat conductia interna a particulei
practic realizeaza uniformizarea campului termic intern, particula aflandu-se in
echilibru termic (aproximativ) la orice moment (altfel spus, gradientul termic intre
suprafata exterioara si miezul particulei este redus);

B. conductia interna este redusa comparativ cu flux termic pe suprafata exterioara, ceea
ce duce la un gradient termic semnificativ si o distributie spatiala a cAmpului termic la
interior.

Criteriul adimensional pe baza caruia se face distinctia intre cele doua regimuri de descom-

punere este numarul Biot, definit astfel: Bi = “TL unde «a este coeficientul de transfer termic la

exterior [W/m?/K], L este o dimensiune carac-teristica a particulei (de ex. raza) [m], iar 1 este
conductivitatea termica interna [W/m/K]. Pentru numere Bi << 1 se regaseste situatia A,
identificata ca regimul termic convectiv, unii cercetatori propundnd denumirea de micro-
particule pentru acest caz. La numere Bi > 1, aceiasi autori utilizeaza termenul de macro-
particule pentru a descrie caracteristicile particulelor ce se identifica cu situatia B. Pentru
simplificare, vom adopta aceste formulari.

Din punctul de vedere al efortului de modelare (si implicit de simulare numerica),
micro-particulele sunt cazul cel mai simplu posibil. Ipoteza uniformitatii cAmpului termic intern
introduce o serie de simplificari in formularea matematica, reducand modelul la simple
expresii zero-dimensionale de bilan{ termic si masic, usor de rezolvat numeric. Cazurile in
care se poate aplica aceasta metoda de modelare sunt insa putine, de cele mai multe ori
fiind limitate la piroliza / gazificarea / combustia carbunelui si biomasei in stare pulverizata,
ceea ce face obiectul subcapitolului urmator.

Majoritatea celorlalte cazuri de interes practic se incadreaza in situatia macro-
particulelor. Studierea descompunerii termice a macro-particulelor presupune in primul rand
reprezentarea corecta a campului termic intern si a transferului de caldura, la exteriorul
particulei (convectie si radiatie) dar si la interior.

Transferul termic extern se realizeaza prin convectie si radiatie, forma dominanta
depinzand de conditiile exterioare: temperatura gazelor si a peretilor incintei, viteza gazelor,
presiunea de lucru, etc. De asemenea, forma si dimensiunile particulei, starea suprafetei,
gradul de conversie al biomasei, fluxul de volatile, etc., sunt alti factori care influenteaza
intensitatea transferului termic la exterior.

Transferul de caldura intern este deosebit de complex, practic regasindu-se in toate
formele posibile:

e conductia termicd atat in matricea solida a biomasei initiale, cat si a reziduului
carbonos, ale caror proprietati de material, in speta caldura specifica si conducti-
vitatea termica, variaza nu numai cu temperatura, dar si cu orientarea fibrelor, iar
pentru fractia biomasei umede, cu continutul de apa (libera sau adsorbita); conductia
in faza gazoasa (volatile) este redusa, insa poate fi luata in considerare;
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e convectia caldurii datoratd in principal transportului volatilelor de la interior catre
exterior prin structura poroasa, pe seama gradientului de presiune intern, si secundar
difuziei apei atat sub forma de vapori, In ambele sensuri (inclusiv catre interiorul
particulei), cat si lichida, prin fibra lemnoasa (datorita gradientului concentratjei);

e radiatia termica n interiorul structurii poroase, in mod deosebit in lungul fibrei (micro-
canalele fiind asezate paralel cu fibra), ce transporta caldura catre interior.

Modelul de transfer termic trebuie sa tina cont nu numai de transformarile fizice ale
diverselor componente ale biomasei si produsilor de descompunere (de ex. vaporizare i
eventual condensare), dar si de transformarile chimice care definesc procesele de devolati-
lizare si ulterior de combustie a volatilelor si reziduului carbonos.

Din cele de mai sus reiese faptul ca modelarea corecta si completa a transferului
termic necesita modelarea simultana a transportului convectiv si difuziv al fazelor si speciilor
chimice, atat la exterior, Tn stratul limita si zona adiacenta, céat si la interiorul particulei.

lar nu in ultimul rand, este evidentd necesitatea includerii in modelul matematic al
particulei si a problemei dependentei proprietatilor de material de temperatura, atat pentru
biomasa ca atare, cat si pentru produsii de descompunere termica ai acesteia (carbune,
gaze si gudron).

Desigur, realizarea unui model matematic complet, care sa cuprinda in structura sa
toate cele enumerate mai sus, este departe de a fi triviala. Chiar si presupunand ca aceasta
problema ar fi rezolvabila cu un efort rezonabil, aplicarea efectiva a modelului necesita
implementarea intr-o structura numerica (solver numeric) pentru simularea numerica prin
metode specifice (diferente finite, elemente sau volume finite). Realizarea unui asemenea
solver numeric este, in sine, o provocare, cu atat mai mult cu cat complexitatea dimensionala
a problemei este mai mare. lar rezolvarea propriu-zisa, desi astazi mai putin problematica
(desi exista formulari mai recente, precum modelele bazate pe metoda distrbutiei energiei de
activare, sau scheme cinetice de mare complexitate, care solicita resurse importante de
calcul), datorita evolutiei sistemelor de calcul, in trecut constituia un factor de importanta
capitala. Astfel, nu este de mirare faptul ca, inca de la inceputurile modelarii numerice a
descompunerii termice a biomasei, s-a recurs la multiple simplificari, prin neglijarea anumitor
aspecte ale fenomenelor reale.

1.7. Concluzii

Biomasa este o0 sursa de energie regenerabila a carei importanta a crescut in ultimii
ani si probabil va continua sa creasca. Tehnologiile moderne de conversie a biomasei exista
deja, iar una dintre caile de crestere a gradului de valorificare a potentialului actual este
implementarea acestor tehnologii la scara cat mai larga, respectiv reducerea procentului de
utilizare traditiionala, cu pierderi mari.

Chiar si tehnologia existenta poate fi imbunatatita, prin cresterea randamentului
global si reducerea efectelor secundare nedorite, cum ar fi producerea de poluanti.
Limitandu-ne la conversia termica, la acest moment cea mai importanta directie de utilizare a
biomasei, pentru obtinerea unui real progres tehnologic este necesara in primul rand o mai
buna intelegere a caracteristicilor detaliate ale proceselor de transformare fizico-chimica a
biomasei. in al doilea rand, aceste cunostinte trebuie puse in valoare prin aplicarea lor la
proiectarea instalatiilor de conversie, la orice scara, nu doar a celor industriale.

Cercetarea experimentala constituie un aspect foarte important in atingerea acestui
scop. Totusi, in ultimele doua decenii, modelarea matematica si simularea numerica a
diverselor aspecte legate de conversia termica a biomasei au luat un avant deosebit,
concentrandu-se mai mult pe descompunerea termica a biomasei solide la nivel de particula.
Deoarece uscarea si devolatilizarea biomasei sunt etapele initiale ale oricarui proces de
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o . . D . Stadiul actual al cercetarii in domeniu
fizico-chimice asociate combustiei biomasei

conversie termica, fie piroliza, gazificare sau ardere, majoritatea cercetarilor s-au axat pe
aceste aspecte.

Datorita limitarilor impuse de complexitatea extraordinara a compozitiei biomasei
brute si, implicit, a proceselor de transformare fizice si chimice asociate descompunerii sale,
modelarea cinetica este practic unica metoda aplicabila deocamdata. Totusi, comparand
schemele cinetice simple care au dominat primii 30 de ani de cercetare in domeniu cu
realizarile recente si analizand stadiul actual, este evident nu numai faptul ca progresul a fost
continuu, dar si ca potentialul cercetarilor este departe de a se fi epuizat.

Din multitudinea de tipuri de modele matematice cu diverse grade de complexitate
disponibile, dupa parerea autorului lucrarii de fata, directiile cele mai promitatoare sunt:

1) modelarea cinetica generalizata, utilizand scheme suficient de simple, dar robuste,
aplicabile in conditiile cerintelor de modelare industriala prin implementarea in
programe de simulare numerica CFD;

2) dezvoltarea schemelor cinetice complexe, a caror aplicabilitate limitatd este impusa
pentru moment doar de puterea sistemelor de calcul si

3) perfectionarea modelelor bazate pe metoda distributiei energiei de activare si crearea
de scheme generalizate dupa modelul schemelor cinetice clasice, sau alternativ a
unor modele specializate pentru aplicatii particulare, data fiind precizia deosebita ce
poate fi obtinuta cu acest tip de model.

In final, se remarca faptul ca foarte putine studii numerice au tratat si fenomenele si
procesele ce au loc in exteriorul particulei, acest lucru fiind oricum greu de realizat in cadrul
matematic impus de formularea generald a modelelor de piroliza. In acele cazuri, autorii au
apelat la programe dedicate dinamicii fluidelor. Tn rest, s-a preferat aplicarea unor conditji la
limita pe suprafata exterioara a particulei, inevitabil introducand simplificari care, nu de putine
ori, constituie o sursa de limitare a preciziei globale a modelului.

Datorita avantajelor pe care le ofera (simplitate, robustete, grad de generalitate),
dintre schemele cinetice prezentate in Cap.1.6.1. a fost selectata schema Miller-Bellan
pentru implementarea ih modelul de combustie dezvoltat in cadrul acestui studiu.
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2. MODELAREA MATEMATICA A PROCESELOR FIZICO-CHIMICE ASOCI-
ATE COMBUSTIEI BIOMASEI

Acest capitol descrie modalitatea in care au fost tratate diversele aspecte specifice
modelarii matematice a descompunerii termice a biomasei, respectiv abordarea si rezolvarea
lor in cadrul modelului numeric de combustie — scopul acestei lucrari. Pentru inceput se
realizeaza o descriere a fundamentelor si structurii conceptuale a modelului de combustie,
pe baza cireia a fost dezvoltat si implementat. In continuare se detaliazd modelarea
matematica a principalelor proprietafi fizice ale biomasei, apoi modelarea uscarii si
devolatilizarii biomasei, modelarea combustiei reziduului carbonos si a volatilelor, iar in final,
se prezinta in amanunt componenta statica a modelului de combustie, respectiv modelul
cinetico-chimic de piroliza.

2.1. Prezentarea generala a modelului de combustie

Dupa cum se poate observa si din exemplificarile schemelor cinetice de descompu-
nere termica a biomasei prezentate in Cap.1.6.1., acestea furnizeaza in principal ca date de
iesire doar proportiile produsilor primari de piroliza (gaze, gudron, carbune), doar unele dintre
scheme incercand specificarea unei compozitii chimice (a se vedea paragraful Scheme
cinetice complexe). Totusi, modul de deducere si continutul acestor scheme in general,
reduc foarte mult posibilitatile de a estima cu un oarecare grad de precizie si consistenta
compozitia chimica, distributia spatiala si temporala a produsilor primari si secundari, etc.,
ceea ce limiteaza serios utilitatea lor in activitatea de cercetare si proiectare inginereasca.

Studiul de fata isi propune depasirea acestor neajunsuri prin formularea unui model,
pe cat posibil mai complet si mai general, al procesului de descompunere termica a
biomasei. Ideea de baza a modelului de combustie este urmatoarea: pornind de la 0 schema
cinetica de descompunere termica generalizata, sa se asigure posibilitatea de a estima in
orice conditii parametrii mai sus mentionati, folosind ca date de intrare doar compozitia
initiald a biomasei, respectiv proportile elementelor constitutive de baza: celuloza, hemi-
celuloza, lignina, cenusa si apd, la care se adauga densitatea biomasei in stare uscata.

Modelarea tridimensionala si nestationara a proceselor de piroliza si combustie a
biomasei presupune un efort de calcul deosebit. Complexitatea fenomenelor si transfor-
marilor fizice si chimice prin care trec componentele biomasei face practic imposibila, cel
putin deocamdata (la nivelul resurselor de care se dispune in general), abordarea problemei
fara a apela la simplificari. In concordanta cu aceste constatéri, pentru constructia modelului
numeric s-au formulat si aplicat doua ipoteze principale:

(11) Indiferent de provenienta, orice biomasa poate fi reprezentata ca fiind un amestec
bine definit de celuloza, hemiceluloza, lignina (cu trei forme principale), cenusa si
apa. Aceasta idee este sustinuta de datele analizelor tehnice efectuate pentru
majoritatea surselor de biomasa de interes practic;

(12) ldeea ce sta la baza modelului Miller-Bellan este ipoteza superpozitiei efectelor des-
compunerii principalelor componente ale biomasei, respectiv celuloza (CL),
hemiceluloza (HCL) si lignina (LG). Cele trei seturi de reactii se produc in paralel, fara
a se influenta reciproc, indiferent de conditiile in care are loc piroliza. Tocmai aceasta
presupunere, respectiv independenta descompunerii termice a elementelor
constitutive ale biomasei, a fost preluata si extinsa in modelul prezentat aici, intreaga
dezvoltare ulterioara a modelului numeric de combustie fiind fundamentata pe
aceasta ipoteza.

Pe langa cele doua ipoteze s-au formulat si trei obiective ce ar trebui atinse in final de
modelul global de combustie, dupa cum urmeaza:
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(O1) Modelul sa posede un grad de generalitate cat mai mare cu putinta, prin generalitate
intelegandu-se posibilitatea aplicarii acestuia pentru o clasa cat mai extinsa de surse
de biomasa, cu o precizie acceptabila, fara a-i aduce modificari structurale /
conceptuale;

(O2) Flexibilitatea modelului, in ansamblul sau, sa atingd un nivel care sa permita
modelarea suficient de facila si rapida a oricarui tip de biomasa, eliminand sau, cel
putin, reducand necesitatea interventiei utilizatorului;

(O3) Tinand cont de complexitatea modelarii abordate (3D), modelul sa fie astfel conceput
incat efortul de calcul sa fie rezonabil, pastrand aplicabilitatea modelului inclusiv in
domeniul proiectarii industriale.

Cele trei obiective enumerate mai sus sunt intr-o buna masura contradictorii, iar la
finalul acestui studiu, indeplinirea lor a fost realizata doar partial. Efortul depus s-a
concentrat indeosebi n directia primului si celui de-al treilea obiectiv, despre care se poate
afirma ca au fost in cea mai mare parte atinse. Problema utilizarii facile a modelului va
ramane eventual ca un posibil scop al dezvoltarii pe viitor a modelului.

Modelarea completa a proceselor asociate combustiei biomasei implica, pe langa
necesitatea calcularii ratelor de piroliza a componentelor biomasei, posibilitatea obtinerii
compozitiei chimice detaliate a volatilelor. Aceasta conditie nu este indeplinitd de majoritatea
schemelor cinetice prezentate in Cap.1.6.1., modelul lui Miller si Bellan nefacand exceptie.
Rezulta de aici necesitatea conceperii unei metode, nu doar suficient de simpla si eficienta
pentru a putea fi aplicata intr-un model CFD tridimensional, dar si corect fundamentata
d.p.d.v. fizic si chimic, astfel incat rezultatele obtinute sa fie acceptabile din toate punctele de
vedere. Sirul rationamentelor, ipotezele simplificatoare si modalitatea efectiva de deter-
minare a compozitiei fractiei volatile se vor detalia in cele ce urmeaza.

In continuare, se prezintd in Tabelul 2.1 schema functionald pe baza careia a fost
construit modelul numeric de combustie dezvoltat si utilizat Tn cadrul acest studiu. Aceasta
schema nu este singura solutie posibila a problemei, insa datorita faptului ca celui de-al
treilea obiectiv (O3) i s-a acordat cea mai mare pondere, varianta curenta este cea care se
apropie cel mai mult de minimul posibil de efort de calcul.

Tab.2.1: Schema functionald a modelului numeric de combustie

Denumire Descriere

1. | Model cinetico- Rol functional:

chimic de piroliza = Calculul descompunerii componentelor biomasei (CL, HCL

& LG) in fracitii principale: carbune, gaze, gudron;

» Calculul compozitiei amestecului de gaze rezultat din
descompunerea primara si a produsilor de descompunere
secundara a gudroanelor, in ipoteza echilibrului chimic;

» Estimarea proprietatilor termodinamice ale tuturor fractiilor
de descompunere ca functii de temperatura si compozitie.

Componente:

» Program Mathcad ce realizeaza calculul descompunerii si al
proprietatilor termodinamice;

= Script Matlab (1) cu ajutorul caruia se evalueaza compozitia
gazelor, pe baza principiului minimizarii energiei libere
Gibbs;

= Script Matlab (2) prin care se estimeaza coeficientji func-
tiilor de interpolare pentru compozitia rezultata din (1).
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2. | Functie macro de
implementare
(UDF)

Rol functional.

Implementarea directa a surselor de specii chimice pentru
volatile in modelul CFD;

Modelarea descompunerii termice a gudroanelor;

Calculul si impunerea surselor de energie corespondente
schimburilor de masa, atat in interiorul, cat si in exteriorul
biomasei, sub forma unor functii de compozitie si
temperatura ai caror coeficienti sunt calculati in modelul de
initializare;

Calculul proprietatilor de material (fizice si termodinamice)
ale tuturor speciilor (solide & volatile);

Modelarea tuturor reactiilor eterogene de gazificare si
oxidare ale carbunelui (primare).

Componente:

Program C++ (a carui structura este descrisa in detaliu in
Cap.3).

3. | Model numeric
CFD

Rol functional.

Rezolvarea problemei curgerii gazelor (aerul de combustie,
difuzia fractiilor gazoase din interiorul biomasei catre
exterior si a oxigenului in sens invers);

Calculul transferului termic convectiv, conductiv si prin
radiatie atat in exteriorul cat si in interiorul biomasei, pentru
toate fazele, respectiv specii solide sau amestecuri de gaze;

Modelarea tuturor reactiilor chimice omogene in faza
gazoasa (secundare) folosind un mecanism de reactie
simplificat.

Componente:

Discretizarea domeniului de calcul (grila spatiald);

Model de curgere (RANS — modelul Navier-Stokes, mediat
in sensul lui Reynolds) cu modelarea aferenta a turbulentei;

Model de material (solid + volatile);
Model fizic pentru medii poroase;
Model de transfer termic conjugat;
Model de radiatje;

Model de transport si reactii volumetrice pentru specii
chimice;

Solver numeric (pentru integrarea in timp si spatiu a tuturor
ecuatjilor de conservare, constitutive, etc. ale modelului
global).

Schema functionala a modelului numeric poate fi transpusa in algoritmul prezentat in
Figura 2.1, ce ilustreaza pe de o parte ordinea operatiilor, iar pe de alta parte relatiile de
dependenta intre diversele componente ale modelului global.
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Modelarea matematica a proceselor fizico-
chimice asociate combustiei biomasei

Date de intrare:
Compozitia
biomasei (fractii
CL. HCL. LG.

r ~
MODEL CINETICO-CHIMIC DE PIROLIZA
Formula C,H,0, a gazelor |
Program Compozitia
Mathcad™ gazelor - f(T)
Coeficientii functiilor de interpolare
pentru fiecare specie chimica din
compozitia gazelor - f(T)
\

Coeficientii functiilor de interpolare f(T)
pentru:
- compozitia gazelor;
- functii termodinamice (Cp(T), H(T))
pentru gaze si fractii solide.

UDF (C++)
,User Defined
Function”

Surse (pozitive sau negative) in
ecuatiile de conservare pentru:
- specii chimice;

- energie.

Model CFD
(ANSYS Fluent™)

Fig.2.1: Schema functionala transpusa in algoritmul modelului global de combustie
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2.3. Modelarea uscarii si devolatilizarii biomasei

Conform celor discutate in Capitolul 1, uscarea si devolatilizarea sunt primele etape
din procesul de descompunere termica a biomasei. In functie de dimensiunile particulei de
biomasa si de caracteristicile transferului de caldura, modul de desfasurare al etapelor de
descompunere difera intre micro- si macro-particule. Deosebirea esentiala consta in faptul
ca pentru micro-particule uscarea si devolatilizarea se petrec succesiv si in intreaga masa a
particulei, pe cand la macro-particule aceste fenomene sunt simultane, dar se petrec in
locatii diferite. Considerdnd un volum de control infinitezimal, chiar si in cazul macro-
particulei etapele se succed la nivel local. Din acest motiv, din punct de vedere matematic,
fenomenele de evaporare si devolatilizare pot fi tratate separat, in ipoteza ca la nivel fizic
procesele nu sunt cuplate, respectiv nu se influenteaza reciproc.

2.3.1. Modelarea evaporarii umiditatii initiale

Conceptul modelarii cinetice a vaporizarii este bazat pe formularea unei relatii de tip
Arrhenius ai carei parametri sunt astfel alesi incat viteza de vaporizare creste rapid in
apropierea temperaturii de 100 [°C]. Alegand valori foarte agresive se poate restrange
intervalul de temperatura pe care are loc vaporizarea oricat de mult.

Tinand cont de aceste observatii, am ales varianta modelarii cinetice inclusiv pentru
faza de evaporare a umiditatii, incluzdnd in schema cinetica Miller-Bellan o reactie
suplimentara cu rata k, (a se vedea Cap.1.6.1, Schema 6 si Tabelul 1.12). Ecuatia modelului
de vaporizare este urmatoarea:

dpy

dr —ko py

(ec.2.29)

Cea mai frecventa formulare a ratei de evaporare k intalnita in literatura si utilizata inclusiv
in modelul de combustie este urmatoarea:

88.000)

ko = 5,13 x 101° exp( o7

(ec.2.30)

2.3.2. Modelarea devolatilizarii biomasei

Dupa cum am mentionat deja, schema cinetica selectata pentru implementarea in
modelul de combustie realizat in cadrul acestui studiu este schema creata de Miller si Bellan
[4]. Motivele principale ce au stat la baza acestei alegeri ar fi urmatoarele, nu neaparat in
ordinea importantei lor:

a) Desi este una dintre cele mai complexe scheme incadrate la categoria schemelor
,Lobisnuite”, schema M-B este totusi suficient de simpla pentru a fi introdusa intr-un
model numeric, fara un efort de programare exagerat;

b) Schema cinetica M-B a fost suficient validata prin testarea chiar de catre autori pentru
diverse seturi de date experimentale independente, preluate in condiii variate,
robustetea si consistenta modelului fiind remarcabile considerand simplitatea
aceastuia raportata la complexitatea fenomenului real;

c) Schema se bazeaza pe diferentierea descompunerii compusilor de baza ai biomasei,
respectiv celuloza, hemiceluloza si lignina, ceea ce permite introducerea factorului
reprezentat de provenienta sau tipul biomasei in ecuatia generald a modelului de
combustie, rezultdnd de aici un caracter de generalitate binevenit;
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d) Ipoteza superpozitiei efectelor, care sta de fapt la baza diferentierii descompunerii
componentelor biomasei, este foarte elegant exploatata mai departe in crearea
modelului de combustie (ceea ce se va prezenta detaliat in Cap.2.6.), rezultand intr-o
formulare suficient de simpla si foarte eficienta, ce permite modelarea si simularea
oricarui tip de biomasa care poate fi reprezentata ca un amestec de CL, HCL, LG,
cenusa si apa (indiferent de proportie, chiar si nula).

Expresiile ratelor de reactie k si valorile parametrilor modelului X au fost deja
prezentate in Tabelul 1.12, nu le mai reluam. Forma generala a ecuatiilor diferentiale ce
constituie modelul de devolatilizare, formulate conform schemei cinetice M-B, este
reprezentata mai jos, pentru componenta x a biomasei:

d
% = _klx Px
(ec.2.32)
dp
thCA =kix px — (ka + k3x) Pxa
(ec.2.33)
dp
d_tc = z Xy K3x Pxa
x
(ec.2.34)
dp
d;;x = Z (1 - Xx) k3x Pxa T k4 Prx
x
(ec.2.35)
dp
d;x = Zx kox Pxa — ks Prx
(ec.2.36)

in sistemul de ecuatii de mai sus s-au utilizat urmatoarele notatii: U = umiditate, x = CL, HCL,
LG, A = componenta in stare activa, C = carbune, G = gaze, T = gudron.

Ultimul termen din ecuatiile 2.35 si 2.36, reprezinta descompunerea termica a
gudronului care nu este limitatd la zona biomasei. Din acest motiv, s-a introdus o ecuatie
suplimentara, formulata astfel:

dpry
dt

= —ky prx
(ec.2.37)

care premite continuarea calcularii descompunerii gudronului si dupa ce acesta a parasit
volumul biomasei.

Entalpia de piroliza

Modelarea efectului termic al devolatilizarii este un subiect indelung dezbatut intre
specialistii din domeniu. In majoritatea studiilor numerice efectuate de alti autori, descom-
punerea termica a biomasei brute in produsi primari de piroliza este presupusa a avea loc
printr-o serie de reactii endoterme, iar cracarea gudroanelor, adica reactiile secundare, este
considerata exofermd. Mai mult chiar, de multe ori se presupune ca entalpia tuturor reactiilor
primare este identica.

Concluzia esentiala este insa urmatoarea: alegerea unei solufii similare pentru
modelul de combustie nu este calea corecta, in esenta datorita faptului ca si in cazul in care
am fi reusit calibrarea valorii entalpiei de piroliza pentru setul de date experimentale utilizat in
etapa de verificare si validare, nu exista nicio garantie ca valoarea gasita ar fi fost valabila si
pentru alte conditii de descompunere. Astfel, generalitatea modelului ar fi putut fi pusa la
indoiala in mod justificat.
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Din punct de vedere conceptual, descompunerea termica a biomasei poate fi privita
ca o singura reactie globala in care reactantii sunt chiar componentele biomasei, iar produsii
reactiei sunt evident produsii de descompunere. Astfel, entalpia de piroliza poate fi asimilata
cu entalpia reaciiei globale, care conform insasi definifiei, nu este nimic altceva decat
diferenta dintre suma entalpiilor produsilor si suma entalpiilor reactantilor.

Ecuatia energiei se poate scrie astfel:

[05CPy + PeCpe + £(06CPo + prCP)] e + (o Cpg + prC )aT_a<’16T)+S
PeLPp T PctPc T EWPEP6 T PriPr)l o T UPeLPe T PriPr) 50 = 5\ A 50
(ec.2.39)
unde:
_ _ ., 9ps 0ppa dpg dpr dpc
S:AHr_HBW-FHB 9t +HGW+HT?+HCW
(ec.2.40)

respectiv entalpia de piroliza scrisda in forma generala, care prin dezvoltarea termenilor
neglijand descompunerea secundara a gudronului, devine:

AH, = Hp (=ky pp) +
+ Hp (ki pp — (k2 + k3) ppa) +
+ Hg [(1 = X) k3 ppal +
+ Hy (kz ppa) +
+ He [X k3 ppal

(ec.2.41)
care in forma restransa se poate scrie astfel:
AH, = pgy {ks [(1 — X) Hg + X He] + ko Hr} — pga [(ky + k3) Hgl
X Hprodu§i X Hreactanjci
(ec.2.42)

din care reiese in mod natural formularea teoretica a entalpiei de reacfie.

Termenii capacitiv, conductiv si convectiv sunt rezolvati utilizand modelul numeric
CFD, proprietatile termodinamice ale speciilor (Cp(T), A(T)) fiind furnizate de functia externa
(UDF), iar termenul corespunzator caldurii de piroliza trebuie implementat separat, tot prin
intermediul functiei de transfer (UDF) sub forma unei surse de energie in modelul CFD,
semnul acesteia rezultand din calcul.

Din relatile de mai sus, singurele necunoscute sunt entalpiile totale (H) ale reac-
tantilor (B = CL + HCL + LG) si produsilor de reactie (G, T, C, pentru fiecare componenta a
biomasei). Entalpia totala a fiecarei specii s-a calculat astfel:

T

H(T) = AHY + f Cp(T) dT = AHP + (H(T) — H(Tyef))

Tref
(ec.2.43)

2.4. Modelarea gazificarii si combustiei reziduului carbonos

Experimental se constata existenta a trei regimuri de conversie a carbunelui, caracte-
rizate dupa cum urmeaza:

I.  Regimul controlat cinetic

[I.  Regimul controlat de transferul de masa intern
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[ll.  Regimul controlat de transferul de maséa la exterior

Modelul numeric de combustie realizat in cadrul acestui studiu poate reproduce
oricare dintre cele trei regimuri de conversie a reziduului carbonos. Dupa cum se va vedea in
analiza rezultatelor validarii modelului, arderea carbunelui, care in acel caz se gaseste in
regimurile Il si lll, conduce la contractia zonei delimitate de concentratia de reziduu carbonos
catre centrul particulei, insa volumul poros ramane practic fixat datorita stratului de cenusa
care se acumuleaza continuu la exterior.

n Tabelul 2.8 sunt prezentate cele patru reactii eterogene ce corespund modelului de
conversie termica a reziduului carbonos. In toate reactiile unitatea de masura pentru
presiunea partiala este [Pa].

Tab.2.8: Reactiile modelului de conversie termica a reziduului carbonos (sursa: [6])

. AR Parametrii cinetici

. H 298K

reac. Reactia [kJ/mol] Al [kJ /IEnoI] B[]
1. |c+co,>2c0 +172,6 | 2,600E+02 | 1220 |[p_ /101"
2. |C+H,0>CO+H, +131,4 | 2620E+08 | 2370 |[p,, /107
3. |C+2H,>CH, 75 1640E+01 | 948 |[p,, /107"
4. |C+050,->CO -110,5 | 1,112E+01 | 131,0 |[p,,]

Carbunele este considerat ca fiind un compus solid cu o compozifie chimica
complexa, formula chimica echivalenta stabilita in cadrul studiului fiind de forma CxHyOz,
unde x = 1, iar y si z se determina din relatiile preluate din [7], afisate mai jos, care reprezinta
numarul de moli de H si O ce corespunde unui mol de C, functie de temperatura:

1 1

T) =
0,55 exp[0,0032(T — 273)] ’ 0c(T) 1,7 exp[0,0035(T — 273)]
(ec.2.53)

Modelul clasic de descompunere a carbunelui nu ia in considerare prezenta acestor fractii de
H si O. Solutia implementata a constat in introducerea unei a cincea reaciii fictive, formulata
astfel:

HC(T) =

-z
CxHyOZ—>xC+ZH20+yT H,

(ec.2.54)

2.5. Modelarea combustiei volatilelor

Modelul de combustie a volatilelor cuprinde in principal reactiile speciilor chimice din
componenta acestora cu oxigenul, in faza gazoasa (omogene). Modelul este astfel construit
incat nu limiteaza reactiile la 0 zona anume a domeniului de calcul, de exemplu la zona
exterioard particulei, ci permite desfisurarea acestora in orice punct. in acest mod se
asigura posibilitatea ca reactiile sa aibe loc inclusiv in interiorul stratului de reziduu carbonos,
care dupa cum am aratat in capitolul anterior, conform modelului propus, genereaza un
amestec de monoxid de carbon, apa, hidrogen si metan, ce poate fi oxidat mai departe.
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Mecanismul de reactie

Mecanismul de reactie adoptat in final contine cele sase specii chimice mentionate
mai sus, care participa in sapte reactii. Acestea sunt cele mai importante si mai des utilizate
reactii pentru speciile chimice considerate. Tabelul 2.9 prezinta varianta finala a mecanis-
mului de reacfiie in faza gazoasa.

Tab.2.9: Mecanismul de reactie in faza gazoasa (surse: [8], [6], [9])

- Reacti AHS,, Parametrii cinetici
reac. [kJ/mol] Al [kJ/[rEnoI] -

1. |CH4+H,0 ¢> CO +3H, +206,4 | 9,100E+10| 131,0| [CH.J* [H,OL"
2. |CO+H,0¢>CO,+H, -47,7 | 2,500E+08| 138,0|  [COJ' [H.O'
3. |[CHs+150,>CO+2H,0 | -607,2| 5,012E+11| 200,0| [CH4*’ [0,]*®
4. |Hp+0,50, > H,0 2418 | 9,870E+08| 31,0 [Ho]" [0]*
5. [CO+0,50,-> CO; -283,0 | 2,240E+12| 170,0 [CO]l[chg;;f:
6. |CO,>CO+0,50, +283,0 | 5,000E+08| 170,0 [CO,
7. |CoH s +30,>2C0O,+2H,0 |-1306,1| 1,125E+10| 125,6| [C,H4]! [O]°

2.6. Prezentarea detaliata a modelului cinetico-chimic de piroliza

2.6.2. Etapele modelarii cinetico-chimice a descompunerii biomasei

Etapa I: Stabilirea formulei echivalente a biomasei

Punctul de plecare pentru modelul cinetico-chimic este compozitia in fractii masice a
biomasei analizate, de altfel singurele date de intrare necesare. Cunoscandu-se aceasta
compozitie se calculeaza o formula atomica echivalenta a biomasei, pe baza formulelor
atomice (CxHyOz) ale componentelor principale afisate in Tabelul 2.10, care au fost
determinate prin normalizarea numarului de atomi de carbon (x = 6).

Tab.2.10: Formulele atomice echivalente pentru componentele principale ale biomasei

Formula atomica
Componenta echivalenta
C H o
Celuloza CL 6 10 5
Hemiceluloza | HCL 6 12 6
LG-HW |6 8 3,4
Lignina LG-SW |6 6,8 |23
LG-G 6 7 1,9
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Etapa a ll-a: Calculul fractiilor de produsi primari de descompunere functie de
temperatura

Pornind de la schema cinetica a modelului (schema 6, Tabelul 1.12) din care se
neglijeaza reactiile corespunzatoare evaporarii umiditatii (k,) si descompunerii secundare a
gudroanelor (k,), se formuleaza ecuatiile diferentiale ale modelului de devolatilizare, care
sunt aproape identice cu ecuatiile 2.32-2.36, cu deosebirea ca termenii corespunzatori
cracarii gudroanelor din ecuatiile 2.35 si 2.36 lipsesc. Ecuatiile se trec in forma discreta, iar
variatiile concentratiilor si ratele de descompunere se noteaza ca functii de temperatura:

Apya (T) = klx (T) Py At

(ec.2.57)
Apcx (T) = Xy k32 (T) pea(T) At
(ec.2.58)
ApGx(T) = (1 - Xx) k3x(T) pr(T) At
(ec.2.59)
Apry (T) = kzx(T) Pxa (T) At
(ec.2.60)

unde x = CL, HCL, LG.

Ne reamintim faptul ca p, este concentratia componentei x, care poate fi calculata
inifial folosind densitatea biomasei si fractia masica a componentei, insa considerand scopul
final acest exercitiu matematic, se poate atribui absolut orice valoare pentru densitate, chiar
si pg = 1, rezultatul final al calculului fiind acelasi. Rezulta ca:

Py =Y, unde Z Y, =1
X
(ec.2.61)

Presupunand o descompunere la temperatura constanta pe intregul volum de control,
pe un interval de timp At unitar, din ecuatiile 2.58-2.60 se pot obtine direct cantitatile de
carbune, gaze si gudron rezultate din descompunerea termica a biomasei in intervalul de
timp considerat. Astfel, se pot calcula fraciile masice ale produsilor de descompunere
primara, pentru fiecare componenta a biomasei in parte:

_ Apr (T)
YC,x(T) - Apr(T) + ApGx(T) + ApTx(T)
(ec.2.62)
_ ApGx (T)
Yo (T) = Dpey(T) + Apg (T) + Apr,(T)
(ec.2.63)
_ ApTx (T)
Yr(T) = Dpey(T) + Apex(T) + Ap7,(T)
(ec.2.64)

Etapa a lll-a: Modelarea descompunerii produsilor primari de piroliza

Cunoscéandu-se fractiile de produsi primari de descompunere pentru orice tempera-
tura, mai trebuie determinate compozitiile fractiei gazoase primare si, ulterior, ale fractiilor
gazoase rezultate din descompunerea gudroanelor. Mai intdi se stabilesc ecuatiile de
descompunere pentru biomasa si componente, in conditji de piroliza (in absenta oxigenului):

= Ecuatia generala de descompunere termica a biomasei:

CoHo 73204674 = ¢ X CeHeO¢ +ng X CcHgOg + np X CeHpOp
(ec.2.65)

= Ecuatia pentru descompunerea termica a celulozei:
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CeH1005 = ne e, X CeHeOc + ng o X Cg cHg c1Og,cL + Nrcr X CoHr 07 c1,

(ec.2.66)
= Ecuatia pentru descompunerea termica a hemicelulozei:
CeH1206 = ne e X CeHeOc + ng ucr X CouciHe,nerOc et
N1 per X CGHT,HCL OT,HCL
(ec.2.67)
= Ecuatia pentru descompunerea termica a ligninei (LG-HW):
CeHgO34 = n¢ 16 X CeHcOc + ng 16 X Cg,16He,1606,L6 + nrcL X CeHr 1607 16
(ec.2.68)

unde n¢ , g, N7, SUNt nUMarul de moli de carbune, gaze si gudron pentru componenta x.

Numarul total de necunoscute din sistemul de ecuatii este 10 x 3 = 30. Pentru a putea
rezolva sistemul, trebuie aplicate cateva ipoteze.

Prima componenta este carbunele, pentru care s-au aplicat urmatoarele ipoteze:
1. Indiferent de provenien{a, cdrbunele se presupune c& are aceeasi compozifie;
2. Compozitia cdrbunelui este dependenta de temperatura.

Calcularea compozitiei carbunelui se face utilizand ecuatiile 2.53, care furnizeaza
numarul de moli de hidrogen atomic si respectiv oxigen atomic la un mol de carbon. O a treia
ipoteza este utilizata pentru stabilirea compozitiei gudronului:

3. Formula echivalenta a gudronului nu depinde de temperatura de formare.

Formulele finale adoptate in model sunt afisate in Tabelul 2.11.

Tab.2.11: Formulele echivalente ale gudronului pentru fiecare componenta a biomasei

Componenta Celuloza Hemiceluloza Lignina
Formula echivalenta calculata CeH11,0706,59 CeHg,4405 71 CeHg,603,1
Formula utilizata in model CeH1005 CeH1206 CeHg,603,2

Numarul de moli de carbune si numarul de moli de gudron pot fi imediat calculate din
urmatoarele relatii:

M,
nex(T) = Yo . (T) M(T)

(ec.2.69)

X

nT,x(T) = YT,x (T) M
T,x

(ec.2.70)

Fractiile masice de carbune si gudron sunt disponibile din ecuatiile 2.62 si 2.64, iar masele
moleculare ale componentelor biomasei, carbunelui si gudroanelor pot fi usor calculate cu
informatiile curente.

Ultimele 4 necunoscute din fiecare ecuatie sunt numarul de moli de amestec de gaze
(unde numarul de moli se refera la compozitia ipotetica Cg; ,H ,,O¢ ,) $i numérul de atomi de
C, H si O din formulele atomice echivalente ale amestecurilor de gaze. Aplicand conditia
conservarii numarului de atomi, rezulta:

Cox(T) = Cy — gy (T)Cc — Ny (T)Cr
(ec.2.71)
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Ha,x(T) = Hy — nc,x(T)Hc - nT,x(T)HT,x
(ec.2.72)

O x (T) = 0y — Ne x (T)O¢ — nT,x(T)OT,x
(ec.2.73)

unde C,, H,, 0, sunt numarul de atomi de C, H, O in componenta x, iar C(H,0)., C(H,0); Si
C(0, H)¢ reprezinta numarul de atomi de C, H, O in carbune, gaze si respectiv gudron.

in final, se poate calcula si numarul de moli de amestec gazos nedefinit, dar acesta
rezulta oricum intotdeauna egal cu 1, prin insasi constructia modelului.

Compozitia detaliata a gazelor

Cunoscand compozitia atomica a fractiei gazoase pentru fiecare dintre cele trei
componente principale ale biomasei, urmatoarea problema este stabilirea unei compozitii
chimice probabile. Presupunand existenta echilibrului chimic in orice moment si la orice
temperatura de formare a gazelor, se poate aplica principiul minimizarii energiei libere Gibbs
a amestecului pentru a obtine compozitia, plecand de la o suma de specii chimice
considerate reprezentative. Din punct de vedere numeric, problema minimizarii energiei
libere Gibbs a amestecului este o problema de optimizare conditionata. Fiind o problema
neliniara, pentru rezolvarea ei trebuie apelat la un solver numeric iterativ cuplat cu un
algoritm de cautare potrivit. Aplicatiile specializate disponibile in Matlab™ s-au dovedit a fi
adecvate scopului propus, in consecinta realizandu-se un script dedicat.

Script-ul utilizeaza algoritmul ,SQP” implementat in functia Matlab™ ,fmincon” pentru
a minimiza functia obiectiv:
AGO(T) n;
f= Zni< BT +ln(z)
l

unde n; este numarul de moli al speciei i, iar n este numarul total de moli,

(ec.2.75)

supusa urmatoarelor constrangeri:
n; = 0 (numarul de moli nu poate fi negativ)
An; = b (conservarea numarului de atomi)

unde A este matricea atomica a amestecului de gaze, iar b este vectorul ce stocheaza
numarul total de atomi de C, H si O al amestecului (furnizat de programul Mathcad™, ca
functie de temperatura).

Prin rularea acestui script pentru un numar suficient de mare de valori ale
temperaturii, astfel alese incat sa fie cuprins intreg intervalul de valori posibil a fi atinse in
timpul calculelor numerice, se genereaza o matrice ce contine numarul de moli de CO, CO,,
H,O, H, si CH,4 la echilibru chimic, corespunzator compozitiei atomice calculata la pasul
anterior. Pentru a simplifica utilizarea acestor rezultate, atat in programul Mathcad™, cét si
in functia de implementare a modelului (UDF), in locul valorilor discrete este preferabil
transferul unor functii continue.

Determinarea compozitiei gazelor secundare rezultate din cracarea gudroanelor

Aplicand exact aceeasi metodologie ca in cazul compozitiei gazelor primare
(respectiv estimarea compozitiei la echilibru chimic pe baza principiului minimizarii energiei
libere Gibbs) pe un interval de temperatura suficient de larg (500-1500 [K]), s-a obtinut
compozitia in fractii masice pentru cracarea termica a gudroanelor rezultate din celuloza si
hemiceluloza.

Pentru gudronul rezultat din descompunerea ligninei nu a fost posibila identificarea
unei combinatii de oxizi de carbon, hidrogen si metan care sa satisfaca conditiile impuse,
astfel ca s-a reintrodus etilena (C,H,). In aceasta noua configuratie, s-a remarcat faptul ca
prezenta hidrogenului devine notabilda doar la temperaturi Tnalte (peste 1000 [K]), dar oricum
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in cantitati foarte reduse, iar dioxidul de carbon si apa lipsesc, descompunerea gudronului
din lignina (LG-HW) fiind practic constanta, putandu-se aproxima foarte bine cu ecuatia:

CoHg 603, = 3,2 CO + 1,5 CH, + 0,65 C,H,
(ec.2.77)

din care rezulta compozitia in fractii masice: 0,68 CO, 0,182 CH,4, 0,138 C,H,.

Etapa a IV-a: Calcularea proprietatilor termodinamice ale biomasei si ale produsilor de
piroliza
Entalpiile de formare standard pentru componentele biomasei s-au determinat
presupunand o reactie de ardere completa, stoechiometrica, ai carei produsi sunt exclusiv
dioxidul de carbon si apa.
y y
2

AHP g = (x AHP cop +5 AH)9,H20) + (Qs -5

> AHygp)

(ec.2.79)

unde AH,,, este entalpia de vaporizare a apei. Aplicand ecuatia 2.79 s-au obtinut valorile
afisate in Tabelul 2.13.

Tab.2.13: Entalpiile de formare standard pentru componentele biomasei si gudroanele lor

Puterea Entalpia de formare [kJ/kg]
Comp. calorifica
biomasa Su[ii;:%e]’ré Comp. bruta Gudron
CL 17.394 -7.260 -5.188,9
HCL 17.787 -7.404 -3.522,2
LG 26.657 -9.748 -1.484,1

Pentru calculul entalpiei de formare a carbunelui s-a utilizat corelatia:

K]

AHP (T) = —3,4 x 10* exp(—0,0028 T) — 9,8 x 102 [k—g]

(ec.2.83)

Entalpia de formare pentru amestecurile de gaze rezultate din descompunerea

primara este calculatd prin Tnsumarea entalpiilor de formare standard ale speciilor.
Cunoscand componenta gazelor la orice temperatura, se aplica relatia:

AI-I/‘(').amestec (T) = z Y;(T) AH})’i
i

(ec.2.85)

unde i = CO, CO,, etc., conform compozitiei determinate anterior.

Variatia entalpiei, respectiv termenul fTT ; Cp(T) dT din ecuatia 2.43, se poate scrie i

H(T) —H(Tref), deci se poate calcula imediat daca se cunoaste expresia entalpiei, sau
integrand mai intai expresia caldurii specifice pentru a obtine expresia entalpiei. Deoarece
toate expresiile caldurilor specifice au fost alese in asa fel incat integrarea analitica sa fie
posibila, evaluarea integralelor pentru biomasa, carbune si gudron este facila:

AHg(T) = 2,508 X 105 (T — T,op) "~ + 2,35 (T = Tyes)  [Kl/kg]

(ec.2.86)
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AHC(T) = 0,45 (T = Trop) + 97 X 107 (T = Trpf)” —
~1,667 X 1077 (T = Tep)”  [KJ/ke]
(ec.2.87)

AHp(T) = 1,744 X 105 (T = Tyop) "~ + 1,825 (T = Tyes)  [KI/kg]
(ec.2.88)

In Figura 2.25 este reprezentatd entalpia de piroliza separat pentru fiecare
componenta si in ansamblu pentru biomasa considerata la inceputul acestui calcul:

200
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Fig.2.25: Entalpia de piroliza a componentelor si a biomasei in ansamblu, functie de
temperatura

Toate functiile de interpolare si corelatiile empirice asociate marimilor termodinamice
au fost transferate in functia de implementare a modelului si au fost utilizate pentru
calcularea dinamica a proprietatilor de material relevante si a surselor de masa si energie
pentru componentele biomasei si produsii de descompu-nere, la nivelul fiecarui volum de
control.

2.7. Concluzii

in acest capitol s-a realizat o prezentare succintd a organizarii modelului global de
combustie, cu ipotezele fundamentale si obiectivele cu ajutorul carora s-au conturat structura
si schema functionala. Avantajele utilizarii unei cuplari bidirectionale intre modelul dezvoltat
extern si un solver numeric CFD performant sunt evidente: pe langa scurtarea masiva a
timpului necesar implementarii propriu-zise, programul CFD ofera un cadru matematic si
numeric excelent pentru testarea, validarea si ulterior imbunatatirea modelului de combustie.

Proprietatile termodinamice ale biomasei constituie un subiect foarte important, mai
ales avand in vedere impactul preciziei cu care acestea sunt definite asupra calitatii
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rezultatelor numerice.Totusi, descrierea corecta si amanuntita a acestor proprietati nu este
intotdeauna posibila. Complexitatea deosebita a compozitiei chimice a biomasei in stare
bruta si a transformarilor fizice si chimice pe care aceasta le sufera in timpul conversiei
termice, ridica obstacole aproape insurmontabile. Abordarile curente implica utilizarea de
corelatii empirice, determinate pe baza unor masuratori experimentale. Chiar si asa,
dificultatile generate pe de o parte de diversitatea biomasei ca atare, dar si de imposibilitatea
determinarii cu acuratete a dependentei de temperatura a proprietatilor unui material care
supus incalzirii isi modifica continuu starea fizica si chimica, pun la grea incercare validitatea
si generalitatea acestor corelatii. in lipsa unor alternative superioare calitativ, s-au analizat si
ulterior selectat anumite corelatii din multitudinea celor existente in literatura de specialitate.

Dintre proprietatile fizice discutate, cel mai sensibil subiect este densitatea. O
caracteristica a biomasei, contractia din timpul uscarii, devolatilizarii si, in final, arderii
rezuduului carbonos, este doar partial reprodusa in forma actuala a modelului. Considerand
efectul acestui fenomen inclusiv asupra proprietatilor termodinamice si a celor de transport in
mediul solid poros, in dezvoltarea viitoare a modelului efortul principal se va axa in aceasta
directie. Deocamdata, problema este mai mult sau mai putin corectata prin scalarea anumitor
corelatii, in speta a conductivitatii termice a fractiei solide, ajustand valorile obtinute pentru
conductivitatea aparenta, chiar si in absenta contractiei.

Modelarea evaporarii umiditatii inifiale a biomasei si a devolatilizarii acesteia sunt
realizate separat. Pentru evaporare s-a ales o metoda simpla dar eficienta (modelarea
cinetica) si cu rezultate foarte bune pentru regimul de descompunere avut in vedere.
Devolatilizarea este descrisa de schema cinetica Miller-Bellan, din care s-a eliminat ecuatia
corespunzatoare descompunerii secundare a gudroanelor, aceasta fiind implementata
separat. Produsii de descompunere se determina separat, pentru fiecare componenta a
biomasei in parte, desi in majoritatea studiilor numerice nu se realizeaza aceasta dife-
rentiere. Entalpia procesului, identificata in literatura sub denumirea de ,entalpie de piroliza”
este formulata termodinamic corect, ca o functie de temperatura, si nu ca o constanta sau
chiar un parametru ajustabil, asa cum s-a procedat in foarte multe studii anterioare.

Combustia reziduului carbonos este realizata utilizand un model propriu implementat
in functia externa (UDF), bazat pe date disponibile in literatura, ce considera reziduul
carbonos ca un compus complex, nu doar carbon pur. Datoritd acestui aspect particular,
descompunerea corecta a carbunelui se face prin considerarea inclusiv a unor specii chimice
probabile, captive in structura carbonoasa pana la momentul degradarii. Mecanismul pentru
arderea volatilelor contine sase specii chimice si sapte reactii, fiind minimum posibil in acest
caz. Deocamdata, aplicarea unor mecanisme mai elaborate nu a fost posibila datorita
efortului de calcul deosebit asociat utilizarii acestora in simulari CFD tridimensionale.

In finalul capitolului se prezintd modelul cinetico-chimic pe baza caruia s-a dezvoltat
intregul model numeric de combustie. Etapele principale ale procesului de modelare a
biomasei sunt: (1) stabilirea formulei chimice echivalente pentru biomasa si componentele
acesteia, (2) calculul fractiilor de produsi primari de descompunere ca functii de temperatura,
(3) modelarea descompunerii acestor produsgi primari gi (4) calcularea proprietatilor termo-
dinamice ale biomasei si ale produsilor de descompunere. Abordarea este complet originala,
ideea esentiala fiind aceea ca ipoteza superpozitiei efectelor poate fi extinsa la toate nivelele
modelarii, inclusiv la oricare dintre etapele mentionate. Scopul final al metodei de modelare
prezentate este generarea unor functii pentru reprezentarea numerica a tuturor marimilor
necesare in modelul dinamic, al caror singur parametru este temperatura. Caracterul de
independenta al reprezentarii marimilor conferit de aceste functii conduce la simplificarea
deosebita a implementarii numerice, iar diferentierea lor pe componente ale biomasei le
asigura proprietatea de invariabilitate sau unica determinare. Acest ultim aspect permite
constructia modelului global prin crearea unei macro-functii — o combinatie a tuturor functiilor
individuale, ai carei singuri parametri sunt fractiile masice ale componentelor initiale si
temperatura.
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3. MODELAREA NUMERICA A PROCESELOR FIZICO-CHIMICE ASOCIA-
TE COMBUSTIEI BIOMASEI

Acest al treilea capitol prezinta componentele modelului dinamic cu ajutorul caruia se
efectueaza simularea efectiva a procesului de descompunere termica si de ardere a
volatilelor, respectiv functia externa de implementare (UDF) si modelul numeric CFD. Pentru
inceput se detaliaza structura si functionalitatea rutinelor ce compun functia de imple-
mentare, rutine care realizeaza calculele pentru vitezele de generare a diferitelor fractii de
produsi de descompunere, compozitia chimica a volatilelor si bilanful termic al procesului.
Pe langa acestea, mai sunt incluse si rutine de calcul a proprietafilor de material pentru
biomasa bruta si reziduul solid si un model pentru calculul coeficientului de absorbiie a
radiatiei in faza gazoasa. In partea a doua se prezintd cateva elemente de modelare
numerica a curgerii, in primul rand modelul Navier-Stokes mediat in sensul lui Reynolds, cu
modelarea aferenta a turbulentei. Deoarece sunt componente esentiale ale modelului global,
sunt prezentate si modelarea reacfiilor chimice si modelarea transferului termic prin radiatie.
in finalul capitolului sunt discutate anumite chestiuni legate de procesul de simulare
numerica a modelului de combustie, si anume modelarea si discretizarea domeniului de
calcul, conditii pe granite (la limita), problematica solverelor numerice si schemele de
discretizare spatiala si temporala.

3.1. Functia externa de implementare a modelului

Structura functiei de implementare a modelului

In continuare se prezintd structura detaliatd a functiei de implementare, cu rutinele
incluse grupate conform functionalitatii lor. Datoritd complexitatii si dimensiunilor mari ale
codului sursa (=3200 linii), In lucrarea de fata sunt incluse doar anumite parti in sectiunea
Anexe, pentru exemplificare (functia pentru calculul coeficientului de absorbtie si functia
utilizata in calculul sursei de energie datorata cracarii gudroanelor). Sintaxa functiilor macro
standard specificate in Tabelul 3.2 in coloana de observatii este disponibila in [8].

Tab.3.2: Structura functiei de implementare (UDF)

Componente Obs.

1. | Sectiunea de initializare

1.1. | Declararea variabilelor principale

Variabile globale generale Standard C
- de ex.: R = constanta universala a gazelor, Tref =
temperatura de referinta, etc.

Masele molare ale speciilor volatile Standard C

Variabilele modelului cinetico-chimic: Standard C

e Variabilele modelelor cinetice de uscare si
devolatilizare;

¢ Umiditatea biomasei;

¢ Densitatea biomasei;

e Fractiile masice in biomasa umeda (calculate din
datele de mai sus);

e Parametrii modelului cinetic pentru evaporarea
apei;

e Parametrii modelului cintetic de devolatilizare;
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Componente Obs.
e Parametrii modelului de gazificare si oxidare a
carbunelui.
Concentratjile locale ale componentelor biomasei, Discretizate utilizand
produsilor de piroliza, etc. UDM (User Defined
Memory)
1.2. | Functia de initializare a concentratjilor componentelor Macro:
- se executa o singura data, la initializarea solutiei DEFINE_ON_
numerice DEMAND ()
2. | Sectiunea de calcule curente
2.1. | Declaratii de funciii globale
Functiile de calcul a vitezelor de evaporare a umiditatii si | Standard C
descompunere a componentelor biomasei:
e Funciie ce returneaza viteza de evaporare a apei
din biomasa f(T);
e Functiii ce returneaza parametrii cinetici ai
modelului de devolatilizare f(T);
Functii pentru calculul compozitiei carbunelui f(T);
e Functii pentru calculul vitezelor de conversie a
carbunelui f(T,p).
Functiile de calcul ale fractiilor amestecurilor de gaze Standard C
rezultate din biomasa in descompunerea primara si din
gudron in faza secundara
2.2. | Calculul proprietatilor fizice ale biomasei si amestecurilor de fluide rezultate din
devolatilizare
Functii pentru calculul entalpiilor: Standard C
¢ Entalpia amestecurilor de gaze rezultate direct din
descompunerea primara a componentelor
biomasei f(T);
e Entalpia amestecurilor de gaze rezultate din
descompunerea secundara a gudroanelor f(T).
Funcitii pentru calculul proprietatilor mediului solid Macro:
e Functie pentru calculul porozitatii locale; DEFINE_PROFILE ()
e Functie pentru calculul coeficientului de rezistenta | DEFINE_SPECIFIC_
vascoasa; HEAT ()
e Functie pentru calculul conductivitatii termice a
biomasei f(T);
e Functie pentru calculul caldurii specifice a
biomasei f(T).
Functii pentru calculul proprietatilor volatilelor: Macro:
e Functie pentru calculul caldurii specifice a DEFINE_PROFILE ()
gudroanelor f(T); DEFINE_SPECIFIC_
e Functie pentru calculul coeficientului de absorbtie a | HEAT ()
radiatiei in mediul fluid.
2.3. | Calculul surselor de masa (funciii de temperatura)
Functie pentru calculul sursei de masa globala Macro:
DEFINE_SOURCE
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Componente

Obs.

Functii pentru calculul surselor de specii chimice:

e Functie pentru calculul sursei de vapori din
umiditatea initiala;
Functie pentru calculul sursei globale de CO;
Functie pentru calculul sursei globale de COy;
Functie pentru calculul sursei globale de H,0;
Functie pentru calculul sursei globale de Hy;
Functie pentru calculul sursei globale de CHy;
Functie pentru calculul sursei globale de C,Hy;
Functie pentru calculul sursei globale de Oy;
Functii pentru calculul surselor de gudron (vapori)
- interior = in interiorul volumului ocupat de

biomass;

- exterior = Tn restul volumului fluid.

Macro:
DEFINE_SOURCE

2.4

Calculul surselor de energie (depind de sursele de masa)

Functie pentru calculul sursei de energie datorata uscarii | Macro:
+ devolatilizarii DEFINE_SOURCE
Functie pentru calculul sursei de energie datorata Macro:
gazificarii + oxidarii carbunelui DEFINE_SOURCE
Functie pentru calculul sursei de energie datorata Macro:
absorbirii radiatiei la suprafata particulei DEFINE_SOURCE
Functie pentru calculul sursei de energie datorata Macro:

cracarii gudroanelor

DEFINE_SOURCE

3. | Sectiunea de calcule de inchidere
3.1. | Functie pentru recalcularea concentratiilor fractiilor Macro:
solide (in functie de sursele de masa) DEFINE_EXECUTE_
AT_END ()
3.2. | Functie pentru recalcularea intensitatji radiatiei incidente | Macro:
(necesara datorita modificarii conditiilor) DEFINE_EXECUTE_
AT_END ()
3.3. | Functie pentru calcularea masei curente a particulei Macro:
- rezultatul calculului este inregistrat intr-un figier DEFINE_EXECUTE_
text special creat in acest scop. AT_END ()

3.3. Simularea numerica

3.3.1. Domeniul de calcul. Grila de discretizare spatiala

Dimensiunile exterioare ale domeniului de calcul au fost modelate considerand
caracteristicile camerei experimentale a cuptorului, descris in Cap.4.1. (Figurile 4.1 si 4.2).
In&ltimea totald pentru domeniul 2D/3D este 114 si respectiv 172 [mm], I&timea domeniului
2D este 114/2 [mm], iar diametrul domeniului de calcul cilindric 3D este 114 [mm]. Particulele
de biomasa au fost amplasate in centrul domeniului, avand aceeasi orientare ca in
experimente, respectiv cu axa cilindrului paralelda cu directia orizontala (axa Z din modelul
numeric CFD 3D). In cazurile de modelare si simulare bidimensionale, domeniul de calcul a
fost redus la o simpla sectiune in planul XY a domeniului original.
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In cazurile 3D s-a folosit exclusiv tehnica clasica de discretizare structuratd multibloc,
care desi presupune un efort de constructie mai mare, are o serie intreaga de avantaje, cel
mai important fiind precizia superioara a rezultatelor pentru o densitate nodala de referinta,
ceea ce a permis reducerea dimensiunilor totale ale grilei si, implicit, a efortului de calcul.
Mai mult chiar, profitdnd de cele doua plane de simetrie geometrica ale particulelor, domeniul
de calcul al modelelor tridimensionale a fost redus la o patrime, dupa cum se poate observa
din Figurile 3.2 si 3.3. Dimensiunile finale ale grilelor de discretizare 3D sunt de aprox.
135.000 de volume finite pentru prima particula (L/D = 1) si de aprox. 175.000 de volume
finite pentru cea de-a doua (L/D = 4).

—
—
==
—
——
=
=
1
T
1

—
——
1
1
1
—T
—r
i —
-
—

i —
——
1

——
—r—
—
— 1
i —
—
—1—
i —
=
——
—r—
——
e
——
—t—
—

—
1
=
=
—
=
=
=
—1
I
—1
—
—
— 1
—
—
-
]
—
—
—1
—
—
—1
—
—
—1
—
—
—1
—
—
—1
—
1
—
—
=
=
=
=
—1
—

Fig.3.3: Discretizarea utilizata in simularile 3D ale particulei cu raportul L/D = 4

3.4. Concluzii

In acest capitol s-au prezentat mai intai structura functiei macro de implementare a
modelului cinetico-chimic si functionalitatea rutinelor pe care aceasta le incorporeaza.
Functia de implementare este un program in limbajul C, ale carui subfunctii sunt realizate
astfel incat comunicarea dintre modelul cinetico-chimic si modelul numeric CFD sa fie
posibila in ambele sensuri. Programul efectueaza cu ajutorul unor subrutine dedicate
calcularea (1) a surselor de masa si energie pentru toate procesele de transfer de masa
asociate descompunerii termice a biomasei si (2) a proprietatilor de material si a celor de
transport in interiorul volumului solid, preluand din solverul numeric CFD toate datele
necesare. Pe langa aceste subrutine, programul mai contine si anumite elemente aditionale,
subrutine specializate, al caror scop este indeplinirea unor operatiuni de initializare sau
postprocesare.

Numarul de operatii efectuate de subrutine a fost redus la minimum, datorita faptului
ca majoritatea functiilor programului sunt apelate de solverul numeric CFD la nivel de celula
a grilei, pentru fiecare pas de timp al simularii numerice. Orice imbunatatire adusa in acest
sens se reflecta direct in efortul de calcul global si, respectiv, in timpul necesar realizarii
simularilor numerice.

In continuare au fost descrise succint modelarea numericd a curgerii, cu modelul
Navier-Stokes mediat in sensul lui Reynolds si modelarea aferenta a turbulentei, modul de
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realizare a modelarii reactiilor chimice si al transferului termic prin radiatie, cu prezentarea
modelului propriu de calcul al coeficientului de absorbtie a radiatiei in mediul fluid.

In final, s-au trecut in revista tehnicile de constructie a domeniilor de calcul si grilelor
de discretizare pentru cazurile de simulare numerica folosite pentru verificarea si validarea
modelului numeric de combustie, conditiile la limita utilizate in toate cazurile, inclusiv in cel al
cazanului cu flacara intoarsa (subiectul Capitolului 5) si solverul numeric utilizat pentru
rezolvarea problemelor, cu schemele de discretizare spatiala si temporala a ecuatjilor de
conservare ale modelului.

Impreuna cu Capitolul 2, acest capitol definitiveaza descrierea modelului numeric de
combustie a biomasei. In capitolele urmatoare se vor prezenta verificarea si validarea
modelului si, ulterior, aplicarea acestuia la rezolvarea unei probleme complexe.
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4. VERIFICAREA $SI VALIDAREA MODELULUI NUMERIC DE COMBUSTIE
A BIOMASEI

Capitolul al IV-lea prezinta rezultatele modelarilor si simularilor numerice efectuate cu
scopul verificarii si validarii modelului numeric de combustie, a carui componenta este
prezentata pe larg in capitolele 2 si 3. Descrierea instalatiei experimentale si testelor fizice
din care au rezultat datele utilizate Tn evaluarea performantelor modelului numeric este
urmata de prezentarea rezultatelor numerice si comparatia acestora cu cele experimentale,
pentru setul de masuratori corespunzator conditiilor de piroliza. Aceste teste sunt relevante
pentru aprecierea caracteristicilor modelului legate strict de uscarea si devolatilizarea
particulelor de biomasa, fiind realizate pentru diverse nivele de umiditate initiala si viteze de
curgere a gazelor in exterior. In final, se prezintd rezultatele obtinute considerand o
atmosfera oxidanta, in aceleasi conditii de incarcare termica, analizdnd de aceasta data
performantele modelului de combustie, atat in cazul unor particule de biomasa cilindrice cu
raportul dintre lungime si diametru unitar, cat si egal cu patru. Ambele teste de combustie au
fost rulate utilizand modele tridimensionale.

4.1. Prezentarea experimentului utilizat pentru validare

Cuptorul experimental a fost realizat din materiale refractare (SiC) si a fost proiectat
si construit sa asigure viteze de incalzire mari si temperaturi maxime constante, de catre Ip
[10]. Tn&ltimea totald a cuptorului este de 305 [mm], diametrul exterior de 152 [mm], iar cel
interior de 114 [mm]. Cuptorul este dotat cu sase ferestre de vizitare, asezate pe trei direcitii
ortogonale, cate doua pe fiecare directie. Asezarea perechilor de ferestre de vizitare se
poate observa in Figura 4.1. Pe fiecare directie spatiala se monteaza o camera de luat
vederi cu senzor CCD, care poate prelua imagini video, dar poate fi utilizata si pentru
masuréatori de pirometrie. Incélzirea cuptorului se face cu patru elemente electrice rezistive,
temperatura de lucru maxima posibila fiind de 1400 [°K]. Un debit de gaze fierbinti
traverseaza cuptorul in timpul experimentelor, patrunzand pe la partea inferioara si iesind
prin partea opusa. Incalzirea acestor gaze se realizeaza cu un dispozitiv de preincalzire
controlata (detalii in Figura 4.2), care ridica temperatura gazelor pana la valori aproximativ
egale cu ale cuptorului.

Experimentele au fost efectuate pe probe de biomasa cu diferite forme si dimensiuni.
Practic toate probele au fost de forma cilindrica, insa datorita variatiei mari a raportului dintre
lungimea axei si diametrul sectiunii circulare, Lu a impartit particulele in discuri (L/D intre
0,125 si 0,2), particule aproape sferice (L/D = 1) si particule cilindrice (L/D intre 4,0 si 8,0).
Diametrul probelor variaza intre 3 si 12 [mm]. Materialul utilizat la fabricarea probelor este
lemnul de plop. Autorul nu a publicat informatiji referitoare la analiza tehnica a biomasei,
astfel ca datele efectiv utilizate in model au fost obfinute prin medierea valorilor fractiilor
principalelor componente (CL, HCL, LG, cenusa si apa) pentru mai multe specii de plop,
preluate din literatura [11].

Descompunerea termica a tuturor particulelor a fost masurata in cate patru situatii
distincte, diferenta constand in continutul de umiditate initiala al probei si prezenta oxigenului
in gazele introduse in cuptor. in cazul umiditatii, pe de o parte s-a procedat la uscarea fortata
a particulelor pana la o valoare masurata de 6 [%] apa, iar pe de alta parte, particulele au
fost rehidratate prin introducerea in apa pentru cel putin 24 ore, cantitatea de apa continuta
la final fiind uniformizata la 40 [%]. Din datele publicate de Lu nu reiese daca umiditatea
probelor de biomasa este raportatd la masa uscata sau cea umeda. Prin urmare, in
modelarea numericd am folosit ambele modalitati de impunere a umiditatii initiale, dupa cum
se observa si din rezultatele prezentate.
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4.2. Verificarea si validarea modelului de uscare si devolatilizare

4.2.2. Rezultatele simularilor efectuate pe

modele CFD bidimensionale

Rezultatele experimentale (reprezentate in toate imaginile cu simboluri patrate rosii)
sunt de fapt media valorilor masurate in cel putin doua experimente distincte (in unele cazuri

trei, chiar si patru experimente).

Proba cu umiditate 6% (raportat la masa umeda)

@-Date experimentale
—~CFD 0.1 m/s

-e~CFD 0.5 m/s

o
w

Masarelativa
o o
w 'S

o
[N

o

20 30 40

Timp[s]

50 60 70

Proba cu umiditate 40% (raportat la masa umeda)

@-Date experimentale
—=CFD 0.1 m/s

-2~CFD 0.5 mis

Masarelativa

60
Timp [s]

Fig.4.5: Comparatie intre rezultatele numerice
si cele exp. (sursa [12]) pentru piroliza probei
cu umiditate initiala de 6 [%] 2D

Fig.4.7: Comparatie intre rezultatele numerice
si cele exp. (sursa [12]) pentru piroliza probei
cu umiditate initiala de 40 [%] 2D

4.2.3. Rezultatele simularilor efectuate pe

modele CFD tridimensionale

Dupa cum am aratat in capitolele anterioare, modelarea simplificata 2D a avut doar
scopul verificarii functionarii modelului numeric. Modelarea 3D este singura cale pentru a
valida corectitudinea modelului numeric de descompunere a biomasei.

Proba cu umiditate 6% (raportat la masa umeda) L/ID = 1.0
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Fig.4.8: Comparatie intre rezultatele num. si
cele exp. (sursa [12]) pentru piroliza probei cu
umiditate initiala de 6 [%] L/D = 1, 3D

Fig.4.10: Comparatie intre rezultatele num. si
cele exp. (sursa [12]) pentru piroliza probei cu

umiditate initiala de 40 [%] L/D = 4, 3D
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Un aspect extrem de important pentru aprecierea calitatii modelului este faptul ca
acesta a fost definitivat din toate punctele de vedere in etapa de dezvoltare, unde s-au
utilizat exclusiv modele CFD bidimensionale. In etapa de modelare si simulare tridimen-
sionala s-a facut efectiv doar validarea modelului numeric, fard a i se aduce vreo modificare
de orice fel, in incercarea de a corecta sau calibra rezultatele! Toate modelele 3D din
aceasta lucrare au fost rulate o singura data, iar datele numerice sunt prezentate exact asa
cum au fost obtinute.

4.3. Verificarea si validarea modelului de combustie

Din datele publicate de Lu [12] se pot identifica doar doua cazuri de combustie.
Masuratorile experimentale in atmosfera oxidanta s-au efectuat pentru o proba cilindrica cu
lungimea egala cu diametrul (9,5 [mm]), al carei nivel de umiditate initiala a fost de 6 [%] si
respectiv 40 [%] (raportat la masa umeda) insa numai pentru particula cu umiditate mare
sunt disponibile date legate de evoluiia masei particulei in timp. Desi nu existd date
experimentale publicate de Lu pentru acest caz, am realizat modelarea si simularea
combustiei inclusiv pentru o particula cu raportul L/D = 4, toti ceilalti parametri fiind identici.

Proba cu umiditate 40% (raportat la masa umeda) L/D = 1.0 Proba cu umiditate 40% (raportat la masa umeda) L/D = 4.0

-@-Date experimentale @-Date experimentale

o
©
=]
@

~=CFD 0.1 mis -~CFD 3D (pircliza)

=&~CFD 3D (combustie)

o
®
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o
@
Masarelativa
o o o o o
@ = o o ~

o
N

o

0 10 20 30 40 50 60 70 80 0 10 20 30 40 50 80 70 80 20 100
Timp [s] Timp [s]

Fig.4.12: Comparatie intre rezultatele num. si |Fig.4.19: Comparatie intre rezultatele num. si
cele exp. (sursa [12]) pentru combustia probei(cele exp. (sursa [12]) pentru combustia probei
cu umid. initiala de 40 [%] L/D = 1, 3D cu umid. initiala de 40 [%] L/D = 4, 3D

In continuare se prezinta cateva rezultate obtinute prin simularea combustiei probelor
cu raportul L/D egal cu 1 (stédnga) si 4 (dreapta). Imaginile arata distributiile anumitor marimi
calculate, la diferite stadii din evolutia procesului.

Fig.4.13: Concentratia umiditatii initiale la t = 15 [s]
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Fig.4.15: Concentratia carbuneluila t = 40 [s]

Cu toate ca temperatura curentului de gaze la exterior este T = 1050 [K], aprinderea
amestecului combustibil de gaze rezultate din descompunerea probei de biomasa cu L/D = 1
are loc abia dupa aprox. 15 [s]. Temperatura maxima a flacarii (=1700 [K]) se atinge spre
finalul etapei de uscare. Dupa t = 25 [s] flacara pierde continuu din intensitate, atingand un
minimum la 55 [s] (T = 1300 [K]), dupa care, odata cu accelerarea descompunerii reziduului
carbonos, ajunge la finalul procesului la =1500 [K]. Din Figura 4.18 se vede cum flacara
cuprinde spre final intreaga particula, arderea carbunelui facand tranzifia de la regimul I
catre regimul | de descompunere (a se vedea Cap.2.4.).

& A o
KR

Fig.4.18: Distributia temperaturii la t = 25 (a), 40 (b) si 75 (c) [s] [K]

Pentru proba cu L/D = 4, din nou, aprinderea amestecului combustibil de gaze
rezultate din descompunere are loc cu intarziere, abia dupa aprox. 18 [s]. Temperatura
maxima a flacarii (=2200 [K]) se atinge de aceasta data in timpul arderii reziduului carbonos.
In etapa de ardere a volatilelor temperatura maximé atinge 1800 [K]. Reducerea intensitatii
arderii se observa si Tn cazul celei de-a doua particule, minimul atingand-se la t = 65 [s],
cand valoarea temperaturii este de cca. 1550 [K]. Din Figura 4.25 se observa faptul ca nu
doar evolutia temperaturii de-a lungul arderii este diferita, ci si forma flacarii. Arderea este
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mai intensa spre extermitatile particulei, flacara avand forma unui con dublu. La t = 40 [s] se
remarca atat reducerea lungimii flacarii, cat si cresterea temperaturii faia de 15 [s] mai
devreme, una dintre cauze fiind si incheierea etapei de uscare. In timpul arderii reziduului
carbonos flacara revine la forma simplu-conica, procesul de oxidare fiind mult mai intens
comparativ cu prima particula (judecand nu numai dupa forma flacarii, ci si dupa valoarea
temperaturii).
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Fig.4.25: Distributia temperaturii la t = 25 (a), 40 (b) si 75 (c) [s] [K]

4.4. Concluzii

Capitolul 4 prezinta rezultatele modelarilor si simularilor numerice efectuate pentru
cateva cazuri de descompunere termica a unor particule de biomasa cilindrice cu diametrul
de 9,5 [mm], supuse incalzirii simultan printr-un flux de radiatie (mecanismul principal) si un
flux termic convectiv datorat unui curent de gaz cu temperatura ridicata. Modelele realizate
reproduc experimentele efectuate de Lu [12] pentru o serie de probe de biomasa (lemn de
plop), descompuse termic intr-un cuptor special proiectat si fabricat pentru acest scop.
Instalatia experimentala a permis masurarea cu o balantd a evolutiei in timp a masei
particulei, temperatura fiind determinata in cate doua puncte distincte ale probelor utilizand
termocuple. Modelele numerice utilizate au simulat conditile experimentale pentru doua
tipuri dimensionale de probe de biomasa, o particula cilindrica cu lungimea egala cu
diametrul si o alta cu lungimea de patru ori mai mare. Fiecare dintre acestea au fost simulate
avand doua fraciii initiale de apa, 6 [%] si respectiv 40 [%]. De asemenea, pentru simularea
conditiilor de piroliza s-a utilizat o atmosfera neutra (azot) iar pentru combustie s-a introdus
in cuptor aer atmosferic.

In prima parte sunt prezentate rezultatele simularilor numerice realizate pe modele
CFD bidimensionale, care au fost utilizate pentru verificarea comportamentului modelului
numeric de combustie in faza de dezvoltare, strict pentru problema pirolizei. Aceste rezultate
nu sunt lipsite de relevanta, dupa cum arata si comparatiile efectuate cu masuratori experi-
mentale compatibile (prelevate cu particule de lungime mult mai mare decat diametrul). inca
din aceste comparatii este evident potentialul modelului, corespondenta dintre rezultatele
numerice si cele masurate fiind foarte buna pentru particulele cu umiditate redusa, iar in
cazul particulelor cu umiditate mare observandu-se anumite deviatii de la masuratori spre
finalul fazei de descompunere dominata de evaporarea apei. Modelele au demonstrat
sensibilitatea rezultatelor numerice la conditiile exterioare, in particular pentru etapa de
uscare, particulele cu umiditate mare fiind vizibil mai puternic influentate de variatia vitezei de
curgere a gazelor la exterior.
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Validarea modelului numeric dezvoltat in acest studiu s-a realizat pe baza unor
simulari numerice efectuate cu modele CFD tridimensionale. Mai intai s-a reluat problema
pirolizei, respectiv s-au modelat si simulat, iar apoi comparat cu masuratorile experimentale
cazurile de descompunere termica in atmosfera neutrd, ce aproximeaza piroliza biomasei. In
niciunul dintre aceste cazuri nu s-a aplicat vreo corectie modelului numeric, cu scopul
calibrarii sau imbunatatirii rezultatelor acestuia. Dupa cum demonstreaza comparatiile, nici
nu a fost nevoie, modelul comportandu-se excelent in toate situatile, cu precadere in
cazurile cu umiditate redusa. Fractia de reziduu solid este bine calculata in toate cazurile.

Validarea combustiei s-a efectuat prin simularea singurului caz experimental pentru
care au fost disponibile si masuratori ale evolutiei masei particulei (L/D = 1, 40 [%] umiditate).
Curbele de pierdere de masa, cea numerica si cea experimentala, sunt in foarte buna
concordanta, singurul aspect unde rezultatele nu coincid constand in masa finala a particulei,
care in modelul numeric este ceva mai mare. Aceasta deviatie a modelului se datoreaza cel
mai probabil diferentelor posibile dintre compozitia biomasei folosita experimental si cea
modelata numeric, la care se adauga dezintegrarea particulei reale, nereprodusa in modelul
numeric. Valorile temperaturilor calculate de model pentru etapa de ardere a volatilelor sunt
practic aceleasi cu cele masurate (=1700 [K]), iar pentru faza de ardere a carbunelui
temperatura calculata (=1500 [K]) se incadreaza foarte bine in intervalul masuratorilor
(1400-1600 [K]). Ceea ce nu este clar la acest moment este motivul scaderii temperaturii in
faza de tranzifie de la arderea volatilelor la cea a carbunelui (pana la =1300[K]), care se
observa si experimental, insa nu la fel de intensa ca in modelul numeric.

In final s-au prezentat si cateva rezultate obtinute prin modelarea si simularea
combustiei pentru un cilindru cu raportul L/D egal cu patru, la acelasi continut initial de apa
(40 [%]) si in aceleasi conditii, fara a avea date experimentale pentru comparatie. Rezultatele
numerice indica faptul ca procesul de ardere al acestei particule este diferit, intr-o proportie
semnificativa, pe langa durata mai mare a intregului proces inregistrandu-se temperaturi mai
mari (1800 [K] pentru volatile si 2200 [K] in etapa de ardere a carbunelui), dar si o evolutie in
timp modificata. Si in acest caz se observa reducerea temperaturii de ardere la trecerea de
la combustia volatilelor la cea a reziduului carbonos, valoarea minima fiind totusi superioara
(1550 [K]). Din aceste constatari se trage concluzia ca forma particulei de biomasa poate
avea un impact major asupra modului de desfasurare a proceselor de descompunere in
conditii de combustie.

Performanta globald a modelului numeric de combustie dezvoltat in cadrul acestui
studiu este deosebita, mai ales prin prisma compararii acesteia cu rezultatele numerice
obtinute de alti cercetatori, pentru aceeasi problema (un prim exemplu ar fi rezultatele
numerice obfinute cu propriul model 1D, publicate chiar de autorul masuratorilor, Lu).
Modelul numeric prezentat in aceasta lucrare poate fi utilizat cu succes nu doar pentru
estimarea cu precizie a duratei procesului de conversie, fie ca este vorba despre piroliza sau
despre combustie, sau estimarea masei reziduale (respectiv a carbunelui), ci la fel de bine
poate fi aplicat si pentru determinarea temperaturilor de ardere, in ambele faze principale
(arderea volatilelor, urmata de arderea reziduului carbonos). Tindnd cont de precizia oferita
pentru aceste aspecte ale problemei, este foarte posibil ca inclusiv compozitia chimica a
gazelor de ardere sa fie corect evaluata, insa acest lucru ramane sa fie eventual confirmat in
cercetarile viitoare.

Cea mai importanta concluzie ce se desprinde din analiza tututor datelor numerice si
a corespondentei dintre acestea si masuratorile experimentale este faptul ca studierea
corecta si amanuntita a multor cazuri aparent simple, se poate face numai utilizdnd metode
de simulare numerica tridimensionale si nestationare, care sa fie nu doar corect formulate
din punct de vedere fizic si chimic, dar si cat mai detaliat, respectiv mai apropiate de
fenomenologia realda. Realizarea unor modele numerice de nalta fidelitate si precizie nu se
poate baza doar pe aspectele legate de transformarile fizico-chimice prin care trece biomasa
in timpul descompunerii termice, modelarea completa a fenomenelor de transport a caldurii
si, mai ales, a masei, se dovedeste a fi cel putin la fel de importanta.
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5. STUDIU DE CAZ - SIMULAREA COMBUSTIEI BIOMASEI iINTR-UN
CAZAN CU FLACARA INTOARSA

Scopul acestui capitol este acela de a prezenta aplicarea modelului numeric de
combustie dezvoltat in cadrul acestui studiu pentru o problema de modelare si simulare
numerica cu un grad de complexitate mult mai ridicat, la nivelul utilizarii intr-un mediu de
proiectare inginereasca. Problema avutd in vedere este arderea brichetelor de diametru
mare (70 [mm]) realizate dintr-un amestec de rumegus din lemn de esenta tare si reziduuri
agricole macinate, intr-un cazan destinat producerii de apa calda si caldura, cu puterea
nominala de 40 [kW].

Datoritd complexitatii constructive si functionale a cazanului, modelarea si simularea
s-a limitat la procesul de ardere in sine, aspectele legate de transferul termic la circuitul de
apa al cazanului, respectiv preluarea energiei termice a gazelor de ardere, au fost neglijate.
Astfel, din ansamblul cazanului s-au modelat doar circuitul de alimentare cu aer, camerele de
ardere primara si secundara si caile convective, cu evacuarea gazelor de ardere catre
colectorul de fum. Fata de configuratia originala, cazanul a fost anterior acestui studiu dotat
cu o izolatie din caramida refractara pe peretii laterali ai camerei de ardere superioara, ceea
ce a constituit un avantaj pentru modelarea numerica, permitdnd obtinerea unor rezultate
numerice acceptabile pentru procesul de ardere in sine (camera de ardere superioara,
duzele de legatura intre cele doua camere si camera de ardere inferioara) chiar si in ipoteza
absentei transferului termic catre exterior.

Cazanul a fost incercat experimental in cadrul laboratorului de Termoenergetica si
Ingineria Mediului al Universitatii ,Dunarea de Jos” din Galati. Experimentele au avut ca scop
principal determinarea performantelor cazanului si a gradului de poluare pe care il implica
functionarea sa utilizand brichete fabricate din diverse materiale. Tn timpul acestor
experimente s-au realizat diverse masuratori, iar o parte dintre acestea au fost folosite pentru
aprecierea nivelului de corectitudine al rezultatelor simularii numerice.

5.1. Configuratia cazanului cu flacara intoarsa

5.1.1. Structura cazanului, functionare, caracteristici

Tab.5.1: Principalele caracteristici ale cazanului TERMOFARC FI-GS 40 (sursa: [13])

Continut de apa in cazan [ 158
Temperatura maxima de lucru [°C] 95
Putere electrica consumata [W] 80
Presiunea maxima de lucru [bar] 2
Volum magazie de combustibil (1 180
Timp de ardere continua la puterea nominala [ore] 3
Latime cazan [mm] 600
In&ltime cazan [mm] 1520
Lungime cazan [mm] 1210
Greutate [kg] 408
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1. Camera apa 15.
2. Serpentina de preparare a apei calde 16.
menajere 17.
3. Duza de ardere 18.
4. Serpentina de racire 19.
5. lzolatie de vata minerala 20.
6. Racord tur 21.
7. Placa de beton refractar 22.
8. Samota — ecran termic 23.
9. Sistemul convectiv 24,
10. Racord retur 25.
11. Tevi orizontale (de sustinere placa) 26.
12. Usa curatare inferioara 27.
13. Usa camera de ardere 28.

14. Ventilator centrifugal

Aparator ventilator

Usa magazie combustibil
Maner usa termoizolant

Tija maner — actionare clapeta aprindere
Conducta by-pass

Racord cos

Ansamblu clapeta

Conducte distributie aer primar
Colector fum

Magazia de combustibil
Rampa aer secundar

Panou de comanda si control
Capac curatare laterala

Capac curatare superioara

Fig.5.2: Structura cazanului TERMOFARC FI-GS 40: vedere din fata (a) si din lateral (b)
(sursa: [13])

5.2. Modelul numeric al cazanului

5.2.1. Modelarea incintelor cazanului

Dupa cum se observa in Figura 5.4, modelul CAD al geometriei cazanului este mult
simplificat fatd de geometria reala. Elementele pastrate sunt relevante strict pentru problema
arderii, in ipoteza neglijarii transferului termic catre exterior. Chiar si in aceasta configuratie,

modelul cazanului s-a dovedit a fi o adevarata

provocare pentru realizarea efectiva a

calculelor numerice, singura solutie disponibila la acest moment fiind reducerea dimensiunii
modelului prin micsorarea numarului de volume de control, respectiv a numarului de celule al

grilei de discretizare.
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Canalizatie pentru aer primar

Canalizatie pentru aer secundar

Camera de ardere primara

Duze de trecere a gazelor in camera secundara
Camera de ardere secundara

Sicane sistem convectiv

Evacuarea gazelor de ardere

NogswbE

Fig.5.4: Modelul CAD al cazanului utilizat in etapa de preprocesare a modelului numeric
CFD (vedere laterala (a), vedere izometrica (b))

Tab.5.4: Dimensiunile zonelor grilei de discretizare

Domeniu Noduri Celule
Canalizatie aer 127.796 | 109.168
Combustibil 207.284 | 192.640
Camera primara 596.488| 660.775
Camera secundara 274.672| 251.641
TOTAL 1.206.240 | 1.214.224

Dupa cum se poate vedea in Figura 5.5, discretizarea domeniului de calcul a fost
realizata cu o deosebita atentie, toate eforturile fiind depuse pentru a obfine o grila cu o
distributie a nodurilor cat mai apropiata de ideal, concentrand densitatea acestora in zonele
de interes. Discretizarea finala este complet conforma, iar gradul de deformare al volumelor
de control este redus la minimum posibil, valoarea deformatiei standard fiind max. = 0,446,
med. = 0,0496.
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Fig.5.5: Discretizarea domeniului de calcul: vedere laterala (a), vedere din fata (b)

5.2.3. Modelarea biomasei

Brichetele au fost modelate sub forma unor cilindrii cu diametrul de 70 [mm] si
lungimea de 320 [mm]. Agezate transversal, cele sapte brichete au fost distribuite uniform pe
adancimea camerei de ardere primare. La o densitate medie de 747 [kg/m®], masa totala de
combustibil brut a fost de 6,44 [kg]. Compozitia echivalenta a combustibilului, raportata la
masa umeda, este urmatoarea: CL = 0,398, HCL = 0,267, LG = 0,194, cenusa = 0,070, apa
= 0,072. Tipul de lignina considerat este un amestec proportional de LG-HW si LG-G (pentru
detalii a se vedea Tabelul 2.10).

5.4. Rezultatele simularii numerice a procesului de combustie

In cele ce urmeazé se vor prezenta cateva rezultate numerice selectate din totalul
celor generate in timpul simularii cazanului. Din cele 20 minute de functionare simulate,
primele 10 minute au constituit etapa de aprindere a masei de combustibil si stabilizarea
arderii, urmata de modificarea debitului de aer de combustie (reducerea la jumatate) si
rularea urmatoarelor 10 minute de functionare. Parametrii operationali ai cazanului in cele
doua regimuri de alimentare cu aer sunt foarte diferiti, dupa cum arata rezultatele numerice,
debitul de aer dovedindu-se factorul critic pentru aceasta problema.
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5.4.1. Rezultate numerice

Evolutia temperaturii
1500
= Camera primara
__ 1300 = Camera secundara [
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Fig.5.11: Evolutia in timp a temperaturii in punctele de masurare
Evolutia monoxidului de carbon
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Fig.5.12: Evolutia in timp a concentratiei monoxidului de carbon in punctele de masurare

In continuare, se prezinta in Figurile 5.12-5.21 diverse marimi determinate in timpul
simularii, pe baza carora se pot aprecia comparativ caracteristicile procesului de ardere, intre
debitul de referinta pentru aerul de combustie de 0,04 [kg/s] si debitul redus de 0,02 [kg/s].
Pentru majoritatea cazurilor, cu exceptia intensitatii radiatiei, s-a utilizat aceeasi scara de
valori in ambele situatii, in scopul usurdrii identificarii diferentelor. in toate figurile, marimea
reprezentata si unitatea de masura sunt afisate impreuna cu scara de valori. De asemenea,
este foarte important de refinut faptul ca in majoritatea figurilor, exceptand intensitatea
radiatiei si fractia masica de oxigen, scara de valori nu reprezinta valorile maxime si/sau
minime pentru variabila afigsata! Limitele scarilor sunt alese astfel incat informatia continuta in

imagini sa fie cat mai clar comunicata.
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Velocity Velocity
10 10.0
9 8.9
8 78
7 6.7
6 5.6
":vrg\,‘v/""l/z" L 4 4.4
f ‘; } 3 33
2 22
1 11
0 0.0
————— ;‘ 1] = 1]

Fig.5.14: Linii de curent colorate dupa viteza locala, la debit de aer = 100 [%] (a) si la debit
de aer = 50 [%] (b) (in fig. sunt marcate bricheta nr.1 si bricheta nr.7)

Temperature Temperature
1500 1500
1441 1441
1382 1382
1324 1324
1265 ‘ 1265 |
1206 1206
1147 1147
1088 1088
1029 1029

971 971
912 912
853 853
794 794
735 735
676 676
618 618
559 559
500 500
] ]
b) :1

Fig.5.17: Distributia temperaturii in sectiunea longitudinala mediana, la debit de aer = 100
[%] (a) si la debit de aer = 50 [%] (b)
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Co.Mass Fraction Co.Mass Fraction
0.0200 0.0200
0.0188 0.0188
0.0176 0.0176
0.0165 0.0165
0.0153 0.0153
0.0141 0.0141 |
0.0129 0.0129
0.0118 0.0118
0.0106 0.0106
0.0094 0.0094
0.0082 0.0082
0.0071 0.0071
0.0059 0.0059
0.0047 0.0047
0.0035 0.0035
0.0024 0.0024
0.0012 0.0012
0.0000 0.0000

Fig.5.19: Distributia CO in sectiunea longitudinala mediana, la debit de aer = 100 [%] (a) si la
debit de aer = 50 [%] (b)

Co2.Mass Fraction Co2.Mass Fraction
0.2500 0.2500
0.2353 0.2353
0.2206 0.2206
0.2059 0.2059
0.1912 0.1912
0.1765 0.1765
0.1618 0.1618
0.1471 0.1471
0.1324 0.1324
0.1176 0.1176
0.1029 0.1029
0.0882 0.0882
0.0735 0.0735
0.0588 0.0588
0.0441 0.0441
0.0294 0.0294
0.0147 0.0147
0.0000 i 0.0000

b)

Fig.5.20: Distributia CO, in sectiunea longitudinala mediana, la debit de aer = 100 [%] (a) si
la debit de aer = 50 [%] (b)
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H20.Mass Fraction H20.Mass Fraction
0.1500 0.1500
0.1412 0.1412
0.1324 0.1324
0.1235 0.1235
0.1147 0.1147
0.1059 0.1059
0.0971 0.0971
0.0882 0.0882
0.0794 0.0794
0.0706 0.0706
0.0618 0.0618
0.0529 0.0529
0.0441 0.0441 |
0.0353 0.0353
0.0265 0.0265
0.0176 0.0176
0.0088 S i 0.0088

0.0000 I . 0.0000

b) | ]

Fig.5.21: Distributia H,O in sectiunea longitudinala mediana, la debit de aer = 100 [%] (a) si
la debit de aer = 50 [%] (b)

Discutia rezultatelor numerice

Una dintre primele caracteristici care iese in evidentia pentru ambele valori ale
debitului de aer este distorsionarea curgerii in camera de ardere primara. Efectul acesteia se
poate observa in aproape toate imaginile. Topologia curgerii este determinatd de modul in
care aerul primar de combustie este introdus in camera de ardere superioara si consta in
formarea unei coloane de aer proaspat care coboara din planul celor 40 de duze de aer
aflate la capatul superior al camerei, in sectiunea longitudinald mediana, oblic catre peretele
posterior (opus ventilatorului) al camerei. De aici, coloana de aer se distribuie lateral si se
intoarce catre partea frontala a cazanului, sub forma unui evantai, paralel cu peretii laterali ai
camerei de ardere. Reducerea debitului de aer modifica intr-o oarecare masura aceasta
topologie, insa nu esential, forma si sensul circulatiei se pastreaza (a se vedea Figura 5.14
(b)). Aceasta proprietate a curgerii In camera de ardere primara are un impact major asupra
modului in care are loc descompunerea sarjei de combustibil.

In primul rand, nu se poate vorbi despre gazificarea biomasei, in sensul corect al
termenului. Pentru ambele debite de aer, in camera superioara are loc arderea amestecului
de volatile si aer, in cazul debitului normal chiar aproape integral. Figura 5.17 (a),
demonstreaza faptul ca, la debit normal, in camera secundara amestecul de gaze nu mai
arde, temperatura gazelor ramanand la un nivel practic constant. Flacara are temperatura
maxima de cca. 1600 [K] si se formeaza efectiv numai deasupra primelor patru brichete
(bricheta nr.1 fiind cea de langa peretele frontal) iar amestecul arde foarte repede (ceea ce
se vede si din distributia CO, Figura 5.19 (a)), zona de temperatura mare aflandu-se imediat
deasupra brichetelor. Celelalte trei brichete doar se descompun mai lent sub influenta
temperaturii gazelor care trec prin duza nr.3 in camera secundara. Temperatura din camera
secundara abia ajunge la 800 [K]. La debit redus, situatia se schimba semnificativ: amestecul
de gaze format in camera primara arde doar partial, iar arderea se continua destul de intens
in camera secundara. Totusi, si Tn acest caz flacara propriu-zisa se formeaza doar in zona
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primelor patru brichete, insa nu numai deasupra, ci si pe partea inferioara. Arderea in
camera primara este mai lenta, flacara de pe partea de sus a brichetelor este mai lunga, cu o
zona vizibil mai rece, de forma conica (ce se poate observa si in distributia CO din Figura
5.19 (b)). Flacara de pe partea inferioara este scurta, si se prelungeste in camera secundara
prin duzele 1 si 2. Se observa efectul introducerii aerului secundar, care raceste temporar
fluxul de gaze si se mai observa si functionarea la incarcare redusa a duzei nr.3, prin care
trece direct in camera secundara o parte din coloana de aer primar. Temperatura din camera
secundara atinge 1200 [K].

5.4.2. Posibilitati de imbunatatire a functionarii cazanului

Dupa cum s-a evidentiat prin rezultatele simularii numerice, curgerea in camera
primara a cazanului este departe de a fi ideala. Indiferent de debit, distributia aerului de
ardere primar este defectuoasa, ceea ce favorizeaza arderea mai viguroasa a primelor
brichete, aflate mai aproape de peretele frontal al cazanului. Brichetele plasate in partea
opusa sunt expuse unui flux de gaze mai bogat in oxigen, insa mai rece, si nu ard
corespunzator. Experimental, acest lucru a fost constatat prin distributia reziduurilor de
ardere, in speta a cenusii, produsa in cantitate vizibil mai mare in zona brichetelor nr. 5-7,
aceasta fiind o consecinta directa a temperaturilor mai scazute de descompunere.

Velocity

10
R - - - —=
)

[m s?-1]

Fig.5.24: Linii de curent colorate dupa viteza locala, la debit de aer = 100 [%0]

In Figura 5.24 se prezintd forma liniillor de curent colorate dupa viteza locald in
vedere de deasupra, putdndu-se astfel observa foarte bine cauza distributiei nefavorabile a
aerului primar de ardere: (1) Datorita sectiunii constante a canalizatiei de aducere a aerului
primar la partea superioara a camerei de ardere, fluxul de aer nu este uniform distribuit pe
adancime, cantitatea de aer transferata prin primele perforatii este neglijabila, iar ultimele
perforatii sunt suprasolicitate; (2) Energia cinetica a aerului nu este corect redirectionata de
sistemul de distributie, rezultand o traiectorie oblica a jeturilor de aer, care favorizeaza
deplasarea coloanei de aer catre peretele posterior al camerei de ardere.

Cel putin teoretic, aceasta situatie poate fi corectata usor, cea mai simpla solutie constand in
realizarea in primul rdnd a unei sectiuni variabile pe adancime pentru portiunea finala
orizontala a canalizatiei, care poate fi liniara, pentru simplitate constructiva. Rafinarea
acestei solutii tehnice poate include introducerea unor elemente de dirijare sub forma unor
table circulare care sa redirectioneze eficient fluxul de aer pe directie normala. Printre
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beneficiile colaterale ale unei asemenea imbunatatiri se numara si reducerea pierderilor de
presiune, respectiv ameliorarea functionarii ventilatorului.

5.5. Concluazii

Aplicarea modelului numeric de combustie pentru rezolvarea unei probleme cu un
grad de dificultate realist, mai apropiat de practica inginereasca, este desigur o modalitate
prin care se poate demonstra utilitatea efortului depus in cadrul acestui studiu. Tocmai din
acest motiv, acest penultim capitol al lucrarii este dedicat prezentarii abordarii, modelarii si
simularii unei asemenea probleme. Subiectul este constituit de un cazan real destinat
producerii caldurii si apei calde pentru o locuinta, produs in Romania. Acelasi cazan a fost i
obiectul unor serii de experimente realizate in cadrul laboratorului de Termoenergetica si
Ingineria Mediului al Universitatii ,Dunarea de Jos” din Galati. Experimentele au constat in
arderea unor brichete realizate din diverse combinatii de biomase, dintre acestea selec-
tandu-se un caz anume, respectiv brichete compuse dintr-un amestec de rumegus de lemn
si reziduuri agricole (coceni de porumb).

Pentru studierea arderii in acest cazan s-a realizat mai intdi un model geometric
simplificat, Tn care au fost incluse doar camerele de ardere cu duzele de trecere, sistemul
convectiv al camerei secundare si canalizatia de distributie a aerului de ardere. Discretizarea
domeniului de calcul a constituit o etapa laborioasa, tratatd cu maximum de atentie, stiut fiind
faptul ca de succesul acestei operatii depinde in buna parte calitatea rezultatelor si opti-
mizarea efortului de calcul. Realizarea modelului numeric al cazanului a urmat aceiasi pasi
ca in cazul modelelor folosite pentru verificarea si validarea modelului numeric de combustie,
subiectul capitolului anterior. Simularea efectiva a modelului CFD nestationar al cazanului,
chiar si in configuratia simplificata, s-a dovedit dificila, efortul de calcul fiind neasteptat de
mare. Problema a fost rezolvata prin rularea simularii numerice cu ajutorul unui sistem de
calcul paralel de Tnalta performanta, aflat in dotarea Universitatii ,Dunarea de Jos”.

Unii parametri experimentali au trebuit estimati, spre exemplu debitul de aer, pentru
care nu existd masuratori, a carui problema a fost rezolvata eficient, prin aplicarea unei
metode iterative (problema fiind neliniara) pentru gasirea valorii corecte bazata pe evaluarea
automatizata, cu o funciie externa atasata modelului numeric.

Rezultatele calculelor sunt deosebit de valoroase, prin prisma faptului ca in conditiile
date, aceasta este singura metoda la indemana pentru realizarea unor cercetari amanuntite,
cu un grad de detaliere a informatiei inaccesibil metodelor experimentale. Comparatia unor
marimi calculate, de exemplu a emisiilor de monoxid sau dioxid de carbon, concentratia
oxigenului in gazele de ardere, sau valorile temperaturii din camerele de ardere, cu masura-
torile experimentale, are mai mult caracter informativ, deoarece conditiile experimentale
exacte nu au putut fi reproduse, din lipsa datelor necesare. La aceasta problema se adauga
simplificarile modelului, care nu a inclus si problema transferului termic catre exteriorul
camerelor de ardere, ceea ce este posibil sa fi avut un impact hotarator asupra rezultatelor
numerice. Valorile obtinute sunt totusi acceptabile, chiar bune in unele cazuri, ceea ce
incurajeaza perfectionarea modelului si eventual refacerea calculelor intr-un studiu viitor, Tn
vederea evaluarii corecte a capacitatii modelului de a estima fenomenul in ansamblul sau.

In final se discutd si cateva posibilititi de crestere a randamentului cazanului, in
principal prin ameliorarea arderii combustibilului Tn camera primara, care se poate ob{ine prin
distribuirea corecta a aerului de combustie, actualul sistem fiind neperformant. Se si suge-
reaza o posibila solutie tehnica, care nu implica modificari drastice sau costuri tehnologice cu
un impact semnificativ asupra costurilor de productie.

Se poate considera ca scopul propus a fost atins, respectiv confirmarea faptului ca
modelul numeric de combustie realizat este deja o unealta de studiu importanta, care prin
dezvoltarea si aducerea de imbunatatiri poate deveni un adevarat instrument de proiectare
pentru domeniul instalatiilor de ardere a biomasei.
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6. CONCLUZII GENERALE, CONTRIBUTII PERSONALE $1 PERSPECTIVE

6.1. Concluzii generale

Modelarea matematica si simularea numerica a conversiei termice a biomasei a
evoluat foarte mult in ultimele decenii, inclusiv datoritd interesului in crestere pentru
valorificarea eficienta a acestei resurse de energie regenerabila. Deocamdata insa, limitarile
impuse de complexitatea deosebita a compozitiei biomasei brute si, implicit, a proceselor de
transformare fizice si chimice asociate descompunerii sale au impus modelarea cinetica ca
unica metoda practic aplicabila. Datorita avantajelor pe care le ofera (simplitate, robustete,
grad de generalitate), dintre schemele cinetice publicate in literatura a fost selectata schema
Miller-Bellan (1997) pentru implementarea in modelul de combustie dezvoltat in cadrul
acestui studiu.

Se remarca faptul ca foarte putine studii numerice au tratat si procesele ce au loc in
exteriorul particulei de biomasa, in acele cazuri apelandu-se la programe dedicate dinamicii
fluidelor. Aceasta metoda s-a aplicat si in studiul de fata, avantajele utilizarii unei cuplari
bidirectionale intre un model dezvoltat extern si un solver numeric CFD performant fiind
evidente: pe langa scurtarea masiva a timpului necesar implementarii propriu-zise,
programul CFD ofera un cadru matematic si numeric excelent pentru testarea, validarea si
ulterior imbunatatirea modelului numeric de combustie.

Modelul numeric realizat in cadrul acestui studiu este realizat dintr-o componenta
statica, respectiv modelul cinetico-chimic si o componenta dinamica, ansamblul functie de
implementare (UDF) + model numeric CFD. Modelul cinetico-chimic are ca scop generarea
unor functii pentru reprezentarea numerica a tuturor marimilor necesare in modelul dinamic,
al caror unic parametru este temperatura. Caracterul de independentd al reprezentarii
marimilor modelului matematic conferit de aceste funciii conduce la simplificarea deosebita a
implementarii lor in functia externa. Datorita diferentierii pe componente ale biomasei
(celuloza, hemiceluloza, lignind) in baza ipotezei de superpozifie a efectelor, functiile
determinate au o forma unica, invariabila la schimbarea tipului de biomasa. Acest aspect
atribuie modelului numeric o proprietate deosebit de valoroasa, respectiv posibilitatea de a
reprezenta printr-o combinatie a tuturor functiilor individuale orice tip de biomasa pentru care
se cunosc fractiile masice ale componentelor initiale (componente principale + cenusa si
umiditate) si densitatea.

Validarea modelului numeric de combustie s-a facut utilizdnd rezultatele experi-
mentale ale lui Lu (2006). Modelul numeric prezentat in aceasta lucrare este capabil sa
estimeze cu precizie atat durata procesului de conversie, fie ca este vorba despre piroliza
sau despre combustie, cat si evolutia masei particulei si masa reziduala, insa la fel de bine
poate determina temperatura de ardere, in ambele faze principale ale procesului (arderea
volatilelor, urmata de arderea carbunelui). Aceleasi rezultate experimentale au fost utilizate si
de alfi autori, Tnsa prin comparatie, performanta globala a modelului numeric de combustie
dezvoltat in cadrul acestui studiu este deosebita. Acest aspect sugereaza faptul ca realiza-
rea unor modele numerice de inalta fidelitate si precizie nu se poate face doar prin concen-
trarea eforturilor pe aspectele legate de transformarile fizico-chimice prin care trece biomasa
in timpul descompunerii termice; modelarea completa a fenomenelor de transport a caldurii
si, mai ales, a masei, este cel putin la fel de importanta.

Pentru a demonstra utilitatea efortului depus Tn cadrul acestui studiu, modelul
numeric de combustie a fost aplicat pentru rezolvarea unei probleme cu un grad de
dificultate mai apropiat de realitate, respectiv combustia biomasei intr-un cazan real destinat
producerii caldurii si apei calde. Acelasi cazan a fost si obiectul unor experimente realizate in
cadrul laboratorului de Termoenergetica si Ingineria Mediului al Universitatii ,Dunarea de
Jos” din Galati. Experimentele au constat in arderea unor brichete realizate din diverse
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combinatii de biomase, dintre care s-a selectat pentru modelare un caz in care s-au utilizat
brichete compuse dintr-un amestec de rumegus de lemn si reziduuri agricole (coceni de
porumb). Rezultatele simularii numerice sunt deosebit de valoroase, prin prisma faptului ca
in conditiile date, aceasta este singura metoda la indemana pentru realizarea unor cercetari
amanuntite, cu un grad de detaliere a informatiei inaccesibil metodelor experimentale.
Conditiile experimentale exacte nu au putut fi reproduse, din lipsa datelor necesare, insa
comparatia cu masuratorile efectuate a unor marimi calculate, precum emisiile de monoxid
sau dioxid de carbon, concentratia oxigenului in gazele de ardere, sau valorile temperaturii
din camerele de ardere, indica faptul ca modelul are potentialul necesar pentru a justifica
continuarea dezvoltarii si perfectionarii acestuia.

6.2. Contributii personale

e Realizarea unui model numeric de combustie a biomasei este cea mai importanta
contributie personala din cadrul acestui studiu. Din cele trei componente ale
modelului, doua sunt rezultatul direct al efortului depus pentru rezolvarea problemei
propuse, respectiv modelul cinetico-chimic si functia de implementare a modelului
numeric de descompunere a biomasei in programul CFD.

e Crearea unui model matematic de piroliza de conceptie originala care, pornind de la
compozitia elementara a principalelor componente ale biomasei, genereaza fracfiile
masice si compozitia chimica a produsilor de descompunere si proprietatile lor
termodinamice, separat pentru fiecare componenta in parte, toate ca functii doar de
temperatura.

o Realizarea unei funciii de implementare a modelului de piroliza intr-un program CFD,
de conceptie originala, prin programarea unei coleciii de rutine in limbajul C,
compilatd sub forma unei librarii dinamice externe. Aceasta functie contine toate
elementele matematice necesare modelarii descompunerii termice a biomasei,
inclusiv calcularea proprietatilor de material ca functii de temperatura, cracarea
termica a gudroanelor si gazificarea si combustia reziduului carbonos.

o Punerea la punct a unui model CFD pentru simularea descompunerii biomasei si
combustia produsilor, in care au fost implementate un mecanism de reactie simplificat
pentru combustia gazelor si un model de calcul pentru coeficientul de absorbtie a
radiatiei pentru faza gazoasa. Modelul Tnglobeaza toate elementele matematice
utilizate in simularea curgerii gazelor si reactiilor chimice si modelul de mediu poros al
fractiei solide, cu modelele de transfer termic aferente.

o Testarea modelului numeric de combustie utilizand modele CFD simplificate pentru
verificarea functionarii corecte a tuturor componentelor.

o Validarea modelului numeric de combustie prin simularea detaliatd a unor cazuri
experimentale si compararea datelor numerice cu valorile masurate.

o Demonstrarea functionalitatii modelului numeric de combustie prin aplicarea acestuia
la modelarea si simularea nestationara a arderii in sarja a brichetelor de biomasa intr-
un cazan cu flacara intoarsa, iar ulterior compararea rezultatelor numerice cu
masuratorile experimentale. La final, s-a realizat analiza functionarii cazanului pe
baza rezultatelor simularii numerice, s-au identificat problemele si s-au propus solutji
tehnice pentru corectarea acestora.

In cele ce urmeazéa sunt punctate elementele de detaliu strict originale ale acestui studiu:

= Calcularea entalpiei de piroliza pe baza unei formulari termodinamic corecta, ca
diferenta dintre entaplia produsilor de descompunere primara (carbune, gaze si
gudron);
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= Utilizarea ecuatiilor schemei cinetice Miller-Bellan la derivarea pe baza ipotezei
superpozitiei efectelor a unor funciii de temperatura pentru descrierea formarii
produsilor primari de descompunere;

= Modelarea descompunerii independente a componentelor biomasei sub forma unui
sistem de reacitii chimice globale, ale carui necunoscute au fost determinate inclusiv
pe baza unor ipoteze personale;

= Utilizarea pentru carbune a unei formule atomice calculata prin relatii empirice pentru
modelarea descompunerii componentelor biomasei, carbunele fiind considerat un
compus chimic continand carbon, hidrogen si oxigen (fapt cunoscut experimental, dar
ignorat in studiile numerice anterioare);

» Determinarea compozitiei gazelor primare pe baza unor formule echivalente
determinate pentru fiecare componenta de baza individual, urmata de calcularea unei
compozitii chimice probabile la echilibru prin aplicarea principiului minimizarii energiei
libere Gibbs;

» Calcularea unor funciii de temperatura care sa aproximeze compoziia gazelor
primare pentru fiecare componenta a biomasei in parte;

= Modelarea independentda a descompunerii gudroanelor in doua faze, prin cracare
termica, compozitia chimica a gazelor secundare rezultate fiind determinata prin
aceeasi metoda utilizata anterior, urmata de (eventual) arderea gazelor secundare,
ceea ce permite atat modelarea prolizei, cat si a combustiei prin acelasi model,;

*» Formularea modelului de gazificare si combustie a carbunelui, la care pe langa
reactiile clasice s-a adaugat o alta, necesara din cauza compozitiei atomice;

» Modelarea absorbfjei radiatiei in faza gazoasa printr-un coeficient care este o functie
de compozitia gazelor si de temperatur3;

= Determinarea debitului de aer in cazanul simulat printr-o metoda iterativa implemen-
tata cu o functie externa suplimentara (rutina C).

6.3. Perspective

Dupa cum s-a aratat si pe parcursul lucrarii, exista inca destule particularitati ale
modelului numeric de combustie care mai pot fi perfectionate, dezvoltate sau chiar adaugate.
Deoarece chestiunile marunte, de detaliu, au fost mentionate deja acolo unde a fost cazul,
aici se va insista numai asupra posibilitatilor mai importante de imbunatatire.

Una dintre principalele probleme la acest moment este lipsa de integrare, in primul
rand intre cele trei componente ale modelului cinetico-chimic, dar si intre acest model si
restul componentelor modelului global. Mai exact, este vorba despre transferul de date intre
componente si rularea acestora in faza de initializare. Acestea pot fi automatizate intr-un
grad destul de mare, reducand interventia utilizatorului la minimum necesar (de exemplu,
introducerea datelor de intrare si alegerea unor eventuali parametri).

O alta varianta posibila de dezvoltare viitoare este transferarea tuturor operatiilor
specifice modelului cinetico-chimic intr-o rutina Matlab™, avand in vedere faptul ca utilizarea
programului Mathcad™ la inceputul studiului a fost justificatd exclusiv de interfata de lucru
mult mai intuitiva si de stilul de lucru cu programul, care au permis dezvoltarea rapida a
modelului. Totusi, modelul nu poate fi considerat definitivat inca, dar cu siguranta ca acest
aspect va putea fi luat Tn considerare la momentul potrivit.

Dintre cele trei obiective definite la Tnceputul acestui studiu, obiectivul corespunzator
utilizarii facile a modelului a beneficiat de cea mai redusa atentje. in acest moment, aplicarea
efectiva a modelului este destul de laborioasa, dar pentru a putea aduce acest aspect cel
putin la nivelul utilizarii unui program CFD comercial, efortul de programare necesar este
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semnificativ. Problema usurarii lucrului cu modelul va ramane eventual ca un posibil scop al
dezvoltarii pe viitor a acestuia.

Implementarea unor alte scheme cinetice, eventual mai elaborate si mai bine
validate, pentru cresterea gradului de generalitate al modelului, poate fi o posibila dezvoltare.
In acelasi timp, se poate alege si calea opusd, respectiv implementarea unor scheme
cinetice mai simple si reformularea modelului, cu scopul facilitarii aplicarii acestuia in situatii
care la acest moment nu sunt abordabile cu usurinta (arderea particulelor mici in numar
mare, in strat, eventual chiar circulant sau fluidizat).

Validarea modelului in ceea ce priveste compozitia fractiilor volatile ar putea fi
realizata in viitor, deocamdata nu sunt disponibile date in acest sens. Totusi, pentru ca
modelul sa devina un adevarat instrument de proiectare pentru domeniul instalatiilor de
ardere a biomasei, aceasta validare trebuie efectuata (odata cu facilitarea utilizarii).
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