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Resumo

Investigadores del escenario global emprenden esfuerzos en la basqueda de fuentes de energia menos dafiinas para
el mundo, siendo uno de los mayores obstaculos las consecuencias derivadas de los problemas causados por el
efecto invernadero. Destaca la quema de combustibles fosiles, fuente no renovable de energia, siendo esta una de
las principales emisoras de gases de efecto invernadero. En cuanto a todas las discusiones sobre elementos
renovables y con potencial energéticos vistos como fuentes mas limpias, se destaca como vector energético el
hidrégeno (H,). En este contexto, el presente trabajo tiene por objetivo desarrollar un modelo termodindmico por
medio del software Engineering Equation Solver (EES) capaz de calcular las concentraciones de los gases de
escape producidos por la combustién del gas natural mezclado con diferentes porcentajes de hidrégeno. Para el
modelo propuesto se aplicaran las ecuaciones de balance de masa y energia segun los principios de la Ley de la
Termodinamica. EI modelo fue evaluado mediante la comparacion de los resultados del simulador (modelo
termodinamico) con los resultados de ensayos experimentales realizados en banco de combustién para diferentes
condiciones operativas. EI modelo termodindmico desarrollado presenté una precision moderada, con errores
absolutos medios de 3,61% para O, y 3,97% para CO,, y desviaciones estandar de 2,72% y 2,24%,
respectivamente. Aunque el modelo proporciona una aproximacion razonable, su fiabilidad varia y se recomiendan
validaciones adicionales para nuevas condiciones operativas. EI modelo puede ser una herramienta (Gtil para
evaluaciones preliminares, pero debe ser complementado por datos experimentales adicionales para garantizar
decisiones precisas.

Palabras clave: hidrogeno; gas natural; combustion; eficiencia energética.
Abstract

Researchers on the global stage are undertaking efforts in the search for energy sources that are less harmful to the
world, with one of the greatest challenges being the consequences of issues caused by the greenhouse effect. The
burning of fossil fuels, a non-renewable energy source, stands out as one of the main emitters of greenhouse gases.
Among all the discussions about renewable elements with energy potential seen as cleaner sources, hydrogen (H>)
is highlighted as an energy vector. In this context, the present work aims to develop a thermodynamic model using
the Engineering Equation Solver (EES) software, capable of calculating the concentrations of exhaust gases
produced by the combustion of natural gas mixed with different percentages of hydrogen. For the proposed model,
mass and energy balance equations will be applied according to the principles of the Law of Thermodynamics.
The model was evaluated by comparing the simulator's results (thermodynamic model) with experimental test
results conducted in a combustion bench under different operating conditions. The developed thermodynamic
model showed moderate accuracy, with mean absolute errors of 3.61% for O, and 3.97% for CO», and standard
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deviations of 2.72% and 2.24%, respectively. Although the model provides a reasonable approximation, its
reliability varies, and additional validations are recommended for new operating conditions. The model can be a
useful tool for preliminary assessments but should be complemented by additional experimental data to ensure

accurate decisions.

Keywords: hydrogen; natural gas; combustion; energy efficiency.

1. Introducéo

No contexto atual de intensificacdo dos efeitos
climéticos, como os recentes no estado do Rio Grande
do Sul, no Brasil, surge a necessidade de desenvolver
novos vetores energéticos. O hidrogénio destaca-se
como um elemento promissor, capaz de transformar o
atual mecanismo de utilizagdo de fontes energéticas.
Equipamentos como  queimadores industriais,
fundamentais no processo de combustdo, estdo sob
investigacdo devido ao seu impacto significativo nas
emissdes de poluentes [1]. Com sua capacidade de
armazenar e transportar energia sem liberar gases de
efeito estufa, o hidrogénio é considerado um
importante impulsionador para a descarbonizac¢éo dos
sistemas de energia [2]. No entanto, estudos relatam
gue a mistura do hidrogénio com metano, principal
componente do gas natural, impacta na estabilidade da
chama, na morfologia e nas emissées de poluentes [3].
Diante do exposto, e considerando a busca por atender
demandas globais de utilizagdo cada vez maior de
fontes energéticas limpas que nasce a necessidade de
desenvolvimento de queimadores mais eficientes
ambientalmente.

O estudo da combustdo do hidrogénio associado ao gas
natural baseia-se em pesquisas anteriores que
demonstram a importancia desse tema. Swaminathan et
al. (2024) aplicaram um estudo numérico da emisséo
de NOy com o incremento do hidrogénio no
combustivel. Verificaram que o comportamento

qualitativo da chama com uma mistura de até 40% de
hidrogénio ndo se altera. No entanto, ao avaliar
quantitativamente a combustdo para uma mistura de
50% observou-se uma diminuicdo em 76,8% na
formacéo de CO e um aumento de 41,8% na emissdo
de NO. H4 estudos sobre a mistura do hidrogénio ao
metano, um dos principais componentes do gas natural.
Xiao et al. (2024) investigaram numericamente as
caracteristicas da combustdo do metano/hidrogénio em
uma chama ndo pré-misturada. O estudo foi aplicado
para diferentes concentragdes de hidrogénio e razdes
de equivaléncia. Os resultados demonstram que quanto
maior a razdo de equivaléncia maior serd a temperatura
de chama. Além disso, ha uma diminui¢do da emissdo
de CO, e um aumento da emissdo de NO com o
aumento da proporcdo de hidrogénio na mistura. Por
outro lado, Pereira et al. (2019) realizaram uma
avaliacdo experimental das taxas de emissédo de CO,
NOy, formaldeido e acetaldeido em chamas confinadas
de gas natural por meio de uma camara de combustdo
com OEC sob excitacdo acustica, observando reducdes
nas emissdes de CO e NOy.

Em  contrapartida  simulagdes  computacionais
emergem como uma aplicacdo tecnolégica que pode
auxiliar na tomada de decisdo, no entendimento de
problemas fisicos complexos e na integracdo de
inimeros modelos mateméticos capazes de apresentar
resultados satisfatérios. Em relagdo aos modelos
matematicos na qual sdo utilizados para representar
sistemas do mundo real por meio da matematica, a
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Figura 1. Layout do simulador do processo de combustdo do gas natural associado ao hidrogénio. Fonte:

Elaboracao propria.
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termodindmica € uma importante area da fisica e é
amplamente utilizada pelos engenheiros,
principalmente quando se estuda o calor, energia e
trabalho.

O presente estudo utiliza o software EES, a fim de
implementar a simulacdo da combustdo como
ferramenta para predizer e mensurar 0s gases de
exaustdo produzidos durante a queima da mistura de
combustiveis. Para 0 modelo proposto, foram aplicadas
as equaces de balanco de massa e de energia segundo
os principios da Lei da Termodinamica. A partir da
ferramenta implementada no EES, foram realizados
ensaios experimentais através de um dispositivo
experimental, que consiste em uma camara de
combustdo horizontal, onde foi utilizada como
combustivel uma mistura de 20, 30 e 50% de gas
natural e hidrogénio em volume, em diferentes
condicBes operacionais, para validagdo da ferramenta.

2. Metodologia

Inicio

2.1. Modelo Matematico

No modelo matematico  desenvolvido  foi
implementado no software Engineering Equation
Solver (EES) versao académica V11.7.18. O layout do
modelo é apresentado na Figura 1. Esse software
possibilita implementar calculos interativos com
atualizacdo das propriedades termodindmicas a partir
das condi¢des operacionais das substancias analisadas.
Inicialmente, buscou-se dados de temperatura, presséo
e composicao para calculo das propriedades de cada
composto presente na reacdo de combustdo.
Posteriormente, foram inseridos dados de temperatura
dos gases exaustos, concentragdes de mondxido de
carbono (CO) nos exaustos (Tabela 3) e vazdes
volumétricas dos combustiveis (GN e Hz) e dos
comburentes (Ar e O;) para diferentes condicdes
experimentadas, conforme apresentado na Tabela 2.

Neste modelo encontram-se as reacles
estequiométricas do metano, do etano, do propano e do
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Figura 2. Diagrama de blocos do modelo matematico implementado no EES.



butano, juntamente com as vazBes massicas dos
produtos de combustdo. As reacdes estequiométricas
foram as seguintes:

CH, + 20, » CO, + 2H,0 1)
C,Hg +7/20, - 2C0, + 3H,0 ®)
C3Hg + 50, - 3C0, + 4H,0 ®)
CyHyo + 13/20, - 4C0, + 5H,0 @)

De forma semelhante, desenvolve-se a modelagem da
combustdo do hidrogénio. A reagdo estequiométrica
utilizada foi a seguinte:

H, +1/20, » H,0 (5)

Para realizar as reacdes fora da estequiometria, foi
necessario inserir concentracdo de CO presente nos
gases exaustos, pois, para que fosse possivel a
formagdo desse composto, a reagcdo quimica ndo foi
completa, ou seja, estava fora da estequiometria. Além
disso, foi realizado também, o calculo da reacéo do ar
de combust&o. 1sso ocorreu tanto com a presenca de gas
natural, como também com a presenca de hidrogénio.
Por fim, foram realizados balancos de massa e energia
para cada composto presente nos gases de exausto. Na
forma de diagrama de blocos, todas as etapas do
modelo matematico podem ser visualizadas na Figura
2.

Para validagdo do modelo termodindmico, foram
utilizados dados de ensaios experimentais para realizar
comparacdes entre os resultados e posteriores andlises.
A seguir, sdo apresentadas algumas informacGes
referentes aos ensaios experimentais, assim como seus
resultados.

Os ensaios experimentais de combustdo de misturas de
gas natural e hidrogénio em razdes de equivaléncia
(RE) estequiométricas e com excesso de ar, com e sem
enriguecimento de oxigénio, foram realizados. Na
Tabela 1, sdo apresentadas as siglas utilizadas para
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Raz&o de equivaléncia
0.7 (estequiométria) e
21% de Oxigénio.

3 RE1.0_2102

Razdo de equivaléncia

4 RE1.0 3002 | 0.7 (estequiométria) e

30% de Oxigénio.

Na Tabela 2, sdo apresentados os valores das vazbes
dos gases para cada uma das condi¢cdes
experimentadas.

Tabela 2. Vazdes as condicdes experimentadas.

H, (o) GN H, Ar (o)
[%v | RE | [%v | [L/mi | [L/mi | [L/mi | [L/
ol] ol] n] nj nj min]
0.7 21 4719 | 0,0

’ 30 398,4 | 51,2

0 10 21 350 0.0 363,0 | 0,0
’ 30 317,9 | 40,9

0.7 21 400,3 | 0,0

’ 30 337,9 | 434

20 10 21 28,0 7.0 3079 | 0,0
’ 30 269,6 | 34,7

0.7 21 3645 | 0,0

’ 30 307,7 | 39,6

30 o 1 24,5 | 105 2804 | 0.0
’ 30 2455 | 31,6

0.7 21 292,8 | 0,0

’ 30 247,2 | 31,8

50 o 1 175 | 175 2252 1 00
’ 30 197,2 | 25/4

Na Tabela 3, sdo apresentados os resultados de
temperaturas e concentracdes dos gases de exaustdo
que serdo utilizados para avaliagdo do modelo
termodinamico.

Tabela 3. Temperaturas e concentragdes dos
compostos presentes nos gases de exaustéo.

identificacdo das condicbes experimentadas e suas H, 02 CO, | CO | Tem
respectivas descri¢des. Condicdo | [%vo | [%vo | [%vo | [ppm p
_ _ 1] 1] 1] ] [°C]
Tabela 1. Descrigdo das condicBes de razdo de REO0.7 21 11,3 | 547 | 56,0 | 4009,
equivaléncia e enriguecimento de oxigénio 02 7 0 67
experimentadas. RE0.7_30 16,0 | 2,80 | 8,33 | 479,
02 0 7 00
Cddigo | Condicao Descricdo RE1.0 21 7,13 | 7,97 | 101, | 520,
Razdo de equivaléncia 02 67 33
1 REOQ.7_2102 | 0.7 (30% de excesso de RE1.0_30 14,8 | 3,50 | 14,6 | 556,
ar) e 21% de Oxigénio. 02 3 7 33
Razéo de equivaléncia REO0.7_21 9,03 | 6,87 | 1,33 | 609,
2 REOQ.7_3002 | 0.7 (30% de excesso de 02 20 00
ar) e 30% de Oxigénio. RE0.7_30 16,4 | 2,53 | 0,00 | 537,
02 7 33
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Figura 3. Layout do simulador do processo de combustdo do gas natural associado ao hidrogénio para a
condigdo REOQ.7_2102 com 20% de hidrogénio. Fonte: Elaboragéo propria.

RE1.0_21 8,00 | 7,43 | 2,00 | 588,
02 67 Tabela 4. Resultados do modelo termodindmico com
REL1.0 30 13,7 | 4,20 | 0,00 | 521, as concentragdes de O e CO nos gases exaustos.
02 0 33
REO0.7_21 6,40 | 8,30 | 8,00 | 509, i x Ha 0} CO;
og 30 Condicdo | o011 | pevol] | [%vol]
RE0.7_30 13,8 | 4,10 | 17,0 | 541, REO.7_2102 5,23 8,99
02 30 0 0 30 REQ.7 3002 0 14,13 9,48
RE1.0_21 5,00 | 9,20 | 4,70 | 547, RE1.0_2102 0,01 11,98
02 00 RE1.0_3002 9,70 12,16
RE1.0_30 8,73 | 7,07 | 0,00 | 398, REO.7_2102 5,25 8,53
02 00 REOQ.7_3002 20 14,21 9,00
REO0.7_21 6,90 | 8,00 | 0,30 | 559, RE1.0_2102 0,00 11,39
02 70 RE1.0_3002 9,76 11,55
REO0.7_30 13,3 | 4,37 | 0,67 | 489, REO0.7_2102 5,27 8,22
02 50 3 00 REO0.7_3002 30 14,26 8,67
RE1.0 21 8,40 | 7,20 | 1,00 | 559, RE1.0 2102 0,00 10,99
02 30 RE1.0 3002 9,81 11,15
RE1.0_30 115 | 540 | 1,00 | 538, REQ.7 2102 5,32 7,28
02 0 67 RE0.7 3002 50 14,40 7,79
RE1.0 2102 0,00 9,90
3. Resultados RE1.0 3002 9,93 10,04

Apos realizadas as simulagdes para cada uma das
condicGes experimentadas, os valores de concentracdo
de oxigénio (O,) e dioxido de carbono (CO,) foram
compilados e sdo apresentados na Tabela 4 e a Figura
3 apresenta um dos resultados encontrados.

Para realizar a anélise comparativa entre os resultados
experimentais e 0s resultados do modelo
termodindmico das concentracdes de O, e CO,, foram
calculados os erros absolutos e os desvios padréo para
cada condicdo. Esses calculos nos permitiram avaliar a
precisdo e a confiabilidade do modelo termodindmico
em relacdo aos dados experimentais.

Concentracédo de Oz:



Na Tabela 5, sdo apresentados os erros absolutos da
comparacdo realizada entre o0s resultados de
concentracdo de oxigénio presente nos gases exaustos
dos ensaios experimentais (O2 Exp.) e das simulacfes
do modelo termodinamico (O2 Simul.).

Tabela 5. Erros absolutos para as concentracfes de

O..
_ Hz E% Si%ul AEsr:)?ut
Condig&o [%]vol [%vc;l [%vo | 0
] ] [%ovol]
RE0.72_210 1137 | 503 6,14
RE0.72_3OO 0 1607 | 1413 | 104
REl.g_ZlO 713 | 01 712
REl.g_Z%OO 14,83 9.70 5,13
REO.72_210 903 | 505 | 378
RE0.72_300 y 1647 | 1401 | 226
REl.g_ZlO 800 | 540 | 800
REl.g_3OO 1370 | 976 | 304
REO.72_210 640 | ;. 113
RE0.72_3OO 1380 | 1406 | 046
RElg_zlo 30 500 000 | 500
RElg_soo 873 | gg1 1,08
RE0.72_210 690 | ;a4 158
RE0.72_3OO 1333 | 1440 | 107
RELO_210 0 g0 000 | 840
REl.g_SOO 11,50 9.93 1,57

Concentracao de COz:

Na tabela 6, sdo apresentados os erros absolutos da
comparacdo realizada entre o0s resultados de
concentracdo de didxido de carbono presente nos gases
exaustos dos ensaios experimentais (CO, Exp.) e das
simula¢des do modelo termodindmico (CO; Simul.).
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Tabela 6. Erros absolutos para as concentracGes de

COo.

| B [ sim, | Absole
Condigao [%]VO' [%vdl [%V0|. 0
] ] [Yovol]

RE0.72_210 547 | 899 | 352
RE0.72_3OO : 280 | 948 | 668
RE1.3_210 797 | 11,98 4,01
REl.g_3OO 350 | 12,16 | 8,66
REO.72_210 6,87 8,53 1,66
REO.72_3OO " 2,53 9,00 6,47
REl.%_ZlO 7,43 | 1139 | 3,96
RElg_BOO 410 | 11,55 | 7,45
RE0.72_210 8,30 8,22 0,08
RE0.72_3OO . 410 | 867 | 457
RElg_ZlO 920 | 1099 | 1,79
RElg_SOO 707 | 11,15 | 4,08
RE0.72_210 800 | 7,28 | 072
RE0.72_300 437 | 7,79 3,42
REl.%_ZlO >0 7,20 9,90 2,70
REl.g_SOO 540 | 10,04 | 4,64

O desvio padréo calculado para os erros absolutos das
concentracdes de O, foi de 2,72% e para 0s erros
absolutos das concentracdes de CO, foi de 2,24%.

Uma andlise detalhada do modelo é apresentada
abaixo:

* Precisdo do Modelo: Os erros absolutos médios para
0O, e CO; foram 3,61% e 3,97%, respectivamente. O
desvio padrdo dos erros foi 2,72% para O e 2,24% para
CO,. Isso indica que o modelo tem uma precisdo
moderada, mas pode apresentar discrepancias
significativas em algumas condicdes.

» Confiabilidade do Modelo: Embora o modelo
apresente alguns desvios em relacdo aos dados
experimentais, ele é capaz de fornecer uma
aproximacdo razoavel das concentracfes de O, e CO;
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para as misturas de gas natural e hidrogénio analisadas.
Para usos praticos, 0 modelo pode ser uma ferramenta
atil, mas é importante considerar as margens de erro e
realizar calibragdes adicionais se necessario.

« Aplicabilidade para novas condi¢bes: Dada a
variabilidade nos erros observados, recomenda-se
cautela ao utilizar o modelo para novas condigdes. E
aconselhavel validar o modelo com dados
experimentais adicionais para diferentes misturas e
condigBes operacionais antes de sua aplicagdo em
NovoS Cenarios.

+ Confianca nos Dados: O modelo pode ser utilizado
para avaliagdes preliminares, mas ndo deve ser o Gnico
método de andlise para decisdes criticas. A comparacao
continua com dados experimentais e ajustes no modelo
s80 necessarios para melhorar sua confiabilidade e
preciséo.

Essa andlise detalhada sugere que o modelo
termodindmico desenvolvido é uma ferramenta
valiosa, mas ainda precisa de ajustes e validacGes
continuas para se tornar mais robusto e confiavel em
diferentes condigBes operacionais.

4, Conclusbes

Neste trabalho, foi desenvolvido um modelo
termodindmico utilizando o software Engineering
Equation Solver (EES) para calcular as concentraces
dos gases de exaustdo produzidos pela combustdo do
gas natural misturado com diferentes porcentagens de
hidrogénio. O modelo foi avaliado por meio da
comparacdo dos resultados simulados com dados
experimentais coletados em uma bancada de
combustdo. A analise revelou que o modelo apresenta
uma precisdo moderada, com erros absolutos médios
de 3,61% para O e 3,97% para COg, e desvios padrédo
de 2,72% e 2,24%, respectivamente. Embora o0 modelo
fornega uma aproximacéo razodvel, sua confiabilidade
varia, e recomenda-se validacGes adicionais para novas
condi¢cBes operacionais. O modelo pode ser uma
ferramenta (til para avaliacdes preliminares, mas deve
ser complementado por dados experimentais adicionais
para garantir decisBes precisas. Abaixo séo
apresentados alguns insights com base nos estudos
realizados neste trabalho.

* A precisdo do modelo foi avaliada e, apesar de ser
moderada, demonstrou potencial para fornecer uma
aproximacdo inicial das concentragdes dos gases de
exaustdo.

* O modelo pode ser utilizado como uma ferramenta
preliminar para estudos de combustdo de gas natural
misturado com hidrogénio, oferecendo uma base para
estudos mais aprofundados e detalhados.

* Para garantir a confiabilidade e precisdo em
diferentes condicdes operacionais, é imprescindivel a
realizacdo de validacdes adicionais com novos dados
experimentais.

* A aplicagdo das equagdes de balango de massa e
energia segundo os principios da Lei da
Termodindmica foi eficaz na constru¢cdo do modelo,
destacando a importdncia do uso rigoroso dos
principios termodindmicos.

* O modelo enfrenta desafios relacionados a
variabilidade das condi¢bes operacionais e a
necessidade de dados experimentais complementares
para aprimorar sua precisdo e confiabilidade.

Em suma, o desenvolvimento do modelo
termodindmico é um passo importante na anélise das
emissdes de gases de exaustdo na combustdo de
misturas de gas natural e hidrogénio, contribuindo para
a compreensdo dos impactos ambientais e ajudando na

busca por solucbes energéticas mais limpas e
eficientes.
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