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RESUMO

As liberagdes continuas de produtos quimicos inflamaveis podem resultar na formagdo de
atmosferas explosivas em plantas de processo, podendo ocasionar incidentes de elevadas
proporgdes. O calculo da extensdo dessas areas de risco ¢, portanto, de suma importancia. Para
essa finalidade, atualmente, muitas organizacdes fazem uso das prescricdes normativas
existentes, as quais empregam o uso de figuras padronizadas ou pré-definidas como método
para classificagdo de areas. Porém, diversos autores defendem que essa estratégia possui
inumeras incertezas podendo gerar erros e incorrendo em situagdes de risco. Nesse sentido,
esse trabalho apresenta uma alternativa mais confiavel aos modelos prescritivos. Visto que
muitos acidentes envolvem liberagdes bifasicas de inflamdveis ou toxicos para a atmosfera,
uma metodologia sistematica, baseada em estudos anteriores, ¢ proposta para mapear as areas
explosivas geradas nesse contexto. O método inclui o uso de modelos analiticos de origem
para estimativa da quantidade de produto liberado e do comportamento do jato apds a expansao.
Balangos de massa, momento e energia foram utilizados para prever a dispersao do jato e das
goticulas nele presentes. Os efeitos da fase vapor do componente e da interacdo entre goticulas
e gas (ar + vapor), sdo contabilizados. Uma nova razao de normaliza¢do para a temperatura na
linha central, baseada em conceitos pré-existentes, foi elaborada para aplicagdo na regido
bifasica. Para evitar descontinuidades nos perfis de velocidade, concentracdo e temperatura
calculados na linha central, desenvolveu-se uma alternativa para determinagao das constantes
de decaimento. Utilizou-se o software Matlab® como ferramenta de simulagdo para analise da
metodologia, validando-a com dados experimentais disponiveis na literatura para liquidos
armazenados sob condi¢do de saturacdo e sub-resfriamento. Os resultados mostraram que o
grau de sub-resfriamento influencia na quantidade de ar arrastado para dentro da nuvem de gas.
Além disso, verificou-se que quanto maior for esse grau, maior serd a distancia necessaria para
a completa evaporacgao das gotas. Uma correlagdo para o calculo do coeficiente de arraste em
situagdes que envolvem liberacdes com alto grau de sub-resfriamento, € proposta. Os perfis de
temperatura obtidos apresentaram uma boa concordancia aos pontos experimentais se
mostrando melhores que as previsdes obtidas por outros autores. Os demais resultados
apresentaram o comportamento esperado para cada varidvel do processo. Finalmente,
verificou-se a aplicabilidade do modelo a situacdes considerando outras substancias
inflamaveis e diferentes angulos de inclinagao.

Palavras-chave: Materiais inflamaveis; classificacdo de areas; liberacao bifasica; atmosfera
explosiva; gas liquefeito.



ABSTRACT

Continuous releases of flammable chemicals can result in the formation of explosive
atmospheres in process plants, which can lead to incidents of high proportions. Calculating the
extent of these risk areas is therefore of paramount importance. For this purpose, currently,
many organizations make use of the existing normative prescriptions, which employ the use of
standardized or pre-defined figures as a method for classifying areas. However, several authors
argue that this strategy has numerous uncertainties that can generate errors and incurring in
risky situations. In this sense, this work presents a more reliable alternative to prescriptive
models. Since many accidents involve two-phase releases of flammables or toxics into the
atmosphere, a systematic methodology, based on previous studies, is proposed to map the
explosive areas generated in this context. The method includes the use of analytical source
models to estimate the amount of product released and the behavior of the jet after expansion.
Mass, momentum and energy balances were used to predict the dispersion of the jet and the
droplets present in it. The effects of the component's vapor phase and the interaction between
droplets and gas (air + vapor) are accounted. A new normalization ratio for the centerline
temperature, based on pre-existing concepts, was developed for application in the two-phase
region. To avoid discontinuities in the velocity, concentration and temperature profiles
calculated on the centerline, an alternative was developed for determining the decay constants.
The Matlab® software was used as a simulation tool to analyze the methodology, validating it
with experimental data available in the literature for liquids stored under saturation and
subcooling conditions. The results showed that the degree of subcooling influences the amount
of air drawn into the gas cloud. Furthermore, it was found that the greater this degree, the
greater the distance required for the complete evaporation of the drops. A correlation for the
calculation of the drag coefficient in hypotheses involving releases with a high degree of
subcooling is proposed. The temperature profiles obtained showed a good agreement with the
experimental points, being better than the predictions obtained by other authors. The other
results showed the expected behavior for each process variable. Finally, the applicability of the
model to situations considering other flammable substances and different inclination angles
was verified.

Keywords: Flammable materials; area classification; two-phase release; explosive
atmosphere; liquefied gas.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Contextualizacao

Na industria de processos, situacdes que envolvem o processamento € armazenamento
de substancias inflaméveis comumente produzem ambientes potencialmente explosivos. Seja
para aplicacdo em plantas quimicas e petroquimicas, refinarias de petroleo, 6leo e gés,
industrias de alimentos e plataformas de exploracdo de petroleo, quando essas substancias
inflamaveis entram em contato com o oxigénio do ar, elas podem criar uma atmosfera
explosiva. Se essa atmosfera for inflamada, a explosdo resultante pode provocar sérios danos
as pessoas € a0 meio ambiente.

Uma liberacao acidental de substancias inflamaveis normalmente resultara em varios
efeitos fisicos potenciais. Dependendo das propriedades e condi¢des de armazenamento do
material, varios fendmenos tipicos podem ocorrer, tais como: incéndio, explosdes ou
exposicoes toxicas. Causas comuns de tais incidentes incluem design inadequado de
equipamentos e controle inadequado de potenciais fontes de ignigdo (JORDAO e FRANCO,
2002; NETO,2010).

Acidentes ocorridos em vdrias partes do mundo tiveram como origem um equipamento
elétrico indevidamente especificado para operar em ambientes de atmosfera explosiva. Isso se
deve ao fato de que tais equipamentos sdo fontes de risco potencial uma vez que os niveis de
energia presentes em suas partes superam em muito, na grande maioria dos casos, aqueles
minimos necessarios para iniciar um incéndio ou uma explosdo. Assim, a selecdo,
instala¢do, montagem, manutencdo e o reparo desses dispositivos devem ser feitos de tal forma
que possa garantir a seguranca dessas areas e das pessoas que nelas transitam (BOSSERT,
2001).

A fim de avaliar o perigo potencial, os chamados modelos de “avaliacdo de
consequéncias” podem ser aplicados para prever o comportamento fisico, ou os fendmenos que

ocorrem na libera¢do de uma substancia perigosa. Nesse aspecto, verifica-se a importancia de
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se realizar estudos de classificagdo de areas que tém por finalidade basica mapear e determinar
onde serdo localizadas e registradas as areas que possuem atmosferas potencialmente
explosivas denominadas de 4reas classificadas (JORDAO e FRANCO, 2002; NETO, 2010).

A classificacdo de arecas visa obter as dimensdes e os volumes das areas de risco
assegurando que a especificacdo e a instalacdo dos equipamentos elétricos atendam aos
requisitos e exigéncias das normas técnicas aplicaveis. Segundo Erthal et al. (2004), o projeto
de classificacao de areas deve ser feito de modo que as areas classificadas tenham a menor
extensdo possivel, mantendo algum nivel de seguranca, e evitando dados conservativos em
excesso ou ndo contemplando situagdes que podem gerar riscos desnecessarios
(BULGARELLI 2009; ERTHAL et al., 2004).

Atualmente no Brasil, as normas utilizadas nesse segmento baseiam-se em normas
internacionais IEC (International Electrotechnical Commission). As normas brasileiras que
estabelecem as regras de engenharia e seguranca nas instalacdes elétricas em areas com a
presenca de atmosferas explosivas pertencem a séric ABNT NBR IEC 60079, no entanto,
diversas empresas quimicas ou petroquimicas, a exemplo da Petrobras, também possuem os
proprios padrdes internos de classificagdao de areas (BULGARELLI, 2009; SILVA, 2017).

Além dessas normas, as empresas que atuam diretamente no segmento de prevencao de
explosdes precisam atender aos direcionamentos estabelecidos pela norma regulamentadora NR
10, que estabelece os requisitos e condigdes minimas para seguranca em instalacdes e servicos
em eletricidade e a NR 20 que trata da seguranga e satde no trabalho com gases e liquidos
inflamaveis e combustiveis.

As prescrigdes normativas atualmente em uso sao bastante limitadas no que tange ao
calculo da extensao das areas de risco, pois fazem uso genérico de métodos de classificagao de
areas por figuras padronizadas ou pré-definidas. Segundo Jordao (2002), o uso dessas figuras
pode induzir a erros por excesso, ou mesmo levar a uma falsa impressao de seguranca, pois da
margem a interpretacdo erronea, incorrendo em situacao de risco.

Na industria de processos, € pratica comum armazenar € manusear substancias
inflamaveis, que sdo gasosas a temperatura atmosférica, como liquidos pressurizados ou
refrigerados. Em caso de liberacdo acidental, o produto liberado no ar ambiente ¢ subitamente
colocado sob condigdes de temperatura e pressao que sao tais que uma parte do liquido vaporiza
violentamente, fendmeno geralmente chamado de "flash", dando origem a um jato bifasico. Em
tais condicdes, o liquido se quebra em gotas finas formando uma nuvem de aerossol, cujo

comportamento na atmosfera afeta as distdncias de dispersdo. Os fendomenos fisicos que
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ocorrem apos a liberagdo para a atmosfera sdo principalmente trés: expansdo para pressao
ambiente, atomizag¢ao liquida (break-up) e rainout.

Dada a complexidade dos fendmenos de liberacao, entender e prever o comportamento
dessas liberagdes na atmosfera ¢ essencial para uma analise segura desses tipos de sistemas.
Assim, o uso de modelos de origem e dispersdo que descrevem como o material ¢ liberado,

transportado e dispersado, ¢ uma alternativa mais confiavel aos modelos prescritivos.

1.2 Justificativas

Ha uma grande preocupacdo com liberacdes acidentais e dispersdo de substancias
toxicas e inflamaveis para a atmosfera em ambientes industriais, devido ao grande risco de
incéndios e explosdes associados a esses cendrios. Alguns acidentes podem ser causados por
falhas catastréficas, cuja possibilidade de ocorréncia é remota. Porém, a ocorréncia de pequenos
vazamentos durante a operacdo normal de uma unidade € mais comum e pode se tornar
precursora de incidentes de elevadas propor¢des. Assim, verifica-se a necessidade de definir a
area onde serd necessario o controle de fontes de ignicdo de modo a facilitar a selecdo e
instalagdo de equipamentos a serem utilizados com seguranga no ambiente analisado
(BAHADORI, 2013; CRUZ, 2012).

Uma vez que a industria de processos trabalha com sistemas que operam sob condi¢des
de armazenamento e transporte de gas liquefeito, cujos materiais sdo muitas vezes uma mistura
de duas ou mais substancias quimicas, muitos acidentes envolvem liberagdes bifasicas do tipo
flashing de componentes toxicos para a atmosfera. Dessa forma, o estudo de analise de risco
envolvendo esse tipo de liberacao ¢ de fundamental importancia para seguranca nas instalacdes
industriais.

De acordo com Erthal et al. (2004), a utilizagdo de figuras padronizadas de modo
mecanico produz resultados duvidosos que podem superdimensionar as areas classificadas,
aumentando o custo do projeto e gerando uma falsa impressdao de seguranca acarretando em
situacoes de riscos desnecessarias. Dessa forma, o correto dimensionamento da area
classificada ¢ de fundamental importancia para a seguranca e deve ser realizado
adequadamente.

Dada a natureza toxica ou inflamavel dos materiais armazenados como gases liquefeitos
sob pressdo, ¢ importante prever esses efeitos perigosos no ambito da avaliagdo de risco.

Portanto, o desenvolvimento de modelos capazes de simular os escoamentos bifasicos
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resultantes de rompimentos ou vazamentos de um vaso contendo gas liquefeito ¢ de grande
interesse (LACOME et al., 2019).

Alguns estudos disponiveis na literatura apenas preveem o comportamento de jatos
bifasicos, nao sendo suficiente para aplicacao no controle de fontes de ignicdo uma vez que ha
a formacao de nuvens de vapor e ocasionalmente, de uma poga. Outros modelos existentes e

amplamente utilizados sdo avaliados apenas para a emissao e dispersao de jatos de gas.

1.3 Objetivos

1.3.1 Geral

Desenvolvimento de um método e aperfeicoamento de modelos matematicos, a partir
de uma visdo sistematica, para determinagao da extensdo de areas classificadas decorrentes de

liberagdes bifasicas de componentes inflamaveis.

1.3.2 Especificos

e Estimar a ocorréncia de chuva (rainout);

e Determinagdo dos perfis de temperatura, velocidade e concentracao na linha central do
jato;

e Determinagao da extensdo da area classificada;

e Avaliagdo do volume inflamavel por meio da geragao de isocurvas.

1.4 Estrutura da Tese

Este estudo estd dividido em seis capitulos. Esse primeiro capitulo contextualiza a
problematizacdo do tema, apresenta as justificativas que motivaram a realizagdo da pesquisa
bem como os objetivos e contribui¢des esperadas.

O segundo capitulo traz uma revisdo bibliografica dos principais estudos realizados
sobre os processos de liberagdes acidentais aplicaveis ao tema de classificacao de areas.

No terceiro capitulo sdo definidas algumas propriedades de substancias que podem
influenciar na classificacdo de areas e abordados conceitos gerais cuja compreensdo ¢

necessaria para o entendimento dos riscos inerentes as liberacdes acidentais;
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A metodologia ¢ detalhada no Capitulo 4 onde ¢ apresentada a modelagem matematica
do processo bem como o procedimento para implementacdo em ambiente Matlab® e posterior
validacgao.

O quinto capitulo detalha os estudos experimentais utilizados como referéncia para
validagdo do modelo e apresenta uma discussdo dos importantes resultados obtidos nesse
trabalho.

Finalmente, no Capitulo 6 sdo apresentadas as conclusdes e sugestdes para trabalhos

futuros.

1.5 Contribuicoes da Tese

Este trabalho apresenta um método para determinar o tamanho das areas classificadas
de liberagdes bifasicas usando um procedimento sistematico. Assim, utilizou-se modelos
aplicados a jatos de gas para situagdes de liberacao bifasica, no entanto, para jatos de gas nao
ha uma fase de expansdo caracterizada pelo fendmeno flashing. Em vista disso, ¢ importante
verificar a necessidade de ajustes ou modificacdes devido a presenca da fase liquida. Nesse
sentido, elaborou-se uma alternativa para determinagdo das constantes de decaimento
necessarias para o calculo da velocidade, concentragdo e temperatura na linha central.

Para a determinacdo da temperatura do gas na linha central utilizou-se o principio de
normaliza¢do de Thring e Newby (KATAOKA et al., 1982; ILANGOVA, 2016). No entanto,
esse modelo foi aplicado a jatos de gas em campo distante e, de acordo com os testes realizados
na elaboragdo desse trabalho, a razdo de Thring e Newby ndo ¢ aplicavel a regido bifasica.
Sendo assim, uma nova razao de normalizacdo para a temperatura na linha central, baseada em
conceitos pré-existentes, foi elaborada e os resultados obtidos se mostraram estar de acordo
com os experimentais.

Durante a validacao do modelo observou-se que na regido monofésica, o grau de sub-
resfriamento do liquido armazenado exerce influéncia na quantidade de ar arrastado devido ao
momento do jato. Em outras palavras, com base nos perfis experimentais de temperatura do gas
na linha central, o valor disponivel na literatura para o coeficiente de arraste a; ndo gera a
contribuicdo esperada de ar arrastado no fenomeno de troca de calor que o processo envolve.
Além disso, o manual técnico do Quadvent 2 (2016) considera esse parametro como livre

deixando em aberto que o coeficiente de arraste ideal pode ser diferente para um jato bifésico.
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Assim, uma correlagdo para obtengdo do coeficiente de arraste, desenvolvida com base
nos dados experimentais, ¢ proposta. Uma maneira de avaliar o grau de confianga desse ajuste
¢ observar o perfil de temperatura do gas na linha central uma vez que a quantidade de ar
arrastado para dentro do jato ird influenciar no balango de energia. Verificou-se que os

resultados obtidos com o parametro ajustado sdo aprimorados.
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Capitulo 2

Revisao Bibliografica

A maior parte do trabalho experimental e teérico realizado até agora sobre a liberagdo
bifasica foi restrita a modelagem de liberagdes de componentes puros. Kukkonen (1990), por
exemplo, prevé a evolugdo de jatos bifasicos de amonia e agua. Fauske e Epstein (1988),
avaliaram a taxa de descarga para condigdes de fluxo sub-resfriado, saturado e bifésico, o
comportamento do jato expandido, incluindo aspectos do arraste do ar, vaporizagdo e
resfriamento, bem como a extensdo do regime de jatos bifasicos para amodnia e acido hidro
fluoridrico em diferentes condi¢des. Dunbar ef al. (1994) estudaram a dispersao e evaporagao
de goticulas formadas a partir de libera¢des acidentais de liquidos armazenados sob pressdao
para calcular as concentragdes no ar e intervalos de risco.

Papadourakis et al. (1991) examinaram os limites de evaporacdo de goticulas de
componentes puros em jatos bifasicos resultantes da liberag¢ao de liquidos superaquecidos. Dois
modelos foram desenvolvidos com base nos balangos de massa, momento e energia. O primeiro
modelo ¢ usado para o célculo do limite superior de evaporacdo o qual pressupde que as
goticulas liquidas viajam através do ar atmosférico estagnado, sem contrapressdo € com
velocidade relativa diferente de zero. O segundo modelo ¢ usado para o calculo do limite
inferior de evaporacdo, assumindo que as goticulas de liquido do material liberado sdo
transportadas junto com a fase vapor e que ndo existe movimento relativo entre as fases.

Em Lacome et al. (2014) o objetivo do trabalho foi desenvolver um novo modelo
numérico com o objetivo de simular um jato bifasico resultante de um vazamento em uma
tubulagdo contendo um gés liquefeito. O trabalho foca especialmente no efeito da vaporizagao
e processo de ebulicdo no jato. Um modelo de equilibrio termodindmico para vaporizacao foi
desenvolvido. Para testar o modelo, foi considerado um jato bifasico atmosférico de butano,
proveniente de um orificio circular. Utilizando o mesmo componente, Barros et al. (2017)
prever via fluidodindmica computacional a liberag@o bifasica em ambiente aberto e determina

a extensdo da nuvem de dispersdo gasosa para classificacdo de area.
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Coldrick (2016) descreve a modelagem CFD de jatos flashing de propano em pequena
escala e compara com dados experimentais e previsdes de modelo integral. Anjos (2017) propos
uma metodologia sistematica baseada no Modelo de Equilibrio Homogéneo (HEM), em Bosch
et al. (2005), Fausk e Epstein (1988) e nos estudos de Kukkonen (1990). O método inclui um
modelo analitico para prever a extensdo da regido bifasica acoplado a um modelo de jatos de
gas. Entretanto, tal metodologia ndo faz uso das equagdes de conservagdo aplicando apenas
correlagdes simplistas.

Souza et al. (2018) desenvolveram uma correlacao para previsao de extensao de area
classificada devido a emissodes fugitivas de gas. A correlacdo ¢ baseada em dados de simulagao
computacional de dinamica de fluidos (CFD). O modelo CFD foi validado experimentalmente
e o efeito de cada varidvel na extensdo da area perigosa foi obtido a partir dos resultados CFD
levando a uma correlagdo analitica para uso pratico na estimativa da extensdo da area de risco.

Oliveira et al. (2018) também faz uso de fluidodindmica computacional (CFD) para
prever a extensao e o volume da area perigosa resultante de liberagdes bifasicas. A influéncia
do vento e das condi¢des de liberagao na classificagao da area ¢ analisada. Um novo parametro
em func¢do do volume e extensdo do jato ¢ proposto para a classificagdao de areas perigosas.

Mais recentemente, Barros ef al. (2020) analisaram a influéncia da magnitude e direcao
da velocidade do vento na classificacdo de areas perigosas. Os autores avaliaram a extensao e
o volume de vazamentos de metano, propano e hidrogénio a partir de um modelo CFD e
mostraram que esses parametros assim como o tipo de zona, sao influenciados pela velocidade
do vento.

Barros (2020) aplicou técnicas de CFD em estudos de casos de vazamento bifasico
visando obter um modelo que prever o fluxo bifasico de componente puro para obter o volume
e extensdo da nuvem inflamével como resultado. Seu trabalho avaliou duas abordagens
diferentes para obter as condi¢des de liberagdo para classificagdo de areas perigosas. A primeira
condi¢do, denominada jato bifasico de equilibrio, no qual assume-se o modelo de equilibrio
homogéneo, enquanto na abordagem de jato sem equilibrio o autor assume uma condigao de
superaquecimento no orificio.

Lacome et al. (2020) aplicaram modelos experimentais e numéricos para estudar o jato
bifasico resultante de quaisquer langamentos de gases liquefeitos pressurizados com o objetivo
de aprofundar a compreensao dos fendmenos que resultam em jatos flashing bifasicos. Seus
estudos focaram especialmente no efeito de resfriamento que foi evidenciado por experimentos

em larga escala sobre as libera¢des de butano e propano realizadas durante o projeto Flashing
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Liquids in Industrial Environment (FLIE). Os autores assumiram o modelo de equilibrio
termodinamico no qual a temperatura das fases liquida e vapor sdo iguais.

Lim e Ng (2021) criaram um modelo de vazamento para vazamentos flashings de Gas
Natural Liquefeito ou GNL (em inglés referido pela sigla LNG, de Liquified Natural Gas). O
modelo de vazamento consiste em nove equagdes e quantifica parametros de vazamento para
avaliag¢do de risco. Um uso potencial deste modelo de vazamento é fornecer uma condicao de
limite de vazamento equivalente para simulagdo de dinamica de fluido computacional (CFD)
para prever a dispersdo do gés. Segundo os autores, validagao adicional com ferramentas de
analise de risco e experimentos reais ¢ necessaria para confirmar se o modelo de vazamento ¢
adequado para uso.

A teoria de liberagdes bifasicas para componentes puros pode ser estendida para tratar
misturas multicomponentes, mas se torna mais complexa. Melhem e Saini (1992)
desenvolveram um modelo para dispersdo de jatos bifasicos tipo flashing para misturas
multicomponentes. Muralidhar et al. (1995) apresentaram um modelo para liberagdes de
multicomponentes, sem restringir as gotas no jato para estar em equilibrio com o ar arrastado,
aplicando a sistemas de HF / aditivo sub-resfriados multicomponentes ¢ incluindo os efeitos da
formagao de aerossol.

Embora esses estudos possam ajudar a prever o comportamento dos jatos bifésicos, eles
nao sdo suficientes para o controle de fontes de ignicdo, uma vez que esse tipo de liberacao
também pode resultar na formacdo de uma nuvem de vapor além de poder formar uma poga.
Nesse caso, devido a sua disseminacdo e evaporagdo, a poca ¢ considerada uma fonte de uma
nuvem de gés pesada. Alguns estudos que descrevem a formacao e evaporagdao da poca sdo
reportados na literatura. Cavanaugh et al. (1994) desenvolveram um modelo aprimorado para
simulacdo de emissdes de vapor a partir uma liberacdo de liquido multicomponente
incorporando trés mecanismos para transferéncia para a fase gasosa: (i) liquido flashing, (ii)
entrainment como aerossol e (ii1) evaporagdo de poca liquida. Drivas (1982) apresentou uma
formulacao tedrica que possibilita o calculo das taxas de evaporagao de compostos individuais
em uma mistura liquida multicomponente, como uma fung¢ao do tempo. Fernandez et al. (2012)
descrevem um novo modelo robusto para formagao, vaporizacao e dissolu¢ao de uma poga de
componentes multiplos.

Como pode ser observado, a maioria dos estudos recentes fazem uso de modelos
numéricos e de fluidodindmica computacional (CFD) para avaliar a extensdo e o volume da
area classificada. Embora seja uma ferramenta confiavel podendo ser utilizada como alternativa

aos experimentos reais, no caso desses ndo poderem ser realizados, sua aplicagdo em qualquer
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area de especializacdo requer uma boa quantidade de conhecimento e experiéncia com a
ferramenta e os fendmenos sob investigagdo. Ademais, alguns cendrios podem consumir muito
tempo e consequentemente possuem consideravel custo computacional. Nesse sentido, este
trabalho permite uma melhor compreensao sobre o tema e disponibiliza modelos aperfeicoados,

possibilitando o uso de ferramentas com linguagens mais simplificadas.
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Capitulo 3

Conceitos Fundamentais

A classificagdo de areas se tornou uma ferramenta importante para proteger as pessoas,
o meio ambiente ¢ as comunidades. E de fundamental importancia entendé-la e aplica-la em
instalacdes industriais (ex.: plantas de processamento onshore e offshore para a industria de
petréleo e gas, minas subterrineas de carvao e refinarias de petréleo) para que se possa
implementar medidas e técnicas afim de controlar o risco de explosdo (WRIGHT-JANOCHA,
2015).

A classificacdo de area ¢ a chave para manter a seguranca e entender os perigos
potenciais. No processo, os especialistas avaliam e classificam os locais de trabalho que podem
vir a apresentar atmosferas de géas explosivo, permitindo-lhes determinar o melhor equipamento
para selecionar, instalar e usar com seguranga dentro da instalag¢@o. Este processo, que também
cria uma estrutura para a preparagao do procedimento de segurancga, desempenha um papel
importante para ajudar a minimizar os niveis de risco. A classificagdo diz respeito a areas
internas e externas ao equipamento de processo e estd intimamente relacionada aos fendmenos
de liberagado e dispersao (WRIGHT-JANOCHA, 2015).

Sdo indicados a seguir os principais termos e definicdes relacionados com a
classificagdo de areas em atmosferas explosivas, de acordo com as Normas da Série
ABNT NBR IEC 60079 ¢ ABNT NBR ISO/IEC 80079. Outros termos e defini¢des sobre
atmosferas explosivas sdo indicados na Norma ABNT NBR IEC 60050-426.

3.1 Limites de Inflamabilidade

A razdo basica para a ocorréncia de explosdes ¢ a presenca da fonte de igni¢do em uma
atmosfera onde o combustivel e o oxidante ja foram pré-misturados. Quando ocorre a reagao
em cadeia desses trés elementos tem-se o tetraedro do fogo (Figura 3.1) o qual funciona como

um guia qualitativo para prevenir incéndios e explosdes. A remog¢do de qualquer um dos trés
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elementos criticos tornam um desses fatores impossivel (BOTTRILL, CHEYNE e

VIJAYARAGHAVAN, 2005; KUPHALDT, 2018).

Figura 3.1 - Tetraedro do Fogo.
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Fonte: Rotondo (2019).

O tetraedro do fogo mostra que, para a ocorréncia de uma igni¢do ou explosdo, €
necessaria a existéncia simultanea de um comburente (normalmente o oxigénio presente na
atmosfera), do combustivel (proveniente do processamento de substincias explosivas, tais
como gases inflamaveis ou poeiras combustiveis) e de fonte ignicdo (representada por
centelhas, faiscas ou pontos aquecidos, normalmente encontrados em equipamentos industriais
elétricos € mecanicos) em uma mistura que possa ocasionar a igni¢cao da atmosfera explosiva.
No entanto, para que a combustdo de fato ocorra certos critérios basicos devem ser satisfeitos:
uma relagdo oxidante/combustivel adequada, energia suficiente para a igni¢ao, e o potencial
para uma reacao quimica autossustentavel (ou seja, a auséncia de quaisquer inibidores
quimicos) (BULGARELLI, 2018; BOTTRILL, CHEYNE e VIJAYARAGHAVAN, 2005).

Todas as condi¢cdes necessarias para uma explosdo (assumindo que nenhum inibidor
quimico esteja presente) podem ser quantificadas e tracadas como uma curva de igni¢do para
qualquer combinagdo particular de combustivel e oxidante. A Figura 3.2 mostra a relacao entre
a energia de ignicao e o nivel de concentracao de um géas combustivel hipotético misturado com

ar.



30
Capitulo 3 — Conceitos Fundamentais

Observa-se que qualquer ponto no grafico acima da curva é considerado perigoso,
enquanto qualquer ponto abaixo da curva ¢ considerado seguro. Os trés valores criticos neste
grafico sao o Limite Inferior de Inflamabilidade (LII), o Limite Superior de Inflamabilidade
(LSI) e a Energia Minima de Ignicdo (do inglés Minimum Ignition Energy - MIE). Esses valores
criticos diferem para cada tipo de combinagdo de combustivel e oxidante, mudam com a
temperatura e pressao ambiente, e podem se tornar irrelevantes na presenga de um catalisador

(BOTTRILL, CHEYNE e VIJAYARAGHAVAN, 2005).

Figura 3.2 - Curva de Ignigao.
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Fonte: Adaptado de Kuphaldt (2019).

A partir do gréfico, verifica-se que para uma determinada concentragdo a mistura ¢
facilmente inflamével e a igni¢do ocorre com energia minima. Conforme a concentragao se
aproxima dos limites, a energia para igni¢dao aumenta. Dessa forma, a mistura ¢ considerada
explosiva quando sua concentragdo estiver dentro da faixa delimitada pelos limites de
inflamabilidade (MAGISON, 1998).

Define-se, portanto, os limites de inflamabilidade como sendo o intervalo de
concentra¢do de vapor ou gas combustivel em uma mistura com o ar (geralmente expressa em
porcentagem por volume) definindo a faixa de concentracao (faixa inflamavel ou explosiva),
sobre a qual a propagacdo da chama ocorrerd em contato com uma fonte de ignicao.

(KUPHALDT, 2018).



31
Capitulo 3 — Conceitos Fundamentais

De acordo com a NBR IEC 60079-10-1 (2009), o Limite Superior de Inflamabilidade ¢
a concentragdo de gas ou vapor inflamavel no ar, acima da qual a atmosfera de gas ndo ¢
explosiva. Acima deste limite a mistura ¢ considerada muito rica, nao permitindo a combustao
ou explosao.

Ainda de acordo com a NBR IEC 60079-10-1 (2009), o Limite Inferior de
Inflamabilidade ¢ a concentragao de gas ou vapor inflamavel no ar, abaixo da qual a atmosfera
de géas nao ¢ explosiva e a mistura ¢ considerada pobre, ndo permitindo a combustao ou
explosdao. O LII é um parametro importante para a determinacao dos limites da zona de risco.
A Figura 3.3 apresenta um esquema apontando, de uma forma geral, a faixa de inflamabilidade
na qual uma explosdo pode ocorrer.

As substancias que possuem faixas de inflamabilidade amplas apresentam maior risco
quando comparadas com outras que possuem faixas de inflamabilidade menores, pois, no caso
de liberagao para a atmosfera, o tempo de permanéncia com mistura inflamavel serd tanto maior
quanto maior for a faixa de inflamabilidade da substincia, considerando-se as mesmas
condigoes de liberagdo em ambos os casos. A Tabela 3.1 apresenta os limites de inflamabilidade

para algumas substincias (JORDAO e FRANCO, 2002).

Figura 3.3 - Faixa de Inflamabilidade.
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Fonte: Anjos (2017).



32
Capitulo 3 — Conceitos Fundamentais

Tabela 3.1 - Limites de inflamabilidade para determinadas substancias.

Limites em ar (%)
Gas ou vapor
Inferior Superior

Hidrogénio 4,0 75,0
Amonia 15,0 28,0
Metano 5,3 14,0
Etano 3,0 12,5
Propano 2,2 9,5
Butano 1,9 8,5
Gasolina 1,4 7,6

3.2 Atmosferas Explosivas

Os riscos de explosdo podem surgir em qualquer empresa onde sejam manuseadas
substancias inflamdveis. Isso inclui muitas matérias-primas, produtos intermediarios, produtos
acabados e residuos de processos de trabalho didrios. O risco de formacao de uma atmosfera
explosiva existe nos processos € procedimentos de trabalho mais diversos, razao pela qual afeta
quase todos os ramos de atividade (IBARS e TORRENT, 2005).

De acordo com Jespen (2016) e em conformidade com as Normas IEC 60079-10-1
(2015) e PETROBRAS N-2918 (2017), uma atmosfera explosiva ¢ definida como uma mistura
com o ar, em condi¢des atmosféricas, de substancias inflamaveis na forma de gases, vapores,
névoas ou poeiras em que, apos a ocorréncia da igni¢do, a combustdo se espalha para toda a
mistura ndo queimada (propagacao autossustentada).

Define-se como substancias inflaméveis aquelas que podem formar uma atmosfera
explosiva. A definicao de substancia inflamavel muda dependendo se a substancia € um liquido,
gas ou poeira.

e De acordo com a Norma PETROBRAS N-2918, Liquido inflamavel refere-se a um
produto quimico liquido capaz de produzir vapor inflamavel sob quaisquer condi¢des

de operacdes previstas (ex.: condicdo na qual o liquido inflamavel ¢ processado a

temperaturas proximas ou acima do seu ponto de fulgor). Exemplos de liquidos
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inflamaveis incluem solventes, combustiveis, petroleo, 6leos lubrificantes ou residuos
e vernizes.

e Gas ou vapor inflamavel ¢ aquele que quando misturado com o ar, em determinadas
proporg¢des, formam uma atmosfera explosiva de gas ou vapor. Os gases inflamaveis
incluem gases liquefeitos, como butano ou propano, gases naturais e gases de
combustdo, como monoxido de carbono ou metano.

e Poecira inflamavel refere-se a poeira de sélidos inflamaveis, como carvao, madeira,
aluminio, agucar, farinha ou cereais. Para que a poeira cause uma atmosfera inflamavel,

ela deve ser fina o suficiente.

3.3 Classificaciio de Areas

A classificacdo da area de risco deve ser realizada como parte integrante da avalia¢ao
de risco para identificar areas onde os controles sobre as fontes de ignicdo sdo necessarios
(locais perigosos), chamadas de areas classificadas, e também aqueles locais onde eles ndo sdo
(locais ndo perigosos).

Segundo a Norma IEC 60079-10-1 (2015), area classificada ¢ aquela na qual uma
atmosfera explosiva esta presente, ou pode estar presente em quantidades tais que necessitem
de precaucdes especiais para projeto, fabricacdo, instalagdo, utilizagdo, inspe¢ao e manutengao
de equipamentos. Sao geradas pelas fontes de risco.

Segundo Schram (1993), areas classificadas podem ser definidas como locais, areas ou
espacos onde existe o perigo (ou a possibilidade) de fogo ou explosdo devido a presenca de
gases ou vapores, liquidos, poeiras combustiveis ou fibras inflaméveis em suspensao.

Classificar uma area, para Jordao (2002), significa elaborar uma planta arquitetonica ou
segundo o proprio, “um mapa”, com o objetivo principal de identificar o volume de risco dentro
do qual ¢ provavel ocorrer uma mistura inflamavel. Com base nesta planta, outras acdes terdo
que ser tomadas para aumentar a seguranca das instalacdes. Para Bahadori (2013), a
classificacdo de area ¢ um método de analisar e classificar o meio ambiente onde a atmosfera
de gas explosivo pode ocorrer. Desta maneira, a partir do resultado da classificagdo de area, ¢
possivel estabelecer os requisitos construtivos dos equipamentos elétricos, comumente
denominados de Equipament Protection Level (EPL), que estardo dentro dessa regido,
tornando-os aptos para operar nessa circunstancia.

Existem varias normas e recomendagdes internacionais que estabelecem as regras de

engenharia e seguranca nas instalacdes elétricas em 4areas com a presenca de atmosferas
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explosivas, como a IEC 60079-10 e a americana API RP 505. No Brasil, as normas pertencem

a série ABNT NBR IEC 60079.

3.3.1 Critérios de Classificacio de Areas

No mundo, diversos organismos internacionais utilizam codigos e padrdes diferentes, no
entanto, qualquer que seja o esquema, todos cobrem a classificagao de risco e os métodos de
protecdo que podem ser usados para prevenir explosdes nessas areas. Atualmente existem dois

sistemas de classificacdo de areas perigosas:

1. Sistema de classificacio de divisdo — adotado em alguns lugares da américa do
norte onde a NFPA (National Fire Protection Association) € a principal agéncia
para a protecdo de instalagdes contra incéndio e explosao;

ii.  Sistema de classificacao de zona — adotado mais amplamente em todo o mundo
que utiliza os padrdes de areas perigosas definidos pela IEC (International

Electrical Commicion).

No sistema de “zona”, os perigos sdo definidos para gas como zona 0, 1 ou 2, com 0
como o perigo mais alto, e para poeira como zona 20, 21 ou 22, com 20 como o perigo mais

alto. O Quadro 3.1 apresenta a defini¢cao de cada zona.

Quadro 3.1 - Defini¢ao das zonas de risco.

Material presente Zona Defini¢ao

Area na qual uma atmosfera gasosa explosiva esta
0 presente continuamente, ou esta presente por longos
periodos.

Area na qual uma atmosfera gasosa explosiva tem

Gases e vapores 1 -
probabilidade de ocorrer em operagdo normal.

Area na qual uma atmosfera gasosa explosiva ndo ¢
2 provavel ocorrer em operacdo normal, porém se
ocorrer, sera por um periodo curto.

Local onde a atmosfera explosiva, em forma de
nuvem de poeira, estd presente continuamente, por
Poeiras e fibras 20 longos periodos de tempo em quantidade suficiente
para oferecerem risco de formacdo de atmosfera
explosiva.
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Local onde as poeiras ou fibras combustiveis sao
provaveis de ocorrer ocasionalmente, em condigdes

21 normais de operacao, em quantidade suficiente para
oferecerem risco de formacdo de atmosfera
explosiva.

Local onde a atmosfera explosiva, em forma de

29 nuvem de poeira, existird somente em condi¢des

anormais de operacdo e, se existir, sera somente por
curto periodo de tempo.

Sob o sistema de “Divisdo”, os perigos sdo definidos para gas como Classe I, para
poeiras como Classe II e para fibras como Classe 111, todos com Divisdo 1 ou 2 sendo a 1 como

o risco mais alto. O conceito de divisdo ¢ definido no Quadro 3.2. A Figura 3.4 mostra a

Fonte: Neto (2010), Fudoli (2012) e Soares et al. (2015).

classificagdo de area em torno de um tanque de acordo com as duas praticas mencionadas

anteriormente. A Figura 3.4 mostra um exemplo de classificagdo de area segundo a norma IEC

e de acordo com as praticas americanas.

Quadro 3.2 - Defini¢do de Divisdo para atmosfera explosiva.

Divisao Definicao
Locais com alta probabilidade de presenca de mistura inflamavel, de forma
1 continua, intermitente ou periddica em condi¢des normais de operagao.
Locais com baixa probabilidade de presenca de mistura inflamavel por
2 operagao com falha incomum em condi¢des de operagdo anormais.

Fonte: Jordao (2002) e Patil (2020).

Figura 3.4 - Classificac¢do de area em torno de um tanque de acordo com: (a) Norma internacional IEC; (b)

Praticas americanas.
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Fonte: Adaptado de NJZ Lighting (2016).

A classificagdo de Zonas e Divisdes esta relacionada a frequéncia e duracdo em que
gases ou poeiras inflamaveis podem estar presentes na atmosfera. Varias fontes tentaram
colocar limites de tempo para essas zonas, mas os valores mais comuns utilizados sao (HSE,
2018):

e Zona 0/20: Atmosfera explosiva por mais de 1000 horas/ano.

e Zona 1/21: Atmosfera explosiva por mais de 10, mas menos de 1000 horas/ano.
e Zona 2/22: Atmosfera explosiva por menos de 10horas/ano.

e Classe I e II Divisao 1: Atmosfera explosiva por mais de 10 horas/ano

e Classe I e II Divisao 2: Atmosfera explosiva por menos de 10 horas/ano

3.4 Fontes de Risco

Segundo a norma ABNT NBR 60079-10, o elemento bésico para se definirem as areas
classificadas consiste na identificacdo das fontes de risco e na determinacdo do seu grau de
periculosidade. A fonte de risco configura-se como o local onde um vapor ou liquido inflaméavel
pode ser liberado e formar atmosfera inflamével e/ou explosiva, dessa forma cada equipamento
do processo (tanques, bombas, tubulagdes) deve ser considerado uma fonte potencial de risco
de liberacao de gas inflamavel. Equipamentos que nao liberam materiais inflamaveis e
equipamentos que contenham material inflamavel, porém ndo existe liberagdo para o meio
externo nao sdo considerados como fonte de risco.

Se for estabelecido que o equipamento possa liberar material inflamavel para a
atmosfera, ¢ necessario, em primeiro lugar, determinar o grau de risco de liberacao de acordo

com as defini¢des, estabelecendo a frequéncia e a duragdo da liberagdo. Deve ser reconhecido
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que a abertura de partes de sistemas de processo fechados deve também ser considerada fonte
de risco quando da elaboracdo da classificacdo de areas. Por meio deste procedimento, cada
fonte de risco deve ser denominada como de grau continuo, grau primario ou grau secundario

conforme descrito a seguir (SOARES et al., 2015; OTSUKA, 2011).

a) Fonte de risco de grau continuo:
Ocorre liberagdo continua da substancia perigosa, ou quando a mesma ocorre
muito frequentemente dentro de um periodo muito curto. Exemplo: Superficie de um

liquido inflamavel em contato continuo com a atmosfera ou por longos periodos;

b) Fonte de risco de grau primario:

A liberagdo da substancia ocorre ocasionalmente, porém de forma prevista na
unidade. Exemplos: aberturas de valvula, respiros de tanques, bocais de carregamento
de caminhdes, bocas de visita de equipamentos, pontos de amostragem, dentre outros,
para os quais € previsto haver a liberacdo do material inflamavel para a atmosfera em

condigdes normais de operagao;

c) Fonte de risco de grau secundério:

Ocorre a liberagdo da substancia perigosa em situagdes anormais de operagao,
de forma inesperada, tais como falhas em equipamentos ou vazamentos por rompimento
de flanges. Exemplos: conexdes e acessorios de tubulacdes, selos de bombas,
compressores, valvulas de alivio, dentre outros, para os quais ndo se prevé a liberagao

do material inflamavel para a atmosfera em condi¢des normais de operagao.

Jordao (2002) apresenta uma relacdo entre a classificacdo da zona de risco e a fonte,
cujo grau de risco pode ser determinado de acordo com o niimero de horas com presenca de

mistura inflamével por ano. Tal relacdo pode ser observada na Tabela 3.2.

Tabela 3.2 - Classifica¢do da zona de risco com relagdo ao grau da fonte de risco.

Grau da Fonte de Risco Presenca de Mistura Inflamavel ZONA
Continuo 1000 horas ou mais 0
Primario 10 4 1000 horas 1
Menos de 10 horas 2
Secundario ’
Menos de 1 hora Area nio classificada
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3.5 Extensao de Zonas

A norma [EC 60079-10-2 (2015) define a extensao de zonas como sendo a distancia em
qualquer dire¢ao a partir da borda de uma fonte de liberagao até o ponto onde o perigo associado
a liberagdo ¢ considerado ndo existir mais. Em outros termos, Ezzat et al. (2018) define como
sendo a distancia a partir da fonte de liberacdo até o ponto onde o material ¢ diluido abaixo de
seu limite inferior de inflamabilidade.

De acordo com Bottrill ez al. (2005), a extensao da zona ¢ afetada principalmente por
parametros quimicos e fisicos, alguns dos quais sdo propriedades intrinsecas do material
inflamavel e outros sdo especificos do processo. O efeito de cada parametro, listado abaixo,

assume que os outros parametros permanecem inalterados.

i. Taxa de Liberacdo — quanto maior for a taxa de liberacdo da substancia inflamavel,

maior serd a extensdo da area classificada. Por sua vez, a taxa de liberagdo depende
ainda de outros parametros tais como: a geometria da fonte, a velocidade, as condi¢des
de pressao e de temperatura, a concentragdo de gés e vapor e a volatilidade da substancia
inflamavel.

ii. Limite Inferior de Inflamabilidade — Para um dado volume liberado, quanto menor

for o LII maior sera a extensdo da area classificada.

iii. Ventilacdio - Com o aumento da ventilacdo, a extensdo da area serd reduzida.
Obstaculos que impedem a ventilagdo podem aumentar a extensdo, mas, por outro lado,
alguns obstéaculos (diques, paredes ou tetos) podem limitar a extensao.

iv.  Densidade Relativa do gas ou vapor - Se o gas ou vapor for mais leve que o ar, ele

tendera a se mover para cima, caso contrario (se for mais pesado), ele tendera a se
acumular no nivel do solo. A extensado horizontal da zona ao nivel do solo aumentara
com o aumento da densidade relativa, e a extensao vertical acima da fonte de liberagao

aumentard com a diminui¢ao da densidade relativa.

Bottrill ef al. (2005) ainda aponta que as condi¢gdes climdticas e a topografia do local

também sdo parametros a serem considerados.

3.6 Liberacoes Bifasicas

A previsdo do comportamento da substincia a ser liberada pode ser feita através da

analise de um diagrama de fases. Tal diagrama indica o estado da substincia com a
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determinagdo de duas propriedades, como pressdo e temperatura. Entre as regides ditas
monofasicas encontram-se as regides bifasicas, ou seja, condigdes onde duas fases podem
coexistir em equilibrio. A Figura 3.5 ilustra a linha de saturagcdo para uma substancia volatil
hipotética em um diagrama pressdo-temperatura no qual os pontos (To, Po), (Tubp, Pa) € (Tatm,
Paum) correspondem as condi¢des de armazenamento, o ponto normal de bolha e as condi¢des
atmosféricas, respectivamente. Em relagdo as condi¢des de armazenamento, um liquido ¢
caracterizado como sub-resfriado se a temperatura de armazenamento To for inferior a
temperatura de saturacdo na pressdo de armazenamento Py, € como superaquecido se a

temperatura To for superior a temperatura de saturagdo em Po.

Figura 3.5 - Curva de saturago para uma substancia quimica hipotética.
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Fonte: Adaptado de Ichard (2012).

Os termos sub-resfriado ou superaquecido sdo também utilizados quando a temperatura
do fluido ¢ comparada com a temperatura de saturacao (Tsat) @ pressao ambiente (ponto normal
de ebulicdo). Isto ira afetar o estado do material a medida que sai do recipiente de
armazenamento. Na maioria das liberagdes que flasheiam, o liquido dentro do reservatorio ¢
sub-resfriado ou saturado com referéncia as condigdes de armazenamento (To, Po), onde To €
inferior ou equivalente a temperatura de saturagdo avaliada na pressdao de armazenamento (Tsac
(Po)) ou Py ¢ superior a pressao de saturagdo a Ty, e superaquecido com referéncia as condi¢oes
atmosféricas (Tawm, Pam), onde To € superior a temperatura de saturacdo avaliada na pressao

atmosférica (Tsat(Pam)) (HANNA, 2009; ICHARD, 2012).
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Uma substancia descarregada em uma situacao de liberacdo acidental pode ser emitida
e dispersa de diferentes formas, conforme pode ser verificado no diagrama simplificado da
Figura 3.6. De acordo com Hanna (2009), o cenario de liberagao ira depender das propriedades
termodindmicas, fluido mecanicas e de transporte da substancia; da geometria de

armazenamento; e do estado fisico da substancia (AICHE, 2000).

Figura 3.6 - Possiveis situa¢des para emissdo e dispersdo da substancia liberada.
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Primeiro define-se o estado fisico da libera¢do. Cendrios de liberagdes tipicos envolvem
a emissdo de gases, liquidos ou misturas bifasicas. Nos casos de vazamentos com presenca de
fase liquida sera necessario verificar se ocorre evaporacao, fenomeno denominado de flash, e
consequente formagdo de um jato de vapor carregado de goticulas (aerossol). Caso esse
fendmeno ndo ocorra, deve-se escolher um modelo de origem adequado para mistura bifésica
ou para liquido que ndo evapora durante o processo de liberagio (MCMILLAN, 1998). Caso o
fendbmeno ocorra, o modelo de origem deve descrever o processo de evaporagdo.
Particularmente, a presenca de goticulas pode gerar uma poga a partir do fendmeno conhecido
como rainout. Para esta situag@o serd necessario um modelo de formagdo e evaporagdo dessa
poca (RAJ e KALELKAR, 1974; modelo Phast de WITLOX ef al., 2010; BRAMBILLA e

MANCA, 2009). O vazamento de um liquido que ndo evapora, também formara a poca. Se a
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chuva ndo ocorre, implica dizer que todas as gotas evaporaram antes ou assim que chegam ao
solo e entdo um modelo de transporte e evaporagdo do aerossol deve ser utilizado
(PAPADOURAKIS et al., 1991; WOODWARD e PAPADOURAKIS, 1991).

Todos os tipos de liberagao resultardo na formacao e dispersao de uma nuvem de vapor
para a qual o tipo de modelo a ser aplicado ird depender, dentre outros fatores, da densidade
relativa do gés. Dessa forma, podem ser empregados modelos de dispersdo para gases densos,
neutros ou leves, a depender das propriedades da nuvem. Esta pode ainda ter o comportamento
de um jato turbulento livre cuja dispersao ira requerer um modelo que melhor o descreva.

Neste trabalho, as condi¢des de aplicagdo da metodologia proposta representam o
caminho em destaque na Figura 3.6, ou seja, o componente liberado em seu estado liquido sofre
uma evaporagao parcial dando origem a um jato bifasico cuja configuragdo ¢ esquematizada na
Figure 3.7.

Suponha que um gés liquefeito contido em um volume de controle seja descarregado
através de um orificio de pequeno diametro. O liquido que escapa ¢ submetido a uma
diminuicdo repentina da pressdo resultando na formacdo de um jato de vapor carregado de
goticulas. Com base em estudos anteriores (FAUSK e EPSTEIN, 1988; JOHNSON e DIENER,
1991; FTHENAKIS, 1993; POLANCO, 2008 ¢ CALAY e HOLDO, 2008), a configuragao
desta liberacao depende basicamente das condic¢des do jato na saida do orificio (ponto “€”’), no

final da regido de expansdo (ponto “f”), e apoOs a evaporagao total das goticulas (ponto 7).

Figura 3.7 - Representagdo esquematica do jato bifasico.
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Fonte: Elaborado pelo autor.

Na regido de expansdo, o gas liquefeito se expande a medida que a pressdao diminui.

Quando a pressao atinge um valor inferior a pressao de saturacao do liquido parte dele evapora
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e parte pode ser atomizado em gotas finas de acordo com trés diferentes mecanismos definidos
na proxima subsecdo: capillary break-up; aerodynamic break-up; flash break up. Esses
mecanismos resultam em uma mistura bifasica composta de vapor e goticulas liquidas
(aerossol) de varios tamanhos e velocidades, que sao projetadas em diferentes direcdes no ar.
A expansdo se da até o momento em que a pressao interna do jato se torna equivalente a pressao
ambiente.

A medida que a mistura de goticulas liquidas e vapor se afasta do ponto de liberago,
ela arrasta o ar ambiente, diluindo o jato. Neste contato (gotas liquidas e ar), havera transporte
de energia, devido ao gradiente de temperatura, provocando a evaporacao das goticulas que se
encontram a uma temperatura inferior a ambiente, e consequente transporte de massa. O efeito
desta diluicdo com ar ¢ aumentar a evaporacdo e por conseguinte arrefecer o ar arrastado.
Qualquer resfriamento que ocorra também pode resultar na condensacao da umidade do ar
ambiente.

Goticulas que evaporam apenas parcialmente, eventualmente atingirdo o chao (rainout)
e formarao uma poga liquida. Essa evaporacao ¢ limitada pelos processos de troca de massa de
energia com o gas no qual a particula se dispersa. Entende-se como gés, a mistura de vapor do
componente com o ar arrastado para o jato. As goticulas que ndo cairem no chdo continuam a
evaporar ¢ diminuem de tamanho até que finalmente, desaparecem completamente formando
uma nuvem de vapor que se dispersara para o meio ambiente (regido de dispersdao) (WITLOX

etal., 2010).

3.6.1 Mecanismos de Quebra da Gota

Goticulas podem ser formadas por uma descarga pressurizada de liquidos sub-resfriados
ou superaquecidos. O processo de formagdo das primeiras goticulas ¢ conhecido como
separacdo primaria. Essas gotas sdo entdo sujeitas a uma ruptura secundaria, isto €, novas
particulas sdo formadas a partir do colapso das anteriores, devido a altas velocidades relativas
entre a interface gas / liquido (RIBEIRO, 2016).

O nimero de Weber € o parametro relevante para o mecanismo de quebra de uma gota
liquida. Este nimero ¢ uma relagao entre a forga aerodinamica, que tende a quebrar as gotas em
particulas menores, e a forga de tensdo superficial, que por outro lado tenta manter as gotas em
sua forma esférica. Segundo Chen et al. (2016), conforme o nlimero de Weber ¢ aumentado,

diferentes morfologias de quebra de goticulas comecam a aparecer (Figura 3.8).
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Figura 3.8 - Regimes de Quebra de Particulas.
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As gotas secundarias resultantes da quebra priméria, como mencionado anteriormente,
podem sofrer trés mecanismos de quebra em gotas mais finas. Capillary break-up ocorre em
jatos com baixa velocidade que se originam de orificios de diametros pequenos, segundo
Woodward (1998) citado em Benintendi (2021) este didmetro ¢ da ordem de 2 mm, provocando
instabilidades na superficie do jato. A ruptura aerodinamica (aerodynamic break-up) ocorre por
quebra mecénica e mecanismos de descamacgdo com orificios maiores a partir de liquidos sub-
resfriados ou liquidos ligeiramente superaquecidos. Flashing break-up ocorre quando liquidos
superaquecidos sao descarregados e parte do liquido se transforma em vapor na forma de bolhas
que crescem rapidamente e quebram o liquido circundante.

Na literatura existem diversos modelos para definir o tamanho das gotas resultantes
desses mecanismos. Nesse estudo, foram considerados para avaliagdo quatro diferentes

modelos os quais sdao definidos no préximo capitulo.
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3.6.2 Rainout

A massa inflamédvel em uma nuvem de aerossol ¢ diminuida pela chuva de goticulas
de liquido. Segundo Woodward (1998), o efeito da chuva ¢ diminuir a for¢a da fonte da nuvem
de vapor original e prolongar o evento, desenvolvendo uma poca de liquido que continua a
evaporar. Sendo assim, o rainout pode ajudar a reduzir as concentragdes na nuvem de vapor
resultante. No entanto, a evaporagao da poga pode aumentar a extensao da area classificada e,
de acordo com Lacome et al. (2012), este fendmeno pode ainda ser mais acentuado se o jato
bifésico atingir um obstéaculo.

Uma série de correlagdes praticas foram propostas para fornecer estimativas da fragdo
de rainout. A consideracdo mais comum ¢ limitar a evaporacdo das gotas a um didmetro
maximo calculado. Nessa situagdo, a chuva s6 ocorrerd se o tamanho da gota apos o flashing
for maior que o didmetro critico calculado. Nesse trabalho, a ocorréncia de rainout é avaliado
por meio da solugdo de equagdes diferenciais ordinarias que descrevem o momento, a

transferéncia de calor e massa de / para a superficie e a posi¢do da gota (trajetorias).



45
Capitulo 4 — Modelagem

Capitulo 4
Modelagem

A modelagem de liberagdes acidentais ¢ utilizada como uma ferramenta de
consequéncia para avaliagdo de risco e por servicos de resposta de emergéncia se uma liberacao
acidental realmente ocorrer. As saidas do modelo s3o usadas para identificar pessoas
potencialmente afetadas e estimar os requisitos para evacuacao.

Essa modelagem requer tanto um modelo de emissdo de origem, devido a natureza das
liberagdes acidentais, como também um modelo de transporte ¢ dispersdo. Dessa forma, uma
vez definido o tipo de incidente (cenario), modelos de origem sao selecionados para descrever
como os materiais sdo liberados no processo. Um modelo de dispersdo é subsequentemente
utilizado para descrever como o material ¢ transportado a favor do vento e dispersado para
alguns niveis de concentracao (AICHE, 2000).

Nesse sentido, este capitulo descreve a modelagem utilizada para fins de avaliagdo de
areas classificadas com atmosferas explosivas. Utilizou-se como ferramenta de simulagdo e
avaliacdo dos casos testados, o software Matlab®.

A modelagem inicial ¢ dividida em dois pontos: liberagdo e pds expansdo (pontos “e”
e “f” da Figura 3.7). No orificio, as principais vardveis a serem definidas sao: fluxo massico,
velocidade de liberagdo e fracdo de vapor. Apds o jato atingir a pressao ambiente e, portanto,
parar de expandir, os elementos a serem definidos sdo: velocidade, area expandida, fracdo de
vapor e diametro médio da particula (SMD). Em seguida, avalia-se a dindmica e vaporiza¢ao
das goticulas formadas, bem como os fendmenos de troca de massa, momento e energia devido
as interacdes com o gas (vapor do componente + ar). A modelagem da poga nao foi tratada até
a elaboracgdo desse material, prever-se apenas a ocorréncia de chuva. Finalmente, a modelagem
da linha central do jato e da extensdo da area classificada ¢ descrita.

As correlagdes utilizadas para o céalculo de propriedades especificas podem ser

consultadas no Apéndice A e os pardmetros utilizados se encontram no Apéndice B. A exemplo
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dessas propriedades, pode-se citar: capacidade calorifica, calor latente de vaporizagao,
densidade, viscosidade dindmica, condutividade térmica, tensdo superficial e pressdo de
saturacao. Utilizou-se como referéncia o material de ajuda do Aspen Plus V8.8, o Handbook de
Green e Perry (2008) e Poling et al. (2001).

Sera abordada apenas a modelagem da regido bifasica uma vez que ela ¢ também
aplicada a regido monofésica, considerando que todas as gotas evaporaram. Assim, 0s termos

referentes a fase liquida ndo estdao presentes e a quantidade de vapor nao varia.

4.1 Estimativa das Variaveis no Orificio de Liberacao

Antes de calcular o fluxo de liberagdo ¢ necessario definir qual a condicao de liberagao,
ou seja, a temperatura e pressdo no orificio. Nesse sentido, um método bem conhecido € o
método Omega que além de determinar o estado da liberagio, também define o fluxo massico.
Esse método ¢ uma forma do Modelo de Equilibrio Homogéneo que pode ser aplicado
a fluxos choked e non-choked, sistemas flashing e non-flashing e sua aplicabilidade foi
estendida a condigdes iniciais de sub-resfriamento. Uma vantagem ¢ o célculo direto, sem
etapas iterativas e que apenas um conjunto de dados de propriedade na condi¢do de liberacao ¢
obrigatdrio. Desenvolvido inicialmente por Leung (1996), foi revisado e modificado por outros
autores e ¢ recomendado por padrdes conhecidos, como API 520 (2013). Aqui, uma explicacao
resumida do método ¢ fornecida (ARNULFO et al., 2014).
Leung distingue quatro estados iniciais da substancia armazenada como liquido na
forma de gas pressurizado:
1. Liquido saturado;
11. Bifasico;
iit. Liquido sub-resfriado.
(a) Alto sub-resfriamento;

(b) Baixo sub-resfriamento.

O modelo de Leung calcula um parametro o (Equagao 4.1) utilizando como base dados

de volume especifico obtido a partir de uma equagao geral de estado.

2
W = ¢ vlg,s + Cpl,s- Ts- Ps <vlg,s> (4 1)
v v Vs Lv,s
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onde ¢, ; € a fragdo massica de vapor no armazenamento, v, ; € 0 volume especifico (diferenga
entre a fase vapor e liquida), vg € o volume especifico da mistura, Cp, s € o calor especifico da
fase liquida, T ¢ Ps a temperatura e pressdao de armazenamento € L, o calor latente a T ;

Considerando uma liberacao acidental, se a pressdao de armazenamento se mantém
constante e reduz-se a pressdo no orificio, um pouco de cada vez, isso ird resultar em um
aumento do fluxo massico. No entanto, havera um valor limite de pressdo para o qual nenhum
aumento adicional no fluxo sera observado. O fluxo resultante é chamado de critico, bem como
a pressao neste ponto. Dessa forma, o modelo de Leung determina o fluxo, pressao e razao
criticos.

Abaixo, a Figura 4.1 exibe o fluxograma de aplicacio do método utilizado neste
trabalho para obtengdo da condicdo de liberagao. O modelo utilizado para um armazenamento
bifasico ¢ o mesmo aplicado a liquido saturado. O Quadro 4.1 resume todas as equacdes do
método Omega.

O fluxo critico obtido pelo referente método depende do estado em que o liquido
armazenado se encontra. Fauske e Epstein (1988) sugerem que, para condigdes de sub-
resfriamento, o fluxo no orificio pode ser obtido com base na equagao de Bernoulli que, de
acordo com Bosch et al. (2005), pode ser adaptado a liberagdes bifasicas. Nesse caso, o fluxo
depende da densidade no orificio, conforme mostra a Equagao 4.16, que por sua vez, depende

da fracdo de vapor no orificio.

Ge =+/2pe(P, — P.) (4.16)

Onde,

¢y, = Fragdo massica de vapor no vazamento;

1

p.= Densidade da mistura bifasica no vazamento | p, = ove) o0s |
ve), $ve

Ple Pv,e
p1e = Densidade da fase liquida;
Pv,e = Densidade da fase vapor;

P, = Pressao no orificio de liberagao;
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Quadro 4.1 - Equagdes do modelo de Leung.

Estado

Equacao
N2 + (02 = 20)(1 — 1) + 2w2Inn, + 20 (1 —n)=0 (42)
P
G, =1, sPs (fluxo critico) (4.3)
Liquido G,
t \ P,
sawnado | o NEP [ lolnn, + (@ - DA -7l (10 5 ¢4
subcritico
) (— — 1) +1
Na b
Ng =1N¢ = FZ (4.5)
2
_ Cpys-Ts- Psar (Ts) <vlg,s> (4.6)
o =
Liquido Us Ly,s
_ Psqe (Ts) 4.7)
sub- Nsat = p .
S
resfriado Nse = 205 (4.8)
¢ 1+ 2w,
2w 1 2ws—1
= Neat (—= |1 - [1- ( ) (4.9)
fle = Nsa (Zws - 1) \/ Nsat \  2Ws
Ge
Baixo
\/2(1 - nsat) +2 [wsnsat In (%) - ((‘)s - 1)(nsat - 77)] (4.10)
grau - Pspl’s (nsat 1) +1
Wg \ 7
_, _la fluxo 4.11)
1= Ma P, (subcritico)
n =n. (fluxo critico) (4.12)
Ge = \[Peprs/2(1 = 1) (4.13)
_ _ Pa fluxo 4.14
Alto grau N="MNa= FS (subcritico) (4.14)
P (T,
N =Neat = sat (Ts) (fluxo critico) (4.15)

Fs
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A quantidade de liquido que vaporiza apds o vazamento pode ser obtida a partir de um

balango adiabatico como descrito pela Equagdo 4.17.

_ (s~ Te) (4.17)

¢v,e Lv‘e

onde Cp;, T, T, € L 0530 a capacidade calorifica, temperatura do reservatorio, temperatura de
liberacdo e o calor latente de vaporizagao, respectivamente. Nos casos simulados, a temperatura
de liberagao ¢ fornecida ou calculada considerando condi¢ao de saturacao.

De forma a analisar qual equacdo melhor se ajustaria as situacdes experimentais,
avaliou-se as duas estratégias para o calculo do fluxo mencionadas anteriormente. A equagao
de Bernoulli apresentou melhorias no resultado sendo, portanto, a correlacao adotada neste
trabalho. Os resultados dessa avaliagdo sdao mostrados no capitulo 5.

A velocidade de vazamento ¢ calculada a partir da Equagdo 4.18, considerando a
definicdo de vazdo madssica, para os casos em que a liberagdo ¢ bifasica. Caso no orificio o
componente ainda seja liquido, utiliza-se a equagao de Bernoulli para a velocidade.

qe
u, = (4.18)
© pede

onde q, e A, sdo a vazdo massica de liberagdo e a area do orificio, respectivamente. A area ¢

calculada considerando uma se¢ao transversal circular.

4.2 Estimativa das Variaveis de Expansao

O jato bifasico gerado expande até que sua pressdo atinja a atmosférica. Para
componentes puros, a temperatura neste ponto ¢ igual a de saturacao a pressao ambiente (P.).
Para o calculo da velocidade (uy), fragdo de vapor (¢, ) € area de expansdo (4f), utiliza-se
equagoes de conservagdo de momento, energia € massa, respectivamente, conforme as

Equacdes 4.19, 4.20 e 4.21.

Aruy = qele + (B — Py)A, (4.19)
1 1
qr (Hf + Eufz) = (e (He + Euez) (420)

pfAfo = peAeue (421)
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Onde Hy, H, sdo calculadas a partir das Equagdes 4.22 € 4.23.

Hp = ¢y phyr + (1 = by )l (4.22)

He = ¢ppehpe + (1= dpe)hye (4.23)

hy s € hy e s30 as entalpias especificas da fase vapor, ja h; r € h; . sdo as entalpias especificas
da fase liquida. As propriedades sdo calculadas no ponto pds expansdo (“f”) e no ponto de

vazamento (“e”) (veja a Figura 3.7).

4.2.1 Diametro Médio da Gota

Uma varidvel importante que deve ser bem definida é o didmetro médio da gota, uma
vez que seu valor indica a extensdo da regido bifasica e a ocorréncia de rainout. Neste trabalho
foram avaliados quatro modelos disponiveis na literatura afim de verificar qual deles melhor
representa os dados experimentais. Em todos os casos, a distribuicdo do didmetro da gota ¢

considerada uniforme.

4.2.1.1 Modelo Recomendado pelo CCPS

O modelo do CCPS (Center for Chemical Process Safety) € descrito em Johnson e
Woodward (1999). Existem dois mecanismos principais para a atomizacao de liquido: ruptura
mecanica e atomizacao flashing. O didmetro representativo para gotas formadas pelo processo
de quebra mecanica ¢ denotado dpi e € calculado com base na equacao de Weber (Equagao

4.24).

WeCO'l,f

: (4.24)
Palf

d

1

onde pa € a densidade do ar, g; ¢ € a tensdo superficial da fase liquida avaliada na temperatura
de bolha (ponto “f”’), e We, € o nimero critico de Weber.

Foi observado que a quebra da gota por forcas aerodinamicas ocorre quando o numero
de Weber atinge um valor critico entre 10 e 20 (CLIFT et al., 2005). Johnson ¢ Woodward
(1999) consideram o valor base de 10 para o nimero critico de Weber. Nesse trabalho utilizou

um valor igual a 12 para liberagdes saturadas e com baixo grau de subresfriamento.
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Para o processo de atomizacao flash, uma velocidade de aceleracdo € primeiro definida

como a diferenca entre a velocidade expandida e a velocidade de vazamento:

Ugee = Ur — U (4.25)

Em seguida, uma velocidade relativa € introduzida como a soma vetorial da velocidade

de aceleragao e uma velocidade de crescimento da bolha (uy,,;) (Equagdo 4.26).

Urel = ,/uczlcc + ububz (4.26)

A velocidade de crescimento da bolha ¢ derivada de uma versao simplificada da teoria
da quebra por flashing devido ao rapido crescimento de bolhas no liquido superaquecido
(FORESTER e ZUBER, 1954; LIENHARD e DAY, 1970). A expressao para essa velocidade

¢ mostrada na Equagao 4.27.

1
Upup = P*Chup’ng /3 (4.27)

onde n, ¢ a densidade do local de nucleacao do liquido e ¢ ¢ um fator de correcdo ajustavel.

Estes dois parametros sdo, portanto, constantes de ajuste para o modelo. Os valores

recomendados sdo ng

= 1010 % e @ = 1. A taxa de crescimento da bolha (Cp,,;) é expressa

como uma fun¢do do Numero de Jacob e da difusividade térmica do liquido, conforme mostra

Pir kl,f
C =¢ T (4.28)
bub vt P, f 1’ PLrCPLs

onde k; ¢ a condutividade térmica da fase liquida.

a Equacdo 4.28:

Finalmente, calcula-se o didmetro representativo para goticulas formadas pelo

processo de atomizagao flash (dp2).
_ WeCO'l’f

= 4.29
pv,furel2 ( )

dp

O diametro representativo do spray € calculado utilizando a Equagao 4.30 e o didmetro

médio € obtido a partir da Equagdo 4.31 abaixo, com o valor recomendado de 1,8 para g;.

dpn = min(dp,l' dp,z) (4.30)

SMD = d, . e*5(e)* (4.31)
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4.2.1.2 Modelo Recomendado pelo Yellow Book

O Yellow Book (BOSCH et al., 2005) recomenda um modelo baseado no trabalho de
Appleton (1984) no qual os dois modelos de quebra do liquido sdo considerados (quebra
mecanica e devido ao flash). O didmetro ¢ calculado para uma unica gota e a correlagdo utilizada
ird depender da temperatura de liberagdo e dos numeros adimensionais de Reynolds e de Weber.
Dessa forma, se Wey < Ref_0'45 x 10% eT, < 1.11T, , a correlagdo aplicada serd a Equacdo

4.32, caso contrario deve-se aplicar a Equagao 4.33, a qual ¢ derivada da equacao do niimero

de Weber.

1
We, /2
SMD = 3,78.R; (1 +3—L > (4.32)
Ref
0]
SMD = We, —~ (4.33)
Ur“Pa

O namero critico de Weber (We,) € definido como um valor recomendado de 15, R
¢ o raio do jato apOs a expansdo e os numeros de Reynolds e Weber sdo baseados nas

propriedades pos-expansdo, conforme mostram as Equacdes 4.34 e 4.35.

Re; = 2Ryus (4.34)
Hir

_ 2Rfuf2pl_f 4.35

Wef = —Ul,f ( )

onde y; 5 € p r sdo viscosidade dindmica e densidade da fase liquida, respectivamente.

4.2.1.3 Modelo Phast-JIP III.

A correlagdo JIP da Fase III relatada em Witlox et al. (2010), foi derivada pela Cardiff
University como parte do estagio “A” da Fase III do JIP a partir de uma nova série de
experimentos em escala de agua e ciclohexano (veja o trabalho de Kay ef al. (2010) para mais
detalhes). Witlox et al. (2010) propuseram que a variacao do diametro médio das gotas com o
grau de superaquecimento poderia ser dividida em trés regimes distintos, conforme mostra a
Figura 4.2, que s3o modelados separadamente: quebra mecanica (antes do ponto A), transicao
para flashing (entre os pontos A e B) e fully flashing (ap6s o ponto B). No primeiro regime, o

superaquecimento ¢ baixo e os valores SMD sao bastante elevados. Neste regime, o didmetro
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médio ¢ expresso como uma fun¢do da razao L / > © namero de Reynolds liquido (Re;,) € 0
e

numero de Weber liquido (We; ,):

A

d 0114 0.971
4 — 74We,,O%*Re; 04 (—) <—“ Le )
de de

Uwater,stp

—-0.368 —-0.107
( Ole > < pl,e )
Jwater,stp pwater,stp

L ¢ o comprimento do tubo ou espessura do vaso, os subscritos (l,e) referem-se as

(4.36)

propriedades do liquido obtidas nas condi¢des de saida e os subscritos (water, stp) indicam

propriedades da dgua tomadas a temperatura e pressao padrao (1 atm e 273 K). Para L / d. <1
e

e L/de > 50 os valores de corte L/de =1le L/de = 50 sdo aplicados.

Figura 4.2 - Curva tri-linear para o didmetro médio da gota em fun¢@o do superaquecimento.

Cuebramecinica o Transicio Totalmente flasheado

3

EMD

|{ B0 macrons §

{10 micrors)

Sub-resfriamento |Superaquecimento

Grau de superaquecimento

Fonte: Witlox et al. (2010).

O critério de transicao para o segundo regime foi derivado de dados experimentais
para jatos flashing. Conforme ilustrado na Figura 4.2, o SMD (didmetro médio) ¢ aqui expresso

como uma curva tri-linear em func¢do do superaquecimento ATsy que, por sua vez, ¢ calculado

pela Equagao 4.37.
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ATy =Ty — Tgge (Pa) (4.37)

onde T, ¢ a temperatura do orificio de vazamento e T, (P,) € a temperatura de saturacio a
pressdo ambiente. Para componentes puros, a temperatura de saturagdo serd igual a temperatura
de bolha do componente.

O segundo regime, ou seja, a transi¢ao para totalmente flashing ou fully flashing,
comeca quando o superaquecimento atinge o valor definido por AT,,?, e termina quando o

superaquecimento atinge o valor definido por ATs,”, obtidos pelas Equacdes 4.38 ¢ 4.39,

respectivamente.
L W ~1/;
AT A _ Lve Pve 48 €ye (4.38)
sh —
Cpl,e PLe ?
Lve Pyv,e Wev e_1/7 4.39
AT, P = 2.2 10— (4.39)
Cpl,e Pre ?
w.2d —2300py,¢
onde We,,, = Poelle Ce g.eP=1-c¢ Ipre,

O terceiro regime, o regime fully flashing, comega no ponto B e o didmetro médio
(d,®) ¢é considerado como sendo 80 pm. Além deste ponto, o didmetro diminui a uma taxa
constante de 0,1 pm/K até que um valor de corte de 10 um (d 4 1nin) seja alcangado.

Finalmente, o diametro médio das goticulas calculado pelo Modelo Phast-JIP III segue

0s seguintes critérios:

SMD = d*, se ATy, < ATy, (4.40)

AT, — AT
AT, B — AT,

SMD = d,* — (dg" = dg), se ATg," < ATy, < ATg,," (441)

SMD = max{d min, [min(ds*, d,®) — 1077 (AT, — AT, P)1}, (4.42)

se ATy, > ATy,"

De acordo com Witlox et al. (2010), o modelo ¢ aplicavel a liberagdes como liquido

metaestavel para toda a faixa de superaquecimento.

4.2.1.4 Modelo de Tilton e Farley (1990).
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Dentre os modelos apresentados acima, o de Tilton e Farley (1990) é o mais simples.
O modelo ¢ aplicado ao regime aerodinamico e depende somente da velocidade de expansao e

das propriedades do fluido, como ¢ mostrado na Equacao (4.43).

1 |o
SMD = 0585— |—L (4.43)
Ur [Pif

4.3 Modelagem para a Dispersao de Goticulas

O processo de vaporizagcdo bem como o estudo do movimento de goticulas, sdo de
grande importancia em muitos sistemas de energia que envolvem combustdo por spray, como
motores a diesel, turbinas a gés, motores de foguetes liquidos, fornos industriais, etc. O
fenomeno de dispersao de particulas ocorre em muitas outras areas de aplicagdo de engenharia.
Isso inclui revestimento por spray, pintura, pesticidas, aerossdis e transporte no ambiente
natural.

Em particular, como mencionado anteriormente, o processo flashing faz com que o
liquido se quebre em goticulas finas. Em graus de superaquecimento mais baixos, as goticulas
sdo formadas principalmente devido a atomizacgdo aerodindmica. As goticulas maiores caem no
chdo, enquanto as restantes evaporam a medida que sdo transportadas na direcdo do vento.
Dessa forma, ¢ importante determinar a trajetoria das goticulas, para assim determinar o ponto
onde elas caem e, consequentemente, onde a poca é formada. E importante, ainda, prever a
fracdo massica de liquido que evapora ou permanece suspensa como goticulas de aerossol, uma
vez que o vapor formado ird aumentar a concentracdo do componente no ambiente.

A modelagem utilizada compreende o modelo de condutividade infinita do liquido no
qual a temperatura na superficie da gota ¢ uniforme, variavel no tempo e igual a temperatura
no interior da gota. O gés ¢ considerado quase estacionario, portanto, as transferéncias térmicas
e de massa na fase gasosa dependem apenas da distdncia da superficie da gota. Outras

consideragdes sao:

e (Gotas monodispersas;

e Formato esférico;

e Uniformes;

e Solubilidade do ar no liquido insignificante;

e Nao ocorrem reagdes quimicas;
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e Nenhuma transferéncia de calor devido a radiacao;
e Nio ocorrem interacoes;

e Nao ha difusdo de espécies da fase liquida (dentro da gota).

4.3.2 Dinamica das Goticulas

Virios efeitos influenciam a dindmica das goticulas tais como efeitos devidos a
aceleracdo, rotagdo, rarefacdo, circulagdo interna nas goticulas, condensacao, deformagao,
surfactantes, contaminagao da superficie e efeitos historicos. Esses efeitos foram discutidos até
certo ponto na literatura (por exemplo, TEMKIN e KIM, 1980; TEMKIN ¢ MEHTA, 1982;
OGUZ e SADHAL, 1988) mas ndo sdo considerados neste trabalho. A Figura 4.3 mostra

algumas forcas atuantes na particula.

Figura 4.3 - Forgas atuando na gota.

AR
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¥ 5P (Uav—Ue) Uy A4,Cp
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£
!

Forga de Arrasto
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1
A} 5- p,‘.! {Ud,X‘Ug,xJ []ﬂ' 'I(f C:r_)

Forga Gravitacional

. : ; nm,;g
{,;, (t) =udxi +udyk

//////////A@k\\

2 2
|Ue| = of(0sx—ug® +(vay—vey)*

Fonte: NASA/CR, 2000-210467

A equagdo do movimento para uma gota de massa mq (Equacdo 4.44), pode ser

representada em sua forma geral pela Equacao 4.45 (Frohn e Roth, 2000).

s
Ma = Pag dq’ (4.44)
dud
~4d_r (4.45)
md dt T

onde F, representa o somatdrio das possiveis forgas atuantes sobre a particula e py, dg € uy

sao a densidade, diametro médio e velocidade das goticulas.
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A variagdo do momento da gota na dire¢ao vertical em relacdo ao tempo ¢ igual ao
momento perdido devido a perda de massa (evaporagdo) e ao momento perdido (ou ganho)
devido as forgas que atuam na gota (flutuabilidade-B, peso -W e arrasto-Fy ). Dessa forma, o
balango de momento vertical pode ser representado pela Equacdo 4.46 (PAPADOURAKIS,
1991).

d(mgug,y) d(mg) 4.46
—— = lUay— gt B W = Fy (4.46)

onde B = my (Z_g) g, W =mug, pg € a densidade do gas em torno da gota (veja a Equagdo
da

4.99 do Quadro 4.3), p4 ¢ a densidade da fase liquida calculada na temperatura da gotae g ¢ a
aceleragdo da gravidade.
A velocidade na direcdo y € considerada positiva se a gota estiver se movendo para cima
e negativa se a gota estiver caindo. Apds modificagdes algébricas, o balango de momento na
direcdo y se torna:
rd}

1 .
dugy _ (Pg ) B Cp,ev (T) 7Pg(Uay — g,y)|Ug] (4.47)

£9_4
T Pa

mg

onde UTe ¢ a velocidade resultante da gota (veja a Figura 4.3) e u, ,, € a componente vertical da
velocidade do gas no jato (veja a Equacdo 4.105). O modelo para essa fase gés ¢ apresentado
mais adiante (veja o topico 4.4). Cp ¢ o coeficiente de arraste e depende do nimero de Reynolds

da gota (Req), sendo dado por:

24
Cp=— Reg<01 (4.48)
d
C —<24)(1+3Red+9R Zln(ZRed)) 0.1 < Re, < 2 4.49
> = \Re, 16 ¢« 7160 ) €a (4.49)
24 0.687
Cp = (5) (1+0.15Re;*%®7), 2 < Rey <500 (4.50)
d
4.51)

Cp = 0,44, 500 < Rey; < 200000

Onde o Reynolds da gota ¢ definido como:

Re, = PalUrlda (4.52)
Hg
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Uma vez que o fluxo de Stefan reduz o coeficiente de arrasto (ABRAMZON;
SIRIGNANO, 1989), Sazhin et al. (2005) sugeriram uma modificagdo do Cj, para a evaporagao
da gota, para o qual a simbologia utilizada neste trabalho ¢ Cp, ,,,. O valor do novo coeficiente

de arraste ¢ obtido pela Equacao 4.53.
Cp

_ 4.53
CD,ev - (1 + BM)“M ( )

By ¢ o nimero de transferéncia de massa de Spalding e ¢ definido no préoximo topico e oy, €
um parametro que assume um valor igual a 1 para By, < 0.78 e ¢ igual a 0.75 para By, = 0.78.

A partir da dinamica da gota € possivel determinar sua trajetoria. As Equagdes 4.54 ¢
4.55 descrevem a trajetoria de goticulas nas diregdes horizontal (x) e vertical (y),
respectivamente. A componente horizontal da velocidade da gota ¢ considerada igual a
componente horizontal da velocidade do jato bifésico e inclui a velocidade do vento (u,,) (caso

haja).

dX,

%4 v+ (4.54)
dYq 4.55
dr  tdy (4.39)

4.3.2 Modelagem da Vaporizacao de Goticulas

O modelo utilizado para avaliar a vaporizagdo das goticulas foi o formulado por
Abramzon e Sirignano (1989) o qual considera a existéncia de um filme de vapor ao redor da
gota bem como os efeitos do fluxo de Stefan nas transferéncias de calor e massa. Dessa forma,
eles introduziram dois fatores de corre¢do, Fm e Fr, que representam a mudanca relativa das
espessuras térmica e difusional do filme devido ao fluxo de Stefan, a fim de levar em
considera¢do o fato de que um sopro na superficie resulta no espessamento das camadas limites
térmica e massica. Essa consideragdo leva as expressdes modificadas para os niimeros de
Sherwood e Nusselt, conforme as Equagdes 4.57 e 4.58, que aparecem nas equagdes dos fluxos
de massa e calor, respectivamente. Nesse caso, a taxa massica de evaporagdo da gota ¢ calculada
usando a Equacgdo 4.56.

dmd

T —tdapPg,ritmDap, rimSh* In(1 + By) (4.56)
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Shy — 2
shr =2+ 82 (4.57)
Fy
(Nug — 2)
S ST S B 4.58
Nu 2+ T ( )

onde o subindice “film” indica que a propriedade ¢ avaliada no filme em torno da gota (veja o
topico 4.3.2.1). Assim, pg riym € Dap rium $30 a densidade € o coeficiente de difusdo do gas no
filme.

Ainda de acordo com Abramzon e Sirignano (1989), as correlagdes de Frossling podem
ser usadas para Shy e Nuy, porém elas superestimam a taxa de transferéncia em nimeros baixos
de Reynolds (Re <10) além de preverem a supersensibilidade fisicamente incorreta da taxa de
transferéncia para as pequenas flutuacdes de velocidade proximas a Re = 0. Dessa forma, uma

alternativa ¢ utilizar as correlagoes de Clift et al. (1978) (Equagdes 4.59 e 4.60).

Sho = 1+ (1 + Reg. Scripm) /3. f(Req) (4.59)

Nug =1+ (1 + Req. Preym) /3. f(Req) (4.60)

onde f(Rey) =1 se Reg = 1 ¢ f(Reg) = Reg®%”7 em Rey < 400. Scyiyme Prym sdo os
nimeros adimensionais de Schmidt e Prandt, respectivamente, calculados no filme conforme

mostra as Equagdes 4.61 € 4.62.

SCf-l = M
ilm
Pg.riumDg,ritm (4.61)
Cpg,film.ug,film
Pryum == (4.62)
g,film

onde Uy rim» CPgrim € kg rum $80, respectivamente, viscosidade dindmica, capacidade
calorifica e condutividade térmica da mistura de gas no filme. As propriedades de mistura sdo

calculadas conforme o que € descrito no topico 4.3.2.2.

Fm e Fr nas Equacdes 4.57 e 4.58, sdo fatores de corre¢do que levam em consideracao
a variacao relativa e de temperatura, respectivamente, na espessura do filme devido ao processo

de evaporagdo de goticulas e sdo obtidos por meio das Equacdes 4.63 ¢ 4.64.

In(1+B
Fy=(1+ BM)°-7¥ (4.63)
M
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In(1+ B
Fr=(1+ BT)0-7¥ (4.64)
T

Bwm representa o numero de transferéncia de massa de Spalding definido por:

— (yvs - yg)

B
M 1 — Yus

(4.65)

Em que y,; € a fragdo massica do vapor na superficie da gota e y, € a fragdo massica do
vapor distante da goticula (veja a Equagao 4.100 do Quadro 4.3). A concentragdo na superficie
da gota ¢ obtida a partir das Equagdes 4.66 ¢ 4.67, considerando o equilibrio entre fases e

aplicando-se a equagdo de Clausius-Clapeyron.

LysMWgyelr1 1
Bs [ R \T}, Td)]

(4.66)

_ xstquel
xstquel + (1 - xvs)MWg,film

Yos (4.67)

MWrye; € a massa molar da substancia pura € MWy riim = XpepMWryer + (1 — Xy )MW,,
onde X, € a composi¢do molar de referéncia (veja o topico 4.3.2.1) e MW, € a massa molar

do ar.
BT € o nimero de transferéncia de calor de Spalding que esta relacionado ao numero de

transferéncia de massa Bm por:

Br=1+By)°’ -1 (4.68)
CPy,fitm Sh* 1 kg i
onde § = —LM>" —¢o e = g.flim )
Cpg,fitm Nu* Le Pg.fitmDg ritmCPg fitm

Para obter Bt ¢ necessario realizar um processo iterativo. O algoritmo sugerido €
apresentado no Quadro 4.2.

4.3.2.1 Avaliagdo das Propriedades no Filme em Torno da Gota

As propriedades das espécies de vapor do componente e ar no filme foram determinadas
usando a conhecida “regra 1/3”, como proposto por Yuen e Chen (1976). Este método consiste
em calcular um estado de "referéncia" no qual todas as propriedades sdo determinadas. A
temperatura de referéncia (Trerfiim) € a fracdo massica do vapor de combustivel (Y ref,fiim) sa0

dadas pelas Equacoes 4.69 ¢ 4.70.
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1
Tref.fim = Ta + 3 (T, —Ty) (4.69)

1
Yier,fim = Yvs + 3 (yg - yvs) (4.70)

T, ¢ a temperatura do gas distante da gota (veja a Equagdo 4.91) e T; a temperatura da gota.

Quadro 4.2 - Algoritmo para obtengdo de BT.

Algoritmo para obter Br

1. Calcule o nimero de transferéncia de massa By, o
fator de correcdo Fum, o numero de Sherwood
modificado Sy" e a taxa de vaporizagdo (Equagdes
4.65, 4.63,4.57 ¢ 4.56, respectivamente).

2. Calcule a estimativa inicial fazendo Bt = Bwm.

3. Admita a precisao desejada no calculo de Br, &5.

4. Admita um erro inicial no valor de Br, |BT - B;° |=1.

5. Calcule o fator de corre¢ao Fr (Equacdo 4.64).

6. Calcule o fator 6.

7. Calcule o valor corrigido do numero de transferéncia
de calor Bt (Equacao 4.68)

8. Retorne ao passo 5 se |BT - BT0| > &p.

4.3.2.2 Célculo das Propriedades de Mistura no Filme

As regras aditivas padrdo para um gas ideal sao usadas para o célculo da densidade da
mistura ar-vapor (pg riim) € capacidade calorifica a pressdo constante (Cpg fiim ). Assim, utiliza-
se as Equacgoes 4.71 e 4.72.

1

(1 B Yref,fim) + Yref,fim (4-71)
(pa,film) Py, fitm

Py fitm =

Cpg,film = ref,fimcpv,film +(1- Yref,fim)cpa,film (4.72)
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Para a viscosidade dindmica (ig rime) € @ condutividade térmica (kg riime), €std sendo

usada a regra de Wilke (EDWARDS et al., 1979 apresentado em KOLAITIS e FOUNTI, 2002)
representada pela Equagdo 4.73.

xref,filmelpv,film (1 - xref,filme)lpa,film

Yy ritm = (4.73)

Xref,filme + (1 - xref,filme)nv,a xref,filmeﬂa,v + (1 - xref,filme)

onde Xyer rimme € @ fragdo molar de referéncia no filme e calculada a partir da Equagédo 4.74 ¢

0, , ¢ obtido pela Equagdo 4.75.

1
Yref,filme ( /Mquel)

Xref filme = 1 1 (4.74)
[Yref,filme ( /Mquel> + (1 = Yeer ritme) ( /MWa)]
1 MW _1/2 ll] 1/2 MW 1/4- ’
Q. =—[1+ i) 1+<M> (1+ ’) (4.75)
T8 < MW, Y fitme MW,

[13%4] [13%2)

onde 1) denota p ou k e os subindices “i” ¢ “j” serdo “a” (ar) ou “v” (vapor do componente).

4.3.3 Temperatura da Gota

A evaporacao ¢ acoplada a energia/aquecimento da gota na avaliacdo da evolucao do

seu tamanho, onde a variagdo de temperatura da gota ¢ descrita pela Equagao 4.76.

T, 60,

(4.76)

dt B depd

Q, é a taxa de fluxo de calor que penetra na gota e ¢ calculada de maneira semelhante a taxa de

evaporagao e relacionada a ela por:

S dmd (va,f(Tg - Td)

= — L,(T, 4.77
onde L,, € o calor latente de vaporizacdo do componente, calculado na temperatura da gota. Para
aplicacdo no balango de energia, a taxa de vaporizagdo utilizada € a correlagdo da Equacao 4.78

que, segundo Abramzon e Sirignano (1989), gera o mesmo resultado da Equacao 4.56.
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dmd kgfilm
—_— = : .Nu*In(1+ B
7 T Covs dg.Nu*In(1 + Br) (4.78)

Por fim, o didmetro da gota ¢ calculado com base na Equacgao 4.44.

4.3.4 Estimativa de Rainout

A chuva (rainout) iré ocorrer se o grafico para a trajetéria e tamanho de gota apresentar
comportamento semelhante ao apresentado na Figura 4.4. Como pode ser observado, antes de

evaporar completamente (d; # 0) a gota atinge o chdao (Y; = 0) configurando na formacao da

poga.

Figura 4.4 - Grafico utilizado como base para avaliacdo da formagao de chuva.

Yd,dd‘l
d
Y

v

Fonte: Elaborado pelo autor.

4.4 Modelagem Matematica do Jato

Como mencionado anteriormente, apds expandir, o jato bifasico, que possui um
determinado momento, comeca a arrastar o ar do ambiente provocando trocas de massa e
energia com as goticulas. Assim, definir a modelagem dos processos envolvidos nessa regido €
de suma importancia para prever o comportamento do jato.

As Equagdes 4.79, 4.80, 4.81, 4.82 e 4.83 sdo as correlagdes gerais de balanco usadas
para o jato bifasico na regido de entrainment (BRICARD e FRIEDEL, 1998; MURALIDHAR
et al., 1995; MELHEM e SAINI, 1992).
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Conservagao por espécie:

dq.

= 4.79
75 =0 (4.79)
Conservacao de massa total:
Qjec _ d4a (4.80)
ds ds '

Conservacao de energia:

d(QjetHjet) — dqa

Is 75 Mo (4.81)
Conservacao de momento horizontal:
dP, dq )
d_; = u, d_sa + CyTtRjerPa 00 (uZ)|sin® 6| (4.82)
Conservacao de momento vertical:
dPy 2 . =
s Ajetg(Pa,e0 = Pjet) T CaTtRjetPa,c0 (Uiy) COS O sin 6 |sin 6| (4.83)

onde Cy = 0.3 e p, o ¢ a densidade do ar nas condi¢cdes ambiente. O sinal “+” ¢ utilizado se
/5 <6 <0eosinal “-“ ¢ utilizado quando 0 < § <7/,

Observe que as equacdes acima sdo expressas com base em uma trajetdria curvilinea

“s”. De uma forma geral, adotou-se essa base. Dessa forma, as correlagdes que descrevem a

gota sdo convertidas com base na relagdo apresentada na Equagao 4.84.
d) d0O1

= 4.84
ds dt u ( )

Na Equacdo 4.79, q. € a vazao total do componente liberado (vazao da fase vapor (qy.)
+ vazao da fase liquida (q;.)) € a variagdo igual a zero implica dizer que a quantidade total do
componente no jato bifasico nao varia, obedecendo ao principio de conservacdo de massa.

Na Equagio 4.80, qj.; € a vazdo total do jato bifasico considerando as fases liquida e

vapor do componente e o ar arrastado. O termo dqa/ ds fepresenta a quantidade de ar arrastado

para dentro do jato e ¢ calculada utilizando a Equagao 4.85. Essa equagdo ¢ obtida com base no

modelo de Ricou e Spalding (1961).

d .
% = 2MRjetPa,o | X1 :))J—et |ujet —u,,cos6| + a,u,, cosf|send | + asu’ (4.85)
a,co
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onde a4, a, € a3 sdo os coeficientes de arraste para um jato livre, para uma linha térmica e
causado pela turbuléncia atmosférica, respectivamente. Neste trabalho assumiu-se os valores
de 0.0806 (RICOU e SPALDING, 1961), 0.5 ¢ 1.0 (OOMS, 1972 apresentado em
MURALIDHAR et al. 1995). Rjet, Pjet € Ujer 80, respectivamente, o raio da se¢do transversal,
densidade e velocidade do jato bifésico. p, . ¢ a densidade do ar calculada nas condigdes
ambiente e 8 ¢ o angulo de inclinacdo do jato, conforme mostra a Figura 4.5, obtido a partir da

Equacdo 4.86 e ¢ expresso em radianos.

P, = AjetpjetUjer>sen 6 (4.86)

Figura 4.5 - Tlustragdo do angulo de inclinagdo do jato bifasico.

Linha central

Fonte: Elaborado pelo autor.

A trajetdria da linha central do jato ¢ definida pelas Equacdes 4.87 e 4.88.

aXx;
Jet = cos @ (487)
ds
ay;
jet =senéd (488)
ds

A ultima contribui¢do da Equacdo 4.85 vem da turbuléncia atmosférica ¢ u’' é a
velocidade média quadrada de flutuagdo para o fluxo turbulento e pode ser aproximada pela

relacdo da Equagao 4.89 (MURALIDHAR et al., 1995; MELHEM e SAINI, 1992).
u = (eRjer) /3 (4.89)

onde ¢ ¢ a dissipagdo de energia turbulenta por unidade de massa que, para atmosfera neutra, ¢

obtida pela Equag¢ao 4.90.
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w
€= 0.0677; (4.90)

De acordo com Muralidhar ez al. (1995), Kaimal et al. (1976) atribui valores para € de
0.004 ¢ 0.0 para atmosferas instaveis e estaveis, respectivamente. Neste trabalhou, considerou-
se um ambiente de atmosfera estavel.

No balango de energia (Equagdo 4.81), Hj, € a entalpia total do jato bifasico € hg €
a entalpia especifica do ar na temperatura ambiente. A partir desse balango ¢ possivel obter a
Temperatura da fase gas (T,). Nikmo ef al. (1994) apresentaram um modelo que considera a
influéncia da evaporacdo das gotas e do ar arrastado no balanco de energia, no entanto, ndo
contabiliza o efeito da fase vapor do componente. Em outras palavras, Nikmo et al. (1994)
considera uma gota dispersando apenas em ar.

Como mencionado anteriormente, nesse trabalho considera-se que a fase gas ¢
composta pelo vapor do componente ¢ ar ambiente, sendo assim, diferente de Nikmo et al.
(1994), os efeitos do vapor sdo contabilizados. Assim, o modelo aqui utilizado € mais completo
e a temperatura do gas € obtida a partir da Equacdo 4.91.

dq dq v, dq, ar.
dT, s M~ (d_sa hajet + 5~ hvejec + s Picjee = Cpra g q“) (4.91)

ds CPy,ada + CPy, Qv

onde hg jers Nyc jer € Ric, jer $30 as entalpias especifica do ar, vapor e da fase liquida (gota) do
componente, calculadas pelas Equagdes 4.92, 4.93 e 4.94, respectivamente. Cp; 4, CPy,,a€ CPy

sdo as capacidades calorificas da fase liquida, do ar e do vapor do componente, nessa ordem.

Tg
ha,jet = f Cpy,adT (4.92)
Tref
Tg
hvc,jet :f va,ch (4.93)
Tref
Tq
hic jet =J Cpy,cdT — Lya(Tq) (4.94)
Tref

A entalpia especifica do ar na temperatura ambiente ¢ calculada conforme a Equacao
4.92 substituindo T, por T,. A vazdo massica de liquido (q;) € o produto entre a quantidade
de gotas por segundo (N,;) ¢ a massa da gota. O numero de gotas é obtido considerando a massa

e vazao de liquido no ponto “f’. Uma vez que nenhuma distribui¢do de tamanho ¢ considerada,
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Ny ¢ constante durante a dispersdo. A vazdo madssica de vapor (q,, ) ¢ obtida considerando a
conservagao de massa da espécie componente. A temperatura de referéncia considerada ¢ igual
a temperatura ambiente. As demais varidveis necessarias ao modelo sdo obtidas conforme as

Equacdes do Quadro 4.3.

Quadro 4.3 - Correlagdes para algumas variaveis do jato.

Variavel Definicao Correlacao Unidade
qm Momento resultante qu = ’sz + P? (4.95) kg.m 2
. . w. =M
Ujer Velocidade do jato jet — jer (4.96) my
1
Pjet =
Pjet Densidade do jato e (1- by) + bg (4.97) kg/ s
—t+ == m
pl,jet pg
Fracdo massica de + k
bg ) ¢, = Ja T e 4.98 Iy
gés I Gl (49%) g
1
- , Pe =1 - 4.99 kg
Pg Densidade do gas (1-y) L g (4.99) /. 3
m
(pa,jet) pv,jet
Fracdo massica de Qe kg
Vg Yg = —q e (4.100) /k
vapor no gas a = ive 9
A 3 am
A Area da se¢ao Ajer = W (4.101) m2
transversal do jato jetljet
Qa + qU,C
Yo = PaZgA
Velocidade do gas g“g*ijet
U & y (4.102) m
(vapor + ar) g = g
IV +Vy
Vol d qa t qy,
v, olume ocupado v, = a T quc (4.103) m3/
lo g4 Py §
pelo gas
Volume ocupado dg’ 5
v, Va = (=) Na (4.104) m*/
pelas gotas
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Componente
Ugy vertical da Ug,y = Ugsinb (4.105) my

velocidade do gas

Componente
Ugx horizontal da Ugx = Ujetx = Ujer cos&  (4.106) m/

velocidade do gas

4.5 Dispersao no Nivel do Solo

Quando o contorno do jato toca o solo, algumas modificacdes devem ser consideradas.
Considera-se o modelo de Epstein et al. (1989) o qual admite que, apods tocar o solo, a se¢ao
transversal passa a ser retangular com altura 2Y e largura 2R, como pode ser observado na

Figura 4.6. O jato toca o solo quando sua altura for igual ao raio vertical (Y = R. cos ).

Figura 4.6 - Esquema representativo para a sec¢do transversal de um jato elevado e ao nivel do solo.

< s
g /
2 Py
Fl — 7 7S z
P »<
e s N
// e P =
. 2 e ™
P 4 /Li‘k\\.( ™~
,- E . g /
N \\_/—’:‘/;/— ———————
M N .
Y N R
N\ I ry i
Yo \\.
i Y
e |
{«———— Jato elevado > Jato no nivel do solo

Fonte: Adaptado de Epstein, Fauske e Hauser (1989).

Epstein et al. (1989) tratam a dispersdo ao nivel do solo da mesma forma que a
dispersdo elevada, exceto que as equacdes de momento (4.82 e 4.83) e as equagdes cinematicas

(4.87 e 4.88) sao substituidas por equagdes correspondentes que consideram a compactacao
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gravitacional e o espalhamento lateral. Apos o contato com o solo, o perimetro do jato passa a

ser calculado pela Equacdo 107, considerando que nenhum arraste ocorre na interface jato-solo.

A;
Perimetro = 4Y + Zf;t (4.107)

A meia largura do jato R no contato com o solo ¢ calculada considerando que o
perimetro e a area do jato retangular no nivel do solo sdo iguais aos do jato circular elevado.
De acordo com Epstein et al. (1989), isso garante que a massa total dentro do jato seja
conservada e que a continuidade e suavidade da concentracdo e temperatura com a distancia

sejam preservadas. Havera uma descontinuidade em R.

A equacgao de momento na dire¢do axial torna-se:

AP, dqq
ds "W ds

- g[(pjet - pa,oo)AjetY] (4'108)

Considerando que a densidade varia apenas com a temperatura, a Equagado 4.108 pode

ser reescrita como:

dPy dqq dAjer . AY
ds = qu—Q(Pjet _pa,oo) <FY+£A]-% (4.109)
A equacao de momento aplicada as bordas laterais do jato ¢:
dP,
= 9[(pjec = Pan)(2¥)?] (4.110)

O movimento da interface do material representado pela borda lateral do jato ¢ dado
pela condigdo cinematica apresentada na Equacao 4.111.

dR

Ujet ds = Uent T Uspread (4.111)

Onde u,,; ¢ a velocidade de arraste do ar ambiente obtido pela divisdo da Equagdo 4.85 pelo
produto Perimetro X pg ... Observe que o termo 2mR;.; nessa mesma equagdo corresponde
ao perimetro para jato com se¢do transversal circular e deve ser substituido pela Equacgao 4.107

para dispersdo ao nivel do solo.
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A velocidade de espalhamento € obtida com base na Equacdo 4.112.

P,

Uspread = (4.112)

Qjet

Sendo a area da segdo retangular Aj,; = 4YR, a variagdo da altura Y para um jato se

dispersando no solo ¢ obtida pela Equacao 4.113.

dY Y dAje 42 <uent + uspread> (4.113)

ds Ajet ds Ajet ujet

o . o . _— .. dA;
O termo correspondente a variagdo da area em relagdo a posi¢do curvilinea 7%/ ds’
¢ obtido conforme a Equagdo 4.114, considerando que qjor = PjerUjerAjer- A variagdo da

massa total do jato ¢ obtida a partir da Equacao 4.80.

1 dqje _ AUje; A
dA _ Pjer ds ds (4.114)
ds Ujer

A variacdo do fluxo de momento total para jato se dispersando no solo passa a ter a
contribuicdo do momento lateral (Equacao 4.115) e a variagdo da velocidade do jato com a
posicao curvilinea pode ser obtida considerando o balango de momento (veja a Equacao 4.96),

o que resulta na Equacdo 4.116.

dCIM dpx dpy . sz Uspread
K—ECOSH-FESULQ-FE Ujer (4115)
dujet 1 dPx dPy sz Uspread dqjet
_ 6 +=2sing + =~ - - 4.116
ds Qe | ds €os ds o ds \ U ds et ( )

A trajetoria da linha central agora possui trés coordenadas sendo Y a coordenada

vertical. As coordenadas axial e lateral sao obtidas através das Equacdes 4.117 e 4.118.

X _ (4.117)
ds

dZ  Uspreaa (4.118)

ds Ujer
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As Equacdes 4.112, 4.114, 4.115, 4.116 e 4.118 foram deduzidas para aplicacao do
modelo, ndo sdo fornecidas por Epstein et al. (1989). Ademais, nenhuma troca de calor com o

solo foi considerada.

4.6 Modelagem da Linha Central do Jato

4.6.1 Regiao Bifasica

Como mencionado anteriormente, a extensao da area classificada é determinada com
base na concentracdo do componente no ar. Para esse fim, a concentracdo ¢ avaliada na linha
central do jato uma vez que ¢ a regido em que ela apresenta valores maximos. Duas outras
variaveis também sdo avaliadas na linha central: a velocidade e temperatura do gés.

Essas variaveis podem ser obtidas a partir das correlagdes para jatos turbulentos livres
uma vez que o comportamento do jato na regido de entrainment pode ser considerado o mesmo.
Sendo assim, utilizou-se 0 modelo de Chen e Rodi apresentado em Lees (1996). A concentragdo
do vapor e a velocidade do gis sdo obtidas conforme as Equacdes 4.119 e 4.120,

respectivamente.

S d
yg,cent,TP( ) —C < f ) p_f (4.119)
Yg,0 Xjet Pa,co
u s d
geentrp(S) _ Cu< f ) Pr (4.120)
Ugo Xjet) | Pa,oo

onde yg o € Uy s30 a fragdo massica (ou concentragdo) e velocidade iniciais. Uma vez que as
equacdes diferenciais sdo aplicadas ao jato bifasico apos a expansao, considera-se como inicial
o ponto “f”. Nesse ponto, o componente ainda ndo se misturou com o ar e, portanto, a
concentragdo € de 100% de componente no vapor (Y40 = 1). A velocidade, por sua vez, sera
igual a velocidade em “f” (ug o = ur). A variavel df € o didmetro do jato em “f”.

As contantes Cy e Cy sdo descritas em alguns trabalhos como constante de decaimento,
podendo variar ao longo de uma gama de valores dependendo de fatores incluindo perfis de
velocidade iniciais, formas de bocal e quantidade de arrasto de fluxo, proximo a saida do jato,
para jatos turbulentos circulares. A constante de decaimento ¢ frequentemente citada para ter

um valor igual a 5,0 (por exemplo, Fischer et al., 1979) enquanto Antoine et al. (2001)
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sugeriram valores entre 5,1 e 6,3 (HUSSEIN et al. 1994, ANTOINE et al. 2001, XU e
ANTONIA 2002, BABU e MAHESH 2004).

Uma vez que essas correlagdes foram desenvolvidas para situagdes de vazamento de
gas, as constantes de decaimento sugeridas por Chen e Rodi sdo aplicaveis a esses casos.
Embora esses modelos possam ser empregados para jatos bifasicos, ¢ importante verificar a
necessidade de ajustes ou modificacdes devido a presenga da fase liquida. Nesse sentido,
investigacoes realizadas durante o desenvolvimento desse estudo mostraram que ao se utilizar
os valores para a constante de decaimento sugeridos por Chen e Rodi ( 5 para C,, € 6.2 para C,,),
a concentragao inicial ultrapassa o valor de 1 para uma escalade 0 a 1. Além disso, a velocidade
inicial (no ponto f) seria diferente da velocidade de p6s expansao (ur), 0 que nao pode acontecer.
O mesmo ocorre para a temperatura.

Esses resultados, portanto, causam descontinuidades no modelo gerando valores de
concentracdo ¢ velocidade na linha central dferentes para a posi¢dao inicial considerada.
Acredita-se que o motivo possa estar no fato de que para jatos de gias ndo ha uma fase de
expansao caracterizada pelo fendmeno flashing e os valores iniciais para as referidas varidveis
sdo tomados no ponto de liberagao.

Uma alternativa utilizada para determinar essas varidveis foi considerar a velocidade e
concentracdo maximas em “f ”, iguais a velocidade e concentracdo médias no mesmo ponto.
Isso implica que o raio em “f ” ndo ¢é grande o suficiente para causar diferenga significativa nos

valores radiais. Sendo assim, as contantes foram determinadas conforme a Equagdo 4.121 onde
X, € igual a origem virtual (X, = 5R¢ 'Df/pa o)

1

(ﬁ) Pr (4.121)
XO pa,oo

C,=C, =

Para o calculo da temperatura do gas na linha central utilizou-se o principio de
normalizac¢do de Thring e Newby (KATAOKA et al., 1982; ILANGOVA, 2016), ainda aceito
atualmente. No entanto, Thring e Newby aplicaram a formulag¢do a jatos de gas em campo
distante e, de acordo com os testes realizados na elaboracdo desse trabalho, a razdo de
normalizacdo de Thring e Newby ndo pode ser aplicada a regido bifésica.

Afim de se obter uma razdo aplicdvel a essa regido, utilizou-se o conceito de

normalizagdo minimo-maximo que obedece a Equagao geral 4.122.
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X — Xnmin
N = X—méx =X, (4.122)
onde Xy assume valores entre 0 € 1. X,,i€ Xy S30 0s valores minimo e maximo da variavel
a ser normalizada (X).

O comportamento do perfil de temperatura na linha central na regido bifasica ¢ bem
conhecido, pois a evaporacao das gotas influencia de tal forma que a temperatura diminui. Dado
que o perfil ¢ decrescente, a maior temperatura que o gas pode atingir € aquela do ponto “f”, ou
seja, a temperatura de bolha do componente puro, sendo assim X4, = Tp. A menor
temperatura que o géas pode atingir, teoricamente, ¢ a de bulbo umido da fase liquida, porém,
ela atinge minimos locais a medida que o gas se dispersa. Dessa forma, o valor minimo (local)
que a temperatura pode atingir ¢ igual a temperatura da gota na mesma posicao (X, = Ty).

Finalmente, a temperatura do gés na linha central para a regido bifasica ¢ obtida a partir

da Equagdo 4.123. A constante C também ¢ calculada com base na Equagao 4.121.

Tg,cent,TP - Td -C ﬁ Pr
T, — T, "\X) |pacw (4.123)

4.6.2 Regiao Monofasica

Nesse caso, a velocidade e concentragdo seguem o mesmo procedimento explicado no
topico anterior, utilizando como base as Equacdes 4.119 e 4.120 que sdao modificadas para as

Equagoes 4.124 e 4.125. A constante de decaimento € entdao obtida pela Equacao 4.126.

yg,cent,MP (S) (djet> pjet
e = — | == 4.124
Yg,cent,TP yMP Xg Pa,o ( )
ug,cent,MP (S) (djet) pjet
—_— = o 4.125
ug,cent,TP wMP Xg pa,oo ( )
1
C

=C i —
yMP e (@) [Plet (4.126)
Xg,O pa,oo
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O perfil de temperatura na regido monofasica ¢ calculado utilizando o principio de
normaliza¢do de Thring e Newby, uma vez que o mesmo foi desenvolvido para jatos de gas.

Assim, Ty cent,mp € Obtida conforme a Equagao 4.127.

Tocenewr =Ta _ (o <d,-et> Pjet (4.127)

T, — T, X, ) |Pae

Para o calculo da constante de decaimento Cr yp, aplicou-se os valores iniciais (inputs)
de cada variavel na Equacdo 4.127 e isolou-se matematicamente a constante Cr yp, como pode
ser observado na Equacdo 4.128. Os resultados gerados pela modelagem da regido bifésica sdao
os inputs da regido monofésica. Assim, Y4 cent,rp» Ug,cent,TP> Tg,cent,rps Tg jets Sg,00 04,0€ Py, jet

[13%4]

assumem os respectivos valores correspondentes ao ponto “j”.

(Tg,cent,TP - Ta)
T, — T,

Xg,O pa,oo

4.7 Extensdo da Area Classificada

A extensdo da 4rea classificada ¢ obtida com base no perfil da linha central de
concentracao do gas, obtido pelas Equagdes 4.119 e 4.124, através do qual se avalia a posi¢ao
(X) na qual o LII se encontra. A Figura 4.7 apresenta um esquema de referéncia para
determinagdo da extensdo. Observa-se que no LII a linha central apresenta uma altura (¥) menor
que a altura de liberagdo (ho), o que configura uma trajetéria de queda do jato. Nesse ponto, a
extensao ndo serd igual a posi¢do horizontal da linha central (X) devido a inclinagdo. Verifica-
se ainda que um tridngulo retangulo ¢ formado ao ligar-se o ponto de liberagado, o ponto onde
se encontra o LIl e o ponto em uma linha horizontal imagindria na mesma posicao.

Considerando a hipotenusa desse triangulo, a extensao ¢ entdo obtida a partir da Equagao 4.129.

Extensdo = \/(hy — Y)2 + X2 (4.129)
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Figura 4.7 - Esquema de referéncia para determinag@o da extensdo da area classificada.

Fonte: Elaborado pelo autor.

4.8 Isolinhas

Frequentemente, o limite da nuvem definido por uma concentragao fixa ¢ necessario
pois €& através desses limites que se obtém o volume de risco, importante varidvel na
classificagdo de areas. A linha que conecta os pontos de igual concentragdo em torno da
fronteira da nuvem ¢ chamada de isolinha.

Crowl e Louvar (2011) apontam que, para uma concentra¢do especifica, as isolinhas
podem ser calculadas dividindo a equacdo da concentracdo da linha central pela equacao da
concentracao radial. Sendo assim, utilizando a Equagdo 4.124 e a equagao para concentragao
radial de Long apresentado em Lees (1996), o raio critico no qual se encontra a concentracao
de interesse é determinado com base na Equacio 4.130. E a partir do raio critico que se gera as

isolinhas.

CeoR) ) (4.130)

Ceent (%, 0)

Onde C,, ¢ uma constante proveniente da equacdo da concentracao radial cujo valor sugerido
por Long é 5, s ¢ a distancia curvilinea. C(x, R) sera substituida pelo valor da concentragao de
interesse. Nesse trabalho, as concentragdes consideradas foram aquelas correspondentes ao LII,
%2 LIl e ¥4 LII do componente.

As 1isolinhas verticais sdo formadas considerando que o contorno inferior possui

coordenada (X, Y - Rc.cosf) e o limite superior possui coordenada (X, Y + Rc.cos8). O contorno
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inferior ¢ limitado a zero (nivel do solo). Para obtencgdo das isolinhas laterais substitui-se 0 Y
por Z. Nesse ultimo caso nenhum angulo ¢ considerado uma vez que a linha central ndo possui
inclina¢dao em relacao a coordenada z.

A forma de obtencao sugerida por Crowl e Louvar (2011) gera isolinhas para a dire¢ao
de vento cruzado (perpendicular a linha central) (plano (x,z)). Para jatos elevados, essa equacao
também pode ser aplicada para obter as isolinhas no plano vertical (x,y) uma vez que a se¢ao
transversal ¢ circular e, portanto, o raio em qualquer dire¢do sera o mesmo.

Para jatos no nivel do solo também se utilizou a Equacao 4.130, porém, acredita-se
que a mesma deva ser ajustada ou modificada para essa situagao pois, nesses casos, 0s raios na

diregdo vertical e lateral sdo diferentes.

4.9 Volumes Inflamaveis

A explosdo de gés ¢ reconhecida como um dos principais riscos de acidentes em
instalacdes de processamento de produtos quimicos, petroleo e gas. A consequéncia de uma
explosdo potencial de gas varia dependendo de muitos fatores, um deles € o volume da nuvem
de gas inflamavel o qual representa o campo de concentragdo varidvel produzido por uma
liberagdo de gas pressurizado dentro da planta de processamento (TAM et al., 2008).

A estimativa de volumes de nuvens inflamdveis foi amplamente investigada nos
ultimos anos, a fim de minimizar o risco de vazamentos acidentais na atmosfera. Uma
abordagem comum que tem sido desenvolvida e praticada hoje ¢ reduzir a nuvem de gas
inflamavel a um volume uniforme limitado pelos limites inferiores de inflamabilidade (TAM
et al., 2008; CORREA et al., 2019).

Nesse trabalho os volumes das nuvens inflamaveis foram calculados considerando um
tronco de cone para o jato elevado e tronco de pirdmide para o jato ao nivel do solo, como
mostra a Figura 4.8. De maneira geral, os volumes em cada se¢do sdo obtidos conforme a

Equacao 4.131.

h
Ving = §(AB + JAgA, + Ap) (4.131)

Onde A, ¢ a 4rea da base menor e Ag a drea da base maior.
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Para jato elevado, onde a secdo transversal € circular, a drea da base corresponde a area
de um circulo. Para jato ao nivel do solo, onde a sec¢do ¢ retangular, a area da base corresponde
a area de um retangulo. Desse modo, o volume inflamavel ¢ obtido com base nas Equagdes

4.132 e 4.133.

Jato Elevado:

X, —X)rm
Vinf = Z (ZTl (RC,ZZ + Rc,ch,l + Rc,lz) (4'132)
Nivel do Solo:

4
Ving = ) 5 (X = X)) (RaRep + JRoRezRiRey + i) (4.133)

Figura 4.8 — Representagdo esquematica do tronco de cone e de piramide utilizados para célculo do volume
inflamavel.

Fonte: Elaborado pelo autor.

4.10 Simulacao Utilizando MATLAB

Para avaliagao do modelo descrito acima utilizou-se como ambiente computacional o
MATLAB (Matrix Laboratory - MATLAB®), que ¢ um software com linguagem simples e

direta que realiza calculos de engenharia, e por isso possui uma ampla biblioteca de fungdes
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matematicas pré-definidas. Essas fungdes permitem que problemas de programacdo sejam
resolvidos de maneira muito mais simples do que com outras linguagens computacionais
(CHAIA e DAIBERT, 2013; ARAUJO, 2020)

A implementacdo em ambiente MATLAB foi realizada com base no esquema
delineado na Figura 4.9 e todos os scripts, ou rotinas, encontram-se no Apéndice D.
Inicialmente foram criadas duas sequéncias de comandos (Propriedades.m e parameters.m),
com a finalidade de alocar as correlagdes para o calculo de propriedades de diversos
componentes bem como seus respectivos parametros (divisao I da Figura 4.9).

Gerou-se entdo a rotina “Input.m” (divisao II) para inser¢ao dos dados de entrada do
problema (condi¢des ambientes, velocidade do vento, coeficiente de descarga, condigdes de
armazenamento, altura e diametro de liberagao) e calculo das condi¢des de liberagdo
(temperatura e pressao). O programa principal, Jet.m, (divisao III da figura) aloca a modelagem
inicial (pontos de liberagdo e pds expansao) além do célculo do didmetro médio da particula
(SMD). Os modelos de Tilton e Farley (1990) e o recomendado pelo Yellow Book estdao
localizados dentro do programa principal devido a sua simplicidade, ja os modelos do CCPS e

Phast foram implementados em rotinas especificas (CCPS_diameter.m e Phast diameter.m,

respectivamente).
Figura 4.9 - Esquema de implementacdo do modelo em MATLAB.
I I 11
Propriedades
Rotina Principal
P ———————— |
1
Parametros Entradas para o Ponto C}e :
modelo Liberagao |
}
I |
1
Pos Expansao :
_____________ ] }
] 1 1
: Modelo 1 1 Modelo Phast
. Yellowbook : Calculo do |
: r——-» Tamanho Médio |«
1 Modelo Tilton e : da Gota
: Farley : Modelo CCPS
s

Saida do Modelo
bifasico

Modelo para Jato
Bifasico

Saida do Modelo
monofasico

A

»  Modelo para Gas




80
Capitulo 4 — Modelagem

As rotinas “ftwo3.m” e “gasdisp2.m” sdo destinadas a solu¢do das equacdes algébricas
e diferenciais do modelo para jato bifasico e gas, respectivamente. Para a solucdo da regiao
bifasica, como forma de informar ao programa o momento no qual as iteragdes devem ser
encerradas, criou-se um evento (myevents.m) que limita o tamanho minimo da gota ao didmetro
molecular.

Para solugdo das rotinas mencionadas acima ¢ necessario utilizar fungdes especificas
para solucao desse sistema de equacdes. O MATLAB possui varias fun¢des chamadas de “ode”
cujo uso ira depender do grau de dificuldade de avaliacao.

Uma equacao diferencial ordindria (EDO) contém uma ou mais derivadas de uma
variavel dependente, y, com respeito a uma Unica variavel independente, ¢, geralmente referida
como tempo. A notagdo usada aqui para representar as derivadas de y em relagdo a ¢ ¢ y ' para
uma primeira derivada. As “odes” solucionam problemas de valores iniciais usando a condi¢ao

inicial, yo, bem como um periodo de tempo durante o qual a resposta deve ser obtida, (¢,, ¢;), a

solugdo ¢ obtida iterativamente (MATHWORKS).

De acordo com a MathWorks, em cada etapa, o solucionador aplica um algoritmo
especifico aos resultados das etapas anteriores. Na primeira etapa, a condi¢ao inicial fornece as
informagdes necessarias para que a integragao prossiga. O resultado final € que o solucionador
ODE retorna um vetor de etapas de tempo ¢ = [#s,7,,12,...,t/] bem como a solu¢do correspondente
em cada etapa y =[yo, y1, y2,...,¥f].

Alguns problemas de ODE apresentam dificuldade de avaliagdo ou rigidez. A
MathWorks menciona que uma forma simplificada de se identificar um problema como rigido
¢ avaliar se os solucionadores nao rigidos (como ode45) ndo conseguem resolvé-lo ou sdo
extremamente lentos. Nesse caso, aplica-se um solucionador rigido o qual melhora a
confiabilidade e a eficiéncia da simulagao.

O modelo apresentado nesse trabalho € caracterizado como rigido e envolve o uso de
equagoes algébricas. Assim, os solucionadores mais adequados sao odelS5s, ode23s ou ode23t.
Nesse trabalho utilizou-se a func¢do odelS5s para solucionar as equagdes diferenciais
correspondentes a regido bifasica na maioria dos casos, no entanto, para casos com tamanho de
gota muito pequeno, o solucionador ode23s ¢ mais eficaz. Para regido monofasica, o
solucionador empregado para a maioria dos casos foi ode23t por gerar curvas mais suaves,
embora ode23s também possa ser empregado.

O algoritmo utilizado para implementacdo da metodologia proposta pode ser

observado no fluxograma da Figura 4.10.
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Liberagdo
bifasica

l

Pe, Te, de, Pa,
Tay Ps, T, h
Calcule a frag8o méssica de vapor
no orificio de liberagao

Figura 4.10 - Fluxograma para implementacdo do modelo.
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Calcule o niumero de Schmidt modificado
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Calcule a variacdo no didmetro da gota (m)

Calcule a varia¢do na temperatura da gota (K)
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Pg =

(1- ya)
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Calcule o momento total A
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Capitulo 5

Resultados e Discussoes

Aqui discutimos os resultados obtidos ao aplicar a metodologia proposta para
classificagdo de area a estudos experimentais. Embora a metodologia possa ser aplicada em
situacdes como a liberacdo acidental originada a partir de um orificio relativamente pequeno de
modo que condigdes continuas, isto €, quase estaveis, na saida podem ser assumidas,
consideramos aqui a liberacdo de gés liquefeito originada do rompimento de um tubo cujo
comprimento possui tamanho suficiente para que o modelo de equilibrio homogéneo seja
valido.

Numerosos estudos experimentais foram realizados para analisar liberagdes flashing e
podem ser amplamente classificados em experimentos de dispersdo em escala de laboratério e
de campo e experimentos de descarga. Bricard e Friedel (1998) fornecem uma visao geral dos
experimentos de dispersdo e também das varias abordagens para as modelagens em uso na
época.

Para testar o modelo, utilizou-se os resultados experimentais do projeto FLIE (Flashing
Liquids in Industrial Environments) realizado pelo instituido francés INERIS, de Allen (1995)
e Coldrick (2016). Esses estudos sdo detalhados nos topicos seguintes.

Uma observagdo importante que deve ser pontuada € que para aplicagdo em
classifica¢do de area, os diametros para orificios de vazamento devem possuir valores muitos
pequenos. A Petrobras considera um valor limite de 0.25 mm. Sendo assim, os casos
apresentados sdo considerados de contingéncia e foram utilizados devido a escassez de dados

experimentais disponiveis na literatura aberta.

5.1 Correcao do Coeficiente de Arraste para Aplicacio na Regiao Monofasica

Durante a validagdo do modelo observou-se que, na regido monofasica, o grau de sub-

resfriamento do liquido armazenado exerce influéncia na quantidade de ar arrastado devido ao
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momento do jato. Em outras palavras, com base nos perfis experimentais de temperatura do gas
na linha central, o valor disponivel na literatura para o coeficiente de arraste @, presente na
Equacdo 4.85, ndo gera a contribui¢do esperada de ar arrastado no fendmeno de troca de calor
que o processo envolve. Além disso, o manual técnico do Quadvent 2 (2016) considera esse
parametro como livre deixando em aberto que o coeficiente de arraste ideal pode ser diferente
para um jato bifasico. Assim, esse parametro foi ajustado de maneira a aprimorar os resultados
em face dos dados experimentais utilizados.

De acordo com estudos anteriores (RICOU e SPALDING, 1961), sabe-se que o
coeficiente de arraste varia com o nimero de Reynolds no orificio (Re,yificio)- Assim, a técnica
utilizada nesse trabalho compreende o calculo de Re,rificio para cada caso e a obtengdo dos
valores para a4 que, em posse dos resultados obtidos pelo modelo, melhor fornecesse um ajuste
aos dados experimentais. A partir da Figura 5.1, que mostra o resultado desse ajuste, verifica-
se que para casos com alto grau de sub-resfriamento, a; ¢ determinado de acordo com a

Equacao 5.1.

Figura 5.1 - Ajuste do coeficiente de arraste ao numero de Reynolds no orificio para os casos experimentais

estudados.
0.6
0.5 |
e T .‘
g 0.4 .
[Ty e,
=1 "‘.
2 03 y =-7E-05X + 0.5506
g R*=0.9842
S
G 0.2
<
@}
0.1
0
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500
Reynolds no orificio
a, = 0,5506 — 7 X 10_5Reoriﬂcio (51)

Para os casos com baixo grau de sub-resfriamento ou de liquido saturado, a; assume o
valor sugerido por Ricou e Spalding (1961). Os resultados obtidos para o coeficiente de arraste

bem como o estado de armazenamento do liquido e o grau de sub-resfriamento, caso se
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enquadre, sdo exibidos na Tabela 5.1. Como pode ser observado, a maioria dos casos sdo
classificados como liquidos com alto grau de sub-resfriamento. Mais detalhes sobre os casos

experimentais sdo apresentados nas se¢oes 5.3 € 5.5.

Tabela 5.1 - Coeficiente de arraste e estado do liquido.

Caso aq Estado Grau

Allen (1995) 0.0806 Saturado -
Caso 1 0.0806 Sub-resfriado Baixo
Caso 2 0.4442 Sub-resfriado Alto
Caso 3 0.3955 Sub-resfriado Alto
INERIS -| Caso 4 0.3379 Sub-resfriado Alto
FLIE | Caso 5 0.3659  Sub-resfriado Alto
Caso 6 0.4176 Sub-resfriado Alto
Caso 7 0.4569 Sub-resfriado Alto
Caso 8 0.5023 Sub-resfriado Alto

5.2 Avaliacio dos Modelos para o Didmetro Médio das Gotas

Como mencionado anteriormente, quatro modelos foram considerados afim de analisar
o que forneceria o melhor resultado de tamanho médio de gota (SMD). A andlise consistiu em
calcular o diametro e apds verificar a extensao da regido bifésica.

De acordo com Allen (1995), a temperatura minima atingida pelo perfil de temperatura
do gas na linha central, coincide com o limite de existéncia de gotas. Dessa forma, uma vez que
o perfil experimental ¢ conhecido, foi possivel obter a extensdo bifasica experimental e
compara-la aos resultados gerados por cada modelo. A Tabela 5.2 mostra os didmetros obtidos
e a Tabela 5.3 apresenta as comparagdes entre as extensodes da regido bifasica atingidas por cada
modelo e a identificada a partir do perfil experimental.

O modelo do Phast classificou como quebra mecanica apenas os casos 7 € 8, todos os
demais foram classificados na regido de transi¢do. O modelo do CCPS classifica como quebra
devido ao flashing os casos de liberacao de propano (Allen (1995) e caso 1 do projeto INERIS
— FLIE), os demais sdo identificados como quebra mecanica. De acordo com Allen (1995) e

Ichard et al. (2009), ndo houve formacao de poca para os casos de jatos livres de propano. Para
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butano, o INERIS relatou um valor maximo de 10% para a porcentagem de chuva observado
em alguns experimentos. Ichard et al. (2009) mencionam que, com base nas medi¢des de
tamanho de goticulas, o didmetro médio medido foi de 156 um para o propano e 235 um para
o butano. Salienta-se que, em razdo do modelo proposto ndo considerar uma distribuicao de
tamanho para as gotas, o diametro médio calculado deve, além da extensdo, possibilitar uma
boa estimativa da ocorréncia de chuva.

Verifica-se que o modelo Phast gerou os maiores tamanhos de gotas e os piores
resultados de extensao da regido bifasica. De acordo com Witlox et al. (2010), esse modelo ¢
valido para situagdes com liberagdo de liquido metaestavel na qual a pressdo de liberagao
considerada sera sempre igual a pressdo ambiente. Nesse trabalho, o modelo de Leung
considera que isso sO ocorrera se o fluxo for subcritico, porém, todos os cenarios analisados sao
categorizados como criticos. Assim, a pressao de liberagdo € igual a pressao critica calculada,
conforme mencionado e ilustrado na Figura 3.1. Ichard (2012) também destaca que a derivacao
do modelo ¢ baseada em um conjunto particular de experimentos, portanto, sua aplicacao fora

da faixa de condi¢des iniciais cobertas nos experimentos € questionavel.

Tabela 5.2 - Didmetro médio de gota obtido pelos diferentes modelos.

Didmetro calculado (um)

Caso

Phast Yellow B. Tilton CCPS
Allen 576.21 13.5 25.415 25.412
Caso 1 532.76 12.05 23.673 19.044
Caso 2 1200 122.12 74.242 193.11
Caso 3 665.45 86.975 62.444 137.54
Caso 4 424.06 59.062 51.631 93.396
Caso 5 566.39 73.621 57.645 116.42
Caso 6 903.28 110.86 70.498 175.30
Caso 7 1500 154.81 83.591 244 81
Caso 8 956.6 148.38 81.835 234.63

O modelo simplificado de Tilton e Farley (1953) gerou melhores resultados para a
maioria dos casos, no entanto, para os casos 4 ¢ 5 o modelo subestima a extensdo da regidao
biféasica. Os valores obtidos a partir do modelo do Yellow Book superestimam a maioria dos

Ccasos.
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O modelo CCPS fornece uma boa estimativa para o tamanho de gota para os casos de
propano cuja liberacdo ¢ definida como flashing. Para os casos 4 ¢ 5 0 modelo ¢ o que faz a
melhor estimativa. Nota-se que esses casos possuem o maior grau de sub resfriamento.

Ichard (2012) comparou os modelos do CCPS, Yellow Book e Phast aplicando-os a
uma liberagao de propano e observou que o modelo do CCPS gera os melhores resultados. Essa
observacao condiz com a obtida nesse trabalho para o caso particular de propano.

Uma vez que se analisa a eficacia do modelo com base na extensdo bifasica que o
diametro resultante gera, esse valor nao necessariamente ird representar o diametro médio de
uma situagdo real de vazamento no qual gotas de tamanhos variados e direcdes distintas serdo
formadas. Sendo assim, utilizou-se o modelo de Tilton e Farley para os casos com grau
moderado de sub resfriamento e 0 modelo CCPS para os casos de liberagao saturada, com baixo

e elevado grau de sub resfriamento.

Tabela 5.3 - Comparagdo entre as extensdes obtidas pelos modelos e a experimental.

Extensao (m)

Caso Phast Ye}lglow Tilton CCPS Exp.
Allen 4.79 0.41 0.65 0.65 0.66
Caso 1 6.59 0.76 1.15 0.99 1
Caso 2 5.89 5.10 3.52 6.95 33
Caso 3 6.78 4.27 3.39 6.09 3.5
Caso 4 6.64 3.66 3.38 5.04 5
Caso 5 6.69 4.18 3.58 5.84 5
Caso 6 6.55 5.03 3.64 6.85 4
Caso 7 5.38 5.76 3.81 7.02 3.5
Caso 8 4.85 4.18 2.5 6.31 2

Afim de testar o comportamento do modelo CCPS em situacdes de liberacao de liquidos
metaestaveis, considerou-se os casos apresentados na Tabela 5.4 para os quais a pressao de
liberagdo foi definida como sendo a ambiente. O modelo do Phast foi testado para dois
comprimentos de tubo para os quais o valor de 30 metros foi fornecido por Ichard et al. (2009)
e a razdo considerada foi escolhida com base no trabalho de Ichard (2012). E possivel confirmar

a condi¢do de aplicabilidade desse modelo para liquidos metaestaveis, pois gera valores mais
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condizentes aos esperados. Verifica-se ainda, que o modelo do CCPS ¢ aplicével a todas as

condi¢des consideradas.

Tabela 5.4 - Diametro médio para situacdo de liquido metaestavel.

Diametro calculado (um)

Caso Phast
L CCPS
/de =0.1 L =30
Caso 5 125.73 180.63 129.61
Caso 6 140.14 209.26 218.66
Caso 7 42991 819.80 350.00
Caso 8 344.70 653.48 335.18

5.3 Allen (1995)

Em muitos estudos na literatura disponiveis para dominio publico, as medigdes estavam
preocupadas com, ou a taxa de vazamento ou a dispersdo de campo distante e relativamente
poucos tentaram medir as propriedades do jato perto do ponto de liberacdo (campo proximo).
De acordo com Coldrick (2016), provavelmente, isso se deve em parte a dificuldade de fazer
qualquer tipo de medi¢des em um fluxo bifasico flashing. As primeiras medigdes nesse sentido
foram realizadas por Allen (1995) que conduziu experimentos em pequena escala em jatos
flashing de propano, em condigdes de saturacdo, através de tubos de 4 mm de didmetro e 40
mm de comprimento. Uma das variaveis analisadas e de interesse desse trabalho ¢ a temperatura
do gas na linha central, cuja medi¢do foi realizada usando termopares. Os detalhes do
experimento sdo dados na Tabela 5.5 e foram obtidos a partir do relatério de dados de Allen
(1995). A Tabela 5.6 apresenta os principais resultados obtidos para as etapas iniciais do

processo de liberacdo.

Tabela 5.5 - ParAmetros para liberagao de propano por Allen (1995).

Componente Propano

Diametro do orificio (mm) 4

Temperatura de armazenamento (K) 288.95
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Pressdo de armazenamento (Pa) 748510
Temperatura ambiente (K) 288.95
Vazao experimental de liberagdo (kg/s) 0.11£0.02
Altura de liberacdo (m) 1

Tabela 5.6 - Resultados obtidos para as etapas iniciais.

Pressao 643740 Pa
Temperatura 283.504 K
Orificio (ponto “€”) Vazao 0.0801 kg.s™!
Velocidade 32.8597 m.s™!
Fragdo de vapor 0.0395 kg.kg!
Velocidade 117.9179 m.s™!
Pos expansio Fragao de vapor 0.3554 kg kg'!
oo Diametro expandido 11.5 mm
(ponto “f”) .
Momento horizontal 9.4494 kg.m.s
Posicao 0.0665 m

Observa-se que, ao ser liberado a uma vazio de 0.0801 kg.s™! (calculada para Cp=1) e
uma velocidade de 32.8597 m.s™!, o propano sofre uma pequena mudanca de fase produzindo
uma quantidade de vapor correspondente a 3.95% da massa total do componente. Apos a
expansio, o jato adquire uma velocidade de 117.9179 m.s™! e, devido a evaporagdo associada a
esse processo, assume uma nova fracao de vapor de 35.54%. O didmetro expandido resultante
¢ de 11.5 mm e o didmetro médio das gotas ¢ de 23.294 um. A expansdo compreende uma
regido de 66.5 mm de comprimento, na qual o jato possui um momento horizontal de 9.4494
kg.m.s2. O nimero de gotas totais no jato é de 1.3397¢10.

Analisou-se a aplicagdo do modelo de Leung no célculo da vazao de liberacdo e o
mesmo forneceu um valor de 0.0614 kg.s™! para esse caso. A partir da Tabela 5.5 e dos valores
de vazao obtidos, nota-se que o modelo proposto gera um resultado que se encontra dentro do
desvio experimental considerado por Allen, o que ndo ocorre para o modelo de Leung.

Para os perfis na linha central, as constantes de decaimento obtidas foram de 2.5 para
todas as varaveis na regido bifasica e de, aproximadamente, 3.03 para a velocidade e
concentragdo e 6.99 para a temperatura, na regido monofasica. A Figura 5.2 exibe o perfil da

temperatura do gas na linha central em comparacdo com os dados experimentais. O
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comportamento apresentado ¢ consistente com Allen (1995) apresentando uma temperatura
minima de aproximadamente -73 °C enquanto Allen obteve -72.15 °C. Esse decaimento
acentuado da temperatura ¢ devido a evaporagao das goticulas, criadas pela fragmentagao do
jato, e ao ar arrastado no jato de que, segundo Lacome et al. (2020), contribui para reduzir a
pressdo parcial do componente liberado. Assim, o sistema formado por ar, vapor e gotas
liquidas tende a atingir o equilibrio com a diminui¢do da temperatura.

Ainda de acordo com Lacome et al. (2020), existe uma competi¢do entre o processo
endotérmico de evaporagao das goticulas e o aquecimento de todo o jato pelo ar aprisionado. O
jato de spray esfria até que a vaporizagao do liquido ndo tenha mais influéncia no fluxo e entao,
a temperatura aumenta de maneira a atingir a ambiente.

O comportamento das demais variaveis na linha central sdo exibidos na Figura 5.3.
Observa-se que em aproximadamente 4.84 metros a linha central inverte a inclinag¢do. Isso

ocorre devido ao toque do contorno do jato no chio.

Figura 5.2 - Temperatura do gas na linha central.
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Figura 5.3 - Perfis na linha central: (a) velocidade; (b) concentracdo; (c) trajetdria da linha central.
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———Trajetéria da linha central
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A partir do perfil de concentracdo pode-se estimar a extensdo da area classificada. A
concentracdo minima para o propano ¢ de 2.1% em volume (veja o Apéndice B) alcancada em
aproximadamente 3.11 m de distancia e 0.93 m de altura. De acordo com a Equagao 4.129, a
extensdo para esse caso ¢ de 3.11 m. O valor coincide com a distancia axial pois as gotas
praticamente possuem a mesma trajetoria da linha central.

A ocorréncia de chuva (rainout) é estimada avaliando-se os perfis de didmetro ¢ altura
das gotas, se a gota atingir o chao antes que evapore completamente caracteriza-se o fendmeno
de rainout e possivel formagdo de poca. A Figura 5.4 apresenta os graficos referentes a esses
perfis para o caso em questdo. Verifica-se que em aproximadamente 0.65 a gota evaporou

completamente enquanto permanecia em uma altura correspondente a inicial. Assim, a chuva

nao ocorre.
Figura 5.4 - Perfis para estimativa de chuva: (a) altura; (b) didmetro das gotas.
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Os resultados correspondentes a fase liquida foram obtidos a partir de uma gota com

tamanho igual ao didmetro médio calculado. A Figura 5.5 ilustra o comportamento das varidveis
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temperatura, velocidade e massa. A Figura 5.6 exibe o comportamento da temperatura média
do gas obtida a partir do balanco de energia (Equagdo 4.91). Observa-se que o comportamento
na regido bifasica ¢ diferente do comportamento da temperatura na linha central que apresenta

perfil decrescente.

Figura 5.5 - Perfis tipicos para gotas de propano em liberacdes flashing: (a) temperatura; (b) velocidade; (c)

massa.
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Os contornos verticais da pluma podem ser observados na Figura 5.7 onde as linhas
vermelha, rosa e azul correspondem as concentragdes no LII, 5 LII e Y4 LII, respectivamente.
A linha preta representa a linha central e a cor azul representa a trajetoria das gotas. Verifica-
se que a pluma toca o chdo apenas em 4 LII e apds 10 metros comeca a subir devido a
proximidade da densidade do gés com o ar ambiente. A partir do resultado mostrada na Figura
5.7 os volumes inflamaveis obtidos foram

A Figura 5.8 mostra as isolinhas na direcao lateral (cross wind) assumindo que o jato

permanece no eixo de coordenada (X,y), respectivamente.

Figura 5.7 — Isolinhas na direcdo vertical.
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5.3 Coldrick (2016)

Coldrick (2016) descreve a modelagem CFD aplicada ao estudo de Allen (1995) e
previsoes de modelo integral cujo resultado de interesse para esse trabalho ¢ o obtido a partir
do modelo Phast. Além do perfil de temperatura, Coldrick também gerou resultados para
concentragdo de propano, possibilitando avaliar a extensdo da area classificada obtida pelo
modelo CFD e pelo modelo Phast. As Figuras 5.9 e 5.10 mostram as comparagdes entre esses

modelos e o proposto.

Figura 5.9 - Comparagéo entre Coldrick ¢ o0 modelo proposto para a temperatura. (a) Modelo; (b) Phast; (c¢) Phast
com umidade; (d) Coldrick.
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Figura 5.10 - Comparagao entre Coldrick, Phast e o modelo proposto para a concentracao.
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E possivel observar que o modelo utilizado por Coldrick ndo consegue atingir a
temperatura minima obtida por Allen em seus experimentos. O modelo Phast sem umidade
prever uma extensao da regido bifasica menor que a experimental e apresenta uma consideravel
discordancia em relagdo a regido monofésica. Phast com umidade melhora a estimativa dos
dados para essa regido, porém, reduz ainda mais a previsdo de evaporagdo completa das gotas.
Notavelmente, o modelo proposto consegue um melhor ajuste aos dados experimentais.

Para a concentragdo, o resultado desse trabalho se assemelha ao obtido pelo CFD com
Coldrick de forma que os perfis praticamente se sobrepdem. O modelo Phast fornece um perfil
no qual a concentragdo possui uma diminui¢ao mais suave, em comparagao aos outros modelos,
até cerca de 1 metro. Apds, todos os modelos geram resultados parecidos.

Como mencionado anteriormente, para o caso da liberacao flashing de propano a area
classificada terd uma extensdo relativamente igual a distancia axial. Assim, seria possivel
identificar as extensdes obtidas por Coldrick e pelo método do Phast através do grafico da
Figura 5.9 e compara-las a obtida neste trabalho. No entanto, os dados fornecidos por Coldrick
se limitam a 2 metros de distdncia e nesse ponto a concentra¢cdo ndo ¢ minima. Para o modelo
Phast, a concentragio nesse ponto é de 4.6 % (mol.mol!) enquanto que para Coldrick é de 3.5
% (mol.mol™!). A concentra¢io para o modelo proposto a 2 metros de distincia do ponto de
expansio ¢ de aproximadamente 3.7 % (mol.mol!), valor muito préximo ao de Coldrick. Com
base nesses valores, acredita-se que a extensao obtida por esse trabalho se assemelha ao que o
modelo de fluidodinamica de Coldrick obteria caso fossem considerados mais pontos

computacionais.
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5.4 Projeto INERIS - FLIE

Segundo Ichard et al. (2009), o objetivo desses experimentos era obter uma visdo das
propriedades dos jatos flashing, caracteristicas das goticulas e da temperatura e para investigar
a ocorréncia de rainout em jatos bifasicos que colidem em uma parede. Os testes foram
conduzidos em grande escala e utilizaram propano e butano como componentes liberados e
foram realizados ao ar livre para o qual as condigdes ambientais (temperatura, umidade,
velocidade e direcao do vento) foram medidas e registradas.

Além das condi¢des de armazenamento (temperatura e pressdo dentro do tanque), e
condi¢cdes de saida, ou seja, temperatura e pressao do liquido 10 cm a montante do orificio de
saida, muitos outros parametros foram medidos durante os experimentos. As vazdes massicas
foram estimadas medindo-se o peso do tanque de armazenamento durante os langamentos. A
temperatura em varias posi¢des ao longo do eixo do jato, bem como no obstaculo no caso de
jatos de impacto, foi medida com termopares. Para butano e propano, houveram seis distancias
de medicao de temperatura, na dire¢do longitudinal (até 6,5 m do local de saida) e para cada
uma delas, as medigdes foram relatadas em trés posi¢des na diregdo vertical. A Figura 5.11
ilustra a posi¢ao dos termopares que foram localizados em trés linhas horizontais de medig¢des
colocadas em um plano vertical que passa pelo eixo do jato: a linha superior do termopar (Th1-
Th6), a linha central do termopar (Th7-Th12) e a linha inferior do termopar (Th13-Th18)
(ICHARD et al., 2009; LACOME et al., 2019).

Figura 5.11 - Representagdo da posig¢do dos termopares.

X (m)

Fonte: Lacome et al. (2019).
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As condi¢des experimentais obtidas a partir de Ichard et al. (2009) e Lacome et al.
(2019) estao resumidas na Tabela 5.7 na qual X representa o grau de sub-resfriamento, o qual

¢ definido conforme a Equacgao 5.2.

P = X. Psq: (Ts) (5.2)

Tabela 5.7 - Condigdes experimentais utilizadas pelo projeto FLIE.

Armazenamento Temp. Vazao
Caso Comp. de X . ambiente exp.

(mm) P(Pa) T (°C) ¢C) (ke/s)

1 Propano 10 1.03 957100 24 24 1.096

2 Butano 10 1.75 400550 23 23 0.7044

3 Butano 10 2.44 594580 25 25 1.0098
4 Butano 10 4 915540 23 23 1.33
5 Butano 10 3.74 760450 19.3 23 1.33
6 Butano 10 2.32 493530  20.7 25 1.01
7 Butano 10 1.72 345210 18.9 23 0.69
8 Butano 5 1.74 356090 19.5 23 0.13

Fonte: Adaptado de Lacome et al. (2019) e Ichard et al (2009).

A altura de liberagdo ¢ de 1.5 metros para todos os casos € o coeficiente de descarga
(Cp) ¢ igual a 1 para os casos de jatos flashing e 0.62 para os casos em que a liberacdo ¢ de
liquido no orificio. Utilizou-se uma velocidade de vento na dire¢do da liberagdo de 1 m/s em
conformidade com Lacome et al. (2019). As constantes de decaimento foram iguais a 2.5 na
regido bifasica para a velocidade, concentracdo e temperatura de todos os casos. As constantes
obtidas para a regido monofasica encontram-se na Tabela 5.8. Alguns dos principais resultados
tais como velocidade, fracdo de vapor, vazao, entre outros, sdo exibidos na Tabela 5.10.

A pressdo e temperatura na regido final de expansdo, como mencionado anteriormente,
correspondem a pressdao ambiente e temperatura de saturagdo do componente nessa pressao.
Devido a conservacao de massa, a vazao nessa regido sera igual a vazao de liberagdo.

Como visto no topico 5.1, o caso 1 € referente a liberagcao de propano com baixo grau
de sub-resfriamento o que a torna uma liberacao do tipo flashing. Nesse caso, 0 componente
evapora parcialmente no orificio e apds a expansao adquire uma velocidade elevada. A vazao
calculada, segundo o modelo proposto, é de aproximadamente 0.5988 kg.s™ e utilizando o
modelo de Leung a vazio obtida é de 0.4766 kg.s!. Comparando ambos os valores com o

experimental de 1.1 kg.s!, verifica-se que 0 modelo gera um resultado mais préximo.
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Para os demais casos, a vazao obtida condiz com a do modelo de Leung uma vez que
para liquidos com alto grau de sub-resfriamento utiliza-se a equagao de Bernoulli em ambos os
métodos. A Tabela 5.9 mostra a comparagdo entre as vazoes calculadas e a experimental bem

como o erro relativo que o modelo possui.

Tabela 5.8 - Constantes de decaimento obtidas para a regido monofasica.

Constante de decaimento

Caso Velocidade Concentracio Temperatura
1 3.14 3.14 4.86
2 3.75 3.75 5.90
3 3.59 3.59 5.27
4 3.66 3.66 6.96
5 3.75 3.75 7.63
6 3.68 3.68 5.51
7 3.84 3.84 6.18
8 4.1 4.1 8.13

Tabela 5.9 - Erro relativo para a vazdo de liberacdo.

Vazao experimental

Caso (ke/s) Modelo Erro (%)
2 0.70 0.6845 2.21
3 1.01 0.9767 3.30
4 1.33 1.3691 2.94
5 1.33 1.2378 6.93
6 1.01 0.8775 13.12
7 0.69 0.6307 8.60
8 0.13 0.1613 24.08
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Tabela 5.10 - Principais resultados para as simula¢des do Projeto INERIS-FLIE.

105

Orificio Pos expansdo Gotas
Caso | B ba) 7,000 e (0 aoles)| Por M dgem) (B xglom | SYPU) e B
1 | 850 2046 003 2872 05988 & 042 1266 330 7581 178 | 17457 1623 21491
2 | 230 23 0 2442 06845 | 016 39.06 370 2674 3421 21242 30234 0.19113
3 244 25 0 3499 09767 | 0.17 4644 423 4535 3760 | 15129 10922  0.74238
4 | 230 23 0 4885 13691 | 0.16 5616 437 7689 4034 10274 34203 33782
5 | 203 193 0 4383 12378 | 0.3 5030 400 6227 4053 11642 49771  2.1621
6 213 207 0 3116 08775 | 014 4113 388 3610  37.87 | 19283  2261.6  0.33364
7 | 200 189 0 2232 06307 | 0.3 3469 342 2188 3484 | 26929  6159.5 0.089306
8 205 195 0 2286 01613 | 013 3544 174 572 1743 | 25809 5423 0.025824
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Embora o ultimo caso tenha gerado um erro superior a 20%, nos demais casos observa-
se que as vazdes calculadas geram erros pequenos em relacdo ao valor experimental, o que
mostra que o modelo ¢ confiavel para estimativa desses valores. Essa diferenca ¢ esperada pois
o modelo proposto ndo considera possiveis perdas por atrito.

A Figura 5.12 mostra a comparagao dos perfis de temperatura simulados e observados
ao longo da linha central dos jatos para os oito casos descritos acima. Para o teste de propano
os valores experimentais atingem uma temperatura minima de -50°C, diferente do valor obtido
por Allen. Segundo Ichard et al. (2009), isso ocorre pois os termopares foram saturados nesse
valor. No entanto, embora os termopares estejam saturados, pode-se observar que a temperatura
esta caindo abaixo da temperatura de ebulicdo normal do propano devido a evaporacao das
goticulas de liquido. Nas simulagdes, a temperatura diminui para — 73.82 °C.

Figura 5.12 - Temperatura na linha central: (a) Caso 1; (b) Caso 2; (c) Caso 3; (d) Caso 4; (e) Caso 5; (f) Caso 6;
(g) Caso 7; (h) Caso 8.
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Para os testes experimentais de butano os experimentos preveém uma temperatua
minima de aproximadamente -42°C, esse valor também esta bem previsto nas simulagdes
realizadas nesse trabalho. Na regido monofasica o modelo consegue gerar um perfil coerente
com o experimental exceto para os casos 5 e 7 nos quais os resultados foram os mais
discordantes. Devido ao pequeno nimero de pontos experimentais, uma analise mais detalhada
nao ¢ possivel, no entanto, acredita-se que o modelo tende a se aproximar cada vez mais do
perfi experimental para distdncias maiores que 10 metros.

Ichard et al. (2009) simularam os testes de 1 a 4 e seus resultados sdo comparados com
os obtidos nesse trabalho, conforme mostra a Figura 5.13. Pode-se observar que os resultados
obtidos a partir do modelo proposto sao mais satisfatérios principalmente para os casos 1 e 4.
Ichard et al. (2009) consideram modelo de equilibrio térmico entre as fases porém, trata-se de

uma abordagem simplificada do processo de liberagdo. Uma vantagem do modelo proposto ¢ a
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considera¢do de ndo-equilibrio térmico, uma vez que reproduz com maior confiabilidade o

processo de um cenario real de vazamento.

Figura 5.13 - Temperatura na linha central para o modelo proposto e Ichard et al. (2009): (a) Caso 1; (b) Caso 2;
(c) Caso 3; (d) Caso 4.
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Verificou-se também o efeito do grau de sub-resfriamento na distancia necessaria para
as goticulas evaporarem . Quando o grau de sub-resfriamento aumenta, a distancia necessaria
para evaporacdo completa das gotas aumenta. Para o mais alto grau de sub-resfriamento testado,
o modelo de Ichard ef al. (2006) subestima a distancia de evaporagcdo enquanto o modelo
proposto prever com acuracidade. A Figura 5.14 apresenta os graficos referentes aos perfis de
diametro e altura das gotas afim de avaliar a ocorréncia de chuva (rainout). Nota-se que a chuva

nao ocorre em nenhum dos casos para os didmetros médios considerados.

Figura 5.14 - Didmetro e altura da gota para prever rainout: (a) Caso 1; (b) Caso 2; (c) Caso 3; (d) Caso 4; (e)
Caso 5; (f) Caso 6; (g) Caso 7; (h) Caso 8.
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Finalmente, avalia-se o perfil de concentragdo e a trajedria na linha central (Figura 5.15)

para estimativa da extensdo da area classificada. A Figura 5.15 mostra os resultados para os

casos 1 e 2, os demais perfis sao semelhantes e podem ser consultados no Apéndice C assim

como os resultados para a gota, variaveis médias e na linha central do jato. Os dados extraidos

dos gréficos sdo mostrados na Tabela 5.11 bem como a extensdo obtida conforme a Equagao

4.129. A concentracdo minima considerada para o butano ¢ de 1.8%.
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yg,cent (m¥/m?*)

yg,cent (m*/m?)

Tabela 5.11 - Extensdo da area classificada.

Caso l:;ji?:l? Altura (m) Extensao (m)
1 8.70 1.3 8.70
2 21.89 1.02 21.89
3 20.78 0.99 20.78
4 22.57 0.89 22.57
5 22.68 0.85 22.68
6 21.42 0.99 21.42
7 19.05 0.99 19.06
8 10.38 1.14 10.38

Figura 5.15 - Concentragéo e trajetdria na linha central: (a) Caso 1; (b) Caso 2.
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As extensdes obtidas coincidem com a extensao axial devido ao fato de que a altura de
liberagdo ¢ pequena. Acredita-se que para alturas maiores a extensdo da area classificada sera
significativamente maior que a extensao axial.

Com relacao aos casos de propano, a extensao estimada em Allen ¢ consideravelmente
inferior a obtida no teste FLIE pois a vazdo de liberacdo também ¢ menor e nenhum vento ¢é
considerado. Nos casos relacionados ao butano observou-se grandes extensdes que, como
mencionado, sdo resultantes da quantidade de componente liberado e da influéncia de vento,
uma vez que os experimentos ocorreram em ambiente aberto. Nenhum dado para comparagao
foi encontrado. Nota-se que a nuvem de gas tocou o solo em varios testes para o butano.

As isolinhas para pluma vertical e horizontal obtidas para os casos 1 e 2 sdo mostradas
na Figura 5.16 e 5.17, os demais contornos para o butano sdo similares e encontram-se no

Apéndice C. Os volumes inflamaveis sdo exibidos na Tabela 5.12.

Figura 5.16 - Isolinhas verticais: (a) caso 1; (b) caso 2.
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Para o caso 1 a pluma nao toca o solo apenas no LII, j& no caso 2 o solo ¢ atingido em
todas as concentragdes especificadas. O mesmo € observado nos demais casos. As isolinhas
para o butano, ao tocar o chio, tendem a aumentar o raio critico resultando em um contorno
maior como em %4 LII. Uma vez que a se¢ado transversal ao tocar o solo ¢ retangular, presume-
se que a pluma deveria assumir aproximadamente o mesmo formato. Uma vez que as isolinhas
sdo geradas com base no raio critico, pressupde-se que seja necessario realizar um ajuste ou

modificacdo na correlagdo para situagdo de dispersdo ao nivel do solo.
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Figura 5.17 - Isolinhas laterais: (a) casol; (b) caso2
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A previsdo das isolinhas deve ser bem definida pois essas figuras ajudam os tomadores

de decisdo a evitar colocar objetos que possam causar faiscas na area ocupada pelo volume

inflamavel, uma vez que qualquer faisca inicia um jato de fogo. Dessa forma, ¢ necessario

identificar possiveis situagdes de vento lateral que possam mudar a trajetdria do jato.

Tabela 5.12 - Volumes Inflamaveis.

Volume Inflamavel (m?)

Caso LII Y2 LII Ya L1I

Allen 0.658321 5.357093 40.88724
1 12.84429 101.6768 753.3429
2 213.8696 1437.401 7541.925
3 285.3064 2016.733 12082.44
4 344.3589 2642.081 17071.25
S 313.3085 2408.79 16677.93
6 303.7667 1977.936 11149.66
7 211.7324 1314.525 7514.65
8 27.32137 174.282 1129.655
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5.5 Aplicabilidade do Modelo

Para avaliar a aplicabilidade do modelo foram realizadas simulac¢des utilizando outras
substancias inflamaveis (pentano, hexano, heptano e octano). Além disso, também testou-se

diferentes angulos de inclinacao para a liberagao.
5.5.1 Simulagdes para Teste

Nenhum dado experimental foi encontrado para validagdo nessas situagdes. Sendo
assim, os casos simulados foram estabelecidos utilizando como critério a consideracao de uma
fracdo de vapor diferente de zero no orificio, ou seja, de maneira a se ter uma liberacao bifasica.
As condigdes ndo necessariamente representam um processo real.

Todos os casos foram tratados como liquido saturado com pressdo de armazenamento
de 1.2 bar, um didmetro de orificio de 2 mm, altura de liberacdo de 1 m e condi¢des ambiente
de 25°C e 1 atm. Os principais resultados s@o exibidos na Tabela 5.13 e discutidos nas subsegdes
seguintes. A correlacdo considerada para o célculo do didmetro médio da gota ¢ a fornecida

pelo CCPS.

5.5.1.1 Temperatura na Linha Central

O modelo consegue simular casos com diferentes componentes. Salienta-se que a
aplicabilidade ¢ para casos em que o fluxo pos expansdo € bifasico podendo a liberagao ser
bifésica ou liquida.

A partir dos resultados apresentados na Figura 5.18 para a temperatura, observa-se que
a medida que o componente de vazamento se torna mais pesado maior sera a temperatura
minima atingida. Isso ocorre, pois, a temperatura inicial (temperatura de bolha) também
aumenta. Para os casos de heptano e octano praticamente ja ndo se consegue distinguir, apenas
observando o grafico, os pontos inicial e final das regides bifasica e monofasica,

respectivamente.

5.5.1.2 Avaliagao da Ocorréncia de Chuva

A Figura 5.19 apresenta o resultado para trajetoria e tamanho da gota. Verifica-se que a
chuva ocorre para todos os componentes em aproximadamente 90 cm, resultado diferente do

obtido para as substancias mais leves abordadas anteriormente (propano e butano).
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Tabela 5.13 — Principais resultados.

Orificio Po6s Expansdo Rainout

Comp. P, (bar) T,(°C) e Ue ) g (ke.s™) bo s Us dy(cm) x,(cm) SMD(um) Distancia para

(m.s° (m.s™h chuva (m)
Pentano 1.11 38.80 0.0155 10.79 0.0051 |0.0348 16.84 0.23 4.52 1189 0.90
Hexano 1.12 7193 0.0176 10.57 0.0049 | 0.0424 17.35 0.23 4.34 1058 0.91
Heptano | 1.12 101.90 0.019 10.42 0.0047 |0.0486 17.67 0.24 4.23 966 0.92

Octano 1.12 129.5 0.0212 10.33 0.0045 |0.0552 18.06 0.24 4.12 872 0.92
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Figura 5.18 - Temperatura na linha central para: (a) pentano; (b) hexano; (d) heptano; (d) octano.
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Figura 5.19 - Avaliacao da trajetdria e tamanho da gota para previsdo de rainout: (a) pentano; (b) hexano; (c)
heptano; (d) octano.
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5.5.1.3 Isolinhas
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O comportamento das isolinhas bem como a extensdo da area classificada no LII ¢

semelhante para todos os componentes. Assim como nos casos anteriores, ¢ possivel observar

uma descontinuidade em alguns pontos. Isso ocorre devido a mudanca de modelo quando o

contorno do jato atinge o solo ou volta a se elevar.

Figura 5.20 - Isolinhas verticais: (a) pentano; (b) hexano; (c) heptano; (d) octano.
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Figura 5.21 - Isolinhas laterais: (a) pentano; (b) hexano; (c) heptano; (d) octano.
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5.5.2 Variaciao do Angulo de Liberacao

Foram testados angulos com inclinag@o positiva (30°, 45° 60°e 85°) e com inclinacao
negativa (-30°, -45°, -60° e -85°) afim de verificar o comportamento do modelo ¢ a influéncia
dessa variavel nos resultados. Utilizou-se apenas o caso 1 do projeto FLIE para avaliagao pois
o comportamento discutido abaixo € similar para os demais casos.

Com base em testes realizados, observou-se que o modelo somente ¢ aplicavel a
situagdes de liberacdo vertical se um vento minimo e a favor do vazamento for considerado.
Até o momento da elaboragao deste material, ndo foi possivel concluir qual o valor limite para

essa variavel que pudesse abranger qualquer situacao.
5.5.2.1 Inclinagdo Positiva

As Figuras 5.22 e 5.23 mostram as isolinhas verticais (vista lateral) e laterais (vista
superior) para as diferentes inclinagdes consideradas nesse trabalho. Observa-se que a gota (cor
azul claro) segue a trajetoria da linha central e ¢ impulsionada para cima. Nesse sentido, quanto
maior a inclinagdo, menor serd a extensao da regido bifasica. Nota-se ainda que os contornos
ndo tocam o solo, diferente do que ocorre quando a liberagdo ¢ horizontal (veja a Figura
5.16(a)). Essa situagdo pode ser diferente para componentes mais pesados nos quais oS
contornos podem tocar o solo mesmo em algumas inclinagdes positivas.

Em relagao as isolinhas laterais verifica-se que quanto maior for a inclinagdo maior sera

a abertura lateral. Assim, para uma inclina¢ao de 85° observamos uma maior abertura para todas
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as concentragdes consideradas. Essa situagdo pode ser verificada no uso de mangueira

domésticas quando o fluxo de 4gua ¢ direcionado para cima.

Figura 5.22 - Isolinhas verticais para o caso 1: (a) 30°; (b) 45°; (c) 60°; (d) 85°.
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Figura 5.23 - Isolinhas laterais para o caso 1: (a) 30°; (b) 45°; (c) 60°; (d) 85°.
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5.5.2.2 Inclinacdo Negativa

Quando a inclinagdo € negativa, o jato tende a tocar o solo mais rapidamente. Em outras
palavras, quanto mais inclinada para baixo for a liberagdo, menor serd a distancia que o jato ira
percorrer até tocar o solo. Isso pode ser observado na Figura 5.24.

E possivel notar ainda que até tocar o solo, quando o jato ainda é elevado, a abertura
tende a diminuir. Durante a dispersdo ao nivel do solo, a pluma tende a apresentar um contorno
mais suave (Figura 5.24 (d)).

Ao contréario do que ocorre para inclinagdo positiva, a abertura lateral do jato tende a
diminuir com o aumento da inclinacdo negativa, como pode ser observado na Figura 5.25. Ou

seja, o jato tende a se tornar mais achatado.

Figura 5.24 - Isolinhas verticais para o caso 1: (a) -30°; (b) - 45°; (c) - 60°; (d) - 85°.
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Figura 5.25 - Isolinhas laterais para o caso 1: (a) -30°; (b) - 45°; (c) - 60°; (d) - 85°.
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Capitulo 6

Conclusao

6.1 Consideracoes Finais

Os cenarios de liberagdes bifasicas envolvem diversos fenomenos importantes que
devem ser considerados para sua melhor compreensao e inferir maior confiabilidade em estudos
para previsdo da drea classificada. E comum observarmos a elaboragdo de classificacdo de
areas de risco sem quaisquer participacdes de Engenheiros Quimicos, que sdo os profissionais
normalmente incumbidos de determinar as condi¢des de projeto e operagdo em plantas quimicas
e petroquimicas e que dispdem de treinamento especifico nos fendmenos de transporte, o que
pode acarretar no desenvolvimento de modelos com varias limitagdes. Além disso, varias
organizagoes restringem-se ao uso € incertezas das prescrigdes normativas.

Foram utilizados como base para esse trabalho os diversos modelos disponiveis na
literatura, porém, tais modelos geralmente sdo tratados separadamente. Desse modo,
desenvolveu-se uma correlagdo entre eles com aplicagdo de melhorias e ajustes, visto que, os
sistemas de liberagdes bifasicas possuem uma consideravel complexidade e a maioria das
correlacdes existentes na literatura sdo empiricas e aplicadas a jatos de gas.

Nesse sentido, para a regido bifasica, desenvolveu-se uma razao de normalizacdo para
calculo da temperatura na linha central. Ajustou-se as constantes de decaimento empregadas na
obtengdo da velocidade, concentragdo e temperatura na linha central, para se evitar
descontinuidades no modelo. Os efeitos da fase vapor do componente foram contabilizados no
balanco de energia, o que ndo ocorre na maior parte dos estudos disponiveis na literatura uma
vez que tratam o processo com gotas se dispersando livremente (apenas em ar ambiente).
Desenvolveu-se uma correlagdo para determinacdo do coeficiente de arraste para aplicacdo em

casos com alto grau de sub-resfriamento.
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Os perfis de temperatura obtidos por esse trabalho possuiram melhor concordancia aos
pontos experimentais em comparacao aos resultados obtidos por Coldrick (2016) e Ichard ef al.
(2009). Para os demais resultados nao foram encontrados dados experimentais para comparagao
em virtude do niumero limitado de ensaios bem documentados para validagdo de modelos. No
entanto, todos apresentaram o comportamento esperado para cada varidvel do processo.

Verificou-se que o método desenvolvido pode ser utilizado em situagdes considerando
substancias inflamaveis mais pesadas e diferentes angulos de inclinagdo na liberagdo. Com isso,
foi possivel observar que essa ultima varidvel pode influenciar na abertura lateral do jato bem

como na existéncia da dispersdo ao nivel do solo.

6.2 Sugestdes para Trabalhos Futuros

Nesse trabalho foi possivel avaliar os casos nos quais a chuva e possivel formagao de
poga poderia ocorrer. A partir dessa avaliagdo, recomenda-se realizar a modelagem de poga
afim de verificar a influéncia dessa fonte na dimensdo da area classificada.

Dado que a correlagdo utilizada para obtencdo do raio critico é voltada para jatos
elevados, no qual a se¢do transversal ¢ circular, aconselha-se verificar a necessidade de ajustes
ou modificagdes para 0 momento em que o jato se dispersa no solo.

Finalmente, sugere-se a adapta¢do do modelo para casos multicomponentes.
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APENDICE A — Correlacées para as Propriedades Termodinimicas e de Transporte.
Quadro A.1 - Correlagdes para as propriedades termodinamicas e de transporte.
Definicao Correlacao Unidade
. _P.MW (A.1) kg
Densidade da fase vapor Pv="pr / m3
R1
Densidade da fase liquida Pr = { N }MW' 1000 (A-2) kg/ 3
R2[1+(1— /r3) ] m
pL = (17.863 + 58.6067%35 — 95.3967°/3 + 213.897 — 141.2614/3) MW;gyuq-1000  (A3)
Densidade da agua liquida kg /m3
—1_T
Comz =1-"/647 096
_ L2+L3Tp+LAT 2 +L5T;3
L= L T;/I)W 1000 ] 49
Calor latente de vaporizagao / / kg
ComT, = z
Tc
5 2
C3 /T C5 /T

Capacidade calorifica do Cl1+C2|——F5—=| +tC4|——FF—— A5

sin (CS/T) cosh (CS/T ) (A-5) ]/kg. K
vapor Cp, = r
v MW.1000
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Quadro A.1 - Correlagdes para as propriedades termodindmicas e de transporte (continuagio).
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Defini¢ao Correlacao Unidade
Se o componente for amonia, propano, heptano (consulte Green e Perry (2008)).
2 Cp3:T,,” Cp3.Ccpa.Teo' Cpa*Te,’
CY?; +Cp2 — 2Cp1.Cp3.Tp — Cpl.Cpa.Tep” — P -~ P ’; w _ZP s A6
Ch = MW * 1000 '
Capacidade calorifica do )i /
T
iqui ComT,, =1—— kg.K
liquido om fep T.
Para todos os outros utiliza-se a Equacao A.7.
. = Cpl + Cp2.T + Cp3.T? + Cp4.T® + Cp5.T* (A.7)
o= MW + 1000
P2 P
Pressdo de saturagio Pygy = e(P1+77/r+P3InT+PA(TTS)) (A-8) Pa
uz2
Viscosidade dinamica do w, = pL.T (A.9)
T (1B ) | res
vapor T T?
Viscosidafie fiinémica do o = e(ull+”le+#l3 1nT+;u4.T#15) (A.10) Pas
liquido
y s k1.T*?
Condutividade térmica do — : (A.11) W
(1+K3/p + K4/ ) ' Im.K
vapor T T? '
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Quadro A.1 - Correlagdes para as propriedades termodindmicas e de transporte (continuagio).
Defini¢ao Correlacao Unidade
Condutividade térmica do k= ki1 + kI2.T + kI3.T? + kl4. T3 + ki5.T* A1) | wy
liquido m.
2 3
Tensio superficial do T [02+‘73-T/TC+0’4-(T/TC) +‘75'(T/Tc) ] (A.13)
X 0'120'1.(1—_) ’ N/m
liquido T,
0.98 3
3.03 — 1073.T/2
() it
AB = .
P(bar),/ MWABﬁABZQUD
Com 9,5 = 19‘4;“93, 94 = 3.62 A (para ar), 95 = 1.18Vb1/3 eV, = 1\/2:/) 105 (para componente ,
Coeficiente de difusio PUTD m /s

1 1 )_1 106036 0.19300 1.03587
MW 4%1000 MWpg*1000 > Pp (T*)015610 * exp(0.47635.T*)  exp(1.52996.T*)

liberado). MW, = 2(

1.76474 % ( k )T EAB A . B
—_— =|— — = ./gq&g . Para ar — = 97 K, para os demais componentes — =
exp(3.89411.T*)’ >k A®B k P p k

€AB
1.15T,.
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APENDICE B - Parimetros e Propriedades.

Tabela B.1- Valores dos parametros ¢ de algumas propriedades dos componentes.

. . Componente
Propriedade | Parametro
Ar Propano Butano Pentano Hexano
MW - 0.02896 0.0441 0.05812 0.0722 0.08618
LII/LEL - - 2.1 1.8 1.4 1.1
Temperatura
s - - 369.83 425.12 469.734 507.534
critica (T,)
Pressao
s - - 4256007.6 | 3796000 3367436 3027962
critica (P,)
Fator
A - - 0.15232 0.19949 0.25062 0.30044
acéntrico (w)
R1 - 1.3757 1.0677 0.84947 0.70824
R2 - 0.27453 0.27188 0.26726 0.26411
Pr R3 - 369.83 425.12 469.7 507.6
R4 - 0.29359 0.28688 0.27789 0.27537
L1 - 29209000 | 36238000 | 45087000 | 43848000
L2 - 0.78237 0.8337 0.95886 0.34057
L, L3 - -0.77319 -0.82274 -0.92384 0.063282
L4 - 0.39246 0.39613 0.39393 -0.01704
L5 - 0 0 0 0
Cl1 28958 51920 71340 88050 104400
C2 9390 192450 243000 301100 352300
Cpy, C3 3012 1626.5 1630 1650.2 1694.6
C4 7580 116800 150330 189200 236900
C5 1484 723.6 730.42 747.6 761.6
Cpl - 62.983 191030 159080 172120
Cp2 - 113630 -1675 -270.5 -183.78
Cp; Cp3 - 633.21 12.5 0.99537 0.88734
Cp4 - -873.46 -0.03874 0 0
Cp5s - 0 4.61E-05 0 0
P1 21.662 59.078 66.343 78.741 104.65
P2 -692.39 -3492.6 -4363.2 -5420.3 -6995.5
Psar P3 -0.392 -6.0669 -7.046 -8.8253 -12.702
P4 4.7574e-3 | 1.0919¢e-5 9.45E-06 9.62E-06 1.24E-05
P5 1 2 2 2 2
ul 1.425e-6 | 4.9054e-08 | 3.44E-08 6.34E-08 1.75E-07
u2 0.5039 0.90125 0.94604 0.84758 0.70737
Ko w3 108.3 0 0 41718 157.14
p4 0 0 0 0 0
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Tabela B.1- Valores dos parametros e de algumas propriedades dos componentes (continuac¢ao).

. o Componente
Propriedade | Parametro R
Heptano Octano | Nonano | Decano Agua
MW - 0.1002 0.11423 0.1283 0.1423 0.01802
LII/LEL - 1 1 0.7 0.7 0
Temperatura i 540.076 | 568.782 | 594.127 | 618.05 | 647.1081
critica (T,)
Pressdo i 2735866 | 2486203 | 2293158 | 2103905 | 22076478
critica (P,)
. Fa‘tor - 0.34977 0.39758 | 0.44822 0.4856 0.34425
acéntrico (w)
R1 0.61259 0.5266 0.46321 | 0.41084 | -13.851
R2 0.26211 0.25693 | 0.25444 | 0.25175 | 0.64038
Pu R3 540.2 568.7 594.6 617.7 -0.00191
R4 0.28141 0.28571 | 0.28571 | 0.28571 | 1.82E-06
L1 50014000 | 55180000 | 60370000 | 66126000 | 52053000
L2 0.38795 0.38467 | 0.38522 | 0.39797 0.3199
L, L3 0 0 0 0 -0.212
L4 0 0 0 0 0.25795
L5 0 0 0 0 0
C1 120150 135540 151750 167200 33363
C2 400100 443100 491500 535300 26790
Cp, C3 1676.6 1635.6 1644.8 1614.1 2610.5
Cc4 274000 305400 347000 378200 8896
C5 756.4 746.4 749.6 742 1169
Cpl 61.26 224830 383080 278620 276370
Cp2 314410 -186.63 -1139.8 -197.91 -2090.1
Cp, Cp3 1824.6 0.9589 2.7101 1.0737 8.125
Cp4 -2547.9 0 0 0 -0.01412
Cp5 0 0 0 0 9.37E-06
Pl 87.829 96.084 109.35 112.73 73.649
P2 -6996.4 -7900.2 -9030.4 -9749.6 -7258.2
Pt P3 -9.8802 -11.003 -12.882 -13.245 -7.3037
P4 7.21E-06 | 7.18E-06 | 7.85E-06 | 7.13E-06 | 4.17E-06
P5 2 2 2 2 2
ul 6.67E-08 | 3.12E-08 | 1.03E-07 | 2.64E-08 | 1.71E-08
u2 0.82837 0.92925 | 0.77301 0.9487 1.1146
Ko u3 85.752 55.092 220.47 71 0
ud 0 0 0 0 0
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Tabela B.1- Valores dos parametros e de algumas propriedades dos componentes (continuac¢ao).

p iedade | Paramet Componente
roprieaade arametro
P Ar Propano Butano | Pentano | Hexano
ull - “17.156 72471 | -53.509 | -56.569
ul2 . 646.25 53482 | 1836.6 | 21405
. ul3 . 1.1101 0.57469 | 7.1409 | 7.5175
l
“4.66E- | -1.96E- | -1.77E-
ul4 ] -7.3439¢-11 ’; 05 05
ul5 . 4 10 2 2
k1 3'144176' 112 0.051094 | -684.4 | -650.5
) k2 0.7786 0.10972 045253 | 0.764 | 0.8053
v - -
k3 0.7116 -9834.6 54555 | | 15v00 | 14B400
k4 21217 | -7535800 | 1979800 0 0
kil i 026755 027349 | 02537 | 0.22492
ki2 ) 20.00066457 | -0.00071 | -0.00058 | -0.00035
k, ki3 : 2774e-7 | 5.16E-07 | 3.44E-07 0
kl4 ) 0 0 0 0
ki5 : 0 0 0 0
ol ) 0.0506753901 | 0.05182 | 0.052109 | 0.052094
02 ; 122202222 | 1.222222 | 1222222 | 1.222222
1.68102627¢- -2.00E-
) 03 ; 0 S41E-10 | 120B-10 | 0
l
“1.8612364¢- | -6.01E- | -1.34E-
o4 ; 0 0 0| 2:24E-09
o5 ; 7'5031507146' 2.42E-10 | 5.38E-11 '8'19gE'
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Tabela B.1- Valores dos parametros e de algumas propriedades dos componentes (continuac¢ao).

p iedade | Paramet Componente
roprieaade arametro 7
P Heptano | Octano | Nonano | Decano Agua
ull -9.4622 -7.556 -68.54 9.6489 | -52.843
ul2 877.07 881.09 3165.3 1181.1 3703.6
) ul3 -0.23445 | -0.52502 | 9.0919 | -0.24367 | 5.866
l
ul4 1.40E+22 | 4.63E+22 -1.35E- 9.05E+34 -3.88E-
05 29
uls -10 -10 2 -15 10
k1 -0.07003 | -8758 | -0.06577 | -668.4 | 6.20E-06
k2 0.38068 | 0.8448 | 0.27198 | 0.9323 1.3973
k, k3 -7049.9 5 T1E+10 -3482.3 4.07E409 0
k4 -2400500 0 1580300 0 0
ki1 0.215 0.2156 0.209 0.2063 -0.432
kl2 -0.0003 | -0.00029 | -0.00026 | -0.00025 | 0.005726
k, ki3 0 0 0 0 -8.1E-06
kl4 0 0 0 0 1.86E-09
kl5 0 0 0 0 0
ol 0.052069 | 0.051798 | 0.051569 | 0.051171 | 0.224658
o2 1.222222 | 1.222222 | 1.222222 | 1.222222 | 1.222222
03 2.04E-10 -1.;13115- 1.97E-09 | 8.51E-11 '3';‘3]:"
0y
-2.29E- 221E- | -9.61E-
o4 10 1.68E-13 09 0 3.78E-10
o5 9.13E-11 0 8.78E-10 | 3.79E-11 -1.53E-

10
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APENDICE C - Resultados Obtidos pela Simulaciio para o Projeto INERIS - FLIE.

C.1 Caso 1 — Propano

Figura C.1- Resultados para o caso 1: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gas; (f) velocidade do gas na linha central.
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C.2 Caso 2 — Butano (X = 1.75)

Ud (m/s)

md (ng)

Figura C.2- Resultados para o caso 2: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gas; (e) velocidade do gas na linha central.
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C.3 Caso 3 — Butano (X = 2.44)

Figura C.3- Resultados para o caso 3: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gés; (e) velocidade do gés na linha central; (f) concentragdo na linha central; (g) trajetdria

da linha central.
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Trajetéria da linha central
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(g

Figura C.4- Isolinhas para o caso 3: (a) pluma vertical (b) pluma lateral.
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C.4 Caso 4 — Butano (X =4)

Figura C.5- Resultados para o caso 4: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gas; (e) velocidade do gés na linha central; (f) concentragdo na linha central; (g) trajetoria

da linha central.
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——— Trajetéria da linha central
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Figura C.6- Isolinhas para o caso 4: (a) pluma vertical (b) pluma lateral.
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C.5 Caso 5 — Butano (X =3.74)

Figura C.7- Resultados para o caso 5: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gés; (e) velocidade do gés na linha central; (f) concentragdo na linha central; (g) trajetoria

da linha central.
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— Trajetéria da linha central
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Figura C.8- Isolinhas para o caso 5: (a) pluma vertical (b) pluma lateral.
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C.

6 Caso 6 — Butano (X = 2.32)

Figura C.9- Resultados para o caso 6: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gas; (e) velocidade do gés na linha central; (f) concentragdo na linha central; (g) trajetoria

da

Ud (ms)

md (ng)

Ug,cent (°C)

linha central.

Velocidade da gota Temperatura da gota
45.00

10.0
40.00
0.0
35.00
30.00 -10.0
25.00 [
5;’,-20'0
20.00 =
=
15.00 -30.0
10.00
-40.0
5.00
0.00 -50.0
0 0.5 1 1.5 2 25 3 3.5 4 0 0.5 1 15 2 25 3 35 4
Disténcia axial (m) Distancia axial (m)
(@) (b)
Massa da gota .
0.1 300 — Temperatura média do| _
gés
0.1 200
0.1 100
~~
9]
0.1 <00
2
0.0 'Fg 10.0
o)
0.0 & 200
0.0 =30.0
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4 0 20 40 60 30 100
Distancia axial (m) Distancia axial (i)
(© (d)
12 —@8— Concentrag¢do na linha central
—&—Velocidade do gas na -
450 linha central
40.0 10
35.0 08
300 T
e
25.0 £ 0.6
200 E
< 0.4
150 5]
>
10.0 02
5.0
0.0 0.0 LT e T e onOos o 00000000 000TO0T co
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
Distéancia axial (m) Distancia axial (m)

(e) )



149
Apéndice

~— Trajetoria da linha central
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Figura C.10- Isolinhas para o caso 6: (a) pluma vertical (b) pluma lateral.
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C.7 Caso 7 — Butano (X =1.72)

Figura C.11- Resultados para o caso 7: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gés; (f) velocidade do gas na linha central; (g) concentragdo na linha central; (h) trajetoria

da linha central.
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Figura C.12- Isolinhas para o caso 7: (a) pluma vertical (b) pluma lateral.
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C.8 Caso 8 — Butano (X =1.74)

Figura C.13- Resultados para o caso 8: (a) velocidade da gota; (b) temperatura da gota; (c) massa da gota; (d)
temperatura média do gés; (e) velocidade do gés na linha central; (f) concentragdo na linha central; (g) trajetdria

da linha central.
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Trajetoria da linha central
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Figura C.14- Isolinhas para o caso 8: (a) pluma vertical (b) pluma lateral; (c) pluma lateral uniforme.
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APENDICE D — Rotinas em ambiente MATLAB.

D.1 Rotina “parameters.m”

% Parametros para os calculos das seguintes propriedades:

% Pronano Butano Pentano Hexano Heptano Octano Honano Decano ﬁgaa Amdnia P
E C3Hs C4H10 C5H12 CeH14 CTHle CeH1s Co9Hz0 CloHZ22 H20

% Peso molecular (kg/mol)

WM = [0.0441 0.05812 0.0722 0.08618 0.1002 0.11423 0.1283 0.1423 0.01802 0.017031 4]
% Limite minimo de explosividade

LEL = [2.1 1.8 1.4 1.1 1.0 1.0 0.7 0.7 0.0 15

% Temperatura critica

Tc = [369.83 425.12 469.734 507.534 540.076 568.782 584,127 618.05 647.1081 405.865
$Pressdo critica

Pc = [4256007.6 3796000 3367436 302T7962.2 2735865.5 2486203.2 2293157.5 2103%04.7 22076478.2 11230000

% Fator acéntrico

acent = [0.15232 0.195948 0.25062 0.30044 0.34977 0.39758 0.44822 0.4856 0.34425 0.2526

% Densidade do Liguido (mol/dm?)

R1 = [1.3757 1.0677 0.84947 0.70824 0.6125% 0.5266 0.46321 0.41084 -13.851 3.5383
RZ = [0.27453 0.27188 0.26726 0.26411 0.26211 0.25693 0.25444 0.25175 0.64038 0.25443
R3 = [369.83 425.12 489.7 507.6 540.2 568.7 594.8 6l7.7 -0.00191 405.65
F4 = [0.2535% 0.28688 0.2778%9 0.27537 0.28141 0.28571 0.28571 0.28571 1.8211e-06 O0.2588
RE =110 0 Q 0 Q o] 0 Q o] Q

% Calor Latente (J/kmol)

L1 = [28208000 36238000 45087000 43848000 50014000 55180000 60370000 sel26000 52053000 315
L2 = [0.78237 0.8337 0.5958386 0.34057 0.38795 0.38467 0.38522 0.39797 0.3199 0.3
L3 = [-0.77318 -0.582274 -0.82384 0.063282 a a 4] 4] -0.212 -0.
L4 = [0.35246 0.39613 0.359393 -0.017037 aQ 0 0 0 0.25795 0.2
L5 = [ 4] 4] a 4] a a 4] 4] a

% Capacidade calorifica do liguido (J/kmol.X)

Cpll = [62.983 151030 155080 172120 6l.26 224830 383080 278620 276370

Cpl2 = [113630 -1&75 -270.5 -183.78 314410 -186.63 -1139.8 -197.51 -20%80.1

Cpl3 = [633.21 12.5 0.59537 0.88734 1824.6 0.5958%9 2.7101 1.0737 §.125

Cpl4 = [-873.46 -0.03874 4] 4] -2547.9 a 4] 4] -0.014116
Cpls = [ O 4.6121e-5 0 0 0 a 0 0 9.3701e-06

% Capacidade calorifica do wvapor (J/kmol.K)

Cpvl = [51820 T1340 88050 104400 120150 135540 151750 le7200 33363

CpvZz = [152450 243000 301100 352300 400100 443100 451500 535300 267390

Cpwv3 = [le26.5 1630 le50.2 leS4.6 le76.6 1e35.¢6 l644.8 le14.1 2610.5

Cpv4 = [116800 150330 185200 236900 274000 305400 347000 3758200 5896

Cpvs = [723.6 730.42 747 .6 Tel.6 T756.4 T46.4 749. 6 742 11&8

ropilenc

.04208

364.85

4600000

0.1376

1.440
0.268
3e4.8
0.287

1]

23000
914
2289
308

a

6l.2858
80925
T99.4
-26851

33427
45980
2036
22560
g8z

LAcetona Carbon dioxide
0.05808 0.04401];
2.5 Q 1:
508.15 304.21];
4701000 738300017
0.3065 0.22386]1:
3 1.2332 2.768]1;
52 0.25886 0.26212];
5 508.2 304.211:
75 0.2913 0.2908];
o] L
25216000 42150000 217300007
0.33721 0.3387 0.382 ]1:
-0.183%9% 4] -0.4339 ]
0.22377 0 0.42213]1;

0 0 0 1:
114140 135600 —-8304300]:
-343.72 =177 10437072
1.0%905 0.2837 -433.331;

a 0.000&68%9 0.80052];

1} 0 0 1:
43852 57040 293701:
150600 163200 3454017 ;
1398.8 1607 1428]:
74754 96300 26400]:
ela.46 731.5 588 1:
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% Pressdo de vapor (Pa)

Pl = [ 59.078 66.343 78.741 104.85 87.829 96.084 109.35 112.73
P2 = [-3492.6 -4363.2 -5420.3 —6595.5 -6996.4 —-7900.2 -9030.4 -9745.6

P3 = [-6.086%9 -7.046 -8.8253 -12.702 -9.8802 -11.003 -12.882 -13.245

P4 = [1.051%9e=-5 9.450%e-6 S9.8171=e-08 1.2381e-05 7.209%=-08 T7.1802e-06 7.8544=-06 T.l266e-06
Ps = [ 2 2 2 2 2 2 2 2

% Viscosidade dindmica do wvapor (Pa.s)

v1l= [4.9054e-08 3.4387e-08 6.3412e-08 1.7514e-07 6.672e-08 3.1191e-08 1.0344e-07 2.64e
w2= [0.90125 0.94804 0.84758 0.70737 0.82837 0.592925 0.77301 0.94
v3= [0 a 41.718 157.14 85.752 55.082 220.47 Tl
wv4= [0 1] 1] 0 1] a 1] 1]
% Viscosidade dindmica do liguido(Pa.s)

vll = [-17.156 -T7.2471 —-53.508% -56.56% -59.4622 -7.556 -68.54

vl2 = [646.25 534.82 1836.6 2140.5 877.07 881.09 3165.3

w13 = [1.1101 -0.57469 T.1409 7.5175 -0.23445 -0.52502 S.091% -
v1l4 = [-7.343%9e-11 -4.6625e-27 -1.9627e-05 -1.76762-05 1.4022e22 4.6342e22 -1.3519z-5 9.
wls5 = [ 4 10 2 2 -10 -10 2

% Condutividade térmica do vapor (W/m.EK)

kl= [-1.12 0.051094 —-684.4 -650.5 —-0.070028 —-8758 —-0.065771 —-668.4
k2= [0.108972 0.45253 0.764 0.8053 0.38068 0.8448 0.27198 0.9323
k3= [-9834.¢6 5455.5 -1055000000 -1412100000 -704%9.9 -2.7121el10 —-3482.3 —-4.071e0
k4= [-7535800 1979800 0 0 —-2400500 0 -1580300 0

% Condutividade térmica do liguido(W/m.K)

kll= [D.26755 0.27349 0.2537 0.22492 0.215 0.2156 0.209 a.
klz= [-0.00066457 -0.00071267 —-0.000576 -0.0003533 —0.000303 -0.00029483 -0.000264 -0.
k13= [2.774e-7 5.1555e-7 0.000000344 0 a 0 0

kl4= [ 4] 4] Q 4] v} 4] 4]

k15= [ 0 0 1] 0 a 0 0

% Tensdc superficial do liguido (N/m)

o0sl = [0.0506753901 0.0518198239 0.0521085155 0.0520941439 0.0520694989 0.0517975077 0.051568606

o0s2 = [1.22222222 1.22222222 1. 1. L. 1. 1.22222222

083 = [1.68102627e-09  5.4111705e-10 1.2033678e-10  -2.0030588e-09 2.0421919e-10  -1.407385e-13  1.97092356e-09
o0s4 = [-1.89612364e-09 -6.010394e-10 -1.338647e-10  2.23911613e-09 -2.28755e-10 1.6803203e-13  -2.214348e-09

085 = [7.5035714e-10 2.4188317e-10 5.3781248e-11  -§.963747e-10 9.1292236e-11 s} 8.7831458e-10

T3.648
-7258.2
-7.3037
4.1653e-06

4

-08
27 1.1146
0

a

9.6489
1181.1
0.24367
0522e34
-15

€.2041e-06
1.3873
0
Q

k]

2063
00023
Q

0

Q Q

0.0511714813 o]

—-52.843
3703.6
5.866

-5.879e-29

90.483
—4669.7
-11.607

1.7154e-02

1

1.7096e-08 4.1855e-08
0.9806

30.8
i}

-6.

59
-0.
-3.
10

9.6608e—0
1.37898
0
Q

-0.432

0.0057255
-0.000008078

1.861le-9

.224658208

-0.002314

69.006
—-5599.6
-T7.0885
6.2237e-06
2

43.905

-3097.8

-3.4425

9.598%e-17
@

T.3915e-07
0.5423
263.73

)

3.1005e-08
0.9762
23.139
)

-5z.082

1807.3

15.639

-0.043088
1

-14.9518
1023.4
0.596

743

8.3

7341

69e-27
10

0.0000449
1.2018
421
Q

-26.8
0.9088
-1265000
o]

[

0.2471%
—-0.00048824
]
0
]

1.1&6%9

o]
Q
o]

0.112181293 0.0526168791

1.

1.

1.

1.

140.54 1:
-4735 1:
-21.268 1:
4.090%e-2];
1 1:
2.148e-6]1;
0.46 1:
290 1:
0 1:
18.775 1:
-402.92]:
1 -4,6854] ;
-6.9171e-26]1;
10 ]:
3.69 1:
-0.3838 1:
oo 64 1:
1860000]
0.2878 0.44086];
—-0.000427 -0.0012175];
0 0 1:
Q o 1z
0 0 1:
0.0707214359 0.0882923];
1. 1.22222]:

8.514006%e-11
-9.606836e-11
3.7877818e-11

3

-3.45018e-10
. 78083e-10
-1.529228e-10

1.0613826e-12
-5.480229e-13
a

1.63590862-13
Q
0

-28806921e-08
290249133e-08
-11236124e-08

1.693%92e-10];
-1.88425e-10]
7.583%94e-11];



156
Apéndice

D.2 Rotina “Propriedades.m”

parameters;

-4 = S.81; % RAcelerac@o da gravidade (m/s°)

R = 8.314: % Constante dos gases (8.314 J/mol.K)
WMa = 0.028%6; % Massa molar do ar (kg/mol)

WHwW = 0.01802; % Massa molar da &gua

Pvs = @(T) exp(Pl{i)+(P2(i)./T)+P3(1).*log(T)+P4(1i).*((T)."P5(i))): % Pressao de vapor

%Capacidade calorifica do liquido

if 3==1 || 1==5 ||i==10 %Propane(i=l) and heptane (i=5)

Cpl = B(T) (((Cpll(i)."2)./(1-(T./Tc(i))))+CplZ(1)-2.*Cpll(i).*Cpl3(1).* (1-(T./Tc(i)))-Cpll(i).*Cpld (1).* ({1-(T./Tc(di)))."2)-((CPL3(1)."2) . *((1-(T./Tc(1)))."3))./3-(Cpl3(1).*Cple(i).* ((1-(T./Tc(i)))."4)}./2-((Cpl4(i)."2
else

Cpl = @(T} (CPll(i)+CplZ (1) .*T+Cpl3(i).*(T.~2)+Cpl4 (1) .*T. 3+Cpl5(i).*T."4) ./ (WM(i}.*1000); (1 (T./Te(i)})."5))./5) ./ (WM(i) . *1000);

end
Cpv = @(T) (Cpvl(i)+Cpv2 (i) .* (((Cp¥3 (i) ./T)/sinh(Cpv3 (i) ./T)) . 2)+Cpvd (i) .* (((Cpv5(i)./T)./cosh(Cpv5(i)./T))."2))./ (1000.*WM (1)) $Capacidade calorifica do vapor (J/kg)
Ly =@ (T) (L1({i).*({1-(T./Te(i)}).~ (L2 (L)+L3(1).* (T./Te(i))+La (). * ({T./Tc(i)}).~2)+L5 (1) . * ((T./Tc(i))."3)))) ./ (WH{i).*1000); sCalor de vaporizagio (J/kg)

if 1==9 %Water

rol=@(T) (17.863+58.606.% { (1-(T./647.096))."0.35)-585.356.% ((1-(T./647.09€))."(2/3))+213.89.% (1-(T./647.096))-141.16.* ((1-(T./647.096))."(4./3))) . *WM(i).*1000; % Densidade do ligquido(kg/m*)
else

rol =@(T) (Rl (1) ./R2 (1).~ (1+(1-T./R3 (1)) ."R2(1i)}).*WH (i) .*1000;
end

rov =@ (B, T) (B.*WM(i))./ (R.*T); % Densidade do vapor (kg/m?)
vl = @(T) exp (v11 (i)+v1lZ (i) LAT+wl3 (1) . *log(T)+vi4 (1) . *(T."(v15(i)))): % Viscosidade dindmica do liquido(N.s/m®)
vw o= @(T) (v1(1).*(T."vZ(1)))./(1+(v3(1)./T)+(va(1)./(T."2))); % Viscosidade dindmica do vapor (N.s/m®)
os = B(T) osl(i).*(({1-(T./Tc(i))). (os2(i)+0s3 (1) .*(T./Tc(i))+os2(i).*((T./Tc(i)) . 2)+0s85(1).*((T./Tc(i)).”3))); % Tensdc superficial do liquido (N/m)

v = @(T) (k1(i).*(T."k2(i))}./ (1+(k3(i)./T)+(kd(i)./(T.~2)}): % Condutividade térmica do vapor (W/m.K)
kl = @(T) (kll (1)+k12 (1) *T+k13 (1) * (T"2) +k14 (1) * (T"3) +k15(1)* (T"4)) ; % Condutividade térmica do liguido (W/m.K)
Fomm Propriedades do ar
Cpval= 28858;Cpva2=9390;Cpva3= 3012;Cpvad= 7580; CpvaS— 1484;

Cpva =@(T) (Cpval+Cpva2Z.*(((Cpva3./T)./sinh(Cpva3./T))."2)+Cpvad.* (((Cpva5./T)./cosh(CpvaS./T)).~2))./(1000.%WMa); % Capacidads calorifica do vapor
WVa = 1.425e-6;Vb = 0.5039;Vc = 108.3;Vd = 0;

va = @(T) (Va.*(T."Vb))./(1+(Vc./T)+(Vd./ (T."2))): % Viscosidade do ar

roa =@(P,T) (P.*WMa) ./ (R.*T);

kla=0.00031417;k2a=0.7786;k35=-0.7116;k4a=2121.7;

kar =@(T) (kla.*(T."k2a))./(l+(k3a./T)+(kda./(T."2)));: % Condutividade térmica do ar
Pal=21.662; Pa2=-€92.39; Pa3=-0.392;Pa4=4.7574e-3;Pa5=1;

Pva = @(T) exp(Pal+(PaZ/T)+Pa3*log(T)+Pad* ((T)~Pa5)):

Plwv=T73.6499;P2wv=—T258.2;FP3wv=—-T.3037;P494wv=4.1653e-06; FPSwv=2;

Pwv = @(T) exp(Plwv+ (P2wv/T)+P3wv*log (T) +P4wv® ( (T) “P5wv))

rowv =@ (P,T) (P.*0.01802)./ (R.*T);

rowl=@(T) (17.863+58.606.*% ((1-(T./647.096)).70.35)-95.396.* ((1—-(T./627.096)) .7 (2/3))+213.89.* (1—-(T./647.096))-141.16.%((1—(T./647.096)).7(2./3))).*0.01802.%1000;
Cpwvl=33363;Cpwv2=26790;Cpwv3=2610.5;Cpwv4=8856; Cpwv5=1165;

Cpwv = @(T) (Cpwvl4+Cpwv2.* ( ( (Cpwv3./T)/sinh (Cowv3./T)) . 2)+Cpwvd.* ( ( (Cpwv5./T)./cosh (Cpwv5./T))."2)) ./ (1000.%0.01802);

Cpwll= Z276370;Cpwl2=-2090.1;Cpwl3=8.125;Cpwl4=-0.014116;Cpwl5=5.3701e-06&;

Cpwl = @(T) (Cpwll+Cpwl2.*T+Cpwl3.* (T."~2)+Cpwld.*T. 3+Cpwl5.*T."4) ./ (WHw.*1000) ;
Lwwvl=52053000;Lwv2=0.3199;Lwv3=—0.212;Lwv4=0.25795; Lwv5=0;

Lwv =@ (T) (Lwvl.=®{{1-(T./647.1081))." (Lwv24Lwv3.* (T./647.1081)4+Lwv4.* ((T./647.1081).~2)4Lwv5.* ((T./647.1081).~3))))./(0.01802.%1000);
wlwl= —-52.843:viw2=3T703.6;vlw3=5.866;vlwd=-5_.8789e-208;vlw5=10;

wviw = B (T) exp (Viwl4+viw2 /T+vliw3*log (T)+viwd* (T." (viWwS) )} )

oswl=0.224658208; osw2=1.22222222; o0sSw3=-3.45018e-10; osw4=3.78093e-10; osw5=-1.525228e-10;

osw = @(T) oswl*((1-(T./€47.1081))." (osw24osw3.* (T./€47.1081)4o0swd.* | (T./647.1081)."2)4+oswS.* ((T./647.1081)."3))):
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D.3 Rotina “Input.m”

% parameters;
% Propriedades:

% __________________________________________________________________________

% Input data

e ——————————————————————_——————_————_———_————————————

Componente = ("Propans™);

if Componente == (["Fropane")
i=1;

elseif Componente == ("Butans")
i=2;

elseif Componente == t"kentane"}
i=3;

elseif Componente {("Hexane")
i=4;

elseif Componente == ("Heptanes")
i=5;

elseif Componente ("Cctane")
i=g;

elseif Componente == ("Honans")
i=7;

elseif Componente ("Decan=")
i=8;

elseif Componente = ("Watexz")

i=g;

elseif Componente
i=10;

elseif Componente
i=11;

elseif Componente ==
i=12;

elseif Componente ==
i=13;

end

parameters;

Propriedades;

%i=10 -->» Ar

Cds = 15;

%

g = 9.8B1;

R = 8§.314:
WHa = 0.02896;
Cd = 1:

% Cd=0.62;
epsilon = 0;

Ta = 24+427T73.15;
Pa =101325;
uw =1;

RH =0;
Tref=Ta:

TO=300;

Tk = fzero(@P_Vapor,TO,[],Pa,i):

%
%

of o o

of o ot o0 o df

("ammonia™)

("Propylens")

("Acetone")

("Carbon dioxide™)

Discharge coefficient — Constant related to droplet

size (-) 10 <= Cds <= 20

Loceleration of gravity (m/ =)
Gas constant (8.314 J/mol.K)
Lir molecular mass (kg/mol)
Coeficiente de descarga

Para atmosfera estavel
Temperatura ambiente (K)
Fresz=zio ambiente (Pa ou N/m*)
Velocidade do wvento

Tmidade relativa

Temperatura de referé&ncia para utilizar no balango de

% Temperatura de bolha

energia
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% ____________________________________________________________________
% Condigdes na saida
% ____________________________________________________________________
phims = 0; Fragéoc de vapor no armazenamento

de=10e-3; Didmetro do orificioc (m)

De=pi()*((def2)"2): firea do orificio(m®)

L=de/10; % Comprimento do tubo ou espessura do vaso
% (para aplicacgdo do modelo Phast para o
$célculoc do SMD.

%

hs = 1.5; % Lltura da fonte (m)
%
%

% Quando somente a Temperatura de armazenamento & fornecida:
T==Ta; % Temperatura de armazenamento (K)
P=s=1.03%Pvs(T=); % Pressdo de armazenamento para caso de equilibrio (Pa)

% Quando somente a Press8o de armazenamento € fornecida:
% Ps=500000; % Pressdo de armazenamento (Pa)
% Is = fzerD(@P_VapDr,TG,[],Ps,i]; % Temperatura de armazenamento para caso de equilibrio (Pa)

Pzat=Pvz (Ts): % Pressdo de saturagdo em Ts (Pa)

% ____________________________________________________________________

% Calculo da pressdo £ temperatura no orificio

% ____________________________________________________________________
%Propriedades nas condigdes de armazenamento

rosl=rol (T=); tDensidade da fase liguida (kg/m*)
rosv = (Ps*WHM({i))/(R*Ts); %Densidade da fase wvapor (kg/m?|)
ros = 1/({{{1-phims)/rosl) + (phims/rosv)):; %Densidads média(kg/m®)

%

FVolumes especificos
vls = 1l/rosl; $liquido

vws = lf/rosv: Fvapor

vos = 1/ros: smédio

vlv = —wls+vvs; 3diferenga entre liquido e wvapor
if Ps==Fsat % Fluido saturado

disp ('"Saturated Liguid')
omega = phims* (viv/vos)+((Cpl(Ts)*T=*Ps) fvos)* ((viv/Lv(T=s))"2): % Cmega na pressdo de saturacgio
ened=1;
ene = fzero(@enecritical,enel, [],omega);
Pe=ene*Fs;
if Pe<Pa %Unchoked
disp('Subcritical flow')
Pe=Pa: % Pressdo no orificio (Pa)
Te =Ts; % Temperatura no orificio (K
gsel= Cd*Ae*sgrt (Ps*rosl)* (sgrt (-2* (omega*log(Pa/Ps)+ (omega-1)* (1- (Pa/Ps))))/ (omega* ( (Ps/Pa)-1)+1})):
elseif PexPa tchoked
disp('Critical flow')

Pe = ene*Ps: % Pressdo no orificio (Pa)

Te =fzerot@P_VapDI,TG,[],Pe,i}; $ Temperatura no orificio (K)
gsel = 1l%RAe*sqgrt (Ps*rosl)* (ene/sgrt (omega) ) ;

end

else
if Ps»Pzat % Ligquido subreszfriado
disp ('Subcooled Liguid')
% Liguido subresfriado (Leung Method)
omegas = phims* (vlv/vos)4((Cpl(Ts)*Ts*Pvs(Ts))/vos)* ((viv/Lv(Ts))"2); % Cmega na pressio de saturacio
enes = Pvs(Ts)/Ps: % inverso da razdo de subresfriamento
enesc=(2*omegas)/ (l+2*omegas) ; % valor critico gue separa baixo de alto subresfriamento
erro=enes/enesc;
if enes »= enesc

disp{'Low subcooling') % Fluido flasheia antes do orificio

enec = fzero(@enecriticallow,l,[],omegas,enes)

Pe = enec*Ps; % Pressdo critica para baixo subresfriamento
if Pe<Pa % Unchoked flow (subcritical)

disp('Subcritical flow')

enec=Pa/Ps;

Pe=Pa:; % Pressdo no orificio (Pa)

Te =Ts; % Temperatura no orificio (K)
else
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disp('Critical flow')

enec=enec; % Choked flow (critical)
Pe = enec*Ps; % Pressao no orificio (Pa)
Te =fzexo(@P_VapoI,T0,[],Pe,i}; % Temperatura no orificio (K)
end
% wvazdo critica para baixo subresfriamento
gsel = (Ae*sgrt (Ps*rosl)*sgrt(2*(l-enes)+2* (omegas*enes*log(enes/enec) - (omegas-1)* (enes—enec))) )/ (omegas* | (enes/enec)-1)+1)

else
disp ('"Hight subcooling')

if Pwvs(Is)< Pa $ Subcritico
disp('Subcritical flow')
Pe=Fa; % Pressdo no orificioc (Pa
Te=Ts; % Temperatura no orificio (K)
else % Critico
disp('Critical flow')
Pe=Pvsz (T3} ; % Pressdo no orificio (Pa)
Te =Ts; % Temperatura no orificio(¥)
end
gsel = Cd*Ae*sgrt (2*rosl* (Ps-Pe));

end

end

end

D.4 Rotina “enecritical.m”

1
[l function F = enecritical (v, omega)

ene = y(1);

F = ene™2 + ((omega™2)-2%omega) *((l-ene)"2)+2% (omega™2) *log(ene) +2% (omega™2) * (1-ene) ;

- end

D.5 Rotina “enecriticallow.m”

function F = enecriticallow(y,omegas,enes)
enec = y(1);

F = ((omegas+(l/omegas)-2)/ (2%*enes))* (enec™2)-2* (omegas-1) *enec+omegas*enes*log (enec/enes) +1.5%onegas*enes-1;

end

D.6 Rotina “P_Vapor.m”

[ function F = P Vapor (x,P,i)

parameters;
T = =(1);
F = -P + exp(BL(i)+P2 (i) /T+P3 (i) *Llog(T)+P4 (i) % (T"BS(i))):

—-end
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D.7 Rotina Principal “Jet.m”

z

% Calculo inicial - Bifésico
%

clear all

clc;

Input; %Dados de entrada

g

% Calculo no Ponto de Liberagido

phime =(integral (Cpl,Tref,Ts)-integral (Cpl,Tref,Te) +phims*Lv (Ts))/ (Lv (Te)):
roel=rol (Te); %Densidade do liguido (kg/m*)

roev = (Pe*WM(i))/(R*Te); %Densidade do wvapor (kg/m*)

roe = 1/{((l-phime)/roel) + (phime/roev)); %Densidade total no orificio(kg/m*®)

if phime==0

gse =Cd*Re*sgrc(2*rosl*® (Ps-Pe)): tPara vazamento de liquido no orifico
us=sqrt (2* (Fs-Pe) frosl);

uel = gse/ (roe*he);

else

gse =Cd*Re*sgrt(2*roe® (Ps-Pe)); %(Para vazamento bifasico

ue = gse/ (Cd*roe*he);

end

wvle=vl (Te): $Viscosidade do liquido

vwe=vv (Te); $Viscosidade da fase vapor

ovgve = ((l+sgre(vlie/vve)* [ (WM(1) /WM (1)) (1/4)))"2)/ (sqrt(B) *sgre ((1+ (WM (1)/WM(i)))));
ogvve = ((l+sgrt(vve/vie)* ((WM(1)/WM(1))"(1/4)))"2)/ (sgrt(8) *sqre (1+(WM(1)/WM(i)))):
vm = (phime*vve)/ (phime+(l-phime)*ovgve) +((l-phime)*vle)/ (phime*ogvve+ (l-phime)); % Viscosidade da mistura de gas no filme
Ree = (de*ue)/vm; tNumero de Reynolds

roamb=roa (Pa,Ta):; tDensidade do ar

2

% Calculo das Condigdes Pds Expansdo

3

uf = ((Pe-Pa)*he)/(gss) + ue; $Velocidade do jato apds a expansdo (m/s)

phimf=1-( (integral (Cpv,Tref,Tb) -integral (Cpv,Tref,Te)+ (1-phime) *Lv (Te) +0.5% (uf*2-ue*2) )} /Lv (Tb) } ; %Fracdoc de vapor apds a =xpansio

%5e nesse ponto for liguido(phimf=0) ou vapor (phimf=1), a temperatura Tf deve
%ser calculada

% phimf=0;

3 TEf = fzerot@T_f,TO,[],TIEf,Te,phimE,phimf,ae,uf,i]

if phimf<0
phimf=0;

end

if phimf>1
phimf=1;

end

rofl =rol(Tk):

rofv = rov(Pa,Tb):

rof = 1/(((l-phimf)/rofl)+ (phimf/rofv)); 4Densidade média pds expansdo (kg/m*)

Af =(gse)/ (rof*uf); threa da segdo transversal (m=|)

gsf =rof*Af*uf;

bf = sgro(RE/pi()); %Raic expandido (m)

df = 2*bf;
S
% Calculo do Didmetro da Gota
S
osg—os (Tk) ; %2Tensdo superficial do wvapor
wlf=v1l (Tk) : $Viscosidade do liguido

Ref = (2*bf*uf)/vlf; tHuamero de Reynolds

Wef = (2%bf* (uf"~2) *rofl) osg; tHuamero de Weber

% Modelo recomendado pelo Yellow Book (m)

if Wef < ((Ref"(-0.45))*1l0e6) && Te < (1.11*Tb)
dl = 3.78.*bf.*sgrt (1+(3* (sgrt (Wef) ) . /Ref) )

d0 = 15.* (osg./ ( (uf™2) . *roamb) ) ;

% Modelo de Tilton & Farley

dd3 = 0.585% (1/uf) *sgrt (osg/rofl)

[dd2] = phast_diameter (Te,Pe,.Ta,Tk,Pa,us,de,L,1,1); %¥Modelo Phast JIPIIT

[ddl] = CCP5_diameter (Tk,Ts,Ta,FPa,FPe,uf,ue,phimf, rofl,rofv,1); %FMModslo CCES

dd=dd1l: % Didmetro médico da gota (SHMD)
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% Ajuste do coeficiente de arraste

if phime ==0

alfa = abs(0.5506-(0.00007*Ree))

else
alfa=0.0806:
end

$Valores iniciais para solugidoc das egquagdes diferenciais

%na regido bifidsica

glo=({l-phimf) *gs£f:
gard = 0;

qwo=0;

tetcald=0;

Py0 = (pi()}*(bE"2)*rof* (uf*2))*sin(tetald);
PxO=(pi{)* (bf"2) *rof* (uf"2) ) *cos (tetald) ;
xvl =(5*bf)*sgrt (rof/roamb) ;

hO = hs;

Xjetd = xvw0;
Yjeto=ho;
udyCt=uf*zin(tetad);
udxO=uf*cos (tetad)
=0 = =v0l;

mdO=rofl*® { (4/3) *pi () *((dd/2)"3));

Nd0=gl0/md0;
Td0o=Tk;
glcO=glO;
gvcl=gsf-gld;
TgOo=Tk;

CT = [0 5]»

G0 WO o O o0 de of o o0 oGP o o0 of oP o oR o oe

Vazdo inicial de liguido

Vazdo inicial de ar

Vazdo inicial de wvapor de &gua

ﬂngalo inicial

Momento
Momento
Posigdo
Posigdo
Posigdo

inicial do jato bifasico em y
inicial do jato bifasico em x
axial inicial {(virtual origin)

wertical inicial ( e altura inicial da agota)

inicial do jato bifasico

Bltura inicial do jato bifésico

Velocidade inicial da gota
Velocidade inicial da gota

Posigdo

inicial da gota

Massa inicial da gota

Namero inicial de gotas

Temperatura inicial da gota
Vazdo inicial de liguido

Vazdo inicial de vapor

Temperatura inicial do gés = da gota

CI= [gar0 Py0 Px0 XjetD ¥Yjet0 udy0 h0 Xx0 md0 Td0 gwl gsf gvc0 Tk]:;

abstol=le-10*cones (1, length (CI));

abstol (9)=1le-15;

option=s = odeset ('Events', @myevents, 'LbsTol',abstol, "RelTol',le-3);
[=,w] =ode23t (@ftwo3,CT,CI,options,g,R, WM, Pa,Ta,uw,Tb,gsf, WHa, gl0,dd, phimf, Tref,epsilon, RH, uf, Af, md0, rof, df, =xv0,1);

spp = s(sum({w=—real (w),2)==size(w,2),:):
z = wW(sum(w==real (w},2)==size(w,2),:);

garr = zt:,ll}:
Pyy=z(:,2);:
Pxx=z(:,3):
Xjett = z(:,4):
Yijett = z(:,5):
udyy = z(:,6):
hh=z(:,7):
Hux =z (:,8);
mdd=z (:,9):
Tdd = z(:,10);
gqww = =z {:,11);
gijett==z(:,12);
gvcc=z (:,13);
Tgr=z(:,14);

% No caso de ocorrer Rainout
del=-0.047;

sp = spp(hh>=del,1);
gar=garr (hh>=del, 1) ;
Py=Pyy (hh>=del, 1) ;
Px=Pxx (hh>=del, 1) ;

Xjet = Xjett (hh>=del,l);
Yijet = Yjett (hh>=del,l);
udy = udyy (hh>=del,1);
h=hh (hh>=del, 1) ;

Xx =Hxx (hh>=del,1);

md = mdd (hh>=del, 1)

Td = Tdd (hh>=del, 1)

gwWw = gww (hh>=del, 1) ;
gjet = gjett (hh>=del,1):
gve = gvcc (hh>=del, 1) ;
Tg =Tgr (hh>=del,1);

% getting rid of complex wvalues
% getting rid of complex values

[componente vy)
(componente X)
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if length(h)< length
disp('Rain out')
end

(hR)

for w=1:1length (¥x)

if gqwiw)<0 ||gw(w)<le-13
ow (w)=0;

end

end

Dd=( (md./xol (Td)).* (6./pi())) .~ (1./3):
ywmol=(RH/100) .* (Pwv (Ta)./Pa);

WMha (l1-ywmol) . *WHMa+ywmol . *0,.01802;
zeta=(ywmol.* (0.01802./WMha)) ./ (1- (vwmol
glo=gsf-qgve:

phil=glc./giet; %Fracdo massica de
phiv=gvc./giet; tFracdo massica de
phia=gar./qgjet; iFracdo massica de
phiw=gw./gjet; %Fracdo massica de

yw=( phiw.*(1./0.01802))./( phil.*(1./WM

ywvmass=zeros (length (Xjet),1):
yl=zeros (length(Xjet),1);
gwvv=zeros (length (Xjet),1);
gwll=zeros (length(Xjet),1l):
ywvmol=zeros (length (Xjet), 1) ;
Raz=zeros (length(Xjet),1l):
[l for w=1:length(¥iet)
Raz (w)=(Pwv (Tg (w)) ./Pa):
if ywiw) < Raz(w)
QW (W)= (w)
qwll (w)=0;
else

QWVY (W) =gw (W) . *YWVImass (W) ;
owWll (W) =W (W) —oqWv (W) ;

Nd=gl0/md0;

phimg=( (qar+gvc+gwv) ./ /giet) ;
yg=(gvc. S (gvctgar+qwv) ) ;
ywv={qwv./ (qvctgar+qwv) ) ;
roamb = roa(Pa,Ta):
roajet=roa (Pa,Tg):

rolcjet = rol (Td):
rowljet = rowl (Tg):
rowvijet =rowv (Pa,Tg):;
rovjet = rov(Pa,Tqg):

rog=l./(((l-yg-vwv)./roajet)+(vg./roviet)+(vwv./rowviet)):

ml=glc./ (glc+gwl) ;
xwl=gqwl./ (glc+gwl):
roljet = 1./((x1l./rolcjet)+
rojet 1./({{1-phimg) ./roliet)+

gM=sgrt (Px. 24Py."2);
ujet=gM./ (giet):

BRjet=gM./ ((ujet.”2).*rojet);
Rijet=sgrt (Ajet./pi()):

(xwl./rowljet)):
(phimg. frog)) :

%Variagio do didmetro da gota

3Fracdo molar de vapor de &gua no ar

tMassa molar do ar Gmido
.*(0.01802./WMha)));

liguido

vapor

ar

vapor de agua

{1))+phiv.* (1./WM(i))+ phia.* (1./WMa)+phiw.* (1./0

tNomero de gotas

$Fragdo de gas no jato
$Fracdo de vapor do componente em relacdoc ac gas
do
do
do
da
do
do

tDensidade ar no ambiente

$(Densidade ar no jato bifasico
tDensidade liquido no jato
$Densidade &dgua liquida no jato
vapor de Agua no jato
vapor do componente

%Densidade do gé&s no jato

tDensidade
tDensidade

$Fragdo do componente liguido
$Fracdo de agua liquida

%(Densidade total do liguido
%Densidade total do jato

$Momento do jato bifdsico
$Velocidade do jato bifésico
threa do jato

%Raio

sinteta=(Py./(pi().* (Rjet.”2).*rojet.* (ujet.”2))):

teta= asin(sinteta):

Vg = (gvc+gar+qwv) ./rog;
vd = ({¢.*pi().*((Dd./2)."3))./3).*Nd;
Kg = Vg./ ([Vg+vd) ;

ugas=(gvc+gar+gwv) ./ (rog. *Eg. *Ajet) ;

%ﬁngulo de inclinagdo do jato(em radianos)
$Volume de gés por segundo

$Volume ocupado pelas gotas por segundo
iFracgdo que o g&s ocupa no jato

$Velocidade da fase gas

cjmol=(yg.* (1L/WM(i)}) ./ (vg.* (L/WM{1) )+ (l-yg-ywv) . * (1/WMa) +ywv* (1/WHW) ) ;

VCOmp
Ccomp = (glc+gve) ./ (ujet.*Ajet):
udx=ujet.*cos (teta);

ud=sgrt (abs (udy) . "2+udx.™2) ;

(vg.* (1./roviet)) ./ (vg.* (1. /roviet)+(l-vg-vwv) .* (1. /roajet)+ywv.* (1. /rowviet));

tConcentragédo total do componente
tVelocidade axial da gota

(kg/m*)

tVelocidade relatiwva da gota

.01802) ) ;

$Fracdo molar de vapor de agua

yL{w)=( phil{w)* (1./WM(1i)))/( phil (w)* (1./WM(i})+phiv (w)*(1./WM(i))+ phia(w)*(1./WMa)+phiw (w)*(L./0.01802}));
ywvmol (w)=( (1-ywmol (w) -yl (w) ) * (Pwv (Tg (w))/Pa) )/ (1- (Pwv (Tg(w))/Pa)):
ywvmass (w) =((ywvmol (w)) ./ (ywvmol (W) + (1-ywvmol (w) ) * (WMa/WHM(1))) )

%Fragdo de vapor do componente
tem relacdo ao gas(volumétrica)
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% Célculo das constantes de decaimento (Regifo Bifdsica)

Tec=1/ ( (sqrt (rof./roamb)) . * ( (df) ./ (xv0))):

Cou=Tcc:

Cce=Tcc:

% Variaveis na linha central

Tcent={ (Tb-Td}.* (Tcc.*sqrt (rof./roamb) . * (AL. / ( (Xjet} )} }}+Td; FTemperatura

tModelo de Long

Ccentlong=l1.*Ccc.* (df./ ((Xjet))}).*sgrt (rof./roamb} ; iConcentracgdo wolumétrica
Ccentmaslong= (Ccentlong.*rofv) ./ (Ccentlong. *rofv+ (1-Ceentlong) . *roamb); %C:Dncent):sgéu massica
ccentmolmaxlong= (Ccentmaslong. * (1/WM(1))) ./ (Ccentmaslong.* (1/WM (1)} +(1-Ccentmaslong) . * (1/WMa)); *Concentracdo molar
Ugcentlong= (uf) . *Ceou.* (df./ ( (Xjet))) .*sgrc (rof. /roamb) ; 3Velocidade

resulttp = [gse ue phime uf phimf d0 dd3 dd2 d4ddl]:

resultp = [Xx Xx-xv0 h Dd Dd*1ef md md*le® ud Td Td-273.15 Tg Tg-273.15 ugas Tcent Tcent-273.15 Ugcentlong ccentmolmaxlong Yjet Xjet Xjet-xv0]l;
% Avaliacdo da taxa de evaporacgdo das gotas

% [dmddt]=drop (Td,Ta,Tqg,Tb,Tcent,Pa, rog,udv,ugas,teta,Dd,ud, vg,sp,1i);

% dmddtplot=-dmddt {1:length {sp),1);

figure (1)

subplot (2,2,1) ,plot (Xx,Dd) ,grid, xlabel {'Distance (m} ') ,ylabel {'Diamster (m) ')

subplot(2,2,2), plot(Xx,h),grid,xlabel ('Distance (m)"),ylabel ('heightm)"')

subplot (2,2,3), plot(Xx,md),grid,xlabel ('Distance (m)"'), ylabel('md(kg)')

subplot (2,2,4), plot(¥x,ud),grid,xlabel ('Distance (m)'), ylabel('ud(m/s)')

figure (2)

subplot (Z,1,1),plot (¥x,Tg),grid,xlabel ('Distance (m) '} ,ylabel {'Eas Temperature (K)'}

subplot (2,1,2),plot (Xx,Td),grid,xlabel ('Distance (m} "), ylabel ('Td(X)"')

figure (3)

subplot (3,1,1),plot (Xx,ujet),grid,xlabel ('Distance (m} "} ,ylabel ('Jet Velocity(m/s)"}

subplot (3,1,2),plot (Xx,ycomp)},grid,xlabel ('Distance (m)} '), yvlabel ('Volumetric fraction')
subplot (3,1,3),plot (Xjet,Yiet),grid, xlabel ['¥iet (m) '), ylabel{'Yiet(m)')

figure (4)

subplot (2,2,1) ,plot (Xjet,Ceentlong), grid, xlabel ("Raio(m) '}, ylabel ('Centerline concentration')
subplot (2,2,2), plot(Xjet,Ugcentlong),grid,xlabel ("Raio(m)'),ylabel('Centexline velocity')

% figure(5)

% subplot (2,1,2),plot{ Xx, dmddtplot.*1e5),grid,xlabel ('Distance(m)'),vlabel ('Vaporization Rate (kg/s)')

figure(g)
subplot (2,1,1),plot (Xx,Tcent),grid,xlabel ("'Distance (m) '), vlabel ('Centerline Temperature (K) ")
subplot (2,1,2),plot (Xx,Tg-273.15) ,grid,xlabel ('Distance (m) '), vlabel ('Gas Temperature (K) ')

% Values of the airborne mass flow rate vapour mass fraction, jet area

% and jet radius corrected for rain-out

gd=gse- (phimf*gse + (1 - phimf).*(1 - (Dd({end)./dd)."3).*gse); %0uantidade de liguido gue chowve

if Dd(end) > O && h(end)<=le-6&

%3Droplet diameter at ground lewvel

% Nett mass released to the air by the jet (kg/ls)

gsnettair = phimf*gse + (1 - phimf) * (1 - (d0/dd)"3) *gse;

phirainout = phimf/ (phimf+ (1-phimf)* (1-(d0/dd)"*3)); % Quality

Afrainout = Af*gsnettair/gse; ¥ Jet cross-section(m®)

bfrainout = sqgrt (Afrainout/pi);% Jet radius (m)

phimf = phirainout;

Af = Afrainout;

end

dizp('Vapour mass fraction at the exit ="): disp(phime);
disp('Vapour mass fraction after flashing ='); disp(phimf);
disp(' Mass flow rate|kg/s)="'); displgse):

disp('Jet velocity in exit(m/s) ='); disp(ue):;

disp('Jet wvelocity after flashing(m/=) ="); disp(uf):
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%

% Regido Monofasica

%

¥Valores de entrada
gargl=gar (end);
Pyg0=Py (end)
Pxg0=Px (end);
Pzg0=0;

Xogm0 =Xjet (end);
¥gmOo = Yjet(end):
qwgl= gw(end) ;
Zgm0=0; %linha central
Lel=(LEL(i)/100);
garj=gar (end) ;
Tjet=(Tg(end)):
Rj=Rjet (end) ;
gveg=gvc (end) ;

CTi = [0 45];

CIi= [garg0 gwgd gjet(end) Pyg0 Pxg0 Pzg0 Xgm0 YgmO Zgm0O Tjet]:
abstol=le-5*ones (1, length (CIi));

options = odeset ("&bsTol',abstol, "RelTol',le-3);

[sg,x] =ode23t (@gasdisp2,CTi,CIi,options,Ta,Pa,uw,qvceg,phinf, Th, Tref, gsf, epsilon,RE, rojet (end), garj,gjet (end) ,Rjet (end) ,Xjet (end) ,alfa,i);
garg=x(:,1):

awg=x (i, 2):

ajetg=xi:,3);

Pyg = x(:,4);

Pxg = x(:,5);

Pzg = x(:,6);

Xgm =x{:,7);

Tgm=x(:,8);

Zom=x(:,9):

Tgg=x(:,10);

for w=1l:length (Xgm)
if gwg(w)<0 ||gwg(w)<le-13

g (w) =0;
end
end
ywvmol=(RH./100) .* (Pwv (Ta) ./Pa); $Fracdo molar de agua no ar
Wha = (l-yvwvmol) . *WMa+ywvmol . *0,01802; $Massa molar do ar Gmido
zetag= (vwvmol.* (0.01802./WMha) )./ (1- (yvwvmol.* (0.01802. /WMha)));
qWVI=gWg ; %Vazdo de vapor de &agua
vgo=(gvc (end) ./ (gvc (end) +garg+gwvg) ) 2 $Fracdo de vapor do componente em relacdo ao gas
ywvg=(qwvyg./ (gve (end) +garg+qwvg) ) ;
roajetg=roa(Pa,Tgg): tDensidade do ar no jato
rowvjetg =rowv(Pa,Tgg):’ tDensidade do vapor de agua no jato
rovjetg = rov(Pa,Tgg): %Densidade da fase wvapor no Jjato
rogg=l./ ({(l-ygg-ywvg)./roajetg)+(vgg./rovjetg)+(ywvg./rowvijetg)):; % Densidades do gés no jato
gMg=sqgrt (Prg."2+Pyg."2+Pzg."2); tMomento do jato
ujg=qgMg./ (gietg): tVelocidade do gas
Ljetg=gietg./ (ujg.*rogg): threa da secgdo transversal
Rjg=sgrt (Ajetg./pi()): ERaio
sintetag=(Pyg./(pi().* (Rjg."2).*rogg.~ (ujg."2)) ] H
tetag= asin(sintetag): $Angulo de inclinacédo

%Verificando se o jato toca o solo para corregdc do raio
[-]for w=length (Xgm):1
if ¥gm(w)==(Rjg(w)*cos(tetagl))
Rig(w)=RAjetg(w) ./ (4.*¥Yom(w)}:
end
—end
[-]for w=length (Xgm):1
if ¥gm(w)<(Rig(w) *cos(tetagl))
Big(w)=Rjetg(w)./ (4.*Yom(w)});
tetag(w)= 0:

end
~end
ugasg=ujg; tVelocidade da fase gas
veompg = (ygg.*({1l./rovjetq))./(vgg.*(1l./rovjetg)+(l-ygg-ywvg) .* (1./roamb) +ywvg.* (1./rowvjetg)); %*Concentracdo média volumétrica

cimolg=(ygg.* (L/WM(i})) ./ (vgg.* (1/WM(1)}+(1-yog-ywvg) . * (1/WMa) +ywvg* (1/WMw) ) ; % Concentracgéo média molar

$Calculo da constante de decaimento na Regido Monofasica
e
$Velocidade e concentragdo

Ccg=1/{(sqrt(rojet (end) . /roambk)).* { (Z*Rjet (end) ) ./Xjet (end))):

% Temperatura

Cecg2={(Tcent (end)-Ta)/ (Tg(end)-Ta) )/ ((sqrt (rojet(end) ./ /roamk) ) .* [ (Z*Rjet (end) ) ./Xijet (end)) ) :
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%Variaveis na Linha Central

Ey

Ccentlongg=Ccentlong (end) . *Cog. * ( {2. *Rjet (end) ) ./ (Xgm) )} . *sgrt (rojet (end) ./roamb) ; $Concentragdo volumetrica
Ccentmasslongg= (Ccentlongg. *rofv) ./ (Cocentlongy. *rofv+ (1-Cocentlongg) . *roamb) ! $Concentracdo massica

ccentmolmaxlongg= (Ccentmasslongg. * (1/WM(i))) ./ (Ccentmasslongg.* (L/WM(1) )+ (1-Ccentmasslongg) . * (1/WHa) ) ; %Concentracdo molar
Ugcentlongg=(Ugcentlong (end) ) . *Ceg.* ( (2.*Rjet (end) ) ./ (Xgm) ) . *sgrt (rojet (end) . /roamb) ; %¥Velocidade

Tcentg3=(( (Tgg-Ta) .*Ccg2.* ((2.*Rjet (end) ) ./ (Xgm) ) . *sgrt (rojet (end) . /roamb) ) +Ta) ; $Temperatura

resulmp = [Xgm Xgm-xvO0 []1 [1 [1 [1 [1 [1 []1 [] Tgg Tgg-273.15 ugasg Tcentg3 Tcentg3-273.15 Ugcentlongg Ccentlongg Ygm]:

figure (7)
subplot (3,1,1),plot (Xgm, Tgg) ,grid,xlakel ('Distance (m) "), ylabel ('Temperature (K) ')
subplot (3,1,2),plot (Xgm, ycompg) ,xlabel ("Distance axial'),ylabel('Vol. Concentrati
subplot (3,1,3),plot (Xgm, Tcentg3, "b') ,grid,xlabel ('Distance (m) "), ylabel ("Cente

')

ine Temperature (K)')

figure (8)
subplot (2,1,1),plot (Xgm, Ygm) ,grid,xlabel ('Distance axial'),ylabel('Altura')
subplot (2,1,2),plot (Xgm,ujg),xlabel('Distance (m)"'),ylabel('Veloci

figure (9)
plot (Xgm, Ygm, "'k’ ,Xjet,¥jet, "r'),grid, xlabel ('Distance (m) ') ,yvlabel ("height (m) ")

% Unido dos graficos

figure (10)

plot(Xjet,ugas, 'r',Xgm,ugasg, 'L')

figure (11)

plot (Xjet,Tecent, 'r',Xgm, Tecentg3, 'b")

figure (12)

plot (Xjet,Tg, "x',Xgm, Tgg, 'b")

figure (13)

plot (Xjet,Ccentlong, "xr',Xgm, Ccentlongg, 'b")

% Raio Critico

Rcritico=real ((((sp+xv0)./5).*sgrt (-log(({(LEL(i)./100)./Ccentlong))))): $LEL
Rcriticog=real ((( (sg+sp (end)+xrv0)./5).*sqgrt (-log(( (LEL(1)./100)./Ccentlongg)))}))}: SLEL
Rcriticol=real((((sp+xv0)./5).*sgrt(-log((LEL(i)./200)./Ccentlong))}); %£1/2LEL
Rcriticogl=real ((((3g+sp (end) +xv0) ./5) . *sqgrt (-log ( (LEL (i) ./200) ./Ccentlongg)))): %1/ZLEL
Reritico2=real ((((sp+xv0)./5).*sgrt(-log((LEL(i)./400)./Ccentlong)))); %1/4LEL
Rcriticog2=real((((sg+sp (end) +xv0) ./5) . *sgrt (-log { (LEL (i) ./400) ./Ccentlongg)))):; %1/4LEL
% Volume Inflamével

%LEL

for n= 2:length(Xjet)

Vepl(n)=(pi/3).* ({(Rcritico(n)).*2)+(Rcritico(n)).* (Reritico(n-1))+((Rcritico(n-1)).72)).* (Xjet (n)-Xiet(n-1));:
Vtotpl=sum(Vtpl(l,1:n));

end

for g = 2:1length (Xgm)

if (¥gm(w)- (Roriticogl (w) *cos (tetag(w))))>=0

for m= 2:length (Xgm)

Vgl (m)=(pi/3)* (Rcriticog (m) ~Z+Rcriticog(m) *Reriticog (m-1)+Rcriticog (m—-1)*~2) * (Xgm(m)-Xgm (m-1))

Vtogl=sum (Vgl(l,1l:m));

end

else

for n= 2:length (Xgm)

Vgl (n)=(4/3).*% (Xgm(n)-Xgm(n-1))* (Rcriticog(n) *Rjg(n) +=sgrt (Recriticog (n) *Rjg (n) *Reriticog (n-1) *Rjg(n-1) ) +Rcriticog (n-1) *Rjg(n-1) ) :
Vtogl=sum (Vgl(l,1:n));

VIOT1=Vtotpl+Vtogl;

£1/2LEL

[ for n= 2:length (Xjet)
VEp2 (n)=(pi/f3) * (Reriticol (n) “2+Rcriticol (n) *Reriticol (n—1) +Reriticol (n-1) ~2) * (Xjet (n) -Xjer (n-1)) ;
Vootp2=sum(Vtp2 (1,1:n)};
end

[Clfor g = 2:length (Xgm)
if Yom(w)}>=(Rcriticeo2 (w)*cos(tetag(w))}

[ for m= 2:length (Xgm)
Vg2 (m)=(pi/3) * (Roriticogl (m) “2+Rericicogl (m) *Reriticogl (m—1)+Reriticog2 (m—1) ~2} * (Xgm (m) —Xgm(m-1) ) ;
Veog2=sum (Vg2 (1,1:m)):

- end

else
for n—= 2:length (Xgm)
Vg2 (n)=(4/3) . * (Xgm(n)-Xgm(n-1) ) * (Roriticogl (n) *RIg(n) +sgrt (Roriticogl (n) *RIg (n) *Roriticogl (n-1) *RIg (n—1) ) +Roriticogl (n—1) *RIg(n-1)) ;
Veog2=sum (Vg2 (1,1:n)):

VTOT2=VCotp2+Vtog2:

£1/4LEL
Clfor n= 2:length(Xjet)
VEp3 (n)=(pi/3) * (RCTitico2 (n) "2+RCTitico2 (n) *RETitico2 (n—1) +RCTitico2 (n-1) "2} = (Xjet (n) -Xjec (n-1})
Vtotp3—sum (Vtp3(1,1:m) )
end
Ffor g = 2:length (Xgm)
if Yom(w)>=(Rczitico2 (w)*cos(tetag(w)))
[l for m— 2:length (Xgm)
Vg3 (m)=(pi/3)* (Rcriticog2 (m) “24Rcriticog2 (m)} *Roriticog2 (m—1)+Roriticog2 (m—1) ~2) = (Xgm (m) —Xgm(m-1) ) »
Veog3=sum (Vg3 (1,1:m)):
- end
s=lse
for n= 2:length (Xgm)
Vg3 (n)=(4/3) .* (Xgm(n)-Xgm(n-1) ) * (Reriticog2 (n) *Rig (n) +sgrt (Rcriticog2 (n) *Rjg (n) *Reriticogs (n—1) *Rjg(n-1) )+Reriticog2 (n—1) *Rijg(n—1)) ;
Veog3=sum (Vg3 (1,1:n)):

VTOT3=VCotp3+Vtogs:
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resu=[VTOT1 VTOT2 VTOT3];

)

5 Isolinhas Verticais

figure (14)

plot (Xjet,h,'c 0o'),grid,xlabel ('Distance (m)"'),ylabel ('Drop height (m)")

hold on

handlel=plot (Xjet,max (0, real (Yjet-Rcritico.*cos(teta))), 'r',Xjet,max (0, real (Yjet+Rcritico.*cos(teta))), 'r',Xgm,max (0, real (Ygm-
(Rcriticog.*cos (tetag)))), 'r',Xgm,max (0, real (Ygm+ (Rcriticog.*cos(tetaqg)))), 'r'),grid,xlabel ('Distancia(m)"),ylabel ('Altura(m)"');
set (handlel, 'LinewWidth', 1) ;

hold on

handle2=plot (Xjet,max (0, real (Yjet-Rcriticol.*cos (teta))), 'm',Xjet, max (0, real (Yjet+Rcriticol.*cos (teta))), 'm',Xgm,max (0, real (Ygm—
(Rcriticogl.*cos(tetag)))), 'm',Xgm,max (0, real (Ygm+ (Rcriticogl.*cos (tetag)))), 'm'),grid,xlabel ('Distancia(m)"'),ylabel ("Altura(m)"');
set (handle2, 'Linewidth', 1) ;

hold on

handle3=plot (Xjet,max (0, real (Yjet-Rcritico2.*cos (teta))), 'b',Xjet, max (0, real (Yjet+Rcritico2.*cos (teta))), 'b',Xgm,max (0, real (Ygm—
(Rcriticog2.*cos (tetag)))), 'b',Xgm,max (0, real (Ygm+ (Rcriticog2.*cos (tetag)))), 'b'),grid,xlabel ('Distancia(m)"'),ylabel ("Altura(m)"');
set (handle3, 'Linewidth', 1) ;

hold on

handled=plot (Xjet,max (0, real (Yjet)), '-k',Xgm,max (0, real (Ygm)), ' '-k');
set (handled4, 'Linewidth', 1) ;
hold on

)

% Isolinhas Laterais

figure (15)

handlel=plot (Xjet,real (0O-Rcritico),'r',Xjet,real (0+Rcritico), 'r',Xgm, real (Zgm-

Rcriticog), 'r',Xgm, real (Zgm+tRcriticog), 'r'),grid, xlabel ('Distéancia (m)"),ylabel ('Largura (m)");
set (handlel, 'LinewWidth', 1) ;

hold on

handle2=plot (Xjet, real (0-Rcriticol), 'm',Xjet, real (0+Rcriticol), 'm',Xgm, real (Zgm-

Rcriticogl), 'm', Xgm, real (Zgm+Rcriticogl), 'm'),grid,xlabel ('Distancia(m)"'),ylabel ('Largura(m)"');
set (handle2, 'LinewWidth', 1) ;

hold on

handle3=plot (Xjet, real (0-Rcritico2), 'b',Xjet, real (0+Rcritico2), 'b',Xgm, real (Zgm-

Rcriticog2), 'b',Xgm, real (Zgm+Rcriticog2), 'b'),grid,xlabel ('Distancia(m)"'),ylabel ('Largura(m)"');
set (handle3, 'LinewWidth', 1) ;

hold on

for 1=1:length (Xjet)
Zjete (1)=0;

end

Zjet=Zjete';

handled4=plot (Xjet,Zjet, 'k',Xgm, Zgm, "'k') ;
set (handled4, 'LineWidth', 1) ;

hold on

grid on

hold off
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D.8 Rotina “CCPS_diameter.m”

Zl function [dd] = CCP5 diameter (Tk,Is,Ta,Pa,Pe,uf,ue,phinf, rofl, rofv,1}

parameters;
Propriedades;

% Digmetro por cuebra mecanica
Wec = 11;

dpl = (Wec*os(Tb))/(roa(Pa,Ta)* (uf*2)):

% Didmetro por flashing break-up

gama = k1(Th)/ (rofl*Cpl(Tk)):

uac = uf-ue; % Velocidade de aceleragéo

Cbub = phimf* (rofl/rofv)*sqgrt (pi () gana) ; % Taxa de crescimento da bolha

ububy (Chub™2)# ( (10el0) ™~ (1/3)); % Velocidade de crescimento da bolha
urel = zgrt (uac*Z+ubub™2);

dp2 = (Wec®os(Tkh))/ (rofv* (urel"2)):

% Didmetro representativo
dpn = min(dpl,dp2).;
if dpn=—dpl
disp('CCP5_Mechanical break up')
else
disp('CCP5_Flashing break up')
end
% Didmetro médio
—dd = dpn*exp(2.5% (log(l.8)"2));

D.9 Rotina “Phast_diameter.m”

[ function [dd] = phast_diameter (Te, Pe,Ta,Ib,Pa,ue, de,L,Cdl, i)

parameters;
Propriedades;

cdi=1;
TO0=300;
Tsata = fzero (8P Vapor,TO,[1,Pa,i); 3Temperatura de saturagio & Pa

DTsh = Te-Tsata; 2Grau de superaquecimento

Wew = (rov(Pe,Te)*(ue"2)*de)/os(Te};
phi = 1-exp(-2300% (rov(Pe,Te)/rol(Te))}:

DTsha = (Lv({Te}/Cpl(Te))* (rov(Pe,Te)/rol (Te))*48* ((Wev” (-1/7})/phi); %Inicio da zona de transicdo (ponto &)

DTshB = (Lv(Te)/Cpl (Te))* (rov(Pe,Te) /rol (Te)} ) *108* { (Wev” (-1/7)) fphi) ; $Fim da zona de transiglo (ponto B)
ddmin = 10e-6; fMenor tamanho de gota atingido
ddB = BOe-€: %Tamanho de gota no fim da regido de transicdo

3Célculo do tamanho médio da gota considerando guebra mecénica
L de = L/de;
if L_de»0.1 && L_de<50
L de = L/de;
elseif L de<=0.1
L de = 0.1;
elseif L de>50
L de = 50;
end

Reld = (rol(Te)* (ue/Cdl)*de)/vl(Te};
WelQ = (rol (Te)*((ue/Cdl)~2)*de)/os(Te);

ddh = de* (74* (Wel0" (-0.854))* (Rel0"0.441) * (I_de"0.114)* ( (¥l (Te) /vlw(273.15))"0.971}* ( (o5 (Te) /osw(273.15) )~ (-0.368) } * ( (rol (Te) /rowl (273.15) )" (-0.107)));

if DTsh <= DTshA
disp ('Phast M
dd=dda;
elseif DTsh > DTshA && DIsh <=
disp ('Phast T sition
dd= ddA- (( {DTsh-DTsha) / (DTShBE-DTsha) ) * (ddA-ddB) ) ;
elseif DTsh > DTshB
disp ('Phast_Fu
dd= max (ddmin, (min (dd&, ddB) - (le-7* (DTsh-DTshB)) ) ) ;
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D.10 Rotina “myevents.m”

function [value,isterminal,direction] = myevents(s,w,WM,1i)
isterminal = [1, 1]:
direction = [0, 0];

parameters;
Propriedades;

% differential wariables
gar=wil):

Py = wi2):

Px = w(3):

Xjet = wi4);

Yijet=w(5);

4--—-Drop model--—--
udy = wig):
udx = wi(7);

h=w(8)
Xx = w(9);
md= w(l0);

Td = w(ll):;

Avn = 6.02214076e223;

rod=rol (Td);

Dd= ((md/rod)* (6/pi()))"(1/3):

% estimation of molecular diameter

vmol = WM{i)/ (rod*Avn); % molecular volume

dmol = 2% (3*vmol/ (4%pi))*(1/3); % molecular diameter

value (1) = Dd - dmol; % simulation must stop when the droplet disapears before hitting the ground

% value = [Dd - dmol, h<=0];

value (2) = h-0; % simulation must stop when there is droplet hitting the ground

D.11 Rotina “ftwo3.m”

function dF = ftwo3(s,w,q,R,WM, Pa,Ta,uw, Tk, gsf,WHa,gl0,dd, phimf, Tref,epsilon,RH, uf, Af , md0, rof, df, xv0,1)

parameters;
Propriedades;
dF = zeros(size(w));

E———-Jet model--—--
gar=wi(l);

By = w(Z):

Px = wi(3):

¥iet = wi(4d);:
¥ijet=w(5):

%———-Drop model--—-—-
udy = w(&);

h=w(7):

Xx = w(g):

md= wi(9);:

Td = w(l0):

qu=w (11} ;
gijet=w(1l2):
gqve=w(13):
Tog=w(l4);

if qw<0 || ow< le-13
qw=0;

end

Dd= ({md/rol(Td))}*(&6/pi{))})*{1/3):
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FS
T3 jet model

FOrs

ywmol=(RH/100) * (Pwv (Ta)/Pa): %Fracdo molar de wapor de Agua no ar
WMha = (l1-wywmol) *WHat+ywmol*0.01802; %Massa molar do ar Gmido

zeta=(ywmol* (0.01802/WMha) )/ (1- (ywmol* (0.01802/WMha)) )

gloc=gsf-gvc; $Vazdo de liguido do componente
Raz=(Pwv (Tg) /Pa); %Raz&0 de vapor de &gua

phil=glc/qgjet: $Fragdo méssica de liguido do componente
phiv=gvc/giet; 3Fragdo massica de vapor do componente
phia=gar/gjet; %Fracdo massica de ar

phiwv=cw/gjet; %Fragio m&ssica de &gua

yi=( phil* (1I/WM(i)))/( phil* (1/WM(i))+phiv¥ (1/WM(i))+ phia® (1/WMa)+phiw® (1/0.01802)):
ywyl=ywmol/yl;

%Para o caso de haver &gua condensadsa
if ywyl < Raz
yWwvmass=1;
=g ;
quwl=0;
else
ywvmol={ (1-ywmol-y1) * {Pwv (Tg) /Pa) )/ (1- (Pwv (Tg) /Pa)):

vwvmass =((ywvmol)/ (ywvmol+( (1-ywvmol)* (WMa/WM(1)))));

WV=CW* YWVIasSs ;

qWl=gw—gwv;
end
Nd=gl0/md0; sNimero de gotas
phimg=( {gar+gvc+quv) /giet) ; $Fragdo de gas no jato
vo=(aqvc/ (gvctgar+aqwv) ) ; 3Fragdo de vapor do componente no gas|
ywv=(quwv/ (gve+gar+quv) ) 2 %Fragdo de vapor de agua no gas
roajet=roa (Pa,Tqg); $Densidade do ar no jato bifisico
rolcjet = rol (Td): %Densidade da fase liquida do componente
rowljet = rowl(Tg): $Densidade da fase liguida da agua
rowvjet =rowv(Pa,Tg): %Densidade da fase vapor da &gua
rovijet = rov(Pa,Tqg): %Densidade da fase wapor do componente
rog=l/(((1-yg-ywv) froajec)+(yg/roviec) + (ywv/rowvjet)); % Densidade do gis no jato
xl=glc/ (glc+gwl) ; %Fragéo do componente no liguido
xwl=qwl/ (glc+qgwl) ; %Fracdo de agua no liguido
roljet = 1/ ((xl/rolciet)+ (xwl/rowlijet)): %Densidade total da fase liquida

rojet = 1/ (((l-phimg) /roljet)+ (phimg/rog)); %Densidade total do jato

qM=sqrt (Px"2+Py~2) ; tMomento do jato bifasico

wiet=alt/ (giet) ; $Velocidade do jato bifésice

Ajet=glt/ ((ujet~2) *rojet); sirea do jato

Rjst=sqgre (Rjet/pi()); tRaio

sinteta=(Py/ (pi()* (Rjet"2) *rojet® (ujet*2)));

teca= asin(sinteta); % Angulo de inclinacio do jato(em radianos)
Vg = (gvc+gar+qwv)/rog; % Volume de gas por segundo

vd = ((4*pi(}*((Dd/2)"3))/3)*Nd; % Volume ocupado pelas gotas por segundo
Kg = Vo/ (Vg+Vd) ; % Fragdo ocupada pelo gés

ugas= (gqvetgar+qwv) / (rog*Kg*Rjet) ; $Velocidade da fase gas

roamb=roa (Pa,Ta): sDensidade do ar no ambiente

$Ar arrastado no jato

dF (1)=(2%pi () * (Riet) *roa(Pa,Ta) * (0.0306%sqrt (rojet/roa (Pa,Ta) ) *abs (ujet-uwicos (teta) ) + (0.5%abs (sin(teta) ) *cos (teta) ) *uw+1* (epsilon*Riet) ™ (1/3))) * (1/ (1+zeta)) :
$Fluxo de momento na diregdo y

if teta>=-pi/2 && teta<l

dF (2)=(pi () * (Rj=t"2) *g* (roamb-rojet)+0.3%pi () * (Rjet) *roamb* (uw"2) *cos (teta) *sin (teta) *abs (sin (teta)));
elseif teta>=0 && teta<pi/2

dF (2)=(pi() * (Riet™~2) *g* (zoamb-rojet)-0.3%pi [} * (Riet) *roamb* (uw"2) *cos (teta) *sin(teta) *abs (sin(teta))):
end

$Fluxo de momento na diregdo x

dF(3) = uw*dF (1) + (0.3*pi()*Riet*roamb* (uw"2)*abs((sin(teta))~3)):

% Deslocamento do jato em x

dF (4)=cos (teta) ;

% Altura da linha central

dF (5)=sin(teta);

%----Drop model----—
3 Film
% Na teoria do filme, as propriedades da mistura de gés e vapor sio avaliadas

% na temperatura e concentragdo de referé&ncia

Treffilm=Td+ (1/3)* (Tg-Td): % Temperatura de referéncia
Pvsd = Pvs(Td); % Pressio de vapor na superficie da gota(Pa)

xseq=Pvsd/Pa; % Fragdo molar

¥s =((xseq)/ (xseqg+((l-xseq) * (WHa/WH(i))))): % Fragdo de vapor deo componsnte na superficie da gota (méssica)
Yreffilm = ys+(1/3)* (yg-vs); % Concentracio de referincia (méssica)
xref=(Yreffilm* (1/WM(i)))/ (Yreffilm* (1/WM(i))+(l-¥reffilm)*(1/WHa)):% Concentracic de referéncia (molaz)
WHMGE = xref*WM(i)+(l-xref) *WMa; % Peso molar do gés no filme
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% -——Propriedades no filme-——

rovifilm = rov(Pa,Treffilm); % Densidade do vapor no filme

roafilm = roa(Pa,Treffilm); % Densidade do ar no filme

romfi = 1/ ((Yreffilm/rovfilm)+((1-Yreffilm)/roafilm)); % Densidade da mistura de vapor no filme mais o gés livre

wvvfilm = vv (Treffilm); % Viscosidade do vapor no filme

vafilm = va (Treffilm); % Viscosidade do ar no filme

ovgvE = ((l+sqgro(vviilm/vafilm)* ( (WMa/WM(i))"(1/4)))"2)/(sqrc(8)*sqro( (1+ (WM (i) /WMa)))):

ogvvE = ((l+sgrt(vafilm/vvEilm)* ( (WM(i)/WMa)~(1/4})) "2}/ (sqgrt(B) *sqgrt (1+ (WMa/WM(i})))):

wvgfm = (xref*wvfilm)/ (xref+(l-xref)*ovgvE) +((l-xref)*vafilm)/ (xref*ogvvi+(l-xref)); % Viscosidade da mistura de gas no filme
karfilm = kar (Treffilm): % Condutividade térmica do vapor no filme

kvfilm = kv (Treffilm); % Condutividade térmica do ar no filme

ovg = ((l+sqgrt(kvfilm/lkarfilm)* ( (WHa/WM (1)) (1/4)))"2)/ (Sgrt (8) *sqrt ((1+(WM(i)/WMa)))):

ogv = ((l+sgrtikarfilm/kvEilm)* ( (WM (i) /WMa)" (1/4)))"2)/ (sgrt(8) *sqgrt (1+(WMa/WHM(i))));

kgfm = ((xref*kvfilm)/(xref+(l-xref)*ovg)) +(((l-xref)*karfilm)/ (xref*ogv+(l-xref))); % Condutividade térmica da mistura de g&s no filme
Cpmf = Cpv(Treffilm) *Yreffilm +Cpva (Treffilm)* (1-Yreffilm); % Capacidade calorifica do gas no filme

%-—-Difusividade no filme

WMAE = 2% (1/((1/(WM(i)*1000))+(1/ (WMa*1000)))):

% Diffusivity model (Wilke and Lee in The Properties of Gases and Liguids)

epsilonk a = 97;

epsilonk b = 1.15*Tb;

epsilonk ab = sqgrtiepsilonk a*epsilonk b);

Tast = Treffilm/epsilonk_ab;

omegaD = 1.06036/ (Tast”0.15610) + 0.19300/exp(0.47635%Tast) + 1.03587/exp(l.52996+*Tast) + 1.76474/exp(3.89411%Tast);
rob = rol (Tk);

Vb = 1/ ((rob/ (WM(i)*1000))/1000); %Volume molar do liguido & Tb

sigmaa = 3.62;

sigmakb = 1.18*%(Vb™(1/3)):

sigma_ab = (sigmaa+sigmab)/2;

Dm = le-4%((3.03 - 0.98/sqrt(WMAB))* (le-3) = (Treffilm~ (3/2))/((Pa/le5)*sqrt (WMAB) * (sigma ab"~2)*omegaD)); % Difusividade da mistura

Sc = vgfm/ (romfi*Dm) 7

Pr = (Cpmf*vgfm)/kgfm; % Prandc number
udgv=udv-ugas*sin (teta); $Velocidade relativa na diregéo y
RE= (Dd*abs (udgy) *rog)/vgfm; $Numero de reynolds da gota

if ys>=0.99

BM=1;
else
BM = (vs-vg)/(l-vs);
end
if BM==-1
BM=-0.9%8;
end

% Determinando BT
% Nimeros de Schmidt e Nusselt modificados
if RE<=1 && (Pr>0.25 && Pr<l100) && (Sc>0.25 && Sc<100)
frep =1:
Sh = 14((1+RE*Sc)~(1/3))*Erep;
Na = 1+( (1+RE*Pr)*~ (1/3)) *frep;
elseif RE>1l && RE<=400 && (Pr>0.25 && Pr<100) && (S5c»0.25 && Sc<l00)
frep = RE™(0.077):
Sh = 1+((1+RE*Sc)~(1/3))*frep:;
Nu = 1+((1+RE*Pxr)~ (1/3)) *frep:
else YRE>400
Sh=2+0.6* (RE® (0.5) )} * (Sc™ (1/3) ) ;
Nu=2+0.6% (RE~(0.5) ) * (Pr™(1/3)):
end

FM = ((14BM)"~0.7)* (Log (1+EM) /BM) ;
Shm = 2+ ((Sh-2)/FM);

%Processo iterativo para determinar BT
BT=BM:; % estimativa inicial
Le = kgfm/ (romfi*Dm*Cpmf);
if Le>l
Le=l;end
if Le==1
BT=BM:
FT = (({1+BT)*0.7)* (log(1+BT)/BT):
Num =2+ ( (Nu-2)/FT):
else

iter=0;
tol = 0.0001;
error = 0.1;
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_l]while {error > tol)

FT = ((1+BT)"0.7)*(log(l+BT)/BT);

Wum =2+( (Nu-2) /FT):

ph = (Cpv(Treffilm)/Cpmf)* (Shm/Num)* (1/Le);
BTn=( (14+BM) “ph) -1:

if BTn—-1
BIn=-0.89;

end

error = abs (BIn-BT);

BT=BTn;

iter=iter+l;

if iter >= 20; break; end
rend

end

tCoeficiente de Arraste CD

if RE<=0.1
if RE=—0
RE=0.0001;
end
CD = 24/RE:

elseif RE>0.1 && RE<=1000
CD=(24/RE) * { (1+0.15%RE) *0. 687} ;
elseif RE>1000
CD=0.44;
end

3Coeficiente para uma gota evaporando
if BM<0.738
aM=1;
elseif BM>=0.78
aM=0.75;
end
CDev=(CD/ ( (1+BM) ~(aM) })
udx=ujet*cos (teta); $Velocidade da gota na direglo axial
ud=sgrt (abs (udy) *2+udx"2) ; IV

locidade relativa da gota

% Velocidade wertical da gota

dF (6) =((g*{((rog)/rol(Td))}-1})-((CDev*(pi()* ({(Dd)"2)/4))*(0.5*rog*udgy*abs (udgy}})/ (md))) ud:
% Trajetoria
dF (T)=udy/ud; Fhltura

dF (8)=(udxtuw) fud; % Posigdo horizontal

% Massa da gota

dF (8} =-pi*Dd* romfi*Dn* Shm* log (14BM) fud;

% Temperatura da gota

if Td<TIb

dF (10} = (pi*Dd*Nun*kgfm* (Tg-Td) * (Log (1+BT) /BT) /ud+dF (9) * (Lv (Td) + (Cpv (Td) -Cpl (Td) ) * (Td-Tref) ) ) / (md*Cpl (Td) ) ;
elseif Td>=Th

dF (10) = (pi*Dd*Nun*kgfm* (Tg-Td) fud+dF (%) * (Lv (Td) + (Cpv (Td) -Cpl (Td) } * (Td-Tref) ) } / (md*Cpl (Td) ) ;

end

dF (11)=zeta*dF (1) $Vazdo da vapor de Agua
dF (12)=dF (1) +dF (11} sVazdo total
dF (13)=-Nd*dF (%) ; $Vazio de vapor

3Temperatura da fase géas

~dF (14)=(integral (Cpva,Tg,Ta) *dF (1) 4+dF (11) * (integral (Cpwv, Tg, Ta) + (1-ywvmass) *Lwv (Tg) } - (Nd* { (integral (Cpv, Tg, Td) -Lv (Td) ) *dF (9) +md*Cpl (Td) *dF (10} } } ) / (Cpv (Tg) *qvc+Cpva (Tg) *gar+Cpwv (Tg) *aw) »
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D.12 Rotina “gasdisp2.m”

function dF =
gasdisp2 (t,x,Ta,Pa,uw,gvcg,phimf, Tb, Tref, gsf,epsilon,RH, roj,gar]j,qj,Rj,Xj,alfa, i)

clc;
parameters;
Propriedades;

dF = zeros(size(x));
%-—---Jet model----
gqarg=x(1l);
awg=x(2) ;
qjetg=x(3);

Pyg = x(4);

Pxg = x(5);

Pzg = x(6);

Xgm =x(7) ;

Ygm=x (8) ;
Zgm=x (9) ;
Tgg=x(10) ;

if Ygm<O
Ygm=0;
end

if qwg<0 || qwg< le-13
qwg=0;
end

5

ywvmol=(RH/100) * (Pwv (Ta) /Pa) ; $Fracdo molar de agua no ar
WMha = (l-ywvmol) *WMa+ywvmol*0.01802; $Massa molar do ar umido
zetag= (ywvmol* (0.01802/WMha) )/ (1- (ywvmol* (0.01802/WMha))) ;

qwvg=qwg;
ygg=(qvcg/ (gqvcg+garg+qwvg) ) ; $Fracdo de vapor do componente em relagdo ao
gas

ywvg=(quwvg/ (qvcg+garg+qwvg) ) ;

roamb = roa (Pa,Ta); % Densidade do ar no ambiente
roajetg=roa (Pa, Tgg) ; % Densidade do ar no jato bifasico
rowvjetg =rowv (Pa,Tgqg) ;

rovijetg = rov(Pa,Tgqg) ;

rogg=1/ (((l-ygg-ywvg) /roajetqg) + (ygg/rovjetqg) + (ywvg/rowvjetqg)); % Densidade do gas no jato
gMg=sqrt (Pxg"2+Pyg"2+Pzg"2) ; % Momento do jato bifésico

oe

Velocidade do jato bifésico
Area do jato

ujg=qMg/ (gjetq) ;
Ajetg=gjetg/ (rogg*ujg) ;

o0

Rjg=sqgrt (Ajetg/pi()); % Raio
sintetag=(Pyg/ (pi () * (RJg"2) *rogg* (ujg”2)));
tetag= asin(sintetaq); $ Angulo de inclinac&o do jato(em radianos)

$Correcdo do raio para dispersdo no solo
if Ygm==Rjg*cos (tetag)

Rjg=Ajetg/ (4*Ygm) ;
end

if Ygm>=Rjg*cos (tetag) %Jato elevado

sintetag=(Pyg/ (pi () * (Rjg"2) *rogg* (ujg"2))); X

tetag=asin(sintetagq); % Angulo de inclinag¢do do jato(em radianos)
$Ar arrastado no jato

dF (1)=(2*pi () * (Rjg) *roamb* ((alfa) *sqrt (rogg/roamb) *abs (ujg-

uw*cos (tetag) )+ (0.5%abs (sin (tetag)) *cos (tetag) ) *uw+l* (epsilon*Rjg) ~ (1/3))) *(1/ (1l+zetaqg));
$Vapor de agua

dF (2)=zetag*dF (1) ;

%Massa total

dF (3)=dF (1) +dF (2) ;

$Fluxo de momento na direcgdo y

if tetag>=-pi/2 && tetag<0

dF (4)=(pi()*(Rjg"2) *g* (roamb-

rogg) +0.3*pi () * (Rjg) *roamb* (uw"2) *cos (tetag) *sin(tetag) *abs (sin(tetag)));

elseif tetag>=0 && tetag<pi/2

drF (4)=(pi () * (Rjg"2) *g* (roamb-rogg) -

0.3*pi()* (Rjg) *roamb* (uw"2) *cos (tetag) *sin (tetag) *abs (sin (tetag)));



173

Apéndice

end

$Fluxo de momento na direcgdo x

dF(5) = uw*dF (1) + (0.3*pi()*Rjg*roamb* (uw"2) *abs ((sin(tetag))"3));
% Momento na direcdo lateral

drF(6) = 0;

[

% Deslocamento do jato em x
dF (7)=cos (tetag) ;

% Altura da linha central
dF (8)=sin (tetag) ;

dF (9)=0;

else $Dispersdo no solo
Rjg=Ajetg/ (4*Ygm) ;
tetag=0; Angulo de inclinacdo do jato(em radianos)

uspread=Pzg/ (gjetqg) ; Velocidade de espalhamento lateral

duds= (dF (5) *cos (tetag) +dF (4) *sin (tetag) +dF (6) * (uspread/ujg) -ujg*dr (3)) /gjetg;

dAds=( ((dF (3) /rogg) ~duds*Ajetqg) / (ujg)) ;

%$Velocidade de arraste de ar

uent=((alfa)*sqgrt (rogg/roamb) *abs (ujg-

uw*cos (tetag) )+ (0.5*abs (sin (tetag) ) *cos (tetag) ) *uw+l* (epsilon*Rjg) ~ (1/3));

SAr

dF (1) =((4*Ygm+ (Ajetg/ (2*Ygm) ) ) *roamb* ( (alfa) *sqrt (rogg/roamb) *abs (ujg-

uw*cos (tetag) )+ (0.5*abs (sin (tetag)) *cos (tetag) ) *uw+1l* (epsilon*Rjg) ~ (1/3))) * (1/ (1+zetaqg)) ;
$Vapor de agua

dF (2)=zetag*dF (1) ;

%$Massa total;

dF (3)=dF (1) +dF (2) ;

$Momento em y

oo

Raio corrigido

oo

oe

drF (4)=0;
%$Momento em x
dF (5)=uw*dF (1) -g* (rogg-roamb) * ( ( ( (dF (3) /rogg) —duds*Ajetqg) / (ujg)) *Ygm+ ( (Ygm/Ajetqg) * (dAds) -

(((4* (Ygm”~2))* ( (uent+uspread) /ujg)) /Ajetqg) ) *Ajetq) ;

%$Momento em z

dF (6)=4* (Ygm"2) *g* (roamb-rogg) ;

$Deslocamento do jato em x

dF (7)=cos (tetag) ;

$Variacdo da altura da linha central

dF (8)=((Ygm/ (Ajetg)) * (dAds) - ((((4*Ygm"2)) * ( (uent+uspread) /ujg) ) /Ajetqg));
dF (9)=0;

end

$Temperatura do gés

dF (10)=(Cpva (Tgg) * (Ta-Tgg) *dF (1)) / (Cpv (Tgg) *qvcg+Cpva (Tgg) *gqarg+Cpwv (Tgg) *qwg) ;
end



