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Introducao

O projeto de pesquisa Desenvolvimento de
mecanismos cinéticos reduzidos para a simulacao de
chamas e a utilizacdo de softwares matematicos para
sua Interpretacao tem como objetivo obter mecanismos
cinéticos reduzidos para diferentes combustiveis e
também explorar softwares matematicos. O estudo
apresentado aqui consiste na utilizacao do Scilab para a
analise da ordem de magnitude dos coeficientes das taxas
de reacdo de mecanismos cinéticos detalhados,
contribuindo na obtencdo de mecanismos cinéticos
reduzidos.

Objetivos

« Objetivo do projeto: Obter mecanismos cineticos
reduzidos para diferentes combustiveis e também
explorar softwares matematicos.

 Objetivo do trabalho: Utilizar o software Scilab para
a analise da ordem de magnitude dos coeficientes
das taxas de reacao de mecanismos Ccinéticos
detalhados, contribuindo na obtencao de
mecanismos cinéticos reduzidos.

Reducao de Mecanismos Cinéticos

A combustao € um processo de oxidacao rapida, em gque
ha liberacao de luz, calor, normalmente de intensidades
variaveis.
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Um mecanismo cinético reduzido pode ser determinado
obtendo Inicialmente um mecanismo esgueleto, e depois
aplicando, por exemplo, as hipoteses de equilibrio parcial
e regime permanente para obter um mecanismo cinético
reduzido. Os mecanismos esgueleto sao obtidos atraves
de meéetodos que removem as espécies e reacoes de
menor importancia do mecanismo detalhado, como
atraves das analises de sensibilidade, da componente
principal, do Jacobiano e do metodo DRG (Direct Relation
Graph).

DRG — Direct Relation Graph

 Método baseado na teoria dos grafos.

« Elimina as espécies menos importantes, com alto grau
de precisao.

« Mapeia o0 acoplamento entre as espécies de um
mecanismo, em um grafo direcionado.

 Grau de acoplamento
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Resultados obtidos com o Scilab para o
mecanismo do H,
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Consideracoes Finais

« A pesqguisa proporcionou um aprendizado na area da
combustao e em programacao.

* O Scilab é um software gratuito e de facil programacao.
 Foram calculados os coeficientes das taxas de reacao para
0 mecanismo cinético do hidrogénio (eliminacao de reacoes
de menor importancia).

« O processo da obtencao de mecanismos cinéticos
reduzidos esta sendo automatizado.
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