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O projeto de pesquisa “Desenvolvimento de mecanismos cinéticos reduzidos para a
simulacdo de chamas e a utilizacdo de softwares matemadticos para sua interpretacdo” tem
como objetivo obter mecanismos cinéticos reduzidos para diferentes combustiveis e também
explorar softwares matematicos. O estudo apresentado aqui consiste na utilizacdo do Scilab
para a andlise da ordem de magnitude dos coeficientes das taxas de reacdo de mecanismos
cinéticos detalhados, contribuindo na obten¢do de mecanismos cinéticos reduzidos.

As simulacdes computacionais com mecanismos cinéticos detalhados sdo complicadas
pela existéncia de radicais altamente reativos que induz a uma rigidez significativa para o
sistema de equagdes governantes, devido as diferencas nas escalas de tempo das conversoes
entre espécies. Consequentemente, existe a necessidade de desenvolver, a partir desses
mecanismos detalhados, os correspondentes mecanismos reduzidos com menos varidveis e
rigidez moderada, mantendo a precisdo e a abrangéncia dos mecanismos cinéticos detalhados.

Os mecanismos cinéticos sao formados por intimeras etapas elementares. Para a
oxida¢cdo do hidrogénio sdo usadas frequentemente 9 espécies e 19 reacdes elementares,
enquanto que para a oxidacao do iso-octano sdo utilizadas 3600 rea¢des elementares entre 800
espécies quimicas, aumentando drasticamente o nimero de equagdes a serem resolvidas.
Dessa forma, mecanismos de reacdo simplificados sao frequentemente adotados para
descrever o processo de combustao.

Um mecanismo cinético reduzido pode ser determinado obtendo inicialmente um
mecanismo esqueleto, e depois aplicando, por exemplo, as hipéteses de equilibrio parcial e
regime permanente para obter um mecanismo cinético reduzido. Os mecanismos esqueleto
sdo obtidos através de métodos que removem as espécies e reacdes de menor importancia do
mecanismo detalhado, como através das anédlises de sensibilidade, da componente principal,
do Jacobiano e do método DRG (Direct Relation Graph).

O DRG, que é um método baseado na teoria dos grafos, é capaz de identificar e
eliminar, rapidamente e automaticamente, as espécies menos importantes com alto grau de
precisdao. O método DRG mapeia o acoplamento entre as espécies de um mecanismo cinético
em um grafo direcionado. Apds a andlise desse grafo, que inicia em certas espécies pré-
selecionadas (combustivel, oxidante e principais poluentes), espécies nao alcangadas pela
andlise sdo consideradas ndo importantes e removidas do mecanismo, gerando um mecanismo
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coeficiente de contribui¢do normalizado, N o nimero de reagdes no sistema, v, ; o coeficiente
estequiométrico da espécie A na reacdo i, w; a taxa de reacdo da reagdo i, e dp; vale 1 se a
espécie B € um reagente na reacdo i, € zero em caso contrario. O coeficiente de contribuicao
normalizado entre cada par de espécies € um elemento de uma matriz. Cada elemento satisfaz
arelacdo 0 < ryp < 1. Se ryp € 154 possuem valores altos, significa que as espécies A e B sdo
acopladas. Nesse caso, essas espécies devem ser mantidas no mecanismo.

esqueleto. O grau de acoplamento € obtido pela expressdo ryp = , onde 745 € O
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O calculo da taxa de reagdao w; é obtido pela expressao w; = k; [] j=1,n[Aj] 7t onde
[Aj] representa a concentragio da espécie Aj, n € o nimero de espécies, € o coeficiente da

taxa de reacdo é obtido através da equacio modificada de Arrhenius k = ATPe~Fa/RT onde A
¢ o fator de frequéncia, T a temperatura, § o expoente da temperatura, E, a energia de
ativacdo, e R a constante dos gases ideais.

O trabalho consiste em determinar a ordem de magnitude dos coeficientes das taxas de
reacdo através da equagdo modificada de Arrhenius, para posteriormente incluir esses
resultados na andlise realizada pelo método DRG. No momento, o projeto apresenta-se em
fase inicial. A automatizacdo do processo estd sendo realizada com a utilizacdo de
programacdo em Scilab, por esse ser um software gratuito e de facil programacao.



