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Introducao

A modelagem computacional € uma parte essencial nas
pesquisas em combustao, por envolver um dgrande
numero de espécies reagindo em Iinumeras reacoes
guimicas. A combustédo requer a resolucao de n + 5
variaveis para cada ponto do espaco, sendo uma variavel
para a massa especifica, trés para a velocidade, uma
para a energia (pressao, entalpia ou temperatura) e n
para as fracoes massicas das espécies. A maioria dos
mecanismos cinéticos detalhados envolve um grande
numero de espécies, sendo n maior que 50 para muitos
combustiveis de hidrocarbonetos simples. Como a
simulacdo numerica de tails mecanismos possui um alto
custo, devido ao numero de reacdoes envolvidas,
mecanismos cinéticos reduzidos sao empregados para a
simulacao numeérica.

Objetivo do projeto de pesquisa “Desenvolvimento de
mecanismos cinéticos reduzidos para a simulacao de
chamas e a utilizacdo de softwares matematicos para
sua interpretacao”. Obter mecanismos cinéticos
reduzidos para diferentes combustiveis e tambéem
explorar softwares matematicos.

Objetivo do trabalho: Analisar o grau de acoplamento
entre as espécies do mecanismo de 214 etapas para a
combustao do metano atraves do método DRG (Direct
Relation Graph), obtendo um mecanismo cinetico
reduzido.

Metodologia

O mecanismo cinético detalhado utilizado nessa pesquisa
para a combustao do metano € composto por 214 etapas
elementares [2].

001-CH4 +H > CH3 + H2
002 - CH4 + OH - CH3 + H20
003 -CH4 + O 2 CH3 + OF
004 - CH4 + HO2 - CH3 +

1202

213 - OH + H2 2 H + H20
214-0+OH > 02 + H

A reducdo de mecanismos cinéticos detalhados
geralmente € realizada utilizando o conceito de
sensibilidade ou o conceito de taxa de reacao. Dentre
0S metodos desenvolvidos na literatura para remover
espécies e reagcdbes menos Iimportantes de
mecanismos cinéticos detalhados, destaca-se o DRG
gue Iidentifica e elimina as espécies menos
Importantes com alto grau de precisao através do
mapeamento do acoplamento entre as espécies de

partir do calculo das taxas de reacao [1]. Um

esquema da técnica é apresentado a sequir.
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Mecanismo Esqueleto do Metano

A — Fator de frequéncia

T — Temperatura

f — Fator de frequéncia

E, — Energia de ativacao

R — Constante dos gases ideais

|A;] — Concentragédo da espécie A na reagéo j
n — NUmero de espécies

N — Numero de reacoes

v; ; — Coeficiente da espécie j na reagao i

dp; — Vale 1 se a espécie B € um reagente na reagao i €
Zero em caso contrario

Resultados

* Analise da ordem de magnitude dos coeficientes das
taxas de reacao (resultados 2014);
* Implementacao do método DRG (Scilab);

 Mecanismo reduzido para o metano (em processo de
obtencao).
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