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Analise do grau de acoplamento entre as espécies quimicas envolvidas na combustdo do
metano através do método DRG

Eduardo Boff Ribeiro, Greice da Silva Lorenzzetti Andreis
Instituto Federal de Educacéo, Ciéncia e Tecnologia do Rio Grande do Sul
Céampus Caxias do Sul

A modelagem computacional é uma parte essencial nas pesquisas em combustdo, por
envolver um grande numero de espéecies reagindo em inUmeras reacGes quimicas. A
combustdo requer a resolugdo de n + 5 variaveis para cada ponto do espago, sendo uma
variavel para a massa especifica, trés para a velocidade, uma para a energia (pressdo, entalpia
ou temperatura) e n para as fracbes massicas das espécies. A maioria dos mecanismos
cinéticos detalhados envolve um grande nimero de espécies, sendo n maior que 50 para
muitos combustiveis de hidrocarbonetos simples. Como a simulagdo numérica de tais
mecanismos possui um alto custo, devido ao numero de reacbes envolvidas, mecanismos
cinéticos reduzidos sdo empregados para a simula¢do numérica.

A reducdo de mecanismos cinéticos detalhados geralmente é realizada utilizando o
conceito de sensibilidade ou o conceito de taxa de reacdo. Dentre os métodos desenvolvidos
na literatura para remover espécies e reagdes menos importantes de mecanismos cinéticos
detalhados, destaca-se 0 DRG (Directed Relation Graph) que identifica e elimina as espécies
menos importantes com alto grau de precisdo através do mapeamento do acoplamento entre as
espécies de um mecanismo cinético em um grafo direcionado, a partir do calculo das taxas de
reacao.

Ap6s a analise deste grafo, que inicia em certas espécies pré-selecionadas
(combustivel, oxidante e principais poluentes), espécies ndo alcancadas pela analise séo
consideradas ndo importantes e removidas do mecanismo, gerando um mecanismo esqueleto.
O grau de acoplamento € obtido pela expressao r,5 = W onde 7,45 € 0 coeficiente

=1, LUV L
de contribuicdo normalizado, N o numero de reagGes no sistema, v,; 0 coeficiente
estequiométrico da espécie A na reacdo i, w; a taxa de reacdo da reacdo i, e 65; vale 1 se a
espécie B € um reagente na reacao i, e zero em caso contrario. O coeficiente de contribuicao
normalizado entre cada par de espécies é um elemento de uma matriz. Cada elemento satisfaz
arelacdo 0 < ryp < 1. Se 14 € 154 possuem valores altos, significa que as espécies A e B sao
acopladas. Nesse caso, essas espécies devem ser mantidas no mecanismo.
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A taxa de reacio w; é dada pela expressdo w; = ki I j=1,n[{1j] , onde [4;] representa
a concentracdo da espécie A;, n € o numero de espécies, e o coeficiente da taxa de reagéo é

obtido através da equacdo modificada de Arrhenius k = ATPe~Fa/RT onde A é o fator de
frequéncia, T a temperatura, f 0 expoente da temperatura, E, a energia de ativacdo, € R a
constante dos gases ideais.

Este trabalho consiste na implementacdo do método DRG para a andlise do
acoplamento entre as espécies presentes no mecanismo de combustdo do metano, propondo
um mecanismo cinético esqueleto para este combustivel. A automatizacdo deste processo vem
sendo desenvolvida em Scilab, que é um software gratuito e de facil programacdo. Os
resultados serdo comparados com resultados encontrados na literatura.

O trabalho faz parte do projeto de pesquisa “Desenvolvimento de mecanismos
cinéticos reduzidos para a simulacdo de chamas e a utilizacdo de softwares matematicos para
sua interpretacdo”, que Vvisa obter mecanismos cinéticos reduzidos para diferentes
combustiveis e tambeém explorar softwares matematicos.
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