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Resumo. Neste trabalho, a técnica de redugdo de mecanismos complexos de combustéo,
apresentada em trabalhos anteriores, é desenvolvida para condigbes do reator de
deslocamento ideal. Este reator é simulado por um conjunto consecutivo de reatores de
mistura ideal. O algoritmo de reducéo € constituido de trés etapas: método de engajamento,
analise das substancias e analise das reacdes. Na Ultima etapa é aplicado o método de
aproximacdo ao limiar por “passos”. Este método apresenta uma seguranca satisfatoria e
permite incluir no mecanismo reduzido as reagdes importantes e excluir as reagoes
insignificantes. O algoritmo desenvolvido foi aplicado para o sistema reagente “CH, + ar”.
O mecanismo original leva em conta 131 reacdes e 28 substancias. A redugéo foi executada
para misturas pobres, estequiométricas e ricas; em pressdo atmosférica e temperaturas de
1600 até 2400K. O volume do mecanismo reduzido cresce com o aumento do teor de metano
na mistura inicial. Calculos comparativos foram feitos para um fluxo unidimensional
adiabético. Os resultados mostraram boa correspondéncia entre as caracteristicas de
combustéo obtidas para o mecanismo completo e mecanismos reduzidos.
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1 INTRODUCAO

Os atuais mecanismos de combustdo das espécies combustiveis sdo descritos por
mecanismos detalhados de reagBes e contém dezenas de espécies e centenas de reacOes
(Glaude et al., 2000; Lindstedt et al., 2000). Desta forma, devido ao grande volume
computacional, eles ndo podem ser introduzidos nos sistemas de modelagem de fluxos
reagentes multidimensionais. Assim, nos ultimos anos foram desenvolvidas véarias abordagens
para reduzir os mecanismos de reagdes, levando em conta que a maioria das reacOes e das
espécies apresenta pouca influéncia nos processos de combustdo e pode-se ndo considera-las.
Estas abordagens foram publicadas em numerosos trabalhos tais como: Glarborg et al. (1986),
Tiafeeng et al. (2001), Spilimbergo et al. (2007), Maas et al. (1992), entre outros. Entre eles
pode-se destacar:

— 0 método de andlise das velocidades: Sun et al. (2010) e Xin et al. (2008);

— 0 método PCA - Principal Component Analyses: Kalamatianos et al. (1998) e Tiafeeng et
al, (2001);

— intrinsic low-dimensional manifold method :Maas et al. (1992);

e para cada umdeles existem vérias versdes, por exemplo: Direct path flux analysis method —
PFA (Sun et al., 2010); Principal component analysis of matrix F with simulation error
minimization method — SEM PCAF method (Nagy et al., 2009).

Além disso, alguns pesquisadores propdem algoritmos que sdo combinagBes desses
métodos (Kalamatianos et al., 1998 e Peters et al., 1987). E conhecido (Nagy et al., 2009) que
0 problema da reducéo é um problema inverso e praticamente é impossivel criar um unico
mecanismo reduzido 6timo para um meio reagente complexo. A formulagdo do problema, ou
seja, a area de aplicacdo, o esquema bésico e o conjunto das caracteristicas procuradas, em
consideravel medida determinam o tamanho e a composi¢do do mecanismo reduzido.

Em trabalho anterior (Spilimbergo et al., 2014) foi proposto o algoritmo de redugéo e foi
executada a reducdo do mecanismo de combustdo do propelente “CHs+ ar” em esquema
basico do reator de mistura ideal (RMI). O mecanismo reduzido obtido (Tabela 1) pode ser
aplicado ao volume quase homogéneo, quando os produtos de combustdo s&o rapidamente
misturados com os reagentes.

Tabela 1. Reagdes do F( .,y = 1 )-mecanismo para, P = latm, T,=2700,...,1800K e § = 0.02.

Nr Reacdo Tap Nr Reacdo Tap

2R H+O, = O+OH 2700 | 27R CHs+H = CHs+H; 2700
4R H,+OH = H,0+H | 2700 | 29R | CH4+OH = CH3+H,O | 2700
5R | OH+OH=H,0+0 | 2700 | 33R CH3+0O = CH,0+H 2700
6R | H+OH+M = H,O+M | 2600 | 47R | CH,O0+OH = HCO+H,0 | 2700
13R | H+O,+M = HO,+M | 1800 | 48R | HCO+M = CO+H+M | 2700
15R | HO,+H=OH+OH | 1800 | 49R HCO+H=CO + H; 2700
24R | CO+OH=CO,+H | 2700




Entretanto o uso desse mecanismo as condi¢des de combustdo (ou seja, ao reator de
deslocamento ideal) conduz a resultados erroneos. Assim, no presente trabalho o mesmo
algoritmo de reducéo é aplicado em esquema béasico do reator de deslocamento ideal (RDI),
que se simula a partir do conjunto de reatores de mistura ideal sucessivos (Fig. 1).
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Figura 1. Apresentacdo do reator de deslocamento ideal através de reatores de mistura ideal sucessivos
z=1,...,n; (n, - quantidade de reatores).

2 FORMULACAO DO PROBLEMA E ASPECTOS MATEMATICOS

Para desenvolver a técnica da reducdo foram supostas as condigdes a seguir.

— Preliminarmente foi determinado o mecanismo “completo” de reagdes (C—mecanismo) para
0 sistema regente pesquisado.

— Foi escolhido o conjunto das espécies prescritas: reagentes, principais produtos de
combust&o, etc.

— Foram prescritos os indicadores de reducdo: o limiar para método de engajamento (¢, ) e 0s
limiares para excluséo das espécies (,) e reagdes ().

— Foi determinada a area de aplicacdo do mecanismo reduzido, ou seja, os intervalos de
alteracdo dos parametros: o, (coeficiente de excesso do oxidante), T, (temperatura

caracteristica) e P (presséo). Esta area é determinada pelos intervalos: [a,, (max)...o . (Min)],
[P(max)..P(min)] e [T,(max)...T.(min)], onde neles foram estabelecidos os pontos para a
reducéo.

— Para cada ponto do espago o, , T, e P deve ser obtido o mecanismo local (L-mecanismo)
e 0 mecanismo “global” (G-mecanismo) sera formado por acoplamento dos mecanismos
locais.

— No algoritmo de formacdo do mecanismo reduzido tem que ser incluido o método de
solucdo das equacdes da cinética quimica.

O modelo matematico é apresentado pelas equacfes da cinética quimica na forma
exponencial (Naumov, et al., 2003) para cada z-ésimo reator:
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B; — simbolo da i-ésima substancia; m; - indice de participacdo na reagdo j da particula

catalitica M (m; =1, se a particula M participa na j-ésima reagdo e m; =0 de maneira

oposta); k; — constante de velocidade da j-ésima reacao; A fracbes molares da i-

ésima espécie nos (z-1)-ésimo e z-ésimo reatores; n., m, — nimero de espécies e reacdes no

meio reagente; t,, — tempo de residéncia no z-simo reator; p, = > r,p; — massa molecular
i

média no z-simo reator; y; — massa molecular da i-ésima espécie; R, — constante universal

de gas; u;, r, — massa molecular média e fracad molar da i-ésima espécie na entrada do z-
ésimo reator.
As Egs. (1) séo integradas em relacdo ao tempo até a obtencdo do estado estacionério

(mas quimicamente desequilibrado). A composi¢do inicial no reator é quimicamente
equilibrada com valores prescritos de o, , T, e P.

Para integrar as Eqs. (1) € aplicado o método implicito como uso do jacobiano (Oran et al.,
1987) até o momento que t; =10t,, quando praticamente o estado estacionario € atingido

com valores r." e T,. Mas, depois (para obtencdo dos resultados com maior precisio)

resolve-se o sistema de equacBes algébricas, que se obtéem se as derivadas nas Egs. (1) forem
igualadas as zeros

Estas equacoes sdo resolvidas pelo método de Newton. Para a composigdo resultante
serdo formados os L-mecanismos. Os fragmentos necessarios para a nossa técnica de redugéo
séo as resolucdes das Egs. (1) com derivadas igualadas as zeros quando sé&o alteradas as

constantes k. Estes calculos sdo executados também pelo método de Newton.

3 ALGORITMO DA REDUCAO DE MECANISMOS

O esquema RDI é usado geralmente para resolver problemas unidimensionais de
combustdo, quando a temperatura inicial do propelente fica acima da temperatura de
autoignicdo e a combustio ocorre sem a formagio de uma frente de chama. E conhecido que
RDI pode ser apresentado por um conjunto de reatores consecutivos de tipo RMI (Fig. 1),



quando no primeiro reator entram os reagentes e do Ultimo reator saem os produtos de
combustdo. Neste caso, para reduzir 0 mecanismo, é possivel aplicar a técnica de redugéo
(Spilimbergo, et al., 2014) usada sucessivamente para cada RMI. No entanto, o processo de
combustdo no RDI é organizado de forma diferente (sem a mistura global dos produtos de
combustdo com os reagentes e sem a linha “extingdo”). Portanto, as temperaturas
caracteristicas Ty podem ser consideradas como as temperaturas iniciais dos reagentes To=Ty,
selecionadas do intervalo[Tx(max)...'l'x(min)]. Além disso, para simplificar o algoritmo de

reducéo para cada ponto (o, ,T,, P ) considera-se que em cada RMI a temperatura é

constante (igual Ty), sugerindo que o calor das reacBes, serd retirado, provendo um fluxo
isotérmico. Tendo em conta estas disposi¢des, o algoritmo de reducéo para cada z-ésimo
reator incluira 3 etapas colocadas a seguir.

Método de engajamento. Descrito detalhadamente em Spilimbergo et al. (2007). O conjunto
de reacOes gerados a partir do C—mecanismo é chamado LE-mecanismo reduzido.

Reducdo por substancias. Nesta etapa (detalhada em Spilimbergo, et al. (2014)) a partir do
LE-mecanismo é gerado um conjunto de rea¢Bes chamado de LS—mecanismo reduzido.

Reducdo por reacOes. A técnica dessa anélise € semelhante a metodologia utilizada na reducéo
por substancias (Spilimbergo, et al., 2014). O erro nesta etapa é definido pela Eq. (6).

_ |in(LS)—'in(LF)|
83_max| ) | (6)

onde y;(C)y;,(LS),y,(LF) sdo os valores y. =-Inr, obtidos pelos C, L e LF-
mecanismos, respectivamente.

No entanto, adicionalmente nesta etapa é aplicado um “método de aproximacao ao limiar
(s por passos”. De acordo com este método, no inicio fixa-se um limiar baixo (por exemplo,
31 = (3/16) e sdo excluidas do mecanismo as reagBes com errosd; < {3;. Em seguida, o
limiar aumenta (por exemplo, (32 = (3/8) e sdo excluidas as reagdes com errosd3< (3,, €
assim por diante, até atingir o limiar (. Esta técnica permite evitar:

- ainclusdo das reagdes insignificantes no mecanismo reduzido;
- a exclusdo de reagdes significativas do mecanismo.

O mecanismo resultante chama-se LF-mecanismo para um ponto da reducéo.
Acoplando-se 0s LF-mecanismos para todos esses pontos, obtém-se o GF-mecanismo
reduzido.

4 REDUCAO DO MECANISMO DE REACOES PARA O MEIO “CH, +
AR”

A aplicacdo da técnica descrita foi realizada para mistura “CHs + ar”. O mecanismo
completo de sua queima, foi apresentado em Glarborg et al. (1986) e é composto por 28
substancias e 131 reagBes. A espécie N, foi considerada inerte. A formagdo do GS-
mecanismo ¢é realizada para a seguinte area de alteracdo dos pardmetros do sistema reagente:
O o= 0.66,...,1.42; P =1 atm. 7, = 1600,...,2400 K com passo 47, = 200K. As substancias

prescritas foram: CH;, O, N, CO; e H;O. Os limiares foram: { = 0.02 (método de



engagamento); { = 0.02 (para andlise das espécies). Para a andlise das reacdes foi nomeado
limiar superior {3 = 0.016 com passos: {31 = 0.001; (32 = 0.002; (33 = 0.004; (34 = 0.008;
(35=Cz = 0.016. Os tempos de residéncia em um conjunto de sucessivos reatores foram
definidos pelo intervalo Ig(rp)z —14...—4 com passo h = 0.6 (o valor t, em segundos),

determinando n, = 15 reatores.

p

4.1 Meio reagente sob a,, =1

O GF-mecanismo resultante para mistura estequiometrica é mostrado na Tabela 2, onde
Nr é o nimero da reagdo no C—-mecanismo, Ty € a temperatura caracteristica e z 0 niUmero do
reator para os quais a reagdo Nr foi detectada a primeira vez.

Tabela 2. Mecanismo reduzido e a sequéncia de incluséo de reagfes para oy, =1, P =1 atm (; = 0.016),
T, = 2400...1600.

Nr Reacéo Tx | 2 Nr Reacéo Tx
2* H+0O, = O+OH 2400 | 4 38* CH3+0, = CH30+0 2400
4* H,+OH = H,0+H | 2400 | 6 39* | CH30+M = CH,O+H+M | 2400
5* | OH+OH=H,0+O |2400| 6 47* | CH,0+0OH = HCO+H,0 | 2400
6 | HtOH+M =H,O0+M | 2400 | 13 | | 48* | HCO+M = CO+H+M | 2400
13* | H+O,+M = HO,+M | 1800 | 13 | | 49* HCO+H = CO+H;, 2400
15 | HO;+H=O0OH+OH | 1800 | 13 58 CH,+OH = CH,O+H | 2400
24* | CO+OH=CO,+H |2400| 6 83* CH3+CH; = C;Hg 2000
26* | CHy+M = CH3+H+M | 2400 | 4 85* | CH3+CHs; = C;Hs+H, | 2400
27* | CHs+H =CHs+tH, |2400 | 4 90* | CyHes+CH3 = CoHs+CH4 | 2000
28* | CH4+O =CH3+OH | 2400 | 5 92* | CyHs+M = CoHs+H+M | 2000
5
6
5

29* | CHs+OH = CH3+H,0 | 2400 97 CyHs+0 = HCO+CH3 | 2400
33* | CH3+O = CH,O+H | 2400 109 CyH2+0 = CH,+CO 2400
37 | CH3+0; = CH,O+0OH | 2400

OO OO |OO | OO |0 |01|01|N

O mecanismo de redugdo comeca a ser formado quando Ty = 2400K, passando
sucessivamente pelos reatores (do primeiro até o décimo quinto). Para cada reator sdo
executados célculos: pelo C-mecanismo e pelos LE, LS e LF-mecanismos. A avaliagdo do
impacto da reagdo na terceira etapa é determinado pela Eq. (6) e a reacdo é incluida se 8; > .
Como pode ser visto, durante o processo de calculo nos reatores 1, 2 e 3, no LF-mecanismo
ndo é incluida nenhuma reacgéo, pois os tempos de residéncia nestes reatores sdo infimos (de
0.83 para 2.8 ps) e as concentragbes das substancias prescritas praticamente sdo inalteraveis,
ou seja, 03 << (a.

Mas j& no reator 4 a composic¢ao da mistura comega a alterar-se e no LF-mecanismo séo
incluidas trés reacbes (para as quais 63 > (3) de decomposi¢cdo dos reagentes. Depois, 0
processo de combustéo ocorre nos reatores 5 e 6. As concentracdes das substancias prescritas
séo alteradas significativamente e, portanto, sdo identificadas reagcdes de combustéo que séo
importantes e que sdo selecionadas no LF—mecanismo (6 reagGes no reator 5 e 10 rea¢des no
reator 6). Nestas reacBes sdo envolvidas espécies intermediarias importantes, que estdo



incluidas no mecanismo reduzido. No reator 7 a trajetéria de alteracdo das substancias se
torna mais estavel e outras reacdes ndo sdo detectadas, ou seja, ndo ultrapassam o limiar (s
(embora o tempo de residéncia aumente, contribuindo para a identificagdo de reagcbes mais
lentas mas importantes). Depois disso, somente uma reacdo excede esse limiar (no reatorl3) e
como resultado, para Ty = 2400K, é formado o LF-mecanismo composto por 20 reacdes.

Em seguida constitui-se 0 LF-mecanismo para Tx = 2200K, que inclui todo o conjunto de
reagOes geradas para Ty = 2400K. Portanto, apenas as reagdes detectadas como significativas
somente para Ty = 2200K podem ser incluidas nesse mecanismo. No entanto, para esta
temperatura tais reagdes (passando por todos 15 reactores) ndo foram identificadas. A seguir
forma-se um mecanismo para Ty = 2000K. Como pode ser visto da Tabela 2 o LF-mecanismo
considera ainda 3 reacdes: 83, 90, 92 (todas no reator 8). Finalmente, para Ty = 1800K este
mecanismo foi complementado com as reacdes 13 e 15 (reator 13) e no resultado é formado o
GF-mecanismo (quando (3 = 0.016), consistindo de 25 reagdes.

O GF-mecanismo reflete o principal caminho da transformacéo dos reagentes (CHs, O5),
em produtos de combustao (H,O, CO,) através de radicais e espécies intermediarios: CHs, H,
O, OH, CH30, CH;0, HCO, CO. Varias alternativas de formacdo dos produtos de combustdo
passam através de reagcBes com baixas velocidades, por isso o GF-mecanismo ndo €
complexo.

Pela mesma logica foi gerado o GF-mecanismo com (3 = 0.008 e outros parametros
constantes. Este mecanismo € constituido por 32 reagGes. Ambos 0s mecanisms reduzidos
foram verificados no modelo do fluxo adiabético reagente unidimensional do propelente
"CH4 + ar" paraa,.,= 1; P = 1 atm. 7o = 1600K. Os resultados dos célculos para o C-

mecanismo (0 mecanismo completo (Glarborg et al. (1986)) e GF—mecanismo sdo mostrados
nas Figuras 2 e 3.
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Figura 2. Alterac&do da temperatura e das fragdes molares O, e CH, (para o.q, = 1; To = 1600K; P = latm.)
com uso do C—mecanismo (¢) e GF-mecanismos (--- & =0.008), (— & =0.016).

Como é visivel, as caracteristicas dos processos para todas as variantes sdo bastante
proximas e com a diminuicdo do limiar (3 as diferencas em relagdo ao o C—mecanismo séo
reduzidas. E necessario marcar, que para o problema do RDI, o uso do mecanismo reduzido
formado pelo esquema Unico do RMI (Tabela 1), conduz a caracteristicas de fluxo
substancialmente errdneas. Essa discrepancia surge purque em Unico RMI os produtos de
combustdo misturam diretamente com os reagentes. 1sso é incongruente ao modelo RDI. Em



particular, comparando as Tabelas 1 e 2 pode-se notar que o radical CHzO (que é importante
para a combustdo em RDI) ndo foi incluido no mecanismo reduzido para um unico RMI.
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Figura 3. Alteracéo das fragbes molares O,, H,O e CO; (para Oy, = 1; Tp = 1600K; P = latm) com uso do
C-mecanismo (¢) e GF—-mecanismos (--- {3 =0.008), (— & =0.016).
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Figura 4. Alteragéo da temperatura e das fracdes molares O, e CH, (para 0.y, = 1.42; T, = 1600K;
P=1atm) com uso do C-mecanismo () e GF—mecanismo (— ; = 0.016).

Com os mesmos limiares, quantidade e tamanhos dos reatores foi executada a redugéo
do C-mecanismo para a mistura reagente com o, = 1.42, P = 1 atm, Ty = 1600K,...,2000K

(passo ATy = 200K). O GF-mecanismo resultante inclui 21 reacdo: reaces marcadas com um
asterisco (*) na Tabela 2 e a reacdo:

C,H,+ OH = CH,0+CHjs (7)

Evidencia-se, que esse mecanismo é mais simples (do que parac.,, = 1), com 0 mesmo
esquema basico da combustdo do metano:



CH, — CH; — (CH,0,CH,0) - HCO — CO,
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Figura 5. Alteracéo das fragdes molares O,, H,O e CO, (para O p, = 1.42; T, = 1600K; P = latm) com uso
do C—mecanismo () e GF—-mecanismo (— &3 = 0.016).

O hidrogénio gerado neste processo interage com O, transformando-se em agua. No
mecanismo GF(a,, = 1.42) ndo foram incluidas as espécies CH, e C;H, Enquanto isso as
substancias C,Hs, CoHg (intermediérias) e outras apresentam um papel pequeno na ignicéo.
Nas Figuras 4 e 5 é mostrada uma comparacdo das caracteristicas da combustdo no reator
adiabatico RDI para mecanismos completo e reduzido. E visivel que o mecanismo reduzido
prevé processo de ignicdo satisfatoriamente e céalculos adicionais mostraram que com a
diminuicdo de (s, os resultados obtidos por mecanismos reduzidos tornam-se mais proximos
com os resultado do mecanismo original.

4.2 Meio reagente rico

O mecanismo original de combustdo de metano retirado de (Glarborg et al., 1986), foi
limitado no intervalo 0.66 <o, <1.42e consistia de 131 reagbes. Mecanismo para meios
mais ricos é muito mais complexo em virtude da geragdo de hidrocarbonetos pesados,
formacdo de fuligem e podem incluir 500 reagdes (Marinov et al., 1996). Portanto, foi
implementada uma reducdo do C—mecanismo para o, = 0,66. A reducao foi realizada sob os
mesmos limiares e tamanhos de reatores, quando P = 1 atm, Ty = 1600K,...,2000K (passo
ATx=200K). O GF-mecanismo resultante & composto por 38 reagBes (Tabela 3). Esse
mecanismo é mais complexo em comparagdo com o GF(a,, = 1)-mecanismo, embora o
esquema basico de combustdo do metano nédo se altere (ver Eg. (8)). No entanto, um papel
mais importante desempenham as rea¢des com hidrocarbonetos ndo saturados (“precursores”

de fuligem) que definem o caminho da formagéo de CO e H, e as velocidades dessas reagdes
determinam a composi¢do dos produtos de combustdo. A Tabela 3 evidencia que a queima



comeca no reator 7 (selecionado a reacdo 2). A maior parte das reacfes sdo incluidas no
mecanismo reduzido nos reatores 9 e 10 e as Ultimas reacdes (lentas) nos reatores 11, 13 e 15.

Tabela 3. Mecanismo reduzido e a sequéncia da incluséo de reagdes para o.q, = 0.66; P =1 atm
(£:=0.016), T, = 2000...1600.

Nr Reacdo Ty Z Nr Reacdo Ty Z
2 H+0,=0+0H 2000 | 7 59 CHy+ OH= CH+H, O 2000 | 10
3 H,+O=H+OH 2000 | 10 68 CH+H=C+H, 2000 | 10
4 H,+OH=H,0+H 2000 | 10 71 CH+0,= HCO+0O 2000 | 10
5 OH+ OH=H,0+0 2000 | 10 77 C+ OH=CO+H 2000 | 10
10 | H+H+H, O=H,+H,0 | 2000 | 11 83 CH3+CHs3=C;Hs 2000 | 9

24 CO+ OH=CO2+H 2000 | 10 85 CH3+C1H3=CyHs+H> 2000 | 9

26 CHs+M=CH3+H+M 2000 | 9 87 CyoHs+H=C,Hs+H, 1800 | 14

27 CHs+H=CHs+H, 2000 | 9 90 | CoHet+C1H3=CyHs+CH4 | 2000 | 9

28 CH4+0=CHs+ OH 2000 | 9 92 CoHs+M=C,Hs+H+M 2000 | 9

29 | CHs+ OH=CH3+H,O | 2000 | 9 96 CyoHy+H=CyHs+H, 2000 | 10

32 CHs+H=CH,+H, 2000 | 11 | [100| CaH3s+M=CyHp+H+M | 2000 | 10

33 CHg+O=CH,0+H 2000 | 10 | | 101 CoHstH=C,Hz+H; 2000 | 10

38 CH3+0,=CH30+0 2000 | 9 104 | CyH3+0,=HCO+CH,O | 1800 | 13

39 | CH3;0+M=CH,0+H+M | 2000 | 9 109 CyH,+0O=CH,+CO 2000 | 10

45 | CH,O0+H= HCO+H; 2000 | 10 110 CoH,+0=HC,0+H 1800 | 13

48 HCO+M=CO+H+M 2000 | 10 112 | CyHy+ OH=C,H,0+H 1800 | 15

49 HCO+H=CO+H, 2000 | 10 116 CyH,0+H=HC,0+H, 1800 | 15

54 CHy+H=CH+H, 2000 | 10 119 | C;H,0+0H=CH,0+HCO | 1800 | 15

58 CH,+ OH=CH,0+H 2000 | 10 121 HC,0+H=CH,+CO 1800 | 13

As Figuras 6 e 7 mostram uma comparacdo das caracteristicas de combustdo no reator
adiabatico RDI para mecanismos completo e reduzido, que prevé satisfatoriamente o processo
de ignicdo.
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Figura 6. Alteracéo da temperatura e das fragbes molares O, e CH, (para o, = 0.66; T, = 1600K;
P=1atm) com uso do C-mecanismo (¢ - - *) e GF—-mecanismo (— {; =0.016).
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Figura 7. Alteracéo das fragdes molares O,, H,O e CO, (para oy, = 0.66; Tp = 1600K; P = latm) com uso
do C—-mecanismo (¢ - - *) e GF-mecanismo (— &; =0.016).

5 CONCLUSAO

1. O algoritmo de reducéo de mecanismos de reacdes anteriormente proposta em Spilimbergo
et al. (2014) para esquema de um Unico RMI foi desenvolvido para um conjunto reatores
sucessivos com objetivo de aplicar ao calculo dos processos de igni¢cdo do combustivel.

2. A técnica de reducdo proposta baseia-se no método de “engajamento” e da andlise das
velocidades das reagBes. Na Ultima etapa é aplicado um procedimento de aproximacgao por
“passos” ao limiar (3. Esse procedimento evita a inclusdo no mecanismo reduzido das reagdes
insignificantes e a excluséo das reagdes significativas.

3. A abordagem desenvolvida foi aplicada na formacdo de GF-mecanismos para 0 meio
reagente “CHs + ar” na area: 0.66 <o, <142 P = latm; Ty = 2400K,...,1600K com
limiares: ; = 0.02 (método de engajamento); , = 0.02 (para anélise das espécies) e (3= 0.016.
4. Estes mecanismos prevéem satisfatoriamente o processo de igni¢do do “CH, + ar” para o
modelo de fluxo adiabatico unidimensional (reator um deslocamento ideal), enquanto um

mecanismo reduzido por esquema de um unico RMI (Tabela 1) para este modelo resulta em
erros consideraveis.
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