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Este trabalho é resultado do projeto de pesquisa “Desenvolvimento de mecanismos cinéticos
reduzidos para a simulacido de chamas e a utilizacdo de softwares matematicos para sua
interpretacdo”, que visa obter mecanismos cinéticos reduzidos para diferentes combustiveis e
explorar softwares matematicos. A combustdo € um processo de oxidagao rapida, normalmente de
intensidades variaveis. Sendo assim, as simulagdes numéricas sdo complicadas pois existem
grandes diferengas nas escalas de tempo das conversdes entre espécies. Enquanto a combustéo
do hidrogénio pode ser modelada com 17 reagbdes (PETERS, ROGG, 1993), o biodiesel possui mais
de 7000 reacdes (CRECK MODELING GROUP, 2012). Assim, existe a necessidade de desenvolver
mecanismos cinéticos reduzidos que possuam menos variaveis, rigidez moderada e boa precisio.
Os mecanismos detalhados podem ser reduzidos utilizando hipéteses de equilibrio parcial, regime
permanente, e metodos de reducéo que buscam remover espécies e reagdes de menor importancia
como a anadlise de sensibilidade e o método “Direct Relation Graph”. Cada reacao possui uma taxa
que é dada em funcio das concentracdes das espécies e envolve um coeficiente dado pela equagao
modificada de Arrhenius: k; = AT"exp(—E/(RT)), onde A é o fator de frequéncia, T a temperatura,
E a energia de ativacdo e R a constante dos gases. A pesquisa consistiu na automatizagdo do
processo de analise do grau de magnitude do coeficiente da taxa de reagdo desenvolvida por
Andreis (2011). Ao mesmo tempo em que o algoritmo desenvolvido em Scilab elimina as reac¢des
mais rapidas, ele garante que n&o sejam eliminadas rea¢des importantes na queda hierarquica das
espécies do mecanismo.

Palavras-chave: Combustio. Mecanismos Cinéticos. Scilab.
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