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Introducao |

A crescente demanda por energia tem gerado
maior poluicdo. O processo de combustdo é uma
das maiores fontes de energia utilizadas em nossa
sociedade, em contrapartida € um dos maiores
emissores de poluentes para atmosfera como: NO,,
HPA, aldeidos, material particulado e outros. Estes
contribuem para a formacdo do smog fotoquimico,
aumento do poder oxidante da atmosfera e
problemas de saude na populacdo. Atualmente os
compostos aromaticos nitrados, principalmente os
nitro-HPA®, tem chamado atencao dos
pesquisadores devido aos efeitos nocivos a salde
da populacéo.

O presente estudo tem como objetivo descrever a
formacédo de 6xidos de nitrogénio e HPA, através de
modelos cinéticos, durante a combustdo do metano,
etano, eteno, propano, propeno e n-butano e
misturas de hidrocarbonetos. O objetivo a longo
prazo deste trabalho é desenvolver um modelo
cinético para formacao de nitro-HPA em processos
de combustao.

Metodologia |

O estudo da formacéo de NO, durante combustéo

de hidrocarbonetos foi iniciado a partir modelo
cinético de Hori’. Enquanto que a formacédo de
monoaromaticos e HPA foi iniciada a partir do
modelo cinético de Marinov®’. Ambos os modelos
foram modificados de forma a atualizar os dados
cinéticos e incluir mais reacdes em seu banco de
dados. Todo o estudo foi conduzido utilizando o
software Kintecus, que realiza a integracdo numeérica
das equacbes de velocidade que descrevem o
mecanismo de combustdo. Fez-se simulagcfes
variando-se parametros como temperatura, tempo
de reacéo e concentracdo dos reagentes.

Resultados e Discussao |

A formacdo de compostos aroméaticos a partir da
combustdo do n-butano em um processo rico em
combustivel estd mostrada na Figura 1. Pode ser
observado que a medida que o benzeno se
decompde aumenta-se a concentracao de pireno.
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Figura 1. Formagdo de aromaticos para combustdo com
excesso de n-butano. Temperatura inicial 1300K.
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Figura 2. Conversdo de NO-NO; em fungéo da temperatura, (a),
e em funcdo da concentracdo de NO, (b). Ambas simulagbes
foram iniciadas com T= 1000K. Na figura (a) a temperatura é o
grafico em magenta.

A conversao de NO-NO, é confirmado quando
ocorre a diminuicdo da concentracdo de NO, Figura
1b, e a concentracdo de NO, se eleva. Foi
observado em todas as simula¢des que a elevacéo
da concentragcdo de NO, ocorre logo ap6s a ignigao
do combustivel Figura 1(a).

Conclusdes |

Por meio das curvas de temperatura foi possivel
identificar a temperatura de ignicdo das misturas
reacionais e seu comportamento para diferentes
temperaturas iniciais e os produtos formados ao
longo da reacdo. Propano, etano e eteno
proporcionam maior conversao de NO a NO,. Pireno
foi o HPA formado em maior concentracdo a partir
da combustao de uma mistura rica em n-butano.
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