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Introducao

Os compostos organicos emitidos nos
processos de combustdo dos motores podem reagir
na atmosfera com radicais OH, na presenca de luz,
oxigénio e Oxidos de nitrogénio, formando ozénio,

compostos carbonilicos e outros compostos
organicos.

O objetivo deste trabalho € construir um modelo
guimico para reproduzir e explicar os dados

experimentais de literatura para a combustdo de
etanol e gasooll. Nesse trabalho, os autores
encontraram que o0 gasool reage mais rapidamente
gue o alcool, mas que apds um determinado tempo
a velocidade de producéo de ozb6nio pelo etanol é
muito maior. Esses resultados permanecem ainda
sem uma explicagdo mecanistica. O trabalho
experimental foi realizado em Salvador, BA, numa
camara de reagéo.

A formacdo de produtos e a evolugcdo das
concentra¢cdes na camara de reacdo foi simulada
teoricamente utilizando um modelo fotoquimico de
reacdo baseado no modelo SAPRAC desenvolvido
por Carter’. As equacbes diferenciais resultantes do
mecanismo, foram resolvidas usando o programa de
integracdo numérica de reagBes atmosféricas
OZIPR, desenvolvido por Gery e Crouse®.

Para a simulagdo das reag8es do alcool puro foi
considerado apenas uma mistura de ar puro, 6xidos
de nitrogénio e etanol. No caso do gasool foram
consideradas diversas formulacdes de gasolina,
conforme informagBes do CENPES (Petrobras).

Resultados e Discussao

As simulagbes foram realizadas usando
diversas condicBes iniciais e de contorno
compativeis com as condi¢cdes atmosféricas e dos
experimentos: concentragdes de Oxidos de
nitrogénio (NOXx) no intervalo 300-700 ppb, radiacéo
solar correspondente aos meses outubro a marco
em Salvador (BA), e diferentes horarios de inicio e
realizacdo do experimento ao longo do dia.

No caso do etanol, a concentragdo maxima de
0z6nio foi obtida no més de janeiro (Figura 1) para
concentracdes iniciais de NOx de 300 ppb.

Para o més de novembro, com 300 ppb de NOx
iniciais, a maxima concentracdo de ozoénio foi de
700 ppb, aproximadamente sete horas apés o inicio
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do experimento. Usando essas condicfes foram
simuladas diversas misturas gasolina-etanol (entre O
e 100% de etanol) e onze formulac¢des de gasolinas,
com diferentes teores de compostos aromaticos e
alguenos. Para todas as gasolinas o maximo de
o0z6nio foi obtido entre duas e trés horas apés o
inicio do experimento, com valores entre 900 e 1000
ppb aproximadamente.

Figura 1. Simulacdo da formacdo de ozbnio
para uma mistura etanol-ar-300 ppb de NOx em
diferentes épocas do ano.
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Conclusodes |

Os resultados deste trabalho mostram que
efetivamente a gasolina reage mais rapidamente na
atmosfera que o etanol, levando a formacédo de
ozo6nio. Contudo, nas condi¢gbes destas simulagfes
0S maximos para a gasolina sdo maiores que para o
etanol, resultado que ndo concorda com os dados
experimentais. Outras simulacdes deverdo ser
realizadas mudando as condicdes iniciais e detalhes
do mecanismo.
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