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Abstract

Study of pollutant formation using numerical
simulations of kinetic models of gasoline fractions.

In this study the formation of pollutants during
gasoline combustion will be simulate using kinetic
models.

Introducao

Ja é conhecido que o processo de combustédo emite,
além de outros poluentes, material particulado (PM).
Este inclui espécies como Carbono Negro,
hidrocarboneto policiclicos aromaticos (HPA) e Nitro-
HPA 1.2.3. 4 todos perigosos para saude humana.
Por este motivo, este estudo pretende prever a
formacédo de poluentes, por meio de simulagdo do
modelo cinético que descreve a combustdo da
gasolina. A integragdo numérica das equagdes de
wvelocidade, obtidas a partir de cada reagcdo quimica
que descreve o modelo de combustéo, sera realizada
utilizando o programa Kintecus®. O modelo cinético
escolhido foi o proposto por Marinov ® associado ao
modelo de Mehl 8, resultando em um mecanismo de
reacdes composto por 1208 espécies e 8728 reagdes
quimicas.

Resultados e Discusséao

Os Gréficos 1,2,3 e 4 apresentam as variagdes das
composi¢des em funcéo da temperatura ao longo do
tempo de simulacéo, para temperatura inicial de 1800
K e condicGes estequiométricas de combustivel e
comburente. A temperatura de ignicdo (inflexdo da
cuna) é 3526 K e é atingida em 3,47 ps.
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Foi considerado como combustivel a mistura etanol-
gasolina de 125 cm® de wlume total contendo
27%wlv de etanol. Pode-se observar o aparecimento
das seguintes espécies no intenalo de 16,7 ps:
acetileno (C2H2) e etileno (C2H4). No Gréfico 1
observamos a variacdo da composicdo do
formaldeido (CH20) onde a concentragdo final
encontrada é de 20,37 ppm. No Grafico 2 esta
representado a variagdo da composicdo do
acetaldeido (CHsCHO) onde encontrou-se uma
concentracdo final de 325 ppb. O Grafico 3
representa as variagdes das composicdes de NO e
NO2 em funcdo do tempo de reacdo. No grafico 4 a
variagdo da composicao de divinilbenzeno (CioH10) e
a concentracdo maxima estimada é de 132,15 ppb e
3-4 dihidro-2-naftalenil (CioHs) na concentragdo de
1,51 ppb. O maximo de concentra¢gdes € o obtido em
181 ps de simulagao.

Conclusdes

A partir da simulacdo foi possivel estimar a
concentracdo de algumas espécies formadas em
diferentes condi¢des de combustdo. Como era de se
esperar uma grande parte dos produtos gerados foi
CO2, CO, formaldeido. No entanto também foram
encontrados outros produtos como acetileno, etileno,
metanol, NO, NO2 e compostos aromaticos como
divinilbenzo(Ci0H10) e o 3-4 dihidro-2-naftalenil.
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