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Resumo: Um reator perfeitamente misturado é um modelo proposto de reator ideal no qual a mistura completa entre
reagentes e produtos da reacao é alcancada no interior do reator. O modelo de reator perfeitamente misturado pode
ser utilizado com o intuito de verificar diversos aspectos da combustdo, como as condi¢des de extin¢do de chama, o
comportamento da combustdo para diferentes razdes de equivaléncia e o comportamento do indice de emissdes de
gases. Por meio da andlise numérica, com o auxilio do software CHEMKIN, o objetivo desse estudo é utilizar um
modelo de Reator Perfeitamente Misturado para obter conhecimento sobre a validade de utilizacdo desse tipo de
modelo computacional em estudos da combustdo. Nesse sentido foi necessario comparar 0 comportamento teérico
com o simulado de maneira a validar o referido estudo. Para isso, foram feitos estudos de caso determinando os
mecanismos de reacdo e condicOes desejadas para o estudo da combustdo em regime permanente no reator, o qual
foi considerado adiabatico. Além disso foi considerado o efeito da temperatura, pressao e volume, além da variacdo
de outros parémetros como a razdo de equivaléncia e a vazdo de massa. Com os resultados obtidos foi feita uma
comparagdo com o tedrico e a andlise dos resultados. Os resultados obtidos para esse estudo foram a relagéo da
vazdo de massa de entrada no reator com a extin¢do da chama, a diferenca no comportamento da combustdo com
base na variacdo da razdo de equivaléncia e o comportamento do indice de emissBes. Assim, foram obtidos
resultados que demonstram qual ser4 o comportamento esperado de uma reagdo de combustdo dadas as condi¢des
nas quais as reac¢des ocorrem. Pode-se concluir que é possivel utilizar o modelo de Reator Perfeitamente Misturado
e a anélise numérica dos resultados para representar 0 comportamento dos mecanismos de reagdo em diferentes
condic@es. Essa situagéo foi analisada considerando os diversos estudos de caso.
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1. INTRODUCAO

Um reator perfeitamente misturado ¢ um modelo de reator teérico no qual ocorre uma mistura completa dos
reagentes. A solugdo para o modelo de Reator Perfeitamente Misturado pode ser feita por meio de uma solugéo 0D, ou
seja, por métodos de solugdo numéricos que nao levam em conta dimensdes espaciais, tornando a solugdo do
problema uniforme, o que simplifica a sua solugdo. Esse tipo de solucdo é desejavel quando se trabalha com
mecanismos com diversas reacdes quimicas, por exemplo, para que seja necessario menor esforco computacional com
0 intuito de obter os resultados desejados. Por meio do estudo desse modelo, é possivel compreender o
comportamento de alguns fendbmenos da combustéo, incluindo a extingdo de chama e emissdes.

Importante destacar, no estudo de reatores perfeitamente misturado, a introdugdo de combustiveis originarios de
fontes alternativas, como por e exemplo, o biodiesel entre outros vem sendo estudado por (Hilério et al.,2024) os
resultados desses estudos em motores de combustdo sdo excelentes, de acordo com (Albuquerque et al., 2023; Silva et
al.,2024). E fato que os mecanismos de reacdo quimica so elevados o que sugere a utilizacdo de simulacdo numérica
para a solucdo. Portanto, a composi¢do quimica de novos combustiveis é geralmente muito complexa e sua
composigdo provavelmente varia dependendo das propriedades da matéria-prima inicial. Varios esforcos estdo sendo
realizados para caracterizar adequadamente todas as propriedades relevantes dos combustiveis de nova geragao
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(Biagini et al.,2013). Em trabalhos anteriores, o papel da quimica na determinacdo da capacidade de uma mistura
suportar perturbagdes em condigdes préximas a extingdo em um PSR foi investigado (Marra e Martelli 2011,
Acampora et al., 2012, Marra et al. 2015).

Apos discussdo tedricas e praticas de alguns autores sobre reator perfeitamente misturado o objetivo desse estudo
¢ utilizar a simulacdo numeérica, com auxilio do CHEMKIN, de um modelo de Reator Perfeitamente Misturado para
obter conhecimento sobre a validade de utilizacdo desse tipo de modelo computacional em estudos da combustao.

2. MATERIAIS E METODOS

Para a obtencédo dos resultados numéricos e avaliacdo do comportamento dos fenémenos estudados foi utilizado o
software CHEMKIN, por meio do qual é possivel estabelecer os parametros que serdo avaliados em cada estudo de
caso, incluindo razdo de equivaléncia, vazdo de massa, volume do reator, entre outros. E valido notar que para 0s
estudos de caso feitos neste trabalho, foi considerado um reator adiabatico, ou seja, sem transferéncia de calor.

2.1.  Mecanismos de reacéo

Com o intuito de realizar a analise dos comportamentos de combustdo por meio de métodos numéricos, é
importante determinar quais 0os mecanismos de reacdo serdo avaliados. Os mecanismos de reacdo determinam o
nimero de equacdes e espécies quimicas que estabelecerdo os caminhos de reagdo, de forma que a escolha de um
mecanismo de reacdo adequado deve ser considerada para garantir que a previsdo dos comportamentos seja a mais
coerente possivel. Conforme apresentado (Westbrook e Dryer, 1981), ao variar condicdes como temperatura e
pressao, diferentes reacdes dos mecanismos de reagdo irdo ocorrer.

O mecanismo de reacdo GRI-MECH 3.0 é um conjunto de regras e equagdes que descrevem as taxas de reacao e
os produtos formados em uma variedade de reagdes quimicas relevantes para a combustdo de hidrocarbonetos. Foi
Desenvolvido pela Combustion Research Facility do Sandia National Laboratories, 0 GRI-MECH 3.0 é amplamente
utilizado em modelos de combustéo para simular e prever o comportamento de combustiveis em uma ampla gama de
condicBes. Desta forma, neste trabalho, foi escolhido 0 mecanismo de reacdo GRI-MECH 3.0, usado para representar
a combustdo de géas natural, contando com 325 reagdes e 53 espécies quimicas.

O gés natural é uma mistura de hidrocarbonetos predominantemente composta por metano (CH,), mas também
pode conter pequenas quantidades de outros hidrocarbonetos, como etano (C,H,), propano (C;Hg), butano (C,Hy,) €
tracos de gases inertes como nitrogénio (N,) e diéxido de carbono (C0,).

Portanto, a formula quimica tipica do gas natural é:

CH,(metano) + C,H¢(etano) + C3;Hg(propano) + C,H,(butano) + tragos de N, e CO,. E importante
observar que a composicdo especifica do gas natural pode variar dependendo da fonte e do processo de produgéo. No
entanto, o metano é geralmente o componente predominante, representando a maior parte do gas natural extraido e
utilizado comercialmente.

2.2. Reator Perfeitamente Misturado em regime permanente

Conforme Turns (2013), o equacionamento de um Reator Perfeitamente Misturado pode ser feito a partir da
aplicacéo das leis de conservacdo da massa e conservacdo de energia, de forma que temos:

dmiyc _ . 11y . . 1
P m; V+ Mjene — My sqi ( )

< 117

Na qual “i” representa i-ésima espécie quimica no volume de controle, m;"'V representa a taxa de producédo
maéssica de i no volume de controle, m; ., € a vazdo de massa que entra no reator e 1, ¢,; € a vazdo de massa que sai

~ . 2 am;
do reator. A taxa de acumulacéo de i no volume de controle é representada por %.
Além disso, é possivel considerar:

m;:”V = (l)lel (3)

Em que Y; é a fracdo molar de cada elemento i, w; é a taxa de producdo liquida de cada espécie e MW, a massa
molar da i-ésima espécie.

Considerando essas equagdes e o0 regime permanente no reator temos:

MW,V + m(yi,ent - Yi,sai) =0 (4)

Ademais, a conservacao de energia pode ser descrita por:
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Q = m(Zivzl Yi,sai hi(T) - Z?I:I Yi,ent hi(Tent)) (5)
Em que

T
hi(T) = h}; + S0y o1 4T (6)

Sendo h;(T) a entalpia da espécie “i” a uma temperatura T, c,; o calor especifico da espécie “i”, h]‘{i a entalpia de
formagdo padrio da espécie “i”, Y; 4; a fragdo molar da espécie “i” que sai do reator, Y; .., & fragdo molar da especie
“i” entrando no reator ¢ () a taxa de variacdo de energia.

Outros pardmetros importantes para o estudo da combustdo em um Reator Perfeitamente Misturado sdo a Raz&o de
Equivaléncia e o Tempo de Residéncia, os quais podem ser dados, respectivamente, por:

_ pesteq )
¢ = A/p
T= % (8)

Nas quais ¢ é a razdo de equivaléncia, (A/ Festeq @ razao entre ar e combustivel estequiométrica e (A/ F) @ razao

entre ar e combustivel da mistura. Além do mais, T é o tempo de residéncia médio, p a densidade da mistura, V e m a
vazao massica da mistura no reator.

2.3. Valida¢do

Para a validag&o de resultados que serdo discutidos posteriormente, fez-se um estudo de caso para comparagao de
resultados ja obtidos. Assim, para a validagdo dos resultados numéricos deste estudo, foi escolhido o estudo de limites
de inflamabilidade. Com esse intuito, foi feita a simulacéo da reagdo de Propano com o ar (79% N2 e 21% de O2) em
um Reator Perfeitamente Misturado e observado o comportamento dos limites de inflamabilidade. Embora o propano
tenha um menor percentual quando comparado ao metano em relacdo ao gas natural, foi uma escolha dos
pesquisadores para validar os seus dados.

Conforme Dwyer et al. (2003), os limites de inflamabilidade sdo a quantidade de combustivel necessaria para
manter o processo de combustdo, sendo estes o Limite de Inflamabilidade Inferior (LII) e o Limite de Inflamabilidade
Superior (LIS). O Limite de Inflamabilidade Inferior esta associado ao minimo de combustivel que deve estar presente
na mistura para que a combustdo ocorra, visto que ha excesso de ar, enquanto o Limite de Inflamabilidade Superior
representa a maxima quantidade de combustivel que pode estar presente na mistura para que a reagao 0corra, visto que
ha excesso de combustivel.

Consoante Takahashi et al. (2003) a inflamabilidade pode ser afetada pelo volume e formato dos recipientes no
qual ocorre a combustdo, de forma que variar o volume do reator pode ter efeitos no limite de inflamabilidade da
reacdo. Além disso, Galdini e Silva (2019) apresentaram um estudo dos limites de inflamabilidade de hidrocarbonetos
por meio do calculo do equilibrio quimico. Visto que em um Reator Perfeitamente Misturado ocorre a mistura da
reacdo até que o equilibrio quimico seja alcancado, a comparacdo entre esses estudos se fez importante para a anélise
dos resultados numéricos e sua conformidade com a teoria.

Em um reator perfeitamente misturado, assume-se que a mistura de propano € ar é uniforme em todo o volume do
reator e que as condi¢des dentro do reator sdo as mesmas em todos 0s pontos. Isso permite uma andlise simplificada
da cinética e da composicdo dos produtos, facilitando a modelagem e a simulacdo do processo de combustéo.

Portanto, foi simulada a reacdo de Propano(C3H8) com o ar em regime permanente em um reator perfeitamente
misturado. Inicialmente, foram definidos volumes variados para o reator, temperatura de entrada dos gases de 298 K e
temperatura inicial no reator de 1500 K. Além do mais, a analise foi feita para diferentes volumes de reatores, todos a
uma pressdo constante de 1 atm.

A Figura la apresenta os resultados obtidos para a Temperatura Adiabatica de Chama em diferentes volumes de
reator variando a razdo de equivaléncia para as condigBes ja descritas anteriormente. E possivel notar que o
comportamento das trés curvas apresentadas na Figs. 1(a) e (b) sdo similares. Inicialmente, para valores de ¢p < 0,45,
a reacdo de combustdo ndo ocorre, de modo que os valores obtidos para essa faixa sdo iguais a temperatura de entrada
dos gases no reator (298K). Essa constatacdo é evidenciada na Fig. 1a na parte inferior a esquerda da figura, entre 200
e 400 K em vermelho. Outra percepcdo é com relacdo a razdo de equivaléncia proxima a 1. Nesta posi¢do tem-se um
pico com uma temperatura adiabatica de chama em torno de 2300 K, aproximadamente. Nesta posi¢do tem-se uma
mistura estequiométrica. Para valores superiores a 1, ocorre 0 decaimento da temperatura adiabatica de chama em
virtude do aumento da razdo de equivaléncia. Nesta posicdo é caracterizado como uma mistura rica, isto €, ocorre a
predominancia de excesso de combustivel. Além disso pode-se perceber que para valores de ¢ > 2,1, a reacdo de
combustdo deixou de acontecer para diferentes pontos de razdo de equivaléncia, conforme fig. 1a no canto inferior a
direita com cores azul, verde e vermelho caracterizando volumes de 0,3L, 0,4L e 0,5L respectivamente. Ainda, com
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relacdo a esses volumes de modo que o valor de razdo de equivaléncia, na qual a reacdo deixou de ocorrer aumentou
conforme o volume do reator foi aumentado. Ao comparar as figs. 1(a) e 1(b) os valores do Propano sdo iguais a
aproximadamente a 3 em relagdo a razdo de equivaléncia e temperatura de chama adiabatica.
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Figura 1. Temperatura Adiabatica de Chama em funcéo da Raz&o de Equivaléncia. (a) Fonte: autor. (b)
Fonte: Galdini e Silva (2019) (Adaptada)

A Figura 1(b). (Galdini e Silva, 2019) representa os valores obtidos para a Temperatura Adiabatica de Chama para
0 Metano (CH4), Etano (C2H6) e Propano (C3H8) em funcéo da razio de equivaléncia. E possivel observar que em
comparacdo a Fig. 1la o comportamento das curvas obtidas foi parecido, de modo que inicialmente, para baixos
valores de Razdo de Equivaléncia, a reacdo de combustdo também néo ocorre e, apds a maior temperatura alcancada,
os valores de temperatura comecam a decrescer até que seja alcancado um valor de Razdo de Equivaléncia alto o
suficiente para que a reacdo deixe de ocorrer.

Na Figura 1(a), é possivel perceber que para todos os volumes analisados, o Limite Inferior de Inflamabilidade do
Propano(C3H8) foi 0 mesmo, porém o Limite de Inflamabilidade Superior mudou conforme a variagdo de volume.
Galdini e Silva (2019) e Kondo et al. (2006), encontraram valores de Razdo de Equivaléncia no Limite de
Inflamabilidade Inferior do Propano iguais a 0,51 e 0,49, respectivamente. Enquanto os valores de Razdo de
Equivaléncia no Limite de Inflamabilidade Superior encontrados por esses autores foram iguais a 2,2 e 2,5,
respectivamente. Para o estudo de caso feito no Reator Perfeitamente Misturado, consoante demonstrado na Fig. 1a, o
valor da Razdo de Equivaléncia no Limite de Inflamabilidade Inferior do Propano encontrado foi igual a 0,45,
enquanto o Limite de Inflamabilidade Superior variou conforme o volume do reator. Para um reator de volume igual a
0,3 litros foi encontrado um valor de Raz&o de Equivaléncia no Limite de Inflamabilidade Superior igual a 2,2,
enquanto para volumes iguais a 0,4 litros e 0,5 litros, foram encontrados valores de Razéo de Equivaléncia iguais a 2,5
e 2,8, respectivamente. Assim, fica evidente que houve diferentes resultados de Limites de Inflamabilidade para
diferentes volumes nos quais as rea¢es ocorrem, assim como previsto por Takahashi et al. (2003).

Outro fato que pdde ser verificado foi que a méxima temperatura de chama para essa reacdo, conforme a Fig. la
ocorreu a uma razao de equivaléncia igual a 1,05, o que esta de acordo com os resultados demonstrados por Turns
(2013). Ademais, tanto no trabalho demonstrado por Turns (2013), Galdini e Silva (2019) e na simulacéo apresentada
na Fig. 1a, 0 maximo valor de Temperatura Adiabatica de Chama alcangada foi um valor préoximo a 2200K.

Com base nesses aspectos, é notério que os resultados obtidos estdo proximos de resultados alcangados
anteriormente em diferentes estudos. Dessa forma, é possivel afirmar que os resultados obtidos neste estudo séo
validos.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO
3.1. Extingéo de chama por excesso de vazéo

As condi¢bes em que uma reacdo quimica ocorre devem ser averiguadas para determinar se essa reacao € possivel.
Para reacOes de combustdo, é importante saber qual a vazao de massa serd utilizada, visto que conforme Turns (2013),
uma vazdo demasiadamente grande pode causar a extingdo de chama em um Reator Perfeitamente Misturado. O
aumento da velocidade de escoamento provoca o fendmeno de levantamento da chama até que o escoamento atinja
uma velocidade critica, na qual ocorre a extingdo de chama, assim ocorre a extingdo de chama por excesso de vazao.

Com o objetivo de prever o0 momento de extingdo de chama, foi utilizado o Metano (CH4) como combustivel
reagindo com o a uma razdo de equivaléncia igual a 1 em um modelo de Reator Perfeitamente Misturado de 1 litro a
latm. Foi definida uma temperatura de entrada de 1450K. Dessa forma, a vazdo méssica de entrada da mistura de ar e
combustivel foi variada de forma a identificar o ponto em que ocorre a extin¢cdo de chama. A Figura 2 mostra a
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temperatura alcancada pela combustdo de CH4 para diferentes vazdes de massa. E possivel observar que a
temperatura se mantém em valores elevados antes do momento de extingdo de chama, de modo que a partir de
0,45Kg/s a temperatura final no reator se iguala a temperatura de entrada no reator (1450K).
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Figura 2. Temperatura alcancada no reator em funcédo da vazao de massa (Fonte: autor)
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Figura 3. Fragdes molares em fun¢édo da vazao de massa (Fonte: autor)

A Figura 3 mostra os valores das fracGes molares de reagentes e produtos da reacdo (com excecdo de N2),
demonstrando que no momento de extin¢do de chama, a formacéo de produtos (CO2 e H20), deixa de ocorrer. Além
do mais, as fracBes molares de CH4 e O2 (reagentes) se igualam a fracdo molar de entrada no reator e as fracfes
molares de H20 e CO2 (produtos de uma combustdo completa) se tornam nulas, o que caracteriza a auséncia de
reacdo, visto que ndo ha formagdo de produtos. Assim, para esse ponto especifico, ocorre a extingdo de chama por
excesso de vazéo.

Conforme Broadwell et al. (1984) a extingdo de chama ocorre porque o tempo de reacdo dado para que a ignicéo
aconteca chega a um valor menor que o valor necessario para manter a reagcdo. Conforme a equagdo do tempo de
residéncia médio, Eq. (8), quanto maior o valor da vazdo de massa da mistura, menor o tempo de residéncia. Assim, a
extin¢do de chama por excesso de vazdo em um Reator Perfeitamente Misturado pode ser associada & diminui¢o do
tempo de residéncia conforme o aumento da vazdo. As Figuras 4(a) e (b) representam o comportamento do valor do
Tempo de Residéncia em funcdo da vazdo de massa e razdo de equivaléncia. E perceptivel que o valor do tempo de
residéncia decresce conforme o aumento da vazdo de massa até que o valor limite de tempo de residéncia seja
atingido. Também é perceptivel que hd um decrescimento no tempo de residéncia conforme a razéo de equivaléncia
aumenta. Na fig. 4(a) verifica-se que vazdes baixas ocasionam um tempo de residéncia elevado, aproximadamente
0,025s, da mesma forma, na fig. 4(b) esse tempo seria de 0,00115s em relacdo a razdo de equivaléncia de 0,05. Isso é
para garantir a seguranga do processo, especialmente em reagdes exotérmicas que podem gerar calor excessivo. Um
tempo de residéncia prolongado pode permitir uma dissipacdo adequada do calor gerado pela reacéo, ajudando a
evitar o superaquecimento do reator e a ocorréncia de reacGes indesejadas. Mas, em contrapartida pode favorecer a
conclusdo da reacdo quimica. Desta forma, o tempo de residéncia deve ser cuidadosamente controlado e ajustado de
acordo com os requisitos especificos do processo.
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Figura 4. Tempo de Residéncia (Fonte: autor) (a) Em funcdo da vazédo de massa (b) Em relacio a Razao de
Equivaléncia

Outro fator importante que tem sido estudado em Reatores Perfeitamente Misturados sdo as curvas-“S”, curvas nas
quais é avaliado o tempo de residéncia e sua relacdo com a extingdo e ignicdo em fendmenos de combustdo. De
acordo com os pesquisadores, (Shan e Lu, 2012; Acampora e Marra, 2015; Acampora et al. 2015; Kooshkbaghi et al.
2015) os pontos de ignicéo e extingdo de combustdo podem ser representados por pontos de inflexdo nas curvas-“S”.
Ainda em concordancia com Shan e Lu (2012) e Kooshkbaghi et al. (2015) a parte superior das curvas-“S”
representam “chamas em forte estado de combustdo” e o ponto de inflexdo da parte superior da curva representa a
extingdo de chama, visto que a rea¢do de combustdo ndo pode ser mantida para um tempo de residéncia menor que

esse ponto de inflexdo, o que mais uma vez, torna evidente a relacdo do tempo de residéncia com a extingdo de chama.
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Figura 5. Curva-“S” obtida para a combustio de Metano com o ar (Fonte: Shan e Lu, 2012) (Adaptada)

A Figura 5 (Shan e Lu, 2012) mostra uma Curva- “S” obtida para CH4 a pressdo de latm e temperatura de entrada
de 1200K. Note que as curvas- “S” sdo dadas pela temperatura alcangada no reator em fungéo do tempo de residéncia.
Os pontos demarcados em vermelho na Fig. 5 sdo os pontos de inflexdo da curva. O ponto de inflexdo superior
representa o ponto de extingdo de chama, enquanto o ponto de inflexdo inferior representa o ponto de igni¢éo.

Com base nesses aspectos tedricos, pode-se considerar que a utilizagdo de um modelo numérico de um Reator
Perfeitamente Misturado é capaz de prever o momento de extingdo de chama por excesso de vazdo em concordancia
com a diminuigdo do tempo de residéncia, previsto pela Eqg. (8) e pelo comportamento da curva-“S”, o qual demonstra
que, com a diminuicdo do tempo de residéncia, pode ocorrer a extin¢do de chama.

3.2.  Efeitos da raz&o de equivaléncia

Como apresentado anteriormente, a razdo de equivaléncia € um parametro importante para a compreensao dos
processos de combustdo. Por meio desta, é possivel ter nogdo sobre o Limite de Inflamabilidade Inferior e o Limite de
Inflamabilidade Superior. Para estudar os efeitos da razdo de equivaléncia para diferentes combustiveis; Metano
(CH4), Etano (C2H6) e Propano(C3H8), manteve-se volume e pressdo constantes no reator, uma temperatura de
entrada igual a 298K, também constante, enquanto a razdo de equivaléncia foi diferente para cada solugdo.

A Figura 6 demonstra os resultados de temperatura obtidos para esses combustiveis em funcdo da razéo de
equivaléncia. Para ¢ < 1, ha excesso de ar, de modo que, para valores de Razdo de Equivaléncia abaixo de 0,45, a
reacdo ndo ocorre, visto que ndo ha combustivel suficiente para que o processo de combustdo ocorra. Além do mais,
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no intervalo observado, apenas o Limite de Inflamabilidade Superior do Metano foi alcancado, visto que, observando
os resultados obtidos na Fig. 6 para o Etano e o Propano, as temperaturas ndo caem diretamente para valores iguais a
298K, demonstrando que a reacdo de combustdo ainda ocorre. Para os trés combustiveis analisados, conforme a Fig.
6, observou-se que a maior temperatura de chama adiabatica foi alcancada a uma razdo de equivaléncia igual 1,05.
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Figura 6. Temperaturas alcancadas em diferentes razdes de equivaléncia para Metano, Etano e Propano
(Fonte: autor)

3.3.  iIndice de emissoes

Outro estudo importante na area da combustdo s&o os indices de emissBes. Preocupa¢des com mudancas climéticas
tém sido um motivo para pesquisas na area e levar paises e organizagdes internacionais a buscar formas de reduzir
emissdes, como expressado por Ang e Goh (2019). Consoante Lebedev et al. (2009) as caracteristicas dos processos
que ocorrem nos mecanismos de reacdo podem ser utilizadas para avaliar os indices de emissdes de NOx, COx e SOx.
Como discorrido por Azami et al. (2019), existem esfor¢os no sentido de melhorar a eficiéncia de combustiveis e
diminuir as emissdes de gases de efeito estufa, incluindo estudos sobre biocombustiveis. Além do mais, ha estudos
que buscam entender o comportamento de emissdes quando ha diluicdo do combustivel ou recirculagdo de gases, a
exemplo do estudo feito por Fackler et al. (2011), o qual afirma que o mecanismo GRI-MECH 3.0 prevé os dados de
emissdo experimentais de NOx satisfatoriamente.

No entanto, em condicdes reais, podem ocorrer reacdes secundarias que levam a formacdo de outros produtos
indesejados, como monodxido de carbono (CO) e 6xidos de nitrogénio (NOX). Essas reacfes secundérias sdo
influenciadas por vérios fatores, incluindo temperatura, pressdo, taxa de mistura, tempo de residéncia e outros.

Para determinar o indice de emissGes de poluentes em um reator perfeitamente misturado, € necessario realizar
simulagBes computacionais ou experimentos em laboratorios para avaliar a influéncia desses fatores nas emissdes de
poluentes atmosféricos. Essas anélises sdo essenciais para o desenvolvimento de estratégias de controle de poluicéo e
para garantir a conformidade com regulamenta¢es ambientais. Portanto, o indice de emissdes de poluentes em um
reator perfeitamente misturado pode ser avaliado com base nas condi¢fes operacionais do reator, na composi¢do dos
reagentes e nas caracteristicas das reagBes quimicas que ocorrem no interior dele. Para determinar os niveis de
emissdo de poluentes, é necessario considerar os seguintes fatores: composicdo dos reagentes, cinética das reagdes,
temperatura, pressdo e razdo de equivaléncia.

Para a avaliagdo dos indices de emissdes, foi feita a analise da combustdo de CH4 misturada com diferentes
fracdes de Hidrogénio (H2), para que os efeitos da adicdo de H2 nos indices de emissdes pudesse ser avaliado.
Conforme Meziane e Bentebbiche (2019), é possivel diminuir as emissdes de CO em detrimento do aumento das
emissdes de NOx com a adigdo de H2 ao gas natural.
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Figura 7. Emissdes com base na adi¢do de H2 (Fonte: autor) (a) Emissdes de NOXx. (b) Emissfes de CO
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A Figura 7(a) demonstra que, com a adi¢do de H2 a CH4, a quantidade de emissGes de NOx aumenta, enquanto a
Fig. 7(b) mostra a diminuicéo das emissdes de CO com o aumento da quantidade de H2 na mistura de combustivel.

Assim, a diminui¢do de CO ocorreu como previsto por Rajpara et al. (2018) que demonstrou os efeitos da adi¢do
de H2 na combustdo de CH4, afirmando que a adicdo de H2 pode ser uma vantagem em termos de velocidade de
chama, temperatura e emissdes de CO. Ademais, como relatado por Burbano et al. (2008), a adicdo de H2 ao Metano
¢ capaz de aumentar a concentracdo de radicais OH, os quais favorecem a oxidacéo de radicais CO, formando CO2,
de forma que a adicdo de H2 a CH4 diminui as emissdes de CO, o que também pdde ser observado nesse estudo de
caso.

A Figura 8 mostra 0 aumento da temperatura alcancado pela combustdo do combustivel em funcdo da fracdo
molar de H2 presente no combustivel. Como discorrido por Habib et al. (2007), a formacdo de NOx se da
principalmente pela existéncia de dois mecanismos conhecidos em inglés como “Prompt NOx” e “Thermal NOx”. A
formacdo de NOx relacionada ao Thermal NOx é afetada pela temperatura em que ocorre a combustdo e pela
concentragdo de 02, de forma que aumentar a temperatura ou a concentra¢do de O2 favorecem esse mecanismo,
aumentando a formacdo de NOXx. Para esse estudo de caso, tal fato pdde ser observado, visto que a adi¢do de H2 a
CH4 aumentou o regime de temperatura e consequentemente, pode ter favorecido a formagcdo de NOx tendo como
base 0 mecanismo Thermal NOx.
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Figura 8. Temperatura com base na fracdo molar de H2 (Fonte: autor)

4. CONCLUSAO

A partir dos resultados apresentados, Reatores Perfeitamente Misturados podem ser utilizados para compreender
varios aspectos da combustdo. Além disso esses reatores sdo utilizados para obter parametros de cinética quimica.

A analise do tempo de residéncia em reatores perfeitamente misturados é essencial para garantir a eficiéncia,
seguranca e controle adequado de processos quimicos e reagdes. Um tempo de residéncia bem ajustado pode
maximizar a conversdo da reagdo, minimizar a formacdo de produtos indesejados e garantir um desempenho
consistente e seguro do reator ao longo do tempo.

Em relagdo ao mecanismo de reacdo GRI-MECH 3.0 é uma ferramenta poderosa para modelar e simular processos
de combustdo de hidrocarbonetos. Ele fornece uma representacdo detalhada das rea¢fes quimicas envolvidas na
combustdo, permitindo uma analise precisa do desempenho de sistemas de combustdo e a otimizacdo de processos
industriais relacionados a energia.

Portanto, mais esforcos de investigacdo serdo dedicados para identificar o nivel minimo de complexidade de um
mecanismo quimico tem que ter para investigar corretamente fendmenos de combustdo dinamica.

Com base nos estudos de caso demonstrados e comparacdo com a teoria, pode-se concluir que o uso de um modelo
numérico de Reator Perfeitamente Misturado para a compreenséo de processos de combustdo se revelou condizente
com resultados obtidos anteriormente e resultados esperados pela teoria, tendo como base as discussdes feitas acerca
da extin¢do de chama por excesso de vazao, razdo de equivaléncia e indice de emiss@es.
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Abstract. A perfectly stirred reactor is a proposed model of an ideal reactor in which complete mixing between
reactants and reaction products is achieved within the reactor. The perfectly stirred reactor model can be used to
verify various aspects of combustion, such as flame extinguishing conditions, combustion behavior for different
equivalence ratios and the behavior of the gas emission index. Through numerical analysis, with the aid of the
CHEMKIN software, the objective of this study is to use a Perfectly Stirred Reactor model to obtain knowledge about
the validity of using this type of computational model in combustion studies. In this sense, it was necessary to
compare the theoretical behavior with the simulated one in order to validate the aforementioned study. For this, case
studies were conducted determining the reaction mechanisms and desired conditions for the study of steady-state
combustion in the reactor, which was considered adiabatic. Furthermore, the effect of temperature, pressure and
volume were considered, in addition to the variation of other parameters such as the equivalence ratio and mass flow
rate. With the results obtained, a comparison was made with the theory and the results were analyzed. The results
obtained for this study were the relationship between the mass flow rate entering the reactor and the flame extinction,
the difference in combustion behavior based on the variation in the equivalence ratio and the behavior of the
emission index. Thus, results were obtained that demonstrate what the expected behavior of a combustion reaction
will be given the conditions under which the reactions occur. It can be concluded that it is possible to use the
Perfectly Stirred Reactor model and numerical analysis of the results to represent the behavior of reaction
mechanisms under different conditions. This situation was analyzed considering the different case studies.

Keywords: Combustion, Perfectly Stirred Reactor, Flame Extinction, Emissions



