Geracao de Mecanismos Reduzidos via REDIM para a Combustao
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Infroducao

Um mecanismo cineético tipico da combustao do biogas
contéem dezenas de espécies e centenas de reacoes
quimicas. Afim de reduzir a demanda computacional de
simulacao de chamas existem metodos de simplificacao
desses mecanismos. Neste trabalho avaliamos a tecnica
REDIM (Reaction-Diffusion Manifold) para a geracao de

mecanismos quimicos reduzidos.

Objetivo Geral

Geracao de mecanismos quimicos reduzidos para a

simulacao computacional de chamas biogas/ar.

Objetivos Especificos

- Estudar a composicao dos biogases da regiao da triplice
fronteira;

- Avaliar a aplicacao de mecanismos de oxidacao de
metano para o caso biogas/ar;

- Utilizar e avaliar a tecnica REDIM para chamas biogas/ar.

Materiais e Méetodos

- Codigo computacional INSFLA: simulacao computacional
de chamas counterflow unidimensionais;

- Codigo computacional HOMREA: inicializacao dos
calculos REDIM;

- Metodo REDIM: metodo de reducao automatica de
mecanismos quimicos baseado na estrutura multi-escalar
dos fluxos reativos e na hipotese da decomposicao do
sistema dinamico em modos rapidos e lentos.

- O metodo REDIM tem como principal vantagem o
acoplamento entre cinetica quimica e os fenomenos de

transporte.

Equacao REDIM

Um escoamento reativo pode ser descrito pelo seguinte

sistema de equacgoes escrito na notacao vetorial geral:
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Onde ¥ é o vetor dado por:
Y=l pahiae O )
Aplicando o conceito de variaveis invariantes, e assumindo
que a variedade e definida por:
M={¥Y:¥=¥(0),Y¥:R"”—IR"]
Onde ¥(0o) € uma funcao explicitae o é um vetor . -
dimensional das coordenadas locais que parametrizam a

variedade. Assim, obtem-se a equacao REDIM:
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Resultados e discussoes
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- O sucesso na geracao dos mecanismos reduzidos nos

permite concluir que o metodo REDIM eé de alta

aplicabilidade para a simulacao da combustao de biogas/ar.
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