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“As falhas sdo o combustivel do sucesso”.

Kaoru Ishikawa
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Resumo. Neste trabalho foi desenvolvida uma analise dos coeficientes de inflamabilidade de
misturas ar-combustivel de alcanos e alcenos, com o objetivo de validar formulacGes para
predizer limites de inflamabilidade de misturas. Foi adotado um coeficiente de inflamabilidade
da literatura (a,) e outros dois coeficientes (a, e a3) mais refinados, a fim de buscar um
resultado proximo de 1. Foram selecionados os seguintes combustiveis: etano, metano,
propano, butano, etileno e propileno. Como metodologia foi utilizada a analise de
sensibilidade de velocidade de chama, utilizando o software Cantera e, apés, selecionou-se as
reacdes de propagacao/ramificacéo de cadeia mais relevantes no mecanismo para o calculo
dos coeficientes. Para simulacéo do processo de combustéo, foram utilizados dois mecanismos
de cinética quimica — San Diego e GRI Mech 3.0. Observou-se que o calculo do coeficiente a;
se mostrou mais eficaz perto dos limites inferiores de inflamabilidade, utilizando o mecanismo
de San Diego. Para os demais coeficientes de inflamabilidade a, e a5, observou-se um padrdo
onde a curva dos coeficientes tende a decrescer mais rapidamente apos o limite inferior de
inflamabilidade. Assim, este trabalho confirma, que é possivel a utilizacao das formulacdes do
célculo dos coeficientes de inflamabilidade para a previsibilidade de limites inferiores de
inflamabilidades teoricos.

Palavras-chave: coeficientes de inflamabilidade, andlise de sensibilidade, limites de
inflamabilidades

Determination of flammability coefficients of air-fuel mixtures involving alkans and alkenes
Abstract. In this work, an analysis of the flammability coefficients of air-fuel mixtures of
alkanes and alkenes was developed, with the objective of validating formulations to predict
flammability limits of mixtures. A flammability coefficient from the literature (a;) and two
more refined coefficients (a, e a3) were adopted, in order to obtain a result close to 1. The
following fuels were selected: ethane, methane, propane, butane, ethylene and propylene. As
a methodology, the flame velocity sensitivity analysis was used, using the Cantera software
and, after that, the most relevant chain propagation/branching reactions in the mechanism for
calculating the coefficients were selected. To simulate the combustion process, two chemical
kinetics mechanisms were used — San Diego and GRI Mech 3.0. It was observed that the
calculation of the a; coefficient proved to be more effective near the lower flammability limits,
using the San Diego mechanism. For the other flammability coefficients a, and a3, a pattern
was observed where the curve of the coefficients tends to decrease faster after the lower
flammability limit. Thus, this work confirms that it is possible to use the formulations of the
calculation of flammability coefficients for the predictability of theoretical lower limits of
flammability.

Keywords: flammability coefficients, sensitivity analysis, flammability limits
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1. INTRODUCAO

Uma grande parcela das industrias quimicas e metalmecénicas lida e manuseia misturas
inflamaveis e estdo expostos a riscos referentes a combustdo destes materiais. As substancias
quimicas possuem caracteristicas de inflamabilidade que devem ser conhecidas para 0s
procedimentos de seguranca na estocagem, processamento e manipulacdo, dentre estas
caracteristicas destacam-se os limites de inflamabilidade (SILVA; GLADINI, 2019).

Um limite de inflamabilidade pode ser simplesmente definido como um limite de
concentracdo além do qual uma chama ndo se propagara (ZABETAKIS, 1965). Segundo
Mendiburu (2016), o conhecimento dos limites de inflamabilidade é importante para prever as
medidas de seguranca para evitar a formacéo de misturas inflamaveis em ambientes nos quais
uma fonte de ignicéo estiver disponivel (uma faisca, por exemplo). Dados experimentais de
limites de inflamabilidade de uma quantidade representativa de compostos inflamaveis estdo
disponiveis na literatura. No entanto, ainda ha muitos compostos inflamaveis, e especialmente
misturas de combustiveis, para os quais os limites de inflamabilidade ndo foram determinados
experimentalmente (KUO, 2005).

Law e Egolfopoulos (1990) observaram que o estado no qual a eficiéncia de uma certa reacéo
de terminacdo de cadeia se torna comparavel a de uma reacdo de propagacdo de cadeia
corresponde aos limites de inflamabilidade da mistura. As respostas das taxas destas reagoes
variam de acordo com o coeficiente de inflamabilidade, no qual deve se igualar a 1 nos limites
de inflamabilidade. Liang e Law (2017), estudaram diferentes niveis de critérios cinéticos
baseados no controle das reacBes de ramificacdo e terminacdo em baixas temperaturas e
inseriram mais dois coeficientes de inflamabilidade para refinamento dos céalculos. Um estudo
recente, desenvolvido por Alquati (2020), aplicou o0 método da andlise de sensibilidade de
velocidade de chama para determinacdo das reacdes elementares de ramificacéo de cadeia e de
terminacdo de cadeia que estdo em competicdo na combustdo de misturas dimetil éter e metano
em ar nos limites de inflamabilidade. Recentemente, Wang et al (2021) aplicaram a anélise de
sensibilidade e o calculo dos coeficientes de inflamabilidade para estudar a influéncia de adi¢éo
de nitrogénio no metano nos limites de inflamabilidade.

Sao utilizados diversos tipos de mecanismos de cinética quimica para a simulacdo do
processo de combustdo de compostos inflamaveis. Para tipos de combustiveis diferentes como
etano, metano, butano, propano, etileno e propileno podem ser utilizados dois mecanismos
reduzidos: San Diego e GRI Mech 3.0. O grupo de combustdo da UC San Diego hospeda e
desenvolve o mecanismo de San Diego, que € um mecanismo quimico-cinético simplificado
para uso em aplicacdes de modelagem de combustdo (MECHANICAL AND AEROSPACE
ENGINEERING (COMBUSTION RESEARCH), 2016). O mecanismo de GRI Mech 3.0
também é um mecanismo simplificado, que fornece a cinética quimica que prové uma étima
previsibilidade de modelagem combinada das propriedades basicas de combustéo (Smith et al,
1999).

Tendo em vista a necessidade do conhecimento de caracteristicas de inflamabilidade de
misturas ar-combustiveis, e a escassez destes dados na literatura, o objetivo deste trabalho é
contribuir com um estudo de validacdo de um método de anélise de sensibilidade da velocidade
de chama para a determinacdo dos limites de inflamabilidade de diferentes compostos
inflamaveis frente a dados experimentais. Foram utilizadas como base as teorias cinéticas de
Law e Egolfopoulos (1990) e Liang e Law (2017) para a determinacdo das reacOes de
propagacao/ramificacdo e terminacdo de cadeia para o célculo dos coeficientes de
inflamabilidade. Foram utilizados combustiveis com limites de inflamabilidade ja determinados
experimentalmente para comparacéo e validagdo do método.
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2. FUNDAMENTACAO TEORICA
2.1 Velocidade de Chama Laminar

A velocidade de chama laminar € uma propriedade importante de uma mistura reagente, e
seu conhecimento é essencial para projeto de motores, modelagem de combustao turbulenta e
validagdo de mecanismos cinéticos quimicos (VAGELOPOULOS; EGOLFOPOULOQS, 1998).
De acordo com Glassman et al (2014), a velocidade da chama laminar é mais precisamente
definida como a velocidade na qual os gases ndo queimados se movem através da onda de
combustdo na direcdo normal a superficie da onda, a temperatura, pressao e composic¢ao iniciais
fixas.

As equac0es governantes na modelagem da velocidade de chama laminar pré-misturada séo
dadas em formas unidimensionais e dependentes do tempo, como segue abaixo (KUO, 2005).

Equacdo geral da continuidade (Eq. (1)):

dp |, 9(pw) _
e T Tox 0 1)

Equacdo de continuidade das espécies (Eq. (2)):

0Yg

Yy
p at

d .
+pu——==——- (pYi Vi) + (2)

Equacdo da energia (Eq. (3)):

N
aT oT _ 0 (, 0T\ _ . o _ N ar
PGy ot puc, = 2. (2 2) Zkzlkahfk A A )

2.2 Mecanismos de Cinética Quimica

O estudo da combustdo requer a descri¢cdo dos mecanismos cinéticos das rea¢fes quimicas
elementares envolvidas no processo. Um mecanismo de cinética quimica detalhado envolve
milhares de etapas elementares entre centenas de espécies quimicas. De acordo com Turns
(2012), o problema de prever os detalhes da combustdo em escoamentos complexos, em que
tanto a mecanica dos fluidos quanto a quimica sao tratados a partir de principios fundamentais,
ainda ndo esta solucionado. Durante o desenvolvimento do mecanismo detalhado, a sobrecarga
computacional que ocorre acaba inviabilizando a obtencéo de solugdes.

Diversos mecanismos reduzidos foram desenvolvidos para simulacdo da combustdo de uma
variedade de combustiveis. E o caso por exemplo, do GRI Mech 3.0, formulado pela
Universidade da California por Smith et al (1999), capaz de simular a combustéo de alcanos,
alcenos, hidrogénio, entre outros. Ja 0 mecanismo de San Diego foi desenvolvido pela
Universidade da California, e vem frequentemente sendo atualizado de acordo com dados
cinéticos obtidos em novos estudos. Segundo informacdes disponiveis no site da universidade,
0 mecanismo foi desenvolvido para enfocar as condicGes relevantes para chamas, ignigéo de
alta temperatura e detonacdes.

Nas simulagdes numéricas que resolvem estes mecanismos de cinética quimica, no caso da
modelagem da combustdo de chamas laminares pré-misturadas, assumem-se as hipoteses de
regime permanente, isobarico, unidimensional (KUO, 2005). As equagdes governantes que s&o
resolvidas numericamente sdo dadas abaixo pelas Equacbes 4,5, 6 e 7.
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M = puA 4
M- a—(/’lA )+ £ DIEVI AL Cor o+ = zk L o hye Mwe = 0 5)
MZE+ = (pA Vi) — AdMwy = 0 (6)
p=pMw / (R,T) 0

Na formulagéo acima, x representa a coordenada espacial e A representa a area da se¢édo
transversal do tubo envolvendo a chama. A velocidade de difusdo V, € a soma das trés partes,
incluindo a velocidade de difusdo comum, térmica e corretiva.

2.3. Andlise de Sensibilidade

Mecanismos de cinética quimica completos sdo muito detalhados e extensos, e podem
despender grande tempo computacional. No que diz respeito a simplificacdo do mecanismo
detalhado para mecanismos reduzidos, um método util para a eliminacdo de reacdes inclui a
analise de sensibilidade (TURANYI, 1997).

A andlise de sensibilidade pode ser calculada avaliando a mudanca Ay em um parametro de
combustdo global y, devido a uma pequena perturbacdo Ak (LAW, 2006). Dessa forma, a
analise de sensibilidade (AS) pode ser expressa de acordo com a Equacéo 8.

AS = a k (8)

onde vy iré representar a velocidade de chama laminar e o parametro k representa a taxa de
reacdo da equacdo de Arrhenius, k, dado pela Eq. (9):

_Ea

k = Ae Rt 9)
no qual A o fator pré-exponencial, e Ea a energia de ativacdo da reacdo em estudo.
2.4 Limites de Inflamabilidade

Os limites de inflamabilidade de uma mistura sdo definidos como as composi¢des, com teor
minimo ou maximo do gas inflaméavel, para as quais a mistura pode ser considerada inflaméavel.
Segundo Turns (2012), o limite inferior corresponde a mistura mais pobre (® < 1) que ainda
permitird a propagacdo de uma chama laminar, enquanto o limite superior corresponde a
mistura mais rica (® > 1). O principal fator que determina os limites de inflamabilidade é a
competicdo entre a taxa de geracdo de calor, na reacdo de combustéo, e a taxa de perda de calor
da chama (GLASSMAN; YETTER, 2008).

Os limites experimentais de diferentes substancias — na temperatura de referéncia (25°C) e
na pressdo atmosférica (1 atm) — sdo apresentados em diferentes bases de dados. Para as
misturas estudadas, os limites experimentais sdo apresentados na Tabela 1.

Tabela 1 — Limites de inflamabilidade dos combustiveis em termos de razéo de equivaléncia e
porcentagem em volume na mistura, na temperatura de referéncia (25°C) e na pressdo
atmosférica (1 atm)
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Combustivel LII(®) |LI (% vol)| LSI(®) |LSI (% vol.) |Referéncia
Metano (CH4) 0,49 4,90 178 15,80 (*;%r&%t)) etal
Etano (C2H6) 0,68 3,10 3,04 12,50 (Szhorggt)ha etal
Etileno (C2H4) 0,40 2,74 6,52 31,50 (*;%r&%t)) etal
Propano (C3H8) 0,49 2,03 2,65 10,00 é%g%()) etal
Propileno (C3H6) | 0,47 2,16 2,65 11,00 é%%%‘)) etal
(NC'EHUtlaOn)O 0,54 1,72 2,86 846  |Zhaoetal (2009)

Law e Egolfopoulos (1990) estudaram a influéncia do sistema C—H-O na determinacao dos
LI, e postularam que os LI representam a existéncia de um estado no qual a eficiéncia de uma
certa reacdo de terminacdo de cadeia se torna comparavel a de uma reacdo de ramificacéo de
cadeia dominante correspondente. Apds alguns anos, o calculo dos coeficientes de
inflamabilidade foi refinado pelos mesmos autores Law e Wenkai (2017). Ambas as teorias
ainda devem ser validadas com uma quantidade maior de dados experimentais.

2.5 Coeficientes de Inflamabilidade

Segundo Law e Egolfopoulos (1990), a existéncia dos limites de inflamabilidade esta
relacionada a competicdo entre as reaces de propagacdo de cadeia e as reacdes terminadoras
de cadeia. Os autores definiram um parametro a (coeficiente de inflamabilidade) que relaciona
as taxas das reacdes de ramificacdo e terminacdo de cadeia, que pode ser calculado pela Eq.
(10):

Ay

n

@ = d(ln wg) (10)
FIGYD)

onde ¢ é razdo de equivaléncia da mistura, w € a taxa de reacdo de terminacdo de cadeia e
wp € a taxa de reacdo de propagacao de cadeia. Quando o coeficiente a € igual a 1, pode-se
considerar que a mistura esta no limite de inflamabilidade. Ja quando o < 1 a resposta da taxa
de reacdo de terminacdo a taxa de propagacéo ¢ gradual ou desacelarada. Para a>1 a resposta
é acelerada.

Apbs alguns anos, Liang e Law (2017) introduziram mais dois coeficientes para refinamento
do célculo dos coeficientes de inflamabilidade, considerando mais dois pares de reacGes de
propagacao e terminacdo de cadeia. As equacdes sdo representadas abaixo (Equacdes 11 e 12):

dln[wry + wpy - (—2L2—)]
@ = 2 2 ((IJT3 + (IJB3) (11)

. Wp3
9 In[wg, (wT3 + a)33)]
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dIn[wr, + wg, - (L) + wpy - ( ©p2 ) . ( Wrs )] (12)

Wty + Wps Wty + Wp, W3 T Wps

aln[wm ' (wmw-fzwm) ' (wr:)‘iS(UBg)]

3. METOLOLOGIA

(Z3=

3.1. Selecdo dos combustiveis

Visto que na literatura ainda se necessita de mais dados para validacdes de estudo dos limites
de inflamabilidade, foram selecionados sete diferentes tipos de misturas ar-combustivel com
limites de inflamabilidade ja determinados experimentalmente para comparacdo com calculos
tedricos. Os combustiveis selecionados foram: etano, metano, propano, butano, etileno e
propileno. Também foi realizada uma tentativa com o combustivel hidrogénio, no entanto como
ele possui um LII muito baixo, a simulagédo ndo convergiu para este valor por problemas no
modelo de solugdo numeérica.

A principal aplicagdo do metano para combustivel é o gas natural, que apresenta
concentracdes de metano de aproximadamente 88,5% (GASMIG, 2020). O gas natural também
pode ser misturado com hidrogénio, a fim de melhorar a eficiéncia térmica e reduzir emissdes
de poluentes provenientes de hidrocarbonetos (Miao et al, 2011). Ja o propano misturado com
butano ¢é a base do GLP — gas liquefeito de petréleo, também conhecido como gés de cozinha,
gue possui uma vasta aplicacdo tanto domeéstica como na industria.

3.2. Selecdo dos mecanismos de cinética quimica

Foram selecionados dois tipos de mecanismos de cinética quimica para a oxidagdo dos
combustiveis trabalhados: San Diego e GRI Mech 3.0. O mecanismo de San Diego possui
menos reacdes que o mecanismo de GRI Mech 3.0, porém com mais espécies quimicas. A
Tabela 2 exemplifica 0 numero de reacdes e numero de espécie de cada mecanismo.

Tab. 2 — NUmero de reacGes e de espécies dos mecanismos San Diego e GRI Mech 3.0.

Mecanismo | Numero de reacBes | NUmero de espécies
San Diego 268 57
GRI Mech 3.0 325 53

3.3. Identificacdo das reacdes dominantes

Para identificacdo das reacdes mais relevantes dentro dos mecanismos de cinética quimica,
foi realizada uma analise de sensibilidade de velocidade de chama por meio do software Cantera
(Goodwin et al, 2018). Este software contém uma metodologia para a analise de sensibilidade
em codigo de linguagem de programacao Python, no qual fornece o resultado de forma direta
utilizando uma fun¢ao especifica denominada “flamespeed_sensitivity”.

Através da andlise de sensibilidade foram identificadas as 10 reacdes de propagacdo e
terminacdo de cadeia mais relevantes com ambos 0s mecanismos de cinética quimica, para
posteriormente ser utilizada no calculo dos coeficientes de inflamabilidade.

3.4. Calculo dos coeficientes de inflamabilidade

Para calcular o parametro a descrito pelas Equacdes 10, 11 e 12 da fundamentag&o teodrica,
e a partir dos valores obtidos pela analise de sensibilidade de velocidade de chama, foi adotado
0 pardmetro ¢p como sendo S (velocidade de chama). Assim, para duas rea¢es quaisquer r; €
15, temos que:



14

r = % -;—Ifl = d(InS)/d(Ink,) (13)
_ky dS 14)
T d(InS)/d(Ink,)
Assim,
_r;_ d(InS) d(InS) (15)

Y= T ddnky) ' ddnky)

Logo, o coeficiente de inflamabilidade pode ser expresso como dado na Eq. (16)

v = d(Ink,) (16)
e d(ln kz)

J& para o célculo de a,, e a; pode ser utilizado o mesmo procedimento, fornecendo as
seguintes expressoes:

T
Y2+ 7TB2" (ﬁ) (17)
@2 = ( Tp3 )
B2 \rrs+ 733
(T (—TB2 ). (__Tr3 18
as = Tt e (TTz + TBz) e <TT2 + TBZ) (TTZ + TB3) o
5 =

TB1'< V) )( B3 )
Tty + Ta) \rr3+ Tp3

4. RESULTADOS
4.1. Analise de sensibilidade

No presente trabalho foram desenvolvidas analises de sensibilidade de velocidade de chama
para 0S seguintes combustiveis: etano, metano, propano, butano, etileno, propileno e
hidrogénio. As analises consideraram os valores dos limites de inflamabilidade e a razéo
estequiométrica dados na Tabela 1. Além disso, foram realizadas anélises também para valores
préximos do LIl e LSI.

Para a construcdo dos graficos, foram selecionadas as dez reacdes mais influentes no limite
de inflamabilidade que geram maior perturbacdo da velocidade de chama laminar. Os gréficos
sdo mostrados na Figura 1, para o0 metano, etileno e propano. Para o restante dos combustiveis
foi repetido 0 mesmo procedimento, para varias razdes de equivaléncia.

Figura 1 — Analises de sensibilidade para metano, etileno e propano, respectivamente.
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O resultado da analise de sensibilidade para o metano nos LIl mostrou uma menor
discrepancia entre valores das reacdes de propagacao e terminacdo de cadeia, para 0 mecanismo
de San Diego, onde se tem como reacdo de propagacéo (R1) e terminacgédo (R2) como sendo H
+02<=>0+O0HeH+ 02 (+M) <=> HO2 (+M), respectivamente. Para o etileno 0 mesmo
padrédo ocorre no LII, com as reacdes R1 e R2 mostradas no grafico e para os LSI ocorre uma
menor discrepancia. Para o propano e etano, as analises de sensibilidade foram mais
discrepantes tantos no LIl quanto no LSI. J& para o propileno e butano, as analises de
sensibilidade foram avaliadas somente com o0 mecanismo de San Diego, pois estes combustiveis

ndo constam no GRI Mech 3.

0.

De maneira geral, para todos os combustiveis analisados o resultado da andlise de
sensibilidade se mostrou mais consistente para os limites inferiores de inflamabilidade, nas
quais as reacdes de propagacéo e de terminacdo de cadeia tiveram valores mais proximos entre
si. Isso vai de a teoria formulada no estudo dos limites de inflamabilidade de Law e
Egolfopoulos (1990), em que duas reagdes que competem entre si dominam o processo de
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combustdo nos LIs. No entanto, para os limites superiores de inflamabilidade, os resultados da
analise de sensibilidade foram menos homogéneos.

Outro ponto importante foram os resultados da analise de sensibilidade comparando os dois
mecanismos de cinética quimica. Nos limites inferiores, os melhores resultados se deram
utilizando o mecanismo de San Diego, pois apresentou uma maior homogeneidade e equilibrio
entre reacdes de propagacao e terminacdo de cadeia. Nos limites superiores, 0 mecanismo de
GRI Mech 3.0 se mostrou mais eficaz na diferenca de valores entre as reacoes.

4.2. Coeficientes de Inflamabilidade

Nesta se¢do serdo apresentados os calculos do coeficiente de inflamabilidade segundo as
formulacBes descritas na fundamentacdo tedrica e na metodologia. A partir da andlise de
sensibilidade, foi aplicada a Eq. (16) para calcular o parametro a; para os limites de
inflamabilidade de cada combustivel, incluindo diferentes valores de razdes de equivaléncia
proximos aos limites. A Figura 2 mostra os valores dos coeficientes de inflamabilidade para o
metano, etileno, propano e etano. A mesma analise foi realizada com os demais combustiveis.

Figura 2 — Coeficientes de inflamabilidade para os combustiveis metano, etileno, propano e
etano, respectivamente.
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A partir dos graficos, observa-se que para todos os combustiveis analisados os coeficientes
préximos aos LIl geram valores mais proximos de 1. Além disso, 0 mecanismo de San Diego,
comparado ao GRI Mech 3.0, mostrou-se mais eficaz no calculo dos coeficientes, pois em todos
0s casos aproximou-se melhor de 1 em razdes de equivaléncia mais proxima dos limites
experimentais. Ja para os coeficientes proximos aos LS| os resultados ndo foram satisfatorios,
pois ndo ha presenca de nenhum pico ou variacBes proximas de 1 quando a razdo de
equivaléncia se aproxima dos limites experimentais. Isto pode ser explicado pelo fato dos
mecanismos San Diego e GRI Mech 3.0 ndo preverem a formacéo de fuligem que ocorre na
medida em que se aproxima dos limites superiores (Bertolino et al, 2019).
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Para o refinamento dos calculos em relacdo a aproximacéo de o unitario perto dos limites
experimentais, foram introduzidos novos parametros descritos pelas Eq. (17) e (18). Tendo em
vista os resultados acerca do calculo de a;, 0s demais coeficientes a, e a3 foram calculados
utilizando o mecanismo de San Diego perto dos LII. A Tabela 3 mostra os valores de a4, @, €
a; para as razdes de equivaléncia nos limites de inflamabilidade experimentais dos
combustiveis analisados.

Tab. 3 — Valores dos coeficientes de inflamabilidade a4, a,, e as calculados nos LII
experimentais

Combustivel LIl ol 02 a3

CH4 ®=0,49 0,87 0,98 1,00
C2H6 ®=0,68 | 0,60 0,70 0,88
C2H4 ®=0,40 1,05 0,92 1,00
C3H8 ®=0,49 0,86 0,74 0,96
C3H6 ®=0,47 | 0,70 0,97 0,99
C4H10 ®=0,54 | 0,71 0,70 0,92

O restante da analise para mais razdes de equivaléncia proximas ao L1l também foi plotado.
Isso pode ser observado nos graficos da Figura 3 para metano, etileno, propano e butano.

Figura 3 — Coeficientes de inflamabilidade «,, e a5 para razdes de equivaléncia proximas aos
LIl experimentais para os combustiveis metano, etileno, propano e butano, respectivamente.
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Observa-se que, com a adigdo destes dois novos parametros a, os valores atingiram um
resultado mais préximo de 1, que a formulacdo de Liang e Law (2017) consegue corrigir e
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refinar os resultados comparando com os limites experimentais. Observa-se um padrédo em que
a curva dos a, e a; permanece aproximadamente constante até os LIl experimentais e apds
atingi-lo, a curva decai mais rapidamente. Além disso, em 100% dos casos no célculo a, e a;
os valores que atingiram um resultado mais proximo de 1 foram levemente menores que 0S
limites de inflamabilidade experimentais. Estas analises também foram realizadas utilizando o
mecanismo de GRI Mech 3.0, no entanto o resultado se mostrou bem inferior em comparacéo
ao mecanismo de San Diego.

5. CONCLUSAO

Neste trabalho foram desenvolvidas anélises de sensibilidade nos limites de inflamabilidade
para varias misturas ar-combustiveis de alcanos e alcenos, aplicando as formulacGes
desenvolvidas por Law e Egolfopoulos (1990) e Liang e Law (2017) para a determinacédo das
reacOes de propagacdo e terminacdo de cadeia e para o calculo dos coeficientes de
inflamabilidade das misturas, com o objetivo de validar a teoria para a previsibilidade de LIs
teoricos.

Nas analises de sensibilidade, para todos os combustiveis analisados o resultado se mostrou
mais consistente para os limites inferiores de inflamabilidade, nos quais as reacdes de
propagacdo e de terminag&o de cadeia tiveram valores mais proximos entre si. Ja para os limites
superiores, para ambos os mecanismos houve uma maior discrepancia de valores entre as
reacOes de propagacédo e terminacdo, o que pode ser explicado pela formacdo de fuligem em
razdes de equivaléncia mais altas.

Como demonstrado na analise de sensibilidade, os resultados para os coeficientes @, geram
valores mais proximos de 1 perto dos LIl experimentais, utilizando o mecanismo de San Diego.
Jé& para os valores proximos aos LS| os resultados ndo foram satisfatdrios, pois ndo ocorreu uma
aproximacdo de 1. Na determinacdo dos coeficientes de inflamabilidade a, e a5 foi calculado
apenas proximo aos L1 de cada combustivel. Como resultado, houve uma melhora significativa
em relacdo ao coeficiente a;, atingindo o refinamento do calculo previsto para formulacao de
Liang e Law (2017). Além disso, foi observado um padrdo nos graficos, onde os coeficientes
decrescem mais rapidamente ap6s atingir o L1l experimental.

De modo geral, as formulag6es deste trabalho podem confirmar, dentro das limitacGes aqui
impostas, que se pode aplicar os célculos de coeficiente de inflamabilidade propostos por Law
e Egolfopoulos (1990) e Liang e Law (2017) para a previsibilidade de limites de inflamabilidade
tedricos de demais combustiveis ainda pouco estudados. Neste ambito, sugere-se como
trabalhos futuros a realizacdo de simulacdes com mais combustiveis e utilizando outros
mecanismos de cinética quimica, inclusive aqueles que preveem a formacéao de fuligem.
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