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SIMULACAO NUMERICA E OTIMIZACAO DO MECANISMO DE REACOES DO
SISTEMA REAGENTE “S+ O +H + (N)"*

Angela Patricia Spilimbergo®, Gilmar de Oliveira Veloso®. UNIJUI

A modelagem matemética da combustdo no meio “S + O + H + (N)” sfo dedicadas diferentes
publicacbes, pois, atuamente o carvdo é utilizado com muita fregiiéncia como combustivel. E
conhecido que os produtos de combustdo do carvao contém poluentes, entre 0s quais 0S mais nocivos
s80 as espécies com o enxofre (SO, H.S, etc.). Para prever as concentragfes dos poluentes é
necessario utilizar algum mecanismo de reacdes. Mas, estes mecanismos, sdo sem divida nenhuma,
bastantes complexos, sendo constituidos de até 30 espécies e 130 reagdes. Portanto, pode-se colocar
gue existe o problema de otimizacdo do mecanismo da combust&o. No trabalho a ser apresentado séo
considerados al guns aspectos da resolucdo deste problema, a saber:

- a simulagdo numérica da combustdo no meio “S + O + H + (N),” por mecanismos completos de
reacOes (em condi¢des de misturaideal), em amplosinterval os da temperatura e da composi G&o;

- uma abordagem que inclui a técnica de eliminacdo dos caminhos de pouca importancia e a andlise de
sensibilidade. No resultado é formado o0 mecanismo otimizado;

- asimulagdo numérica com o mecanismo otimizado e a comparagdo dos resultados com os resultados
cal culados pelo mecanismo compl eto.

No trabalho € mostrado que 0 mecanismo de reacBes do meio “S+ O + H + (N)”, pode ser reduzido
essencia mente nos interval os da temperatura e da composi¢do pesquisados.
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