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Resumo. Neste trabalho, analisa-se numericamente a condigdo de igni¢do de misturas de hidrocarbonetos em ar em condigdes de
reatores perfeitamente misturados. Trés hidrocarbonetos, metano, propano e acetileno (dois alifaticos saturados e um nao saturado,
respectivamente) em combustdo com ar seco padrdo sdo considerados. Objetiva-se explicitar os mecanismos cinéticos de reacdo em
cadeia levando a ignicdo para cada um dos sistemas reagentes e analisar o comportamento do periodo de indugdo para a ignigdo
térmica da mistura como funcdo da razdo de estequiometria. Os resultados apontam para mecanismos bastante diferentes para estes
trés sistemas.

Palavras chave: combustéo, ignicéo, mecanismos detalhados de reacao, simulacdo numérica de combustdo.
1. Introducéo

Me¢étodos computacionais tém sido usados extensivamente na andlise de processos de combustido. Os programas
computacionais desenvolvidos t€ém mostrado boa capacidade de reproducdo de caracteristicas de processos. Estes tém
se transformados em ferramentas importantes de projetos de sistemas de combustdo, por exemplo, através da simulagio
de condicdes de ignigdo, liberacdo de energia e formagdo de poluentes, e tem sido interfaceados com outros algoritmos,
aumentando as possibilidades de outras andlises, por exemplo, de analises de CFD. Estes trabalhos de simulagdo s6 sdo
possiveis com o uso de mecanismos cinéticos detalhados. Considerando os hidrocarbonetos apenas, Warnatz (1999)
apresenta o possivel incremento no numero de espécies e reagdes conforme aumenta o niimero de carbonos na molécula
de um alcano na oxidagdo a baixa temperatura (fig. 1). Esta tendéncia aponta para a necessidade de computadores mais
rapidos e de algoritmos mais eficientes a medida que os mecanismos cinéticos crescem.
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Figura 1 Numero de espécies e rea¢des quimicas envolvidas na oxidagao a baixa temperatura de um alcano (Warnatz,
1999).
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Neste trabalho, os pacotes computacionais CHEMKIN (2003) e CANTERA (2001) sdo utilizados na analise das
condigdes de ignicdo de misturas de hidrocarbonetos em ar em condigdoes de reatores perfeitamente misturados a
pressdo constante. Trés hidrocarbonetos, metano, acetileno e propano (alifaticos saturados e ndo saturados), em
combustdo com ar seco padréo sdo considerados. Pretende-se explicitar as condi¢des necessarias de ignigdo para cada
um dos sistemas reagentes e analisar o comportamento do periodo de indugdo para a igni¢do térmica da mistura como
fungdo da razdo de estequiometria. A aplicagdo deste estudo estd na combustdo com carga homogénea em camara de
combustdo de motores de combustdo interna, sendo este trabalho um primeiro passo nesta direcdo. A escolha destes
hidrocarbonetos esta relacionada com a relativa facilidade em encontrar-se mecanismos detalhados de cinética quimica,
com o fato de serem componentes basicos de combustiveis gasosos (GLP, gas natural) e como um primeiro passo na
analise de hidrocarbonetos mais pesados, ja que estes sdo produtos intermediarios de reagdo de hidrocarbonetos mais
pesados com ar. O uso de pacotes computacionais reconhecidamente testados (CHEMKIN ¢ CANTERA) encurta o
periodo de desenvolvimento do estudo.

2. Implementagdo Computacional.

Os codigos computacionais CHEMKIN e CANTERA estio entre os mais utilizados mundialmente em estudos de
combustdo. Eles oferecem, entre outras opgdes, a possibilidade de simular processos cinéticos em reatores
perfeitamente misturados (PSR), os quais assumem a auséncia de variagdes espaciais de temperatura e concentra¢ao na
mistura. Ainda, assumiu-se condi¢des adiabaticas, isobdricas, auséncia de escoamentos de entrada e saida e auséncia de
reacOes cataliticas nas paredes do reator. Porém, ressalta-se que estes codigos permitam a remogdo destas hipoteses
quando necessario.

3. Mecanismos Cinéticos de Reagéo.

Para a execucao deste trabalho, usou-se cinco mecanismos cinéticos: Mecanismo de Reagdo GRIMech 3.0 (2000)
(53 espécies quimicas, 5 elementos e 323 reagdes elementares), Mecanismo de Reagdo para a Oxidagdo do Acetileno de
Laskin e Wang (1999) (52 espécies quimicas, 5 elementos e 349 reacdes elementares), Mecanismo de Reacgéo
simplificado para o Acetileno de Williams (2001) (17 espécies quimicas, 4 elementos ¢ 25 reagdes elementares),
Mecanismo de Reagdo de Konnov (2000) (127 espécies quimicas, 5 elementos ¢ 1205 reagdes elementares) e o
Mecanismo de Reagdo para o n-Butano do Laboratdrio Livermore — LLNL (1999) (155 espécies quimicas, 5 elementos
e 689 reacdes elementares). Aqui, por uma questdo de espago, apenas os resultados mais significativos gerados pelos
mecanismos GRIMech 3.0 e Konnov serfo apresentados.

4. Metodologia.

Em processos cinéticos de igni¢do simulados por computador, a inicializagdo do campo de varidveis ¢ feita via
temperatura inicial do sistema, com a qual o programa gera os gradientes iniciais de espécies, e a seguir, a evolucao
térmica do sistema. Outro parametro importante ¢ o avango temporal do sistema, pois se precisa de um intervalo de
tempo suficientemente pequeno para captar a evolugdo das espécies e temperatura do sistema, € a0 mesmo tempo
suficientemente grande para que seja superior a escala de tempo do processo quimico (reagdo), ou seja, a escala de
tempo definida como o produto do nimero médio de colisdes experimentadas pela molécula reagente ¢ o tempo médio
de colisdo.

Inicialmente foram feitos testes com o mecanismo GRIMech 3.0 nos dois programas, empregando a mistura
metano-ar em condi¢des estequiométricas e partindo de 1450 K, para comparar a evolugdo da temperatura prevista com
os dois programas (fig. 2). A temperatura prevista ¢ praticamente idéntica (maxima diferenga em T da ordem de 0,014
K), mostrando o grau de compatibilidade entre os dois cddigos numéricos. As analises posteriores foram basicamente
realizadas com o CHEMKIN e eventualmente comparadas com o CANTERA. Em todos os casos comparados os
resultados calculados foram praticamente idénticos.
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Figura 2 Comparagdo da distribui¢do de temperatura previstas pelo CHEMKIN e pelo CANTERA para metano-ar em
condigdes estequiométricas.

Em vista da grande quantidade de espécies quimicas envolvidas em cada um dos mecanismos cinéticos, foi
escolhido um grupo seleto de espécies cuja evolugdo temporal das concentragdes foi observada. A escolha deste “grupo
seleto de espécies” baseou-se em um critério de relevancia, sendo estas as espécies quimicas mais importantes na
ignicdo e também sdo rastreadas por outros autores. Os resultados serdo apresentados em fungdo da razio de
estequiometria ( @ ) definida em base volumétrica como:

(Ar / Combustivel ) (1)
~ (Ar/Combustivel)

Estq.

Neste trabalho, mantém-se fixa em 1 mol a quantidade de combustivel e altera-se a quantidade de ar para obter
diferentes valores de .

5. Resultados.

A seguir sdo apresentados e analisados os resultados para o metano, o acetileno e o propano. Para o metano a
temperatura inicial foi 1450 K, para o acetileno foi 1050 K e para o propano foi 1200 K. Estes valores foram escolhidos
de forma a evidenciar os mecanismos de cinética quimica de igni¢do. Temperaturas mais elevadas tenderiam a reduzir
substancialmente o tempo de inducdo, mascarando alguns dos mecanismos intermediarios.

5.1 Ignicdo do Metano.

A figura 3 mostra a evolucdo da temperatura como uma func¢do do tempo e da razdo de estequiometria, que varia
desde @ = 0,6 at¢ ® = 2,0. O cixo de estequiometria ¢ dividido em 9 pontos sendo que o ponto 4 no eixo
estequiométrico representa ® = 1. Cada incremento no eixo de avango temporal representa 10~ segundos.

Verifica-se que o periodo de indugdo para a igni¢do térmica da mistura vai diminuindo continuamente conforme
aumenta a quantidade de ar na mistura. A formagdo de intermediarios do tipo aldeido (CH,O, CH3;CHO) se da mais
rapidamente em misturas ricas em ar, desta forma explicando o adiantamento na igni¢do para as misturas ricas em ar
quando comparadas com as misturas pobres. Comparando a diminui¢do da fragao molar de oxigénio para misturas ricas
e pobres em combustivel (ndo mostrado na figura), notou-se que para misturas pobres em combustivel o decremento se
da com maior intensidade do que para as misturas ricas. Isto se pode explicar pela facil oxidagdo dos aldeidos,
reduzindo rapidamente a concentrag@o de oxigénio.
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Figura 3 Evolugdo da temperatura de combustéo adiabatica do metano em fungao da razdo de estequiometria e do
avango temporal.

A figura 4 mostra as fragdes molares e a temperatura previstas pelo mecanismo GRIMech 3.0 para condigdes ricas
em combustivel. Inicialmente, a concentragdo de aldeidos cresce até um maximo, acompanhando a temperatura, e entdo
decresce rapidamente quando o aumento da temperatura favorece a reagdo com o oxigénio. Esta s se interrompe
quando a concentragdo de oxigénio atinge zero. Os valores plotados no eixo vertical do grafico da figura 4 foram
adimensionalizados em relagdo ao valor méaximo das fragdes molares das diferentes espécies.

A andlise dos resultados previstos pelo mecanismo GRIMech 3.0 permite verificar o desenvolvimento de algumas
cadeias de reagdes quimicas.
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Figura 4 Evolugdo das fragdes molares de algumas espécies e da temperatura na ignicdo do metano para uma mistura
rica em combustivel.

Uma delas inclui a formagdo e destruicdo das espécies a seguir:

C,H,=> H,0,=CH,0=CH,0OH = HO, = CH,0= CH,COH = CH,COH = CH, = H,0,CO= 0= OH
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Pode-se verificar na figura 4 que o radical hidroxila (OH) ¢ a ultima espécie a se formar, apds a destruicdo do
acetaldeido e do radical hidroximetil (CH30). Verifica-se que a taxa de formacgdo do radical metil (CH3) depende
fortemente da taxa de destruicdo das espécies reagentes, neste caso especificamente, do hidrocarboneto e do oxigénio.
Verifica-se também a ocorréncia do mecanismo de reacdo em cadeia:

CH, = CH,0= CH,CHO = CH,CHO = CH, = OH

Na analise da figura, verifica-se também a diferenga de energia de ativagdo necessaria para a formagdo e destruicao
de cada uma das diferentes espécies. O nivel térmico aumenta da esquerda para a direita conforme a evolucdo da
temperatura, o que quer dizer que, por exemplo, o radical metoxila (CH30) (que difere da hidroximetil devido a
configuragdo que expde o radical OH, ao invés do O) precisa de um nivel térmico inferior para reagir do que o radical
metila. Também, pode-se dizer que a formagdo do aldeido e do radical acetila (CH,CHO) depende da destruicdo do
formaldeido e por ultimo, pode se apreciar a forte dependéncia do nivel térmico para a formagdo do radical hidroxila.

A figura 5 mostra as fragdes molares e a temperatura previstas pelo mecanismo GRIMech 3.0 para condigdes
pobres em combustivel. A igni¢do também ocorre por um mecanismo de reacdo em cadeia. Pode se apreciar que de
novo o etano ¢ uma das primeiras espécies a se formar, e como conseqiiéncia poder-se-ia dizer que a concentragdo de
oxigénio ndo afeta a seqiiéncia inicial do mecanismo de rea¢do em cadeia. O mecanismo em cadeia sugerido pela
analise da figura 5 ¢ o seguinte:

C,H, = H,0, = CH,0= HO,,CH,0 = CH, = CH,CHO = CH,CHO = CH,0 = CO,H,0 = O = OH

Comparando a seqiiéncia de formacdo e destruigdo de espécies em processos de igni¢do do metano em misturas
reagentes ricas e pobres em oxigénio, verifica-se que as seqiiéncias ndo sdo iguais, por exemplo, para misturas pobres
em ar, a formagdo de didoxido de hidrogénio ¢ retardada, ¢ adiantada a formagao do radical hidroximetil, e também ¢é
retardada a formagdo do radical metil. Estes adiantamentos e retardos influenciam a formagdo de radicais hidroxilas
(que sdo as ultimas espécies a se formar para ambos os tipos de misturas), o que por sua vez afeta o periodo de indugéo
para a igni¢do da mistura.
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Figura 5 Evolucdo das fragdes molares de algumas espécies e da temperatura na igni¢do do metano para uma mistura
pobre em combustivel.

Em resumo, conclui-se que a formagéo de radicais hidroxilas em misturas pobres em ar depende em grande parte da
destruicdo de quatro espécies: radical metoxila, radical acetil, acetaldeido e radical metil, enquanto que para misturas
ricas em combustivel a formagdo de radicais hidroxilas depende primordialmente da destruigdo de trés espécies: radical
acetil, acetaldeido e radical metil. Desta forma, poder-se-ia pensar que em misturas pobres em ar o radical metoxila
estaria ajudando a formagao de oxigénios livres para que estes possam se unir aos hidrogénios livres formando radicais
hidroxilas, por exemplo, segundo a reagao:

CH,0+M = CH,+0+M (@)

Outra possibilidade seria que na auséncia de oxigénio o radical metoxila esteja fornecendo diretamente os radicais
hidroxilas segundo a reacdo:
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H +CH,0= OH +CH, 3)

A reagdo anterior esta contemplada no mecanismo de reagdo GRIMech 3.0 (é a reacdo no. 66).
5.2 Ignicdo do Acetileno.

O processo de combustdo do acetileno difere um pouco dos outros hidrocarbonetos analisados no presente trabalho,
pois o acetileno € um alqueno, definido como um hidrocarboneto alifatico ndo saturado, o qual contém um enlace duplo
entre os atomos de carbono. Sdo varios os motivos que induzem ao estudo da cinética do acetileno, entre varios, o fato
de ser um dos subprodutos da combustio em condi¢des de misturas ricas em oxigé€nio da maioria de hidrocarbonetos
incluindo do metano. Desta forma pode-se pensar na cinética do acetileno como um caminho forgado pelo qual passam
a maioria de hidrocarbonetos no processo de combustdo. O anterior tem conduzido a varios investigadores (Wang ,
1999; Laskin, 1999) a realizarem varios e extensos estudos em aplicagdes especificas da cinética do acetileno. Por
exemplo, Wang (1999) desenvolveu um trabalho sobre reacdes da iniciagdo da oxidag@o do acetileno em tubos de
choque, o trabalho tratou-se de um estudo modelando a cinética do hidrocarboneto apoiado na mecanica quantica. O
estudo de Wang (1999) enfoca com grande intensidade nas reagdes de isomerizagdo do acetileno no processo de
ignigao.

No presente trabalho empregou-se o mecanismo de Konnov (2000), o qual apresenta um esquema bastante robusto
pra processos cinéticos de hidrocarbonetos com até trés atomos de carbono na molécula. A evolugdo temporal da
temperatura gerada com o mecanismo de Konnov (2000) para o acetileno ¢ mostrada na figura 6 cujos eixos tem a
mesma légica que a adotada para o metano. Entretanto, o avango temporal utilizado foi de 6,5 x 107 segundos.

Verifica-se na figura 6 que o mecanismo de Konnov (2000) reproduz o aspecto de que a temperatura maxima
ocorre proxima a estequiométrica. Para o mecanismo de Wang e Laskin (1999) este comportamento nio é observado e a
temperatura cresce continuamente com a redugdo da quantidade de ar. No sistema acetileno—ar as simulagdes
mostraram também que, em condigdes estequiométricas, a quantidade de radical hidroxila no momento da igni¢do
térmica da mistura ¢ muito maior do que a prevista no sistema metano—ar nas mesmas condigdes de composigao.
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Figura 6 Evolucdo da temperatura em funggo do avango temporal e da razdo de estequiometria para o processo de
combustdo do acetileno segundo o mecanismo de Konnov.

Da mesma forma que no sistema metano-ar, a analise sera feita para misturas rica ® =2,2 e pobre ® =0,4 em

combustivel. Das cento e vinte e sete espécies contempladas no mecanismo de Konnov (2000) foram escolhidas catorze
espécies pra a analise da evolug@o no tempo em ambos casos de composi¢édo de mistura.
Para misturas ricas em combustivel observou-se o seguinte mecanismo de rea¢do em cadeia:

H,0, = CH,OH = CH,0= HO, = |Ignigio| = CH,CO = HCCO, CH,0 = HCO, CH,,CH,OH => H,0,CO = OH

Para misturas pobres em combustivel, a igni¢do ocorre de acordo com a seguinte reagdo em cadeia:
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Ignicao
= CH,OH,HCCO,HCO = CO= OH

H,0, = CH,OH = HO,,CH,0=CH,CO=CH, =
CH,O

Comparando os dois mecanismos de reagdo em cadeia, verifica-se que a formagdo e/ou posterior destrui¢do de
algumas espécies adianta-se ou se atrasa com respeito a igni¢do térmica da mistura. Por exemplo, o radical metil tem a
sua destrui¢@o adiantada com respeito a igni¢do na mistura rica em comburente, ou seja, ndo tem mais formacao deste
radical ap6s a ignicdo. O mesmo acontece com a cetona (CH,CO), a qual tem a sua destrui¢cdo antes da ignicao.

Da mesma forma que na reacdo com o metano, o formaldeido tem a sua destruicdo adiantada em relacdo a igni¢ao
na mistura rica em oxigénio, conforme mostra a figura 7. Nesta figura, verifica-se que a destrui¢do do formaldeido para
mistura pobre em combustivel comeca antes do que para a mistura rica. Porém, ao contrario do metano, este
adiantamento ndo produz o mesmo efeito de redugdo do periodo de indugdo. Especula-se que o efeito da facilidade de
oxidagd@o dos formaldeidos ndo tem um efeito forte para o periodo de indugdo na oxidagdo de hidrocarbonetos alifaticos
nao saturados como tem nos hidrocarbonetos alifaticos saturados.

5.3 Igni¢do do Propano.

Para a analise do propano, utilizou-se também o mecanismo de Konnov (2000). A figura 8 mostra a evolugdo da
temperatura para o sistema propano—ar como funcdo da razdo de estequiometria e do avango temporal. Os eixos da
figura 8 seguem a mesma ldgica que a utilizada para o metano.

Das diferentes espécies analisadas, os radicais isopropil (i-C3H7;) e n-propil (n-CsH;) apresentam um
comportamento peculiar. A figura 9 mostra a evolugdo destes dois radicais para misturas pobre e rica em combustivel.
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Figura 7 Evolugao de formaldeido com para dois valores da razdo estequiométrica no processo de igni¢ao do acetileno.
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Figura 8 Evolugdo da temperatura de combustéo adiabatica para o sistema propano—ar segundo o mecanismo de
Konnov.
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Figura 9 Evolug¢ao dos radicais isopropil e n-propil para dois valores da razao de estequiometria no sistema propano-ar
segundo o mecanismo de Konnov.

Verifica-se que, para os dois valores extremos da razio de estequiometria, estas duas espécies atingem em um
tempo muito pequeno valores maximos no caso de mistura rica em oxigénio ou quase os maximos (perto do 95%) no
caso de misturas ricas em combustivel. Pode-se dizer que as primeiras espécies a se formar na oxidagdo do propano em
ar sdo estes dois radicais, o isopropil e o n-propil. Outras duas espécies, a etil (CoHs) ¢ a metil (CHj3), também
apresentam valores significativos no inicio do processo de oxidag@o, conforme mostrado na figura 10.

Assim como observado na figura 9, na figura 10 verifica-se que no inicio do processo, para ambos valores da razao

de estequiometria, os radicais metil e etil formam-se rapidamente atingindo valores que podem oscilar entre 10% e 60
% do maior valor total de cada espécie.
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Figura 10 Evolugao dos radicais metil e etil para dois valores da razdo de estequiometria no sistema propano-ar segundo
o mecanismo de Konnov.

Desta forma, o mecanismo cinético de Konnov (2000) prediz a formagdo das quatro seguintes espécies quimicas
principais no processo de oxidacdo do propano em ar, sob condi¢do de pressdo atmosférica e temperatura inicial de
1250 K: n—C,H, [radical n-propil], i —C,H, [radical isopropil], CH, [radical metil] e C;Hs [radical etil].

Dois valores de estequiometria foram analisados para discutir o processo de combustdo do propano, ¢=0,6 €
® =2,2. No primeiro caso, para misturas ricas em combustivel, a simula¢do evidencia a seguinte rea¢do em cadeia:
gnicao

= CH,,HCO = CO,OH
CH,

|
CH,=i-CH,=H,0,=n-CH,=CH,OH =CH,0,CHOH = C,H, = CH, =C,H, = C,H,OH = HO, :>‘

Verifica-se que os radicais isopropil e n-propil estdo nos primeiros lugares nas posi¢des de formacdo e destruigao
de espécies quimicas, mas uma boa quantidade do total, perto do 95%, destas duas espécies forma-se no inicio do
processo, conforme ilustrado na figura 9. O momento da igni¢do se da justamente quando a fragdo molar do metano
atinge o valor maximo.

Para misturas ricas em ar, verifica-se a ocorréncia da seguinte reacdo em cadeia:

n-CH,.i~CH, = CH, = C,H,,H,0, = C,H,OH = CH,0= CH,OH,C,H, = C,H, = C,H,OH = CH,, HO, = CH,,HCO = | gnigao| = CO = OH

Observa-se que os radicais formil (CHO) e metil (CH3) continuam se formando ainda apds a ignigdo para misturas
ricas em oxigénio. Porém, para misturas ricas em combustivel, estas se formam e comegam a ser destruidas antes da
igni¢do térmica da mistura. Outro aspecto a observar ¢ a diferenca de posi¢do na seqiiéncia de formagdo e posterior
destruicdo do propene (C3H,4). Nota-se que mecanismo de Konnov possui dezenove reagdes que tém o propene junto
com espécies como oxigénio diatdmico, oxigénio monoatomico, radicais hidroxilas e diéxidos de hidrogénio como
reagentes principais. Assim, uma maior concentragdo de oxigénio poderia levar ao adiantamento da igni¢cdo da mistura.
O mecanismo também possui dezessete reacdes elementares que contem o propene como produto, provindo do radical
alil (CgHs) e seus isdmeros. Em quase todas as dezessete reacdes o propano aparece como que perdendo
sequencialmente um atomo de hidrogénio, transformando-se em isopropil e n-propil, alil e propene. Pode-se imaginar
que esta perda seqiiencial de atomos de hidrogénio da molécula de propano esta associada de alguma forma a
concentragdo de oxigénio na mistura.

6. Conclusbes
As principais conclusdes deste trabalho sdo:

1. O desempenho dos programas CHEMKIN e CANTERA ¢ basicamente equivalente para a solu¢do dos
mecanismos testados.

2. Dentre os varios mecanismos testados, para o metano o mecanismo GRIMECH, com 53 espécies quimicas e
323 reagdes, forneceu o mesmo desenvolvimento térmico do que o mecanismo Konnov, o qual possui 127
espécies quimicas e 1205 reagdes elementares.
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3. Para o acetileno, houve discrepancias entre as previsdes com o mecanismo Konnov e com os mecanismos
reduzido para o acetileno (Williams) e de Laskin. Estes ultimos previram valores de temperatura
continuamente aumentando com a diminuicdo da razdo estequiométrica. O mecanismo de Wang e Laskin,
em particular, apresenta um pico na curva de desenvolvimento de temperatura, impossibilitando analises de
sensibilidade.

4, Para o propano, o mecanismo de Konnov apresentou maior sensibilidade para o periodo de indugao do que
o mecanismo de Livermore, para o mesmo nivel térmico. O mecanismo de Livermore pode ndo ser
apropriado para a analise de ignicéo térmica.

5. Quanto ao mecanismo de igni¢cdo do metano, o periodo de indugdo diminui continuamente conforme
aumenta a quantidade de ar na mistura. O primeiro passo consiste na perda de um atomo de hidrogénio, ¢
entdo oxidado para formar aldeidos e ¢ a oxidacdo destes que aumentara significativamente o nivel térmico
do sistema.

6. Quanto ao mecanismo de igni¢ao do acetileno, o periodo de indug@o diminui conforme diminui a razdo de
estequiometria, sendo este comportamento contrario ao do metano e do propano. A oxidacdo do acetileno
este se inicia com a isomerizacdo deste (Wang e Laskin, 1999). Este processo ndo estd modelado
adequadamente no mecanismo de Konnov. A quantidade de radical OH no momento da igni¢do € muito
maior do que a observada para o metano.

7. Quanto ao mecanismo de igni¢do do propano, este aparece como que perdendo sequencialmente um atomo
de hidrogénio, transformando-se seqiiencialmente em isopropil e n-propil, alil ¢ propene. Esta perda
seqiiencial de atomos de hidrogénio da molécula de propano esta associada de alguma forma a concentragio
de oxigénio na mistura.
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Abstract

Here we analyze numerically the conditions for ignition of hydrocarbon-air mixtures in perfectly stirred reactors.
The fuels used are methane, propane and acetylene, two saturated and one unsaturated aliphatic hydrocarbon. The
objectives are to describe the reaction paths leading to the ignition and to analyze the behavior of the induction period
as a function of the stoichiometric ratio. The results indicate markedly different mechanisms for these three systems.
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