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I. IDENTIFICACAO DA DISCIPLINA
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Professor responsavel: Rafael C. Catapan, Dr. Eng.

Website: rcatapan.joinville.ufsc.br Email: rafael.catapan@ufsc.br

II. EMENTA

Cinética quimica. Equagdes de conservagao simplificadas para escoamentos reativos. Chamas pré-misturadas
em gases combustiveis. Chamas de difus@o. Igni¢cdo. Emissdes em combustao.

III. OBJETIVOS

Introdugdo a ciéncia da combustdo. Prética de técnicas computacionais de resolucdo de problemas de
escoamento reativo. Familiarizar o aluno com aplica¢des potenciais de escoamentos reativos.

IV. CONTEUDO PROGRAMATICO

1. Introducao

» Apresentacdo da disciplina e plano de ensino
* Introdugdo a combustao

* Introdugdo ao Cantera
2. Fundamentos de quimica

* Propriedades intensivas e extensivas

* Base massica e base molar

* Equacdo de estado de gases ideais

* Entalpia de formacao e energias de ligacao

* Equacdo de estado caldrica e entalpia padrdo

» Propriedades de misturas de gases ideiais

* Estequiometria de combustio e mistura reagente

» Forma padrdo de polindmios de propriedades termodindmicas

3. Termoquimica de combustao



Entalpia de reacao e poder calorifico
Temperatura de chama adiabatica
Constante de equilibrio

Equilibrio quimico de sistemas complexos

4. Cinética quimica em fase gasosa

Reacio global e reacdes elementares
Taxa de reacdo e sua dependéncia com a temperatura

Constante de reacdo: equagdo de Arrhenius, frequéncia de colisdo, energia de ativacao, teoria
de estruturas de transi¢do, efeito da pressao

Mecanismos de reacdo: taxas de reacdo, taxa de progresso, taxa de consumo de uma espécie,
relacdo entre constante de reacdo e equilibrio, reacdes em cadeia, aproximacgdo estado esta-
ciondrio, aproximag¢do de equilibrio parcial

5. Cinética quimica catalitica

Conceitos bdsicos: sitios ativos, metais catalisadores, indice de Muller, superficies reais, densi-
dade de sitios, particula catalitica, poro, pellet

Adsorcao fisica, adsor¢ao quimica, dessorcao

Reacio de catalise heterogénea

Taxa de reacdo, constante de reacao, equagcdao modificada de Arrhenius
Propriedades termodinamicas

Interagdo lateral

6. Técnicas de analise de mecanismo de reacao

andlise de sensibilidade

andlise da taxa de reacdo
equilibrio parcial

Anadlise do componente principal

Reducdo de mecanismos

7. Reatores zero-dimensionais

Caso Especial de Redes de Reatores
Hipoéteses e Limitagoes

Equagdes gerais: Equacdes de conservagdo da massa e da massa da espécie quimica, equacoes
de espécies de superficie, equacdo de energia de fase gasosa, troca de calor entre reactores em
clusters, balanco energético e efeitos de capacidade térmica

Modelo do motor de combustdo interna
Opcoes de transferéncia de calor para o0 modelo de motor IC HCCI
Modelo HCCI multizona

8. Reatores unidimensionais

Hipoteses e Limitagoes

Equagdes gerais: Equacdes de conservagdao da massa e da massa da espécie quimica, equagdes
de espécies de superficie, equacio de energia de fase gasosa



Reator de fluxo pistonado (PFR)

Reator de monolito catalitico

9. Chama laminar unidimensional

Estrutura de uma chama laminar

Velocidade de chama

Teoria de Mallar e Le Chatelier

Cdlculo de velocidade de chama por equacdes de conservacao
Propriedades de transporte com média de mistura
Propriedades de transporte multicomponente

Modelo de radiagdo térmica a de gés e particulas para chamas
Condicdes de contorno

Comparagdes com técnicas de medi¢do experimental

V. METODOLOGIA DE AVALIACAO

O aluno sera avaliado de acordo com seu desempenho na execugao de listas propostas € em um trabalho final
da disciplina. Tanto os execicios quanto o trabalho serdo resolvidos pelo aluno com o auxilio do software
Cantera. O conceito do aluno seguird o padrao estabelecido para os programas de p6s graduagao da UFSC.
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