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RESUMO

O mundo atual vem se preocupando cada vez mais com 0 meio ambiente e os efeitos que 0s
combustiveis fosseis causam no planeta, com relacdo a sua queima e liberacdo dos gases de
efeito estufa. Varios acordos internacionais divergem para que a comunidade internacional
busque novos combustiveis menos poluentes, mais eficientes e renovaveis. Por este motivo, foi
feito um estudo comparativo da queima da gasolina, etanol e suas fracbes em motores de
combustdo interna, por meio de um modelo computacional criado pelos cientistas Sanford
Gordon e Bonnie J. McBride. Neste programa, chamado de CEARUN — NASA, foi possivel
simular a combustdo da gasolina e do etanol em varias condi¢cdes de temperatura, pressdo e
fracdes. Verificando a mistura que libera mais energia, mais eficiente energeticamente e a
mistura menos poluente para 0 meio ambiente em relacdo a liberacéo de gases de efeito estufa
como o monoxido e dioxido de carbono, Verificou-se ainda a eficiéncia energética e 0s gases
liberados da combustdo da mistura que hoje € a utilizada nos postos de combustiveis. Por fim,
foi mostrado um estudo de viabilidade econdmica, no qual possibilitou a obtencao do percentual
méaximo de preco entre a gasolina e o etanol, percentual este possivel de ganho econémico
inicial no que tange a utilizacéo do etanol no lugar da gasolina.

PALAVRAS-CHAVE: Energia. Poluentes. Viabilidade Econémica.



ABSTRACT

Society has increasingly become concerned with the envirolnment and the impact that fossil
fuels cause on the planet, related to its burning and greenhouse effect gas. Several international
deals differ so the international community aim new fuel that is also less polluting, more
efficient and renewable. Therefore, a comparative study was done about gasoline and ethanol
combustion, besides their fractions in intern combustion engines by a computational model
created by scientists Sanford Gordon and Bonnie J. McBride. In this program called CEARUN
— NASA, it was possible to simulate the gasoline and ethanol combustion in several
temperature, pressure and fraction conditions by verifying the mixture that liberates more
energy, more efficient energetically and less of a polluting mixture for the envirolnmet in terms
of greenhouse effect gas liberation, such as monoxide and carbon dioxide. It was verifyed the
energetic efficiency and the liberated gases from the mixture burning which is currently used
at gas stations. At last, a study was presented concerning economic viability in which it was
possible to obtain a maximum price percentage between gasoline and ethanol; such percentage
allows economic gain concerning the usage of ethanol instead of gasoline.

KEYWORDS: Energy. Polluting. Economic Viability.
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1 INTRODUCAO

Com o passar dos anos, o0 ser humano buscou o desenvolvimento tecnoldgico para
melhorar sua vida, conforto e seguranca. Porém, na busca destas tecnologias avancadas e do
crescente aumento no consumo de energia, acabou-se gerando um efeito colateral: a destruicédo
da camada de 0zénio, o efeito estufa e a poluicdo do meio ambiente. Tal desequilibrio fez surgir
preocupacdes pelo mundo todo. [1]

Para suprir a demanda de energia consumida pelo mundo, comecgou-se a utilizacdo -em
larga escala- de combustiveis fosseis como carvao, gas natural e derivados de petréleo.
Entretanto, este consumo de energia vem crescendo a cada ano e com isso, as emissoes de gases
de efeito estufa para a atmosfera também cresce na mesma propor¢do; em média, calcula-se um
crescimento anual de 2% no consumo de energia no mundo. Além do consumo de energia, a
utilizacdo de combustiveis fosseis para meios de transporte também vem aumentando, emitindo
mais gases de efeito estufa para a atmosfera. No Brasil, cerca de 80% da energia utilizada é
gerada dentro do pais, 0s outros 21,5% restante € importada, sendo a maior parte petréleo e gas
natural. Do total de consumo de energia, 22% sdo para o setor de transporte. [2]

Com a queima de combustiveis fésseis, houve um aumento na geracao de gases de efeito
estufa: didxido de carbono, monoxido de carbono, metano e 6xido de nitrogénio. Uma vez que
os mesmos sdo de dificil dispersdo, acabam retendo parte da energia irradiada pelo sol, que
deveria retornar para o espaco. Normalmente, 65% desta energia é absorvida pela terra para
manté-la aquecida e 35% é refletida de volta para o espaco na forma de radiacéo infravermelha.
Os gases de efeito estufa formam uma camada isolante, que retém parte desta radiacéo,
supostamente a retornar para o espago, aumentando assim a temperatura da atmosfera terrestre.
Tem-se como consequéncias a elevacdo dos niveis dos mares devido ao derretimento das
calotas polares, o surgimento de desertos causados pelo desequilibrio de varios ecossistemas e

ondas de calor. Com as mudancas climaticas, muitas espécies estdo sendo extintas. [3]

1.1 Normas Ambientais.

Na década de 1980, o Brasil entra no rol dos paises que passaram a se preocupar com a
situacdo do aquecimento global, passando a monitorar a emissdo dos gases de efeito estufa. Em
maio de 1986, a Resolucdo 18/86 CONAMA criou o Programa de Controle de Polui¢do do Ar
por Veiculos Automotores, 0 PROCONVE, controlado pelo IBAMA. Em 1993, a lei 8.723
tornou obrigatoria a reducéo das emissdes de gases poluentes de origem veicular. Desde a sua

criacdo, em 1986, houveram seis fases, sendo a ultima em 2014, que estabeleceram os seguintes



valores de emissdes: Mondxido de Carbono (CO) em 1,3g/Km, Hidrocarbonetos ndo Metanos
(NMHC) em 0,05g/Km, Oxido de Nitrogénio (NOx) em 0,08g/Km e Aldeidos (CHO) em
0,029/Km. [4]

Em comparacdo, nos Estados Unidos, a Environmental Protection Agency, EPA, € o
6rgdo que cuida das normas de emissdes de gases, sendo os valores méximos de emissdes:
Mondxido de Carbono (CO) em 2,1g/Km, Hidrocarbonetos ndo Metanos (NMHC) em
0,059/Km e Oxido de Nitrogénio (NOx) em 0,12g/Km. [5]

1.2 Acordos Internacionais.

Na década de 70, as ONGs j& ndo se restringiam apenas as questdes ambientais, mas
também sociais e econdmicas, por meio de veiculos de comunicacdo em massa e contando com
a ajuda da opinido publica, estas ONGs comecaram a pressionar 0s governos mundiais para a
implantacdo de leis e acordos internacionais. Por meio destas pressdes, a Organizacdo das
Nacdes Unidas — ONU, realizou em 1972 a primeira Conferéncia das NacGes Unidas sobre o
Meio Ambiente Humano, em Estocolmo, Suécia, representada por 113 paises e 250
organizacbes ndo governamentais, finalizada com a Declaracdo sobre o Meio Ambiente
Humano, que tinha como objetivo orientar o comportamento e a responsabilidade com a politica
do Meio Ambiente. Em 1983, a ONU criou a Conferéncia Mundial sobre o Meio Ambiente e
desenvolvimento, para avaliar os resultados dos 10 anos desde a conferéncia de 1972. No ano
de 1992, houve uma nova conferéncia sediada no Brasil, a Rio-92, representada por 172 paises
e 1.400 organizacBes ndo governamentais, com o0 proposito de avaliar e sugerir novas
tecnologias nao poluidoras de energia, criando a famosa “Agenda 21”. Em 1997, foi realizada
a terceira conferéncia em Kioto, Japdo. Nela, foi estabelecido o Protocolo de Kioto, com o
objetivo de estabelecer metas para a reducdo das emissdes de gases efeito estufa. A quarta
conferéncia foi realizada em 2002 na cidade de Johanesburgo, Africa do Sul, chamada de
Conferéncia Mundial sobre o Desenvolvimento Sustentavel, ou Rio+10, com o objetivo de
avaliar e solucionar obstaculos encontrados desde a Rio-92. Em 2007, houve a conferéncia de
Bali na Indonésia, em 2009 a conferéncia de Copenhague na Dinamarca, e em 2011 a
conferéncia de Durban na Africa do Sul, todas as trés conferéncias tentaram alinhar um tratado
de contencdo dos gases de efeito estufa, ficando um acordo do qual era esperada aprovagdo em
2015. [6]

Em dezembro de 2015, foi realizada em Paris, Franca, a 21° Conferéncia das Partes —

COP-21, na qual foi aprovada por 195 paises a reducao da emissdo dos gases de efeito estufa,



visando manter o aumento de temperatura média global em 2°C. Para isso, 0s 195 paises criaram
seu préprio Intended Nationally Determined Contribution. A iNDC do Brasil foi o
compromisso para a reducdo das emisses de gases de efeito estufa até 2025 em 37%,
comparado a 2005; em 2030, esta reducao devera chegar a 43%, 0 que deve ocorrer atraves do
aumento no consumo de bioenergia sustentavel em 18%, além de reflorestamento de 12 milhdes
de hectares e atingimento de 45% de energia renovavel na matriz energética. Este iNDC
corresponde a reducdo de 75% dos gases de efeito estufa por unidade do PIB até 2030. [7]

Em dezembro de 2015, foi lancado o site Plume Labs, que tem por objetivo monitorar o
grau de poluigdo do ar em mais de 200 &reas metropolitanas em todo o mundo, monitoramento
este atualizado a cada hora: credibilidade e precisdo em tempo real. O World Air Map, como
mostra a Figura 1, foi apresentado no COP21 na Franga, e conta com 0 monitoramento de
material particulado, di6xido de nitrogénio e ozonio. O Brasil é representado por um ponto de

monitoramento na cidade de S&o Paulo, indicado na Figura 2. [8]
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1.3 Etanol.

O programa do Pro-Alcool —Programa Nacional do Alcool- surgiu em 1975, financiado
pelo governo Brasileiro para substituir a gasolina, derivado do petréleo, devido a crise mundial
do petroleo em 1973. O combustivel, processado através da fermentacao da cana-de-agucar, era
mais barato e menos poluente. Com base na inexisténcia de carro movido a alcool, o cidadao
interessado em utilizar o novo combustivel tinha que fazer modificagdes nos motores, devido a

diferenca no poder calorifico e corrosdo. [9]

1.3.1 Processo de Producéo do Etanol.
No Brasil, é utilizada como matéria prima a cana-de-agUcar para 0 processo de
transformacéo do acgucar para o etanol, que passa por varios processos de operacGes unitarias,

sendo duas delas extremante importantes: fermentacéo e destilacao.

1.3.2 Fermentacéo.

Apdbs o processo de preparacdo da cana-de-agucar até o mosto, € feita a transferéncia do
mesmo para as dornas de fermentacdo, onde é adicionado o levedo: € iniciada uma série de
reacOes catalisadas por enzimas especificas. Os monossacarideos contidos no mosto sdo
metabolizados em piruvato, posteriormente é transformado em acetaldeido através da

descarboxilacdo, com finalizacdo em etanol e gas carbénico.

CeH1206 (aq) 2 2C3CHOH (aq) + 2CO2 () + Energia 1

Figura 3
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1.3.3 Destilacao.
O produto final é chamado de vinho, ainda a ser decantado e centrifugado para a remogéo
da levedura. Este vinho é processado em uma primeira coluna de destilacdo para a retirada de

impurezas, como residuos de células, agucares ndo fermentados e sais minerais.

Figura 4
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Seguindo o esquema acima, o vinho entra em uma coluna de destilacédo (A), onde é obtido
o flegma com produto de topo e a vinhaga como produto de fundo. Na coluna de purificagdo
(B), é obtido o alcool hidratado —de saida lateral-, entre 55% a 65%, e no topo séo eliminados
varios aldeidos, ésteres, bases volateis e acidos. Ja na coluna de retificacdo, é retirado o alcool
anidro com o maximo de concentracdo obtida por destilacdo, em torno de 96°GL. Esta
concentracdo ndo pode ser mais elevada por destilacdo devido a formagdo de uma mistura
azeotropica. Entre a coluna de purificagdo e coluna de retificacéo, é retirado o 6leo fusel.

Para a obtencdo do alcool absoluto, o mesmo deve passar por um processo de
desidratacéo, de comum utilizac&o de arrastadores, dentre outros o benzol. O benzol forma uma
mistura azeotropica ternaria, com o ponto de ebulicdo abaixo do alcool anidro, sendo possivel
obter concentracdo em torno de 99,7°GL. Também s&o utilizadas peneiras moleculares, para a
obtencdo do alcool absoluto, sendo utilizado, por exemplo, a zedlito, processo este de maior
custo. [12]
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1.4 Gasolina.

A gasolina é obtida atraves do refino do petrdleo, que utiliza processos como a destilacao,
craqueamento catalitico, reforma catalitica, craqueamento retardado, hidrocraqueamento
catalitico, alquilacéo e isomerizacdo. O pool da gasolina é a mistura de vérios hidrocarbonetos
entre 5 a 10 atomos de carbono, sendo eles os parafinicos, olefinas, aromaticos e nafténicos,
com faixa de ebulicdo entre 30°C a 220°C, esta gasolina é considerada a tipo A, a gasolina
comum que utilizamos € a do tipo C, sendo a mistura da gasolina tipo A em adicao ao etanol
anidro na porcentagem expressa pela lei federal de 27%, que entrou em vigor em marco de
2015. As principais etapas de refino do petrdleo até a obtencdo da gasolina sdo: dessalgacéo,

destilacdo, craqgueamento, hidrocraqueamento, alquilacéo e isomeria. [13]

1.4.1 Dessalgagéo.

O petrdleo primeiramente deve passar por um processo de dessalgacao, para a retirada de
sal que se encontram no petréleo na forma de cristais ou dissolvido, que podem causar varios
problemas para o processamento do petréleo, tais como incrustagcdes, corrosao nas torres de
destilacdo e nos trocadores de calor. O processo consiste na aplicacdo de um campo elétrico
com alta intensidade, em torno de 2kV/cm, resultando na desestabilizacdo da emulsdo, petréleo
e agua que foi misturada antes da dessalgacéo, e separando a mesma em duas fases: petréleo

dessalgado e salmoura.

1.4.2 Destilacao.

O petroleo dessalgado € pré-aquecido em torno de 300°C a 400°C e segue para uma coluna
de destilacdo atmosférica, onde a maior parte da carga se vaporiza e se fraciona em diversos
estagios, entre 30 a 50, cada qual com uma temperatura de condensacao. Os produtos de saida
sdo constituidos por:

- Nafta, gasolina e componentes leves, com faixa de temperatura de ebulicdo menor que
180°C;

- Querosene, com faixa de temperatura de ebulicdo entre 180 a 240°C;

- Gasoleo leve, com faixa de temperatura de ebulicdo entre 240 a 300°C;

- Gasoleo pesado, com faixa de temperatura de ebulicdo entre 300 a 360°C;

- Residuo de fundo, com faixa de temperatura de ebulicdo maior que 360°C;

- Gas de refino, sendo metano e etano. [14]
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1.4.3 Processo Downstream.
Consiste na quebra ou rearranjo das moléculas de hidrocarbonetos para se obter moléculas
de melhor qualidade, com maior indice de octanagem. Ha também a aplicacéo de dois tipos de

processos, 0 craqueamento térmico e o craqueamento catalitico, sendo este Ultimo mais seletivo
e com produto final de melhor qualidade.

1.4.3.1 Craqueamento Térmico.
No Craqueamento térmico, € utilizado alta temperatura e alta pressdo: o gaséleo é
aquecido a 540°C e mantido a uma pressdo de 140psi. Apos atingir 500°C, 0 mesmo é

despressurizado e o produto flash é ainda fracionado, com rendimento de aproximadamente 10-
15%.

Figura 6
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1.4.3.2 Craqueamento Catalitico.

Conhecido com FCC -Fluid Catalytic Cracking-, o gasoleo em alta temperatura entra em
contato com um catalisador, zeo6lita, ocorrendo a ruptura ou cracking dos hidrocarbonetos,
dando origem a uma mistura que posteriormente sera fracionados. Como produto, séo obtidos
0 GLP e a nafta, que é utilizada no pool da gasolina. Também séo formados produtos mais
pesados que a nafta, sdo chamados de coque, depositados na superficie do catalisador. Sua
retirada do catalizador é através de combustdo, onde o catalizador é removido e enviando a
outro vaso (regenerador), local de processamento da queima.

Uma unidade de FCC é composta pelas seguintes se¢es:

Reacdo ou conversdo: local das reacfes do processo;

e Reacdo e regeneracdo do catalisador;

e Fracionamento: receptor do efluente do reator, com fracionamento em varios produtos;

e Recuperagdo de gases: recebe as fragdes leves convertidas, fracionando-as em nafta de
cragueamento (gasolina), GLP e gas combustivel;

e Tratamento: tratamento da nafta, GLP e gas combustivel, de modo a torna-los

comercializaveis.

1.4.3.3 Hidrocragueamento.

O hidrocragueamento é realizado sob pressfes parciais elevadas de hidrogénio. Neste
processo, a presenca de hidrogénio tem como finalidade: reduzir a deposicdo de coque sobre 0
catalisador, hidrogenar os compostos aromaticos, hidrogenar olefinas e diolefinas formadas no
processo de craqueamento e aumentar a estabilidade quimica dos produtos finais. Tal série de
acOes também proporciona a hidrogenacéo e eliminacdo de compostos de enxofre e nitrogénio,
tornando os produtos finais menos poluentes.

Os catalizadores utilizados normalmente sdo de 6xidos de Niquel-Molibdénio (NiO-
MoO) ou 6xidos de Niguel-Tungsténio (NiO-Wo00s3), com suporte de silica-alumina (SiO2-
AlO3).

Reacéo de Hidrogenagéo simples:

R—CH,—CH,—R+H,>R—CH,+R—CH,

Reacéo de Hidrodesalquilagao:

H H H H
|| |
C—==0C C=0C
e ™~ e
H—C /L CH R +H,—H C\ C H+K-—CH
i i
H H H H
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Reacdo de abertura de anéis nafténicos:

H, H
C—C H H H H
s ~ | [ ]
_\C\ CH, + HC —H [|, C (|, (l,
3 "
c—¢
R, H H H H

O processo tem inicio com a adi¢do de hidrogénio ao gasoleo, depois é aquecido e entra

em um reator de leito fixo. As reacGes de hidrogenacao séo exotérmicas, podendo causar sérios

danos ao controle das reacdes e ao catalisador. Para controlar a temperatura, 0 mesmo recebe

uma corrente de hidrogénio frio. No primeiro estagio de reacdo, a temperatura € mantida a um

nivel que permita converter entre 40% e 50% de carga, além de provocar sua dessulfurizacdo e

denitrificacdo. Conforme a carga, a temperatura pode variar de 250 a 450°C, e a presséo oscilar

entre 85 e 140 kg/cmz2. No segundo estagio, trabalham-se as pressdes e temperaturas superiores
ao do primeiro, entre 450°C e 550°C e press@es entre 180 e 250 kg/cm2. O efluente do reator,

depois de resfriado, ¢ submetido a dois “flashes”, de modo a eliminar o hidrogénio, que ¢

recirculado.

Figura 7
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Fonte: Petrobras [15]
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1.4.3.4 Alquilacéo.

E um processo caracterizado pela reuni&o de duas moléculas, originando uma terceira, de
massa molar mais elevada. Esta sintese pode ser feita por energia térmica ou por intermédio de
catalisadores. Por energia térmica, sdo necessarias pressdes da ordem de 200 a 500 kg/cm2 e
temperaturas em torno de 500°C. Com a utilizagéo de catalisadores, as condi¢Oes de reacédo
podem ser reduzidas a pressdes de 1 a 14 kg/cm2 e temperaturas de 0° a 50°C. Os catalisadores
empregados na alquilagdo sdo o H.SO4 (Kellogg, Stratford) e o HF (UOP, Phillips Petroleum).
[16]

Figura 8
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Fonte: Petrobras [15]

1.5 Principais Poluentes Liberados no Refino do Petréleo.
O processo de refino do petrdleo até a obtencéo dos produtos finais, incluindo a gasolina,
€ um processo altamente agressivo para 0 meio ambiente, com emissdes atmosferas, hidricas e

de solidos dispostos em aterros.

1.5.1 Contaminagdes Atmosféricas.
Podem ser resumidas na liberacdo de dOxidos de enxofre e nitrogénio, mondxido de
carbono, material particulado e hidrocarbonetos, que constituem as emissdes fugitivas de
16



compostos organicos volateis. Sao liberados nas etapas do processo, eventuais vazamentos,

areas de armazenagem como tancagens e nas queimas de combustiveis em fornos e caldeiras.

1.5.2 Contaminacdes Hidricas.

Unidades de refino de petréleo consomem muita agua e a maior parte deste consumo é
utilizado nos sistemas de resfriamentos do processo, 0 que resulta na contaminacao da agua por
residuos do processo; 0s condensados (stripping), gerados pelo contato direto do vapor com as
fragbes do petroleo, tambem carregam contaminantes para o efluente, que carrega para o
tratamento fracbes de dleo, solugcbes acidas e causticas, alto DBO, fendis, amonia, sulfetos,

glicois, aminas, sulfonados, compostos de enxofre e sdlidos em suspencéo.

1.5.3 Contaminantes Sdlidos.

Ocorre uma geracdo consideravel de residuos solidos no processo, tanto nas
armazenagens de produtos quanto descartes de insumos e filtros. Dentre os contaminantes que
compde os residuos solidos estdo os arsénio, cadmio, cromo, chumbo, bario, mercurio, selénio
e prata, compostos organicos como as bifenilas policloradas (BPC's), hidrocarbonetos
halogenados, hidrocarbonetos poliaroméaticos (HPA's) e compostos inorganicos como aménia,
acido sulfidrico, benzeno, tolueno, etil-benzeno e xilenos, enxofre (inclusive sob a forma de
H2S), hidrocarbonetos arométicos polinucleados, metais, lamas geradas nos tratamentos de
efluente, nos processos de catalise e 0s proprios catalizadores utilizados.

Especificamente nos tanques de armazenamento de gasolina, ha sedimentos que sdo
normalmente compostos por ferrugem e crostas oriundas de dutos e reatores, sendo 0s
constituintes perigosos destes sedimentos os mesmos encontrados na gasolina, incluindo os

hidrocarbonetos aromaticos como benzeno, tolueno e xilenos. [17]

1.6 Motores de combustdo interna.

Basicamente um motor de combustdo interna, gera energia mecanica atraves da energia
térmica liberada pela combustdo de um determinado combustivel, ao comprimir o combustivel
e 0 comburente em uma camera de combustdo. Somados a uma centelha, ocorre a exploséo,
resultando em gases que, por sua vez, se expandem e impulsionam o pistdo de forma a transmitir
movimento a um conjunto de eixos e engrenagens acoplados as rodas do veiculo, viabilizando
movimento ao mesmo. Normalmente, os motores automotivos contém quatro fases de

operacgdo, chamados de Otto ou “Ciclo Otto”, criado por Nikolaus August Otto em 1876. As
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quatro fases do ciclo operacional sdo correspondentes a Admissdo, Compresséo, Poténcia e
Descarga.

1.6.1 Admissao.

Nesta fase é admitida a mistura Ar/Combustivel, na cdmara do pistao, sendo que o pistao
faz um movimento descendente com a valvula de admissdo aberta, e a valvula de escape,

fechada. Quando o pistéo chega ao ponto morto inferior do motor (PMI), a valvula de admissdo
se fecha, dando inicio a fase seguinte.

1.6.2 Compressao.

O pistdo efetua 0 movimento ascendente até o ponto morto superior do motor (PMS),

pressurizando a mistura Ar/Combustivel e aumentando a temperatura no interior da camara,
sem que se inicie uma combustdo espontanea.

1.6.3 Poténcia.

Quando o pistdo atinge o ponto PMS na fase de compresséo, uma centelha é gerada pela

vela, iniciando a combustdo da mistura. A explosdo libera energia, gerando a expansdo dos

gases gerados na combustdo e consequentemente empurra o pistdo para o ponto PMI.
1.6.4 Descarga.

Quando o pistdo atinge o ponto PMI, a véalvula de escape abre: o pistdo novamente efetua

0 movimento ascendente, descarregando os gases gerados na combustdo da mistura. Quando o
pistdo atinge o ponto PMS, a valvula de escape se fecha e o ciclo recomeca. [18]

Figura 9
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Fonte: Site Termodinadmica ECCI [19]
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1.7 CEARUN.

O CEARUN ¢é um programa on-line que foi criado para facilitar o uso do CEA (Chemical
Equilibrium with Applications), publicado em 1994 pelos cientistas Sanford Gordon e Bonnie
J. McBride. CEA faz parte de uma longa evolucdo em cddigos de equilibrio quimico escritos
pelo Lewis Research Center e usados em todo o mundo. Seus antecessores, CEC e CET89,
foram os primeiros programas préaticos de computador que utiliza a termodindmica do equilibrio
quimico para analisar problemas de combustdo e foguetes. Desenvolvimentos subsequentes
alargaram estas capacidades para a analise de ondas de choque, detonagdes Chapman-Jouget
(ondas de detonacdo em altos explosivos, se propaga a uma velocidade tal que os gases
reagentes atingem a velocidade do som) e outras aplicagdes importantes como desempenho
teorico de foguetes e parametros do tubo de choque para choques incidentes e refletidos. Com
uma base de dados termodinamica contendo mais de 1900 espécies, sendo Qasosos e
condensados, ele continua sendo o programa padrdo para analise detalhada dos problemas que
envolvem a combustdo, foguetes, choque e detonagdo. Ele calcula as concentracbes de
equilibrio quimico dos produtos a partir de qualquer conjunto de reagentes e determina as
propriedades termodindmicas e de transporte para a mistura dos produtos. Este programa pode
ser encontrado no site da NASA, por meio do seguinte caminho <https://cearun.grc.nasa.gov/>.
[20]

1.8 Objetivos.

O objetivo deste trabalho € efetuar um estudo comparativo da queima da gasolina e do
alcool em motores de combustdo interna, através de simulacdo computacional que faz uso do
programa CEARUN — NASA. Além do estudo do processo de combustdo para analise de
energia e gases, serd realizado também um estudo de viabilidade econémica, a fim de se

evidenciar para o consumidor, qual combustivel provera maior beneficio de uso.

19



2 MATERIAIS E METODOS
Para a simulacdo das condigdes e rendimentos da combustdo do etanol, gasolina e sua
mistura, foi utilizado o CEARUN - programa criado pela NASA, com ele seremos capazes de

tracar varios perfis de combustdo, com variacdo de temperatura, pressdo e proporcao da mistura.

2.1 Simulacao.

Através do caminho ja citado acima, serd acessada a primeira pagina, como mostra a
Figura 10. Nesta pagina, € introduzido o codigo do processo que sera executado: “PROB”,
“REAC”, “ONLY”, “OMIT”, “INSE”, “OUTP”, “END”, “THER” E “TRAN”. Na simulagéo
executada, utilizar-se-a o codigo “REAC”, abreviatura de reactant (reagente).

Em seguida, marcar a opgdo “TP” (temperatura e pressdo) em problem type; as demais
opcdes seguintes a este Gltimo podem permanecer sem alteracdo. Ao terminar o preenchimento,

clicar em “SUBMIT” para o direcionamento a pagina seguinte.

Figura 10 — Tela de insercdo de codigos.

CEARUN

Enter a 4-character alphanumeric code of your own choosing:

Getting started with CEARUN Click here for CEA Website
Important note for users

Problem type:
@ hp Crocket () tp ) det Clsp Cltw Cluv sV shoek

Output:

long ' debug @ short
Output:

kcal/mole © kI'mole
Output species:

mole fraction © mass fraction
Tons:
©no_ions _/ ions
Transport properties:

Y @N

Reset ]

1 with Applications

Web Privacy Policy and Important Notices
R ble official: Chris Snvder

Fonte: NASA [21]

Na segunda péagina, serdo informadas as temperaturas e as pressdes de trabalho (até 8
variagOes para temperatura e até 8 para pressdo), conforme mostra a Figura 11. Apos o término
do preenchimento, clicar em “SUBMIT” para a pagina seguinte.

As temperaturas que iremos trabalhar variardo entre 298,15K a 648,15K, pressédo de 241

psia. Esta pressdo e temperatura séo utilizadas por montadoras de veiculos (vide Anexo 1).
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Figura 11 — Tela de insercdo de temperatura e pressao.
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Fonte: NASA [21]

Na terceira pagina, Figura 12, flegar a opgao “Use Periodic Chart” e depois clicamos em
“SUBMIT” para dar continuidade a simulagéo.

Figura 12 — Tela para escolha de Reagente e Oxidante.

Fonte: NASA [21]

Eis que ocorre o direcionamento para uma pagina que contém a tabela periddica (Figura
13), na qual marcar-se-ao os elementos que compdem a substancia combustivel: “C”, “H” e

“0O” para o etanol e “C” e “H” para a gasolina. Em seguida clicamos em “SUBMIT”.
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Figura 13 — Tabela Periddica.
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Fonte: NASA [21]

Em seguida, havera uma pagina com op¢oes de formulas moleculares, sendo para o Etanol
0 “C2H50H (L)” e para a Gasolina o “C8H18 (L) isooct”, esta opc¢do € a mais proxima do uso
da gasolina, j& que a mesma é pool de hidrocarbonetos de 6 a 10 carbonos. Entéo, clica-se em
“SUBMIT”, conforme Figura 14.

Figura 14 — Tela para escolha de reagente.

Fonte: NASA [21]

Uma vez escolhidos os combustiveis, serd 0 momento de optar “Air” como comburente €, €m

seguida, clicar em “SUBMIT” (Figura 15).
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Figura 15 — Tela para escolha de Reagente e Oxidante.

Fonte: NASA [21]
A pégina seguinte contém uma pergunta a respeito de outro possivel elemento para a
reacdo. Opta-se por “N” (12 letra de N&o em Inglés) e novamente em “SUBMIT”, conforme

mostra a Figura 16.

Figura 16 — Tela para se adicionar outros elementos na reacao.

Fonte: NASA [21]

Em seguida, na proxima pagina, é inserida a relagdo de porcentagem em massa dos
componentes envolvidos na reacdo, sendo 13,89 para o oxidante e a variacdo de 1,0 a 0,5 para
0 etanol e a gasolina (a soma da porcentagem do etanol e da gasolina deve resultar em 1,0).

Apos acertar a relacdo de cada um, clica-se em “Enviar dados”, conforme Figura 17.
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Figura 17 — Tela de inser¢do das porcentagens.

89.94|

Fonte: NASA [21]
Nesta pagina, hd opg¢des para: omitir algum elemento do produto da reacdo (omit),
considerar apenas tais elementos (only) ou inserir algum elemento (insert). Ndo marcando
nenhuma, o programa supde que nenhuma escolha foi feita. Em seguida, clica-se em

“SUBMIT”, como mostra a Figura 18.

Figura 18 — Tela para omitir, considerar ou inserir elementos na reacao.

Fonte: NASA [21]
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Apos todo o procedimento, € gerado um link para o relatério (Figura 19).

Figura 19 — Tela do link para os resultados.

Fonte: NASA [21]

Neste relatdrio, estdo contidos todos os dados de pressdo, temperatura, energia, produtos

e reagentes da reacao.

Figura 20 — Plotagem da Simulacéo

NASR-GLENN CHEMICAL EQUILIBRIUM PROGRAM CER2, FEBRUARY 5, 2004
BY BONNIE MCBRIDE AND SANFORD GORDON
REF5: NASR RP-1311, PART I, 1994 AND NASA RP-1311, PART II, 1936

prob case=reac5916 tp
pipsia) = 180 190 200 210 220 230 240 250
t,k= 300 370 440 510 580 650 720 730
reac
name C2H50H (L) wet= 10.06
name Air wti= 89.94
output massf
output trace=le-5
end

OPTICNS: TP=T HP=F 5P=F TV=F UV=F 5V=F DETN=F G5HOCE=F REFL=F INCD=F
RET=F FROZ=F EQL=F ION5=F SIUNIT=T DEBUGF=F SHEDBG=F DETDBG=F TRNSPT=F

T,K= 300.0000 370.0000 440.0000 510.0000 580.0000 650.0000 720.0000
T,K= T790.0000

TRACE= 1.00E-05 5/R= 0.000000E+00 H/R= 0.000000E+00 U/R= 0.000000E+00

B,BAR =  12.410515  13.099988  13.789461  14.473934  15.168407  15.857380  16.547353
B,BAR =  17.236826
REACTANT WI.FRAC  (ENERGY/R),K TEMP,K DENSITY
EXPLODED FORMULA
H: C2HSCH(L) 0.100600  0.000000E+00 0.00 0.0000
C 2.00000 H £.00000 O 1.00000
H: Air 0.893400  0.000000E+00 0.00 0.0000

N 1.56168 © 0.41959 AR 0.00837 C 0.00032

Fonte: NASA [21]
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2.2 Compilagéo dos Dados.

Com os dados de varias simulacGes, serd formada uma base de dados no EXCEL
para que seja possivel, de forma detalhada, o estudo e comparacdo dos dados das energias
envolvidas nas reacgdes, identificando assim qual sera a melhor proporcdo de mistura entre a
gasolina e o etanol, qual proporcionard maior rendimento energético para um motor de
combustdo interna. Verificar-se-4 ainda qual mistura € menos agressiva a0 meio ambiente,

comparando-a com a legislacdo brasileira.

2.3 Viabilidade econémica.

Sera feito um estudo de viabilidade econémica por meio dos dados de rendimento
energético, para identificar qual mistura é a mais viavel economicamente e fornecer, assim, o
valor de mistura mais econémica, dentro de uma faixa de proporcdo de preco de mercado da

gasolina e do etanol.
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3 RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1 Resultados das Simulagdes.

Para as simulacdes, foram utilizadas fragdes de misturas entre a gasolina e o etanol, entre 100
a 50%, com intervalo de 5% (Tabela 1), objetivando encontrar a mistura que libera a maior
energia. Em seguida, foi simulada uma rampa de aquecimento, de 298,15k a 648,15k,
temperatura final esta que é a média de temperatura de trabalho de um motor de combustéo
interna utilizado por marcas de veiculos (Tabela 2). Em ambas simulacdes, foi utilizada a
pressdo de 241psia, comumente utilizada por marcas de veiculos. A seguir, foi simulada a
utilizacdo de fragOes que variaram entre 18 e 27% de etanol na gasolina, faixa esta que era
utilizada -como lei- para utilizagdo na gasolina brasileira e também uma rampa de aquecimento
utilizando a fracdo de 27% de etanol na gasolina (Tabelas 3 e 4); fracdo esta que entrou em
vigor em marco de 2015 -lei federal- para a gasolina comum. As tabelas estdo em Anexo Il.

3.2 Estudo dos Dados das Simulagdes.

Com base nos resultados, foi possivel plotar os gréaficos para comparacdo dos dados
obtidos nas simulacfes, sendo possivel tracar diversos perfis de entalpia e emissdes de gases
gerados pela combustdo da gasolina e do etanol. No Grafico 1, é possivel verificar que na
mistura de 80% gasolina e 20% etanol, é obtida a maior liberacdo de entalpia, -2.554,26 KJ/Kg.
Fica claro que, na medida em que se aumenta a fracdo de etanol apds a mistura de 80/20, 0s

valores de entalpia caem gradativamente.

Gréfico 1 — Entalpia e Energia Interna a 648,15K e 241psi.
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Proporcéo Gasolina/Etanol
Fonte: O Autor.

No Grafico 2, podemos verificar que na mistura atual (requisitada pela legislagéo a fracao
73% gasolina e 27% etanol), obteve uma menor liberacdo de entalpia, -2.493,74 KJ/Kg, em
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torno de 2,37% a menos de energia que na fracdo 80/20. Se compararmos ainda a legislagéo

anterior ao ano de 2015 que pedia a fragdo de 75% gasolina e 25% etanol, a reducdo na perda

é de aproximadamente 0,73% em relacdo a fracdo 80/20.

Energia - KJ/Kg

Gréfico 2 — Entalpia e Energia Interna a 648,15K e 241psi.
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Fonte: O Autor.

No Gréfico 3, foi utilizada a mistura 80/20 como padrdo de melhor perfil e a mistura

73/27, utilizada na legislacdo atual, para tracar as curvas de aquecimento de um motor de

combustdo interna. Ambos os graficos apresentam o mesmo perfil separados por um delta de

aproximadamente 2,3%

Entalpia - KJ/Kg

Gréfico 3 — Entalpia Liberada em Rampa de Aquecimento de 298,15 a 648,15K e 241psi.
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Fonte: O Autor.
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No Gréfico 4, observar-se a diferenca de entalpia e energia interna em relagéo a utilizacdo
de 100% gasolina, 100% etanol, fracbes mais energética e atual da legislacdo. Os valores
encontrados foram de -2.491,45 KJ/Kg para a gasolina 100% e -1.822,71 KJ/Kg para o etanol
100%, uma diferenca de 27,8%. Para as fracOes, -2.554,26 KJ/Kg para a gasolina 80% e -

2.493,74 KJ/Kg para a gasolina 73%. Todos os valores abaixo estdo em modulo.

Grafico 4 — Entalpia Liberada pela Gasolina e pelo Etanol a 648,15K e 241psi.
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Gasolina - 100% Gasolina - 80% Gasolina - 73% Etanol - 100%
Fonte: O Autor.

3.3 Emissdes de Gases nas Simulagdes.

Foram analisadas as emissdes dos gases para cada fracdo da mistura (produto da
combustdo), sendo possivel observar qual fragdo foi a que menos emitiu gases poluentes. Dentre
as emissdes de gases, foi possivel analisar o monoxido de carbono (CO), didxido de carbono
(CO2) e metano (CHa).

Nos Grafico 4, 5 e 6 é possivel observar que, conforme aumenta a fragdo de etanol na
mistura, as fragdes de CO, CO, e CH4 reduzem gradativamente.

Em relacdo ao CO, ao chegar na fragdo de 80/20, ocorre uma queda mais evidente na
emissdo do mesmo e ao chegar na fracdo 75/25, a emissao € zero, ou seja, conforme aumenta a

concentracdo de etanol a emissdo do gas se reduz.
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Gréfico 5 — Emissdo de CO de acordo com a fragdo de mistura.
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Fonte: O Autor.

No CO., a queda na emissao ocorre na utilizacdo de 100% de Etanol.

Grafico 6 — Emisséo de CO; de acordo com a fragdo de mistura.
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Fonte: O Autor.
Ja com relagéo ao CHs4, a mesma cessa sua emisséo ao atingir a fragcdo 80/20 (conforme

aumenta a concentragdo de etanol).
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Gréfico 7 — Emissdo de CH4 de acordo com a fragéo de mistura.
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Fonte: O Autor.

Nos Gréafico 8 e 9, observa-se o comportamento dos gases CO, CO2 e CH4 em relacdo a
uma curva de aquecimento do motor, na fragao 80/20.

Também é possivel observar que o CO tem comportamento diferente do CHa, pois o
metano, apds o inicio do aguecimento, tem um salto na emissdo e posteriormente comeca a
reduzir de forma gradativa, chegando a zero ao atingir 593K. J& 0 monoéxido de carbono tem

emissao que inicia a 556K.

Graéfico 8 — Emissdo de CH4 e CO em uma curva de agquecimento.
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Em relacdo ao CO», a emissdo tem inicio na ignicdo da combustdo e sobe gradativamente

até o termino do aquecimento.

Grafico 9 — Emissdo de CO, em uma curva de aguecimento.
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Fonte: O Autor.

No Grafico 10, foram comparadas as emissdes de CO, em relacdo as fragdes 80/20 de
maior liberacdo de energia e 73/27, que € utilizada na legislacdo atual. Sobre a fracdo de 27%
de etanol na gasolina, a emisséo de gases nocivos se resume apena ao didxido de carbono. Sem
a emissdo de mondxido de carbono e metano, a fracdo em massa emitida de dioxido de carbono

por esta mistura também é menor, aproximadamente 2,9% menos.

Grafico 10 — Emissdo de CO, em uma curva de aquecimento.
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3.4 Comparativo entre as Emissdes Reais e Simuladas.

Através dos dados contidos no Relatorio de Emissdes Veiculares do Estado de Séo Paulo,
emitido pela CETESB [22], foi possivel plotar alguns graficos com as emissées de CO, CO; e
CHa no periodo de 1988 a 2014. Para entender as grandes varia¢6es nos graficos, na década de
90, comecou a utilizacdo de motores a injecéo eletronica e a partir de 2003, se iniciou a
utilizag&o de carros flex.

Nos Grafico 11 e 12, observa-se a reducdo das emissdes com o passar dos anos em relacao

a tecnologia aplicada ao desempenho do motor e ao meio ambiente.

Gréafico 11 — Emissdo de CO em g/km.
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Grafico 12 — Emissdo de CHs em g/km.
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No Gréfico 13, o periodo de ocorréncia de monitoramento de CO; foi a partir de 2002.

Verifica-se uma queda mais acentuada em 2009, porém sem maiores reducdes nos valores desde

entéo.
Grafico 13 — Emissdo de CO, em g/km.
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Fonte: O Autor.

Para comparar 0s valores coletados pela CETESB e os emitidos nas simulagdes, foi
necessario calcular os valores de massa da queima de 1 litro de combustivel, para as fraces

80/20, 73/27 e 100% etanol.

3.4.1 Célculo das Massas.
Para calcular a massa em g/km utilizando a fracdo em massa de saida da simulacéo, foram

feitos os calculos abaixo:
(1) Para uma mistura de um litro, com as frages de 80% de gasolina e 20% de etanol,
foram utilizadas as densidades de 703g/L para a gasolina pura e 789¢g/L para o etanol.

Utilizando a formula da densidade e as fracdes, obteve-se as respectivas massas:

dgas =m/V detanoi =m/V
703=m/(0,8* 1) 789=m/(0,2* 1)
m = 562,49 m = 157,89

(2) Em seguida, calculou-se o nimero de mols correspondente para esta massa, utilizando
a massa molar no CgH1s (gasolina pura) que corresponde a 114,23g/mol, e a massa molar do

C2HsOH (etanol) que corresponde a 46,07g/mol.
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ngaS:m/MM Netanol = M / MM
Ngas = 562,4 / 114,23 Netanol = 157,8 / 46,07

Ngas = 4,92mols Netanol = 3,43mols

(3) Através da estequiometria da reagdo entre a gasolina, o etanol e 0 oxigénio tem-se:
1CgHis + 12502 > 8CO2 + 9H20 (Eqg. Gasolina)
1CHsOH + 30, = 2CO; + 3H2O (Eg. Etanol)
1CgHis + 1CoHsOH + 1550, - 10CO., + 12 H.O (Eq. Da Mistura)

(4) Foi calculado o nimero de mols do oxigénio para a gasolina:
1CgHis + 12502, - 8CO, + 9H0
4,92 CgHig + (4,92 *12,5=61,5) 02 > (4,92* 8 =239,36) CO2 + (4,92 * 9 = 44,28) H,0O

(5) Calculou-se o0 nimero de mols do oxigénio para a etanol:
1CHsOH + 302, > 2CO, + 3HO
3,43 C2HsOH + (3,43*3=10,29) 0> > (3,43*2=6,86) CO> + (3,43 *3=10,29) H.0

(6) Foi somado o nimero de mols para cada reacao:
Gasolina: 02 = 61,5mols Etanol: O2 10,29mols
Total de mols = 71,79mols

(7) Para calcular a massa de ar, utilizou-se o nimero de mols total de O2, considerando a
fragdo de oxigénio no ar em 0,21 e a de nitrogénio em 0,79:

Moxigénio = Noxiganio * MM oxigenio

Moxigenio = 71,79 * 31,99

Moxigenio = 2.296,569 (21% do ar)

Mar = Moxigenio * Xar / Xoxigénio
Mar = 2.296,56 * 1 /0,21
Mar = 109369

(8) Somando a massa do ar, do etanol e da gasolina, obteve-se a massa total da queima

de 1 litro de combustivel na fracdo 80/20.
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Mtotal = Mentanol T Mgasolina + Mar
Motal = 157,89 + 564,49 + 10.9369g
Miotal = 11.658,29

Para o célculo de uma mistura de um litro, com as fragdes de 73% de gasolina e 27% de
etanol, foi feito o mesmo procedimento desde o item 1 até o item 8, resultando em massa total
de 11.394,1¢.

Para o célculo da queima de um litro de etanol a 100%, foi feito o mesmo procedimento

desde o item 1 ao 3; do 5 ao 8, foi obtido uma massa total de 8.615,6g.

Apdbs a obtencdo das massas, foi possivel calcular as massas dos gases de saida das
simulacfes. Nas tabelas 5, 6 e 7, a coluna “Xgases” contém 0s valores das fracGes dos gases na
simulacdo. Na coluna “Simulac¢do”, foram divididos os valores encontrados em g/L pela
autonomia média em km/L relatada pela CETESB segundo o Relat6rio de Emissdes Veiculares
do Estado de Sao Paulo, sendo para a gasolina 12,6km/L e para o etanol 9,2km/L. Na coluna
“CETESB”, foram utilizadas as médias das emissdes no periodo de 2012 a 2014 (o padrdo
utilizado pela CETESB é de 78% de gasolina e 22% de etanol) [22]. Os gases utilizados nas

comparagoes foram o CO, CO; e CHa.

Tabela 5 — Fracdo de 80% gasolina e 20% de etanol.
Simulado CETESB

Gases Xgases

g/km g/km
CH,4 0,00000 0,000 0,007
CO 0,00002 0,019 0,241
CO; 0,12475 116,0 176,0

Fonte: O Autor.

Tabela 6 — Fragdo de 73% gasolina e 27% de etanol.
Simulado CETESB

Gases Xgases

g/km g/km
CHa4 0,00000 0,00 0,007
CO 0,00000 0,00 0,241
CO; 0,12115 111 176,0

Fonte: O Autor.

Tabela 5 — 100% de etanol.
Simulado CETESB

Gases Xgases g/km g/km
CHa4 0,00000 0,0 0,030
CO 0,00000 0,0 0,427
CO; 0,08331 78 169,0

Fonte: O Autor.
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3.5 Viabilidade Econdmica.

Hoje, a porcentagem de etanol na gasolina é de 27%. Com esta porcentagem, a energia
liberada da gasolina, em comparagdo a energia liberada do etanol, é possivel relacionar a
porcentagem maxima de diferenga de prego entre a gasolina e o etanol, que sera de 73%, ou
seja, 0 valor maximo do litro do etanol ndo pode passar de 73% do valor do litro da gasolina
para que ndo haja perda econémica, sendo possivel -neste percentual- a utilizacdo tanto da
gasolina quanto do etanol. Abaixo desta porcentagem, ha o ganho financeiro na troca da

utilizacdo da gasolina pelo etanol, conforme Gréfico 14.

Grafico 14 — Curva de Viabilidade Econdmica.
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Fonte: O Autor.

Um cidadédo que supostamente percorre em média 1.500km por més utilizando gasolina,
com um percentual de ganho de 10%, pode economizar em um ano em torno de R$ 471,44.
Para se calcular as porcentagens descritas no Grafico 14, foram utilizados os célculos

descritos no Anexo IlI.
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4 CONCLUSAO

O modelo matematico computacional criado por Sanford Gordon e Bonnie J. McBride,
apresentou resultados bem proximos aos valores reais que sdo descritos nas analises de gases
executadas pela CETESB. Considerando ainda que, em andlises reais, 0os combustiveis e
oxidantes ndo s&o 100% puros, sempre haverdo pequenas diferencas em modelos de simulagéo
computacional.

Em relacdo a energia liberada nas reacdes de combustao, fica claro que a utilizacdo da
mistura de 80% de gasolina com 20% de etanol tem uma maior liberacéo de energia, 2,37%
mais energia liberada em comparagdo a mistura em vigor atualmente, que € de 73% de gasolina
e 27% de etanol, por conseguinte, um maior rendimento para 0 motor. Em contrapartida, a
mistura de 80/20 libera mais gases poluentes como o mondxido e o dioxido de carbono, se
comparada com a mistura 73/27. Utilizando uma média anual de quilometragem percorrida de
15.000 km, a mistura 80/20, um Unico carro libera para a atmosfera em torno de 2859 de CO e
1.740 toneladas de CO>. Seguindo o mesmo critério anterior, a mistura 73/27 liberara 1.660
toneladas, em torno de 80 toneladas a menos de CO>, ou seja, 4,6% menos poluentes. Sendo a
mistura de 73% de gasolina e 27% de etanol, a menos poluente.

Economicamente, ao comparar a utilizagdo da mistura de 73% de gasolina e 27% de
etanol com a utilizacdo de 100% de etanol, foi possivel chegar a um valor limite de relacdo de
preco entre a gasolina e o etanol. Uma vez que o percentual entre os dois estiver em torno de
73%, ndo havera perda ou ganho na utilizacéo da gasolina e do etanol. Abaixo desde percentual,

comeca a se obter ganho econémico na utilizacao do etanol.
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Anexo |

De: Atendimento Web <atendimentoweb@ cacamontadora.com.br>
Enviado: segunda-feira, 2 de maio de 2016 10:46

Para: Fabio Silva

Assunto: RES: Informacao

Prezado Sr. Fabio,

Agradecemos o contato com a Central de Relacionamento Hyundai CAOA.

Acusamos o recebimento do seu e-mail em 01/05/2016, para o seu atendimento foi emitido o ndmero de protocolo
932202.

Apds recepcionanmos seu e-mail. entramos em contato com nossa rede de concessioninias para verificar as
informacdes. Em resposta ao seu questionamento informamos que a pressio média de compressio de um
motor 1.0 17 kl por cm ou 241 psi - compressio de cilindro, taxa de compresséo 12.5 e motor 1.8 10,3 taxa
de compressio - compressio de cilindro 185 pst.

A temperatura média de 1gnigio € entre 300 4 400 °C, no entanto informamos que esses dados podem vanar
a cada modelo de veiculo.

Caso tenha alguma duvida onientamos que consulte a nossa rede de concessionanas.

Para localizar a concessiondria mais proxima, por favor, acesse o link hitps:/hyundai-

motor.com br/concessionarias.
Concessionarias Hyundai
hyundai-motor.com.br

Encontre a Concessionaria Hyundai mais proxima de vocé e conte com o tratamento qualificado do
Grupo CAOA no Brasil. Acesse a pagina de Concessionarial

A Central de Relacionamento Hyundai CADA fica & disposicdo para quaisquer esclarecimentos que se fagam
necessarios.

Atenciosamente,

Central de Relacionamento Hyundai CAOA

0800 770 3355

atendimentoweb@caoamontadora.com.br
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Anexo 1l

Tabela 1 — Energia Liberada, Fracdes de 100 a 50% - 648,15K e 241psi

Fracdo  Entalpia KJ/Kg Temperatura K~ CP KJ/Kg.K U - KJ/Kg
100/0 -2491,45 648,15 1,2988 -2.679,79
95/5 -2505,68 648,15 1,2874 -2.694,05
90/10 -2520,15 648,15 1,2716 -2.708,55
85/15 -2535,22 648,15 1,2453 -2.723,61
80/20 -2554,26 648,15 1,1708 -2.742,41
75/25 -2512,12 648,15 1,1690 -2.700,30
70/30 -2466,16 648,15 1,1678 -2.654,41
65/35 -2420,20 648,15 1,1667 -2.608,53
60/40 -2374,24 648,15 1,1655 -2.562,64
55/45 -2328,28 648,15 1,1643 -2.516,75
50/50 -2282,32 648,15 1,1631 -2.470,86
0/100 -1822,71 648,15 1,1513 -2.011,98

Fonte: O Autor.

Tabela 2 — Energia Liberada, rampa de aquecimento a 241psi

Entalpia Temperatura K CP KJ/Kg.K  Energ. Interna
-3168,63 298,15 1,4322 -3.242,64
-3140,54 316,57 1,6416 -3.219,39
-3106,94 334,99 2,0504 -3.191,03
-3062,91 353,41 2,8045 -3.153,07
-3001,25 371,83 4,0307 -3.099,00
-2908,71 390,25 6,2248 -3.016,95
-2826,36 408,67 1,0996 -2.944,97
-2806,06 427,09 1,1049 -2.930,01
-2785,66 445,51 1,1105 -2.914,95
-2765,15 463,93 1,1164 -2.899,79
-2744,53 482,35 1,1226 -2.884,52
-2723,79 500,77 1,1289 -2.869,13
-2702,94 519,19 1,1352 -2.853,63
-2681,97 537,61 1,1412 -2.838,02
-2660,90 556,03 1,1462 -2.822,30
-2639,75 574,45 1,1504 -2.806,50
-2618,52 592,87 1,1546 -2.790,62
-2597,21 611,29 1,1595 -2.774,65
-2575,80 629,71 1,1650 -2.758,59
-2554,26 648,13 1,1708 -2.742,41

Fonte: O Autor.

Tabela 3 — Energia Liberada, Fragdes de 18 a 27% - 648,15K e 241psi

Fracdo Entalpia KJ/Kg Temperatura K CP KJ/Kg.K U - KJ/Kg
82/18 -2545,24 648,15 1,2107 -2.733,56
81/19 -2549,24 648,15 1,1880 -2.737,51
80/20 -2554,26 648,15 1,1708 -2.742,41
79/21 -2548,89 648,15 1,1700 -2.737,01
78/22 -2539,70 648,15 1,1697 -2.727,83
77/23 -2530,51 648,15 1,1695 -2.718,66
76/24 -2521,31 648,15 1,1693 -2.709,48
75/25 -2512,12 648,15 1,1690 -2.700,30
74126 -2502,93 648,15 1,1688 -2.691,12
73/27 -2493,74 648,15 1,1686 -2.681,95

Fonte: O Autor.
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Tabela 4 — Energia Liberada, rampa de aquecimento a 241psi

Entalpia KJ/Kg Temperatura K CP KJ/Kg.K U - KJ/Kg
-3104,05 298,15 1,4291 -3.178,27
-3076,03 316,57 1,6383 -3.155,10
-3042,50 334,99 2,0435 -3.126,82
-2998,77 353,41 2,7723 -3.089,16
-2937,13 371,83 4,0338 -3.035,13
-2844,50 390,25 6,2326 -2.953,02
-2764,81 408,67 1,0977 -2.883,48
-2744,54 427,09 1,1026 -2.868,56
-2724,19 44551 1,1075 -2.853,55
-2703,74 463,93 1,1126 -2.838,46
-2683,20 482,35 1,1178 -2.823,26
-2662,56 500,77 1,1231 -2.807,97
-2641,82 519,19 1,1285 -2.792,59
-2620,99 537,61 1,134 -2.777,10
-2600,05 556,03 1,1396 -2.761,50
-2579,00 574,45 1,1453 -2.745,81
-2557,85 592,87 1,1511 -2.730,01
-2536,59 611,29 1,1569 -2.714,10
-2515,23 629,71 1,1627 -2.698,09
-2493,74 648,13 1,1686 -2.681,95

Fonte: O Autor.
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Anexo 1

Para podermos calcular a porcentagem maxima dentre a gasolina e o etanol, seguimos o

calculos abaixo:

(1) Para encontrar o valor maximo do etanol em relacdo a gasolina, utilizamos os valores
de autonomia citados anteriormente (SETESB), sedo para a gasolina 12,6 Km/L e para o etanol
9,2Km/L, e um valor de custo para a gasolina que pode ser um valor qualquer, neste caso vamos
utilizar R$ 3,30.

Betanol = (Bgasolina / AUt.gasolina) * AUt.etanol

Petanol = (3,30 / 12,6) * 9,2

Setanol = R$ 2,41

(2) Em seguida calculamos a relagdo méximo em porcentagem entre a gasolina e o etanol.
Yomaximo = 1 - (($gasolina - Petanol) / Bgasolina)

Yomaximo = 1 - ((3,30 — 2,41) / 3,30)

Yomaximo = 0,730 ou 73,0%

(3) Para encontrar as relagdes maximas de acordo com o percentual de ganho, sendo neste
exemplo utilizado 5%, foi utilizado o seguinte célculo:

Petanol = (($gasolina / AUt.gasolina) / AUt.etanot) — (((Pgasolina / AUt.gasolina) / AUt.etanol) * Yoganho)

Petanot = ((3,30/12,6) /9,2) — (((3,30/ 12,6) / 9,2) * 0,05)

Petanol = R$ 2,29

Em seguida, utilizamos o mesmo calculo descrito no item (2):

Yomaximo = 1 - (($gasolina - Petanol) / Sgasolina)

Yomaximo = 1 - ((3,30 — 2,29) / 3,30)

%maximo = 0,694 ou 69,4%

Repetimos os célculos descritos no item (3), para os valores de porcentagem de 1% a 10%
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Anexo IV

De: EPA Office of Transportation & Air Quality <0TAQ@epa.gov>

Enviado: quinta-feira, 13 de outubro de 2016 11:17

Para: Fabio Silva

Assunto: RE: Your EPA Inguiry RE: Graduation project (Chemistry Engineering)

Dear Mr. Silva:

Thank you for your response. It sounds like you are looking for the greenhouse gas emission standards for light-duty
cars and light-duty trucks. EPA and the Department of Transportation’s National Highway Traffic Safety
Administration (NHTSA) jointly established a national program consisting of greenhouse gas emission standards and
fuel economy standards for passenger cars, light-duty trucks, and medium-duty passenger vehicles. The Phase 1
standards applied to model years 2012 through 2016 and the Phase 2 standards will apply to model years 2017-
2025. You can find the emission standards in the Code of Federal Regulations (CFR), but additional information on
these rules is available on our web site at www.epa.gov/otag/climate/regs-light-duty.htm.

In addition, there are private companies/organizations that create their own emission standards guides. Two of
them are Delphi (http://delphi.com/manufacturers/auto/powertrain/) and DieselNet
(www.dieselnet.com/standards/). Please note that we are providing these links for your reference only. In doing so,
EPA does not endorse any non-government web sites (or the information they contain), companies, or applications.
In addition, EPA cannot attest to the accuracy of non-EPA information provided on these third-party web sites.

We hope this information is helpful. Thank you for contacting the Office of Transportation and Air Quality.
Sincerely,

Jennifer France

EEXXREFEEFFRERAER
Public Information Services Team

Office of Transportation and Air Quality
U.5. Environmental Protection Agency
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Anexo V

FllaBditor: PrimalroTasbaZ. out

WASA-CLENN CHEMICAL EQUILIERIDM FROCKAM CEA2, MAY 21, ZDO4
HY BEONNIE MCERIDE AND SANFORD CORDOH
EEFS5: HASAR RP-13¥1L1, PART I, 1954 RND HASA BP-13ll, FART II, 1996

problam
tp E, k=298, 15, 316.57, 334, 0%, 353, 41, ATL. &3, 390, 25, 40&.67, 427 0%, 445. 51, 424,

%3, 462, %5, 500,77, 510, 1%, 537,61, @B pela=Z4l,
raack

foal=CHHLE (L], 1500Ct Wh=0.74 t, k=298.15

foal=CIHEOH(L) wb=0.Z7 t, k=394, 15

OElg=Rlr Wi=l%_&0 T, k=238.15
and

OPTIONS: TP=T HP=F 5P=F TV=F [W=F 5¥=F DETH=F S5HOCH=F BEFl=F INCD=F
EKT=F FROZ=-F EQl=F IONS=F SIMNIT=-T DEBUCF-F SHEDBC=-F DETDEC-F TRHSPT=-F

T.E= 298. 1500 316.5700 3349500 A5, 4100 371. 8500 390. 2500 408. 700
T.KE = 27,0000 445. 5100 4659500 4&2. 3500 SO0, 7700 51%. L1900 537, 6100
TRACE= 0.00E+00 5/R= 0.0000DOE+O0 H/R= 0.000000E+00 OfR= 0.000000E+00
P.EKRR = 16 616300
REACTANT WT.FRAC (EMERGE SR}, K TEMF, K DENSITY
EXFLOOED FORMOLA

F: CoEl&(Lj,lspoct O.730000 -0.31L636E«0%  2%&.15 0. 0000
C &.00000 H la8. 00000

F: C2ES0H (L) 0.370000 -0 333 TEEEL 05 2%8.15 0. 0000
C Z.ooodD H 6.00000 O 1.00000
0z Air L.ob0000 -0, 1509TVE+02 2%6.15 0. 0000

N L.Beléd O 0.4195% AR 0.00437 C  0.00032

SPECIES BEIRC CONWSIDERED IN TEIS STSTEM
{CONDENSED PHRSE MRY HAVE KAME LISTED SEVERRL TIMEZE)

LAST tharmo. inp UPDATE: 909704

O 3/%8  *Ar g T *C tplsTy  *CH

g 4702 CH2 g 4702 CEi gllson CHIOH

g /00 CHaD o &/%) CE4 g 7700 CHIOH

grd 01 CHIDIH o Bf%3 *CH gl2f %3 CHH

EpisTo *CO g 9790 *00E tplsdl CO0E

tpisdl *C2 g 6701 CZH g Lr9l C2HEZ, acatylana
g 5/01 CIHE winylidama q 4702 CHEIOO, katana g af02 O(CH)2O

srd 01 HO{OD) X0E g 7701 CZHY winyl g 9700 CHACH

g &/%8 CHIOD, aoatyl g 1700 CZH4 g &@f&8 CIHAD, athylan-a
g 8788 CHICHD, athanal q 6700 CHAICODE &rd 01 OHCH2CODE

g 7/00 CIHS q 700 CZHe g &f&d CHIRICHI

g B/88 CZHSOH q /00 CHIDCHI &rd 01 CHIO:CHA

g /00 CCH tpls®l CHC grd o1 OCCH

aut 15, 2016

Oz 49 MM
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FllaBditor: PrimalroTasbaz. out

Epi&TY
n 4/%8
g 1700
g 2700
O &/%7
g 9/as
g /00
g tpis
nio/ %2
o 8700
n 4788
gloyon
g 1/%3
o 8/00
o 570
o 2701
nioses
O 2793
g &/00
n 4787
g &/01
gla/oo
niosfes
niosfeEe
n 4785
g 370l
g &/00
o 1701
o &/01
EplsEd
EpisTa
g B/E9
g 597
g 370l
EplsEd
EpisTa
EpisEd
g 4/%9
Epis&d
g 4/02
n 4783
gL1/ 59

OfF =

CIKZ

CiHZ, 1- prapynl
CiH4, propyna

C3HE, propylana
CiHED, amatona
C3HT, 1- prapyl
C3H&d, Fprapanol
*C4

C4HE buktadiana
CAHE, cycla-
CAHE, Lr2-butans
{CHHRCDOH 2
C4H%, s-butyl
CAHLO, Leobutansa
CEHe, 1, cyclo-
CEHLO, cyclo-
CEHLZ, n-pantana
CEHZ

CEHe

CEHLZ, l-baxana
CEHL 4, n-haxana
CTHED, coasol-mx
CTHLE, n-haptana
CEHLO, @ thylbanT
CEHLA, n-octana
CLOBS, maphthala
CL2H10, biphanyl
HCO

HRC

HROZ

*H2

HED

N3
*0H

Cigry
H2D{er)

13, 890000

EFFECTIVE FUEL

T T
g /01
Epls&d
g 4539
g 6501
g 4530
tpls&d
O 4539
tpls&d
n 4783
g Bfol

LD

CiH3, 2-prapynl
C3HA, cyclo-
C3HE, Cyclo-
CAHED, propanal
CiH&

CRCOCH

C4HZ, bukadiyna
C4HE, lbutyna
C4HE, 1-butana
C4HE, 1socbubana
CAH%, n-butyl
CAH%, b-butyl
CANZ

CSHE, cyclo-
CSHL1, pantyl
CEHLZ, L-pantana
CEHE, phanyl
CEHSOH, phanol
CEHLZ, cyclo-
CTHT,. banzyl
CTHLE, L-kaptana
CTHLG, Z-mathylh
C&HLS, L-ocbana
C2HL&, Isooctana
CLOEZL, n-dacyl
- |

HCCH

HRCD

HROE

HCHO, formaldaby
HEDE

HCD

ik ]

Ko

KCH

HEZH4

HED4

HIH

=02

Cigrh

HED{L]

LpLETY
g 2fo0
g afal
g &fol
g 7folL
g /00
g /&8
g afo0
nldssa
n &sg8
g afo0
niogsed
glzson
g afo0
n 4f&7
g 1/9a
ningsEs
g afo0
g 1/%3
nlbg&a
g 1733
nldfeEa
n &4/e9
niogsEs
nlbgéa
g afo0
g /01
g &fal
gLofal
g 4fo2
g &folL
g 01
g 490
Epls&d

EFFECTIVE CHIDANT

ENTHALPT
{RG-MOL} (K} FEQ

hizi/R
-0.3%4810508E4 03

biiZ)
BZB4T2TEE-OL
15009 TEdE+0O
S&a0Bd5IE-02
0000000 0E+ 00
-00000000E+00

[ = ]

[ 4

-0

[ R ]

hili/R
-SE1E3al5E+00

bigl)
11001324 B8E-04
0O0O0000E+00
14486046E-01
L3015 %0E-01
AF3X¥19FEE-0F

o

*=C3

CiH4,allama
CaHE, allyl
CAHED, propy lox
CAHT, n-prapyl
CaHad, lpropancl
Calz

CdH4, 1, 3-cyclo-
CdHE, 2butyna
CdHs, cisZ-buban
C4HE, cyclo-
CdH¥, 1-butyl
C4HLO, n-botana
*=C5

CLHLO, l-pantana
CEHL, t-pantyl
CHAC [CH3 p2CHA
CEHED, phanoxy
CEHLD, cyclo-
CEHLA, n-kaxyl
CTHE

C7HLE, n-haptyl
CiHE, styrana
CEHHL7, n-ockyl
COHLY, n-panyl
C12E9, o-biphany
HCH

HCCD

HED

HO2Z

HODOH

CHCDOH ) 2

MIXTURE
&OSR
-0.27001380E+02

boi
423004 44E-02
1D0&7148E-01
L3906 TasE-0]
S02%4944E-01
JD1eDe DEE-03

[ e ]

W

aut 15,

2016

Oz 49 MM
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FllaBdltor:PrimalroTastal. out

AR
1 ad 208,150  -L5E.T2Y -53. 937 ~13.51% L0, ZEE
~20.565
ADD H2O(L}
14 208,150  _LBE.TI0 _B5. 140 _L3. 835 _L0. 205
-20. 411
FR 316,570 -L47.494 ~51. Tl ~L3. 83% T
_20.41%
PR 234,900  —12%.278 _d8. 821 ~L4.8EZ L0 222
_20.43%
PR 355,410 -13L.932 -46. 188 ~L3. 8T L0, 24Z
~20.472
DR aTL.E30 135298 _da. Ted _13. 503 _LD.2TH
-20.525
£ 4 390,250 -L1%.302 -4L. 627 ~13.5d% L0, 318
~20.605
T M0E.E70 —11%.8490 _a0. &2 _L3.61E _L0. 385
-20. 726
REMIVE HIO(L)
T s M0E.E70 —11%.8490 _a0. THE NENTT _L0. 360
_20.ETT
8 1 &27.000  -L0&.BE9 -38. 278 ~13.614 -L0. 382
~20.T0%
THERMOOYHAMIC EQUILIERIDM PROPERTIES AT ASSIGNED
TEMPERATURE RND DRESSURE
CASE =
BEACTANT WT FRACTION EMERGY =T
(SEE KOTE} Kd /KG-HOL 3
FUEL CaHLe{L), 1sanct 0. 7400000 -250L50.000  208. 150
FUEL C2HE0E (L} 02700000  -27TE10.001 204, 150
CRIDANT Alr 1. DOGOO0E ~125.530  296.150
O/F- 13.80000 SFUEL- &.T15617 R, BQ.RATIO- 0.0T1156 DHI,EQ.RATIO- 0.970271
THERMODYMAMIC FROPERTIES
r, #R 16.616 16.616 16.6L6 16.61E 16.616 16.616 16.61f 16.616
T, X 208,15  ¥16.5T  a%4.%0 35341 ATL A3 300.35  ADE.ET  427.00
RHD, HG/CU M 2.2380 1 2.00015 1 1.9706 1 1.5354 1 L.6S56 1 1.5313 1 1. 4002 L 1.3%9a 1
B, KI/KC ~3104.05 - 3076, 0F -3042.50 -2998.77 295713 —2844.50 -2764.80 —2744.54
U, KIJKC _31TE.F7 - 3LBE. 10 _3136.82 _3085.16 304513 _2953.02 -2863.45 _2BEE. 56
G, KI/KG ~47T5.40 - 87T, 36 —4983. 10 -5090.92 -5201. 45 -5315.T1 -5434.81 -5555.61
5, K7 (G (KP 5.50%0  5.EB0F  5.7030  5.310%  6.0896 63334 £.5334  6.5A819
M, (L/n} 23,408 ¥3.20% 45052 32510 4L S&R  20.002  2B.64% 22,643
MK, MOL WT 20633 ZE.E3F 28653 FB.E3T  2E.E33  2B.6¥3  ZE.63F 28633
ALV ALPY E ~L.001%L -1, 00534 -1 01307 -1. 02941 -1.06062 -L.11919 -1. 00000 -1.00000
{4LV/ELTSE 1.0839  L.087F  1.2007 1.417F  1.8053  2.4752  L.0000  1.0000
Cp. Kd/{XCh (K) 1.4291  L.E¥EF  2.0435  E.T723  4.0338  6.23F6  1.0977  1.1026
CAMMLS 1.3250 L.2031  1.1068 1.184T  1.1794 1. 18FF 1.3507 1.3575
3

out 15,

2016
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SDH VEL, MYSEC anl.s I0F.E T T AT % F40.0
WOLE FRACTIDNS
=ir Q.008c4 000264 O.0DEEd 0. 00BE4 D.00864
=[Oz 0.12115 012115 OL12115 0L 12115  D_L3ELS
HID Q.00183  0.D00457 O0.01126 0. 0251 D.O05Z04
"HI O.TI00E 0.72006 O.T2008 O.7ZD0E OD.7T2006
3 0.00574 0.00574 O.ODST4 0. 00574 D.OOST4
HIO(L} 0.14278 0.13%85 O.133lt 0.1092c QD.09Z38
* THERMODTHAMIC PFROFERTIES FITTED TD 20000.K
PRODOCTS EHICH WERE CORSIDERED BUT WHOSE MOLE FRACTIONS
WERE LESZS THAN 5.000000E-D6 FUR ALL ASSICHED CONDITIONS
=C = CH2 CHY
CH3Q CE4 CHI0H CH3D0H
CHR *od COoH b ]
CIHZ, amatylana C3H2, vinylicana CH2OD, batana Q{CH} 20
CIH3, wvinyl CH3CH CHICD, amtyl C2E4
CHI3CHO,athanal CHIOODE CHCHICOOR C2RE
CHINICHS CEHS0H CHI0OCHS CHSOCHS
CHC DOCH CIZNE CI0
CiEs, l-propynl  C3Ha, 2-propynl  CaH4, 2llana CAB4, propyna
C3HEs, allyl C3HE, propylana C3HE, cyclo- CAHED, propylax
CABED, propanal C3HT, n-propyl C3HT, L-propyl CiHe
CAHED, 2propanal CRODCK a0z “Cd
CdH4, L, 3-cyclo- C4H6, butadiana C4HE, lbutyna C4HE, fbutyna

C4Hs, l-butana
{CH3CDDE) 2
C4HL0, n-butana
CEHE, cyclo-
CEH12, n-pantana
CEHLD, phanoxy
CEHLY, Cpclo-
CTEED, crasol-mx
CHHE, styrana
CEHLA, 1soockana
C13H10, hiphanyl
BCCO

=L ek ]

HaOz

RHE

RO

K20

RiE

H2D[cr)

C4HAa, clel-bubam
C4H9, n-butyl
C4H10, Lechutana
CEH10, L-pantana
C=H1Z, L-pantana
CeHE

CEHLY, n-haxyl
CTH14, L-haptana
CEHl0, athylbanz
CHH1%, n-nonyl
*H

HRC

HO2

(BCDOH 2

KHi

NN

k]

0

CdHs, tri-huotana
C4H%, 1-butyl
CENZ

CuHLE, cyclo-
CHAC {CHA j 2CHA
C&HE0E, phanal
CSHL 4, n-baxana
C7HLE, n-haptyl
CaHLE, 1-octana
C1l0Hs8, naphthala
BCH

EBCD
*H2
H
RHIOH
R2HZ
R0
*OH

C4He, lsobutana
C4HY, s-butyl

b =1

CEHLL, pantyl
CaHZ

CEEL0, cyclo-
CTET, banzyl
CTELE, n-haptana
CHHELT, n-octyl
C10HZ]L, n-dacyl
HOD

HKD

HCED, formaldahy
NCD

KD

NHINO2

H2D%

Lok ]

(=== R )

358. 2 A0L1.7 410.3
.00BEd 0. 00864 D0.008&64
-12115 0012115 D.LZ211E
LLl01%8 0.1444L 0.14441

Ti0dE 0.72006 O.T2OOE

00574 0.00574  D.00574
L08244  0.00000 O.000D00

CH2OH

*CH

C2H

HO (O3 208

C2HAD, athylan-a

CaHE

CCH

*C3

CaH4, cyclo-

CaHED, ammtona

CaH&d, lprapancl

CdHZ, botadiyna

C4HE, cyclo-

C4HS, cyclo-

Cals, E-butyl

CLHE, 1, dcyclo-

CEHL1, t-pantyl

CSHE, phanyl

CEHL2, 1-baxana

C7H&E

C7HLS, 2-makhylh
CEHLE, n-ockana
C12E9, o-biphany
HCCH

HNOE

HoooE

*HH

BOTE. WEICHT FRACTION OF FUEL IN TOTAL FUELS AKD OF OXIDANT TN TOTAL OXIORNTS

POINT ITH

aut 1%,

2016
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AR
1 1 245510 -104.304 - 36. B&5 -la.638 -L0. 408
-Z0. 742
z 1 &6, 530 -100.103 -4k, G05 -13.663 -10. 430
-0 7TV
E 1 482, 550 - 06,226 -4, 425 -Lla.6a% ~L0. 458
~20.813
4 1 500, 770 - 0Z.636 - 34, 353 -13.71E -10. 482
-Z0. 850
B 1 51%. 190 - B%. 303 -2, 220 -L1a. 743 -L0. 508
-Z0. 887
£ 1 547,610 - BE.200 -31. 378 -13.771 -10. 535
-Z0. 325
THERMODYHRMIC EQUILIERIIM DROPERTIES AT ASSICNED
TEMPERATURE AKD PRESSURE
CREE =
REACTANT WT FRACTION EMERACY TEMD
(ZEE KOTE} KT/ KG-MOL E
FLEL CEHLB{L], 1s00Ck 0. 7300000  -259460.000 208. 150
FLEL C2HS0H (L} 0.ZTO0O00  -277510.001 208. 150
CXIDANT Alr 1. 0000000 -L2E. 530 208, 150
OfF=  13.89000 %FUEL= &.715517 E,EJ.BATIO= 0.9T1156 PHI,EQ.RATIO= 0. 970271

THERMODTHAMIC PROPERTIES

P, HAR 16,616  16.81E
T, K 445,51 463,93
RHO, EC/CU M 1.2844 1 L.Z334 1
B, EJ/EG ~Z724.19 - 2704, T4
U, EJSRG ~FHES. 55 - 2830, 45
G, EJ/RG ~EETT.EE -5T00. TH
=, KIS (HG) (K} §.E286 E.6TiE
H, (i/np 20,633 ZB.533
MK, MOL WT IM. 633 ZB.E33
(AL dLPY E -1.00000 - 1.00000
(dLVALTp 1.0000  1.0000
Cp, K/ ARG} (K3 11075 1.1126
CAMMAS 1.3554  1.3533
SOH VEL, M/SEC 41687 270
MOLE FRACTIONS

=AT 0.00BE4  0.00854
=COg 0.12105  0.13015
H20 0.14441 0.14441
K 0.TO06 0. 72006
o 0.005T4  0.00574

1
-z
-z

-5

-1

[l R i ]

16,616
4&2. 35

LE.61E
500.7T7

le.gls8
51%. 19

1&63 1 1.0427 1 L.103F 1
683, 20 -2E62.56 -2641. 82
BZ3.26 -2807.97 -27%21. 59

923,12 -6047.24 -6172.11
6. 7170 E. ThEd 6. T#E
28,633 ZH. 633 23.833
%633 ZB. 633 25 633
-000dd -1. 00000 -1. 00000
1. 0000 L. o00o L. 000
1.1178 L.123l 1.1z8S%
1. 3509 L.3487T 1.3485
435. 0 442 % 450.5
obeed 0. 00864 D.00S54
12115 0. 12115 0.1211%5
Laadl 0. 14841 D.L4441
TzO06 0. TEDOE 0. TI0DE
Q0574 0. 00574 D.O0ET4
5

16.6L6
b37.E1
1.0644 1
-2620. %9
-Z7T7.10
-E207.73
6. BAR0

26 .633
26 .633
-1.00000
1.0000
1.1340
1.32442
LT

.0DBcd
12115
14441
T2006
oos7T4

(=== = ]

aut L&,

016
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* THERMODYHAMIC PROFPERTIES FITTED TD 20000.K

PRODOCTES WHICH WERE COHSIDERED BUT WHOSE MOLE FRACTIONZ
WERE LE=S THAN 5.000000E-06 FOR ALL ASSIGKED CORDITIONS

CHIQ

CHH

CIH:, amtylaca
C2H3, winyl
CHI3CHO, @thanal
CHAMICHY

CHC

CiHs, 1-propynl
C3Hs, allyl
CAB&D, prapanal
CiHeD, 2proparal
CdE4, 1, 3-Cyclo-

C4HL0, n-butana
CEHE, cyclo-
CLHLL, n-panktana
CEHYD, phanoxy
CEHLY, Cyclo-
CTH&D, crasol-mx
styransa
CoHle, 1soockana
C13H10, biphanyl
BCCO

HKO3

HiD:

RHZ

ROTE. WEICHT FRACTION OF FUEL

*CH

CHa

=0

CEH2, winylidana
CHaR

CHaCo0E

CEH50H

DCCH

CiH3, 2-propynl
CiHE, prapy lana
C3HT, n-propyl

C H

C4He, butadiana
C4HA, clel-butan
CAHO, n-butyl
C4H10, lecbhutana
CSHLO, L-pantana
CZHLZ, L-pantana
CeHE

CEHLE, n-haxnyl
CTHLIA, L-hapiana
CEHl0, athylbanz
C3HL%, n-nonyl
*H

HRC

HO2

(BODOH )2

KH3

]

L peank]

=0

HHZ{L)

CHI

CHAOH

CooE

CHICD, katana
CHACO, am byl
OHCE20008
CHAOCHS

CINE

CaHd, allana
C3HE, cyclo-
C3HT, 1-propyl
Calz

C4HE, lbutyna
C&HE, trl- butana
CdH%¥, L-bukyl
CENE

ChHLO, cyclo-
CHAC {CHA j 2CHA
CSHE0H, phanal
CEHL 4, n-kaxana
C7HLS, n-haptyl
CEHLE, 1-octana
Cl0E8, naphthala
BCH

EBCO
*H2
*H
HHIOH
HZHZ
Rzl4
*OH

CHE

CHEDOH

L2

O{CHj 2D

C2H4

C2HS

CH¥D2CHS

Can

CaE4, propyna
CaH60, propylax
CiEs

~C4

C4EE, fbutyna
C4E8, 1sobutana
C4E9, s-butyl
s

CEHLL, pantyl
CEHZ

CEEL, Cyclo-
CTET, banzyl
CTHLE, n-haptana
CHHLT, n-ochyl
ClOHZ1, n-dacyl
HCD

HKD

HCED, formaldahy
- aia]

*KO

HHERDZ

H2DS

03

aut 15, 2016

CH2OH

*CH

CaH

HO {009 208
CZHAD, athylan-a
C2HE

CCH

*C3

CaHA, cyclao-
CAHED, amatona
CaHED, Jpropanol
C4HZ, butadiyna
C4HE, Cyclo-
CAHE, cyclo-
CdH%, b-butyl
CHHE, 1, 3cyclo-
ChHL1, t-pantyl
CEHE, phanyl
CEHLZ, 1-baxana
CTHE

C7HLE, 2-mathylh
CaHLE, n-octana
C13H9, o- hiphany
HCCR

HNIZ

HCDOH

*HH

KO

KzH4

k]

Cigry

IN TOTAL FUELS AKD OF OXIDANT IN TOTAL OXIDANTS

5140 M
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FillaBditor: SagundoTastal. ouk

HASA-CLENN CHEMICAL EQUILIBRIDM PROZRAM CEAZ, MAY 21, ZO04
HY BINNIE MCERIDE AND' SANFORD CORDOH
EEFS: KASA RP-1¥11, PART I, 19%4 RND HASA BF-13l11, FART II, 1998

prob
tp b, k=356, 0%, 574.45 5%z .87, 611. 29, 625 7L, 646. 15 p, pala=241
raact
foal=CEHLG (L), 1900ck wWh=0_ 73 &, k=2%6.15
foal=CRHEOR(L} wh=0.27 b k=20&.15%
cEid=Alr wWi=1¥.80 L, E=208.15
and

OPTIONS: TP=T HP=F 5P=F TV=F [W=F 5¥=F DETH=F S5HOCH=F BEFl=F INCD=F
EKT=F FRDZ=F EJl=F IONS=F ZIMIT=T DEEUCF=F SHEDEC=F DETDEC=F TRRSFT=F

I.KE = ShE. DE00 574. 4500 S0Z.8700 B11. 2900 E2%. TLOO &48. 1500
TRACE= 0O.00E+00 Z=/F= O0.000000E+00 HfR= 0.000000E+00 OfF= 0O.000000E+00
P, EBRR = 15 616300

REACTANT WT.FRAC (EMERCY R}, K TEMP, K DENZITY

F: CBEl&(Lj,lcooct O.TI0000 -0 3LLEBEEL0S 2%8.15 0. 0000
C &.00000 H 1la. 00000

F: C2HS0H (L) O.Z70000 - 0. 333 TEEE-0% 2%6.15 0. 0000
C Z.od0dh H 6.00000 O 1.00000
0z Air L.000000 -0, 1509T7E+0Z 2%8.15 0.0000

W 1.belea O 0.4195% AR 0.00%37 C  0.00042

SPECTES BEEIRC CORSIDERED IR TEIS S5TSTEM
{CONDENSED PERSE MARY HAVE KAME LISTED SEVERRL TIMEZE)

LAST tharmo. inp UPDATE: 5/00704

g /%8 *Ar g T T EpLETe  *CH

g 4/02 CH2 g 4702 CH3 gLlfo0  CH20H

g /00 CHIO g B/39 CHA g 700 CHaoH

srd 01 CHI0O0H g B/%9  *CH gL2/99 CHN

LpisTd  +OD g 9/%9 002 Eplsdl COOE

Lpisdl +C2 g &/01 CZH g L%l C2HE,acatylana
g 5/01 C2HEwinylidana g 4702 CH2OO, katana g o2 OCE)20

srd 01 HO{O0)30H g 701 CZH3,winyl g /00 CHACHM

g 6/%6 CHIOO, amatyl g 1700 CZH4 g B/88 C2HAO, athylan-a
g B/88 CHAICHD, athamal g /00 CHACOOE sTd 01 OHCH2CO0E

g 700 C2HS g /00 CEZHE g B/E88 CHIRZCHI

g B/88 CEHSOH g /00 CHADCHS srd 01 CHAOZCHI

g 7ol CCH tpisdl CHC srd 01 DOCH

LpisTY CINE g 800 C2O EplsTe 3

n 4/%8 C¥HY, l-prapynl 0 4798 C3H3, 2-propynl g 2600 CiH4,allana

g 1/00 C3¥H4, propyna g 57390 C3H4,Cyclo- g /01 C3HS,allyl
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g 2f00 C3HE, propylana g 100 C3HE cyclo- g &/01
g &/3%7 C3HED, amatona g 1702 CiHEd, propamal g /0l
g 9fE85 CAHT, 1-propyl g 2f00 CHHE g 2/00
g /00 CHH&D, fpropancl srd o1 CRCDCN g /&8
g tpls *C4 g 7401 C4HZ butadiyna g &/00
nldf%2 CAHE, bukadiana nidf/%3 CH4HE, lbutyna nioy/%a
q &f00 CAHE, Ccyclo- n 4/&8 C4HE, - uobana n &s&8
n 4/g8 C4HS, tr2-butama n 4/&8 CAHE, lsobubana g &/00
qLOfO0  (CHYDODOH})2 niof&d CAHS, n-batyl niosed
g Lf%3  CAHS, s butyl g Lf%3  CAHS, E-bubyl gla/o0
g &/00 C4HLD, lscbutama g 6§01 C4NZ g &s00
g L¢%0 CEHE, L, dcyclo- g 1/%3 CE=HE, cycla- n 4787
g 2f0L CEHLO, cyclo- ni0s&ed  CEHLL, pantyl o 1793
nlof&s CEHLZ n-pantama  nlOf&S CEHLZ, L-pantama nlOfES
g 2/%3 CEHZ gllfo0 CEHS,phanyl o 8/00
g 8f00 DEHE g 8f00 CEHEOH, phanol O 1793
n 48T CEHLZ, L-baxana g &f%0 CEHLZ, cyclo- nioseEs
g &/01 CEHL4, n-baxana g 7401 CTHT,banzyl g 1/%3
glafon CTHED, comsol-mx n 4787 CTHLY, l-baptaca  nllf&3
nldfes CTHLE, m-kaptara nl0fes CTHLE, 2-mathylh n 4780
nldfee CEHLD,athylbamz n 4787 CEHLE, l-ochana nio/ea
n 4785 CEHlE, m-ockana n 485 CEHlE, lsooctama nlOsE3
g 301 CLO0HE maphthala nlOf&3 CLOEZL n-dacyl g &/00
g 8f00 CLIE1D0, biphanyl g 6797 *H g 6701
g 1501 HOD tpls&d  HOCH g &/01
g 6701 HRC g 7400 HRCOD gloyfol
tpls&d HROZ g 5/%0  HROR g 4/02
tplsTE *HI g 5/01 HCHD, formaldaby g &/01
g Bf83 HID o 6/%0 HIOZ o &/o1
g 537 *H g 601 WOD O &/%9
g 301 HE2 LplsEd  HE3 tplsEd
tplsEd  *HD g 4/%3 NHO2 qLz/Ed
LplsTE  *H2 g 601 MNCN O 5/%9
tplsEd KHIROQZ g &/%) HIH4 g &/%3
g 430 HIO0E tpls&d  HIO4 o &/
tplsEd  HA g 4% HiH O 577
g 4f02 *OH tpls&d  *02 g B/ol
n 4831 CigT) n &/&3  Cigr) n &/&3
gLLf30  HIDfco) g 8f0L  HID{L) g B/ol
OfF = L3 &20000

EFFECTIVE FUEL EFFECTIVE OXIDANT

ENTHALPY {21/ R {11/ K
(KG-MOL} (K} /B -0, A 4E105HE+ 03 -0, 521296 L EE400
EC-FORM. WT. /G bl i) bi(L]

& O.6EB4T2TEE-OL O.110L3340E-04
*=H 0. 15010 TE4E+D0 0. 00000 000E+ 00
=0 0. 5EE0EASIE-02 0. 14426046E-01
*H 0. 000G0000E+00 0.559L58F0E-01
*Ar 0. 000G0000E+00 0. 32331 9%6E-03
POINT ITH T [ B o

i a0 CELE - B%.305 -30. 500 -La. 9%

-Z0. %64

C3HED, propylox
CaHT, n-prapyl
CaHad, 1praopanol
Calz

C4H4, 1, 3-cyclo-
CdHE, 2butyna
CdHE, clgZ-butan
CdHE, cyclo-
CdH%, 1-butyl
C&HLD, n-butana
*=C5

CLHLD, l-pantana
CHLL, t-pantyl
CHAC [CHa p2CHA
C&HED, phanoxy
C&HLO, cyclo-
C&HLS, n-haxyl
CTHE

C7HLS, n-haptyl
CaHg, styrana
CaHL?, m-ockyl
CaHL9, n-panyl
C1289, o-hiphany
HCH

HCCO

HED

HO2

HCDOH

{HCOOH ) 2

*MH

WH20H

MIXTURE
B0SfR
-0.27001380E402

boL
LA23L0444E-02
L100&7148E-01
. 13006 TREE-01
LS02F4044E-01
30106 06E-03

(=l = R e e ]

N

-Lb. 562

agut 1h,

2016

o5:51 ™
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2 1 574. 450 B0 558 ~29. 679 -13. 827 -10
-21.002

P 1 50%. 870 _TE.0E0 —28. 910 _13. BEE 10
-21.04L

4 1 611290 - TE.ETT -28. 189 -13. 684 -10
_21.078

= 1 629710 -T3.435 -27.51% -13. 912 -10
—21.118

& 1 648150 -TL.320 -26. 873 -13. 941 -10
_21.1EE

THERMOOYRAMIC EQOILIERIIM PROFERTIES AT ASSIGNED

TEMPFERATURE AND PRESSURE

CRZE =
FEACTANT WT FRACTION EMERCY
{SZE NOTE} KT /K- MOl
FUEL CEHLB{L], leoock 0. 7400000  -259160.000
FLEL C2HEOH [Lb 0.ZTO0000  -2TTEL0.001
DXIDANT Alr 1. 0000000 -L25.530

D/F= L13.89000 SFUEL- £.715%17 R.BJ.RATIO= 0.271158 PHI EQ.RATIO= 0. 970271

THERMODYMAMIC PROFERTIES

-LE%

-B1E

-544

-&TL

-E50%

L
2
2
2!

P, HAR 16.606 16.616 16.6M6 LE.61E  LE.El6  1G6.616
T, E 556.03  574.45 54287  611.2%  629.71  646.15
RHO, ECACU M L0291 1 S.9614 0 9.651% 0 9.3610 0 $.0872 0 6.&267 O
H, EJ/KC _E00.05 —2570. 00 —ZE57.85 —2536.5% 2515, 23 _2405.T4
U, EJ/KC ~276L.50 —2T4E. 81 —2T30.01 —2T14.10 —2608. 00 —2581.%5
G, EJ/KG -E424.06 —G551. 08 -E6TH. TH —6B07.14 —6956. 15 —TOG5. 52
5, EIy (HC) (K} 6.877T4  E.0L46  6.950R  G.GEEL  T.0Z0D6  7.0G42
M, (1/n} 26,633 26.633  28.633  ZE.633  28.633  2A.633
(L aLPYE -1.00000 -1.00000 -L. 00000 -1. 00000 -1.00000 L. 00000
4LV ALT P 10000  1.0000 1.0000 1.0000 L 0002 10000
Cp, K/ (G} () 1.03%6  1.1453  1.1501 L 156% L 1627 1. 1686
CAMMLS 13419 1,330  1.337T4 L 335l L 330 1. 3307
SOH VEL, M/SEC 155.5  4TR.T 4Te.@ 4868 4957 SO0 4
HOLE FRACTIOHS

*AT 0.00854 0.00864 O.00854 0. 00BE4  0.00864  O.00BE4
"oz 0.12106 0012015 O.1F1M6 012115 O.121156 0,131l
H2O 014441 0.14441 O.18441 014840 014441 O.148441
Kz 0.TR006 0.72006 O.TI006 0. TEODE 0.TA006 0. TIO06
"0z 0.00574 0.00574 0.005T4 0. 0O5T4  0.00574  0.005TH

* THERMODTHAMIC PROFPERTIES FITTED TD 20000.K

FRODOCTS WHICH WERE COWSIDERED EUT WHOSE MOLE FRACTIONS
WERE LESS THAN 5.000000E-06 FOR ALL ASSICHED CORDITIONS

TEMP

K
98. Lo
8. 150
8. 150

aut L&,

1018

o651 PM
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CH3O

CHR

C2E2, amtylara
C2H3, winyl
CH3CHO,athanal
CHEN2CHS

CHC

CaE3, L-propynl
CaEs, allyl
CAE&D, propanal
CiE#D, 2propamal
C4E4, L, ¥-cyclo-
CdH8, L-bobana
{CE3CD0E) 2
C4HL0, n-butana
C5ER, cyclo-
ChHIZ, n-pantana
CEELD, phanoxy
CEELZ, cyclo-
CTEeD, cTasol-mx
CHEER, styrana
CaHEls, 1soockana
C12H10, biphanyl
BLCCO

ERDS

H202

HHZ

B3

]

HiHE

E2D(cT)

BOTE. WEICHT FRACTION OF FUEL

*CH
CE4

=03

CIH2, vimylidana
CRaCH

CEaCDDE

CEHS0H

DOCH

CiHi, 2-propynl
CiHE, prapy lana
C3HT, n-propyl
CRCOCH

C4He, butadiana
C4HE, clE2- butan
CAH9, n-butyl
C4H10, Lechutana
CEH10, l-pantana
C=H1E, L-pantana
Cele

CEHLY, n-hanyl
CTH14, l-haptana
C&Hlo, athylbanz
CH9H1%, n-nonyl
*H

CH2I

CHAOH

CooE

CHICD, batana
CHACD, amakyl
OHCH20008
CHIOCH:

CINz

CiH4, allana
C3HE, cyclo-
C3HT, L-propyl
Calz

C4HE, Lbutyna
CdHE, trl-butana
CdH%, 1-buakyl
CaNZ

CHHLD, cyclo-
CHAC {CHA p 2CHA
CEHEDE, phanal
CEHL 4, n-kaxana
C7HLE, n-haptyl
CEHLE, 1-oCtana
Cl0HsE, naphthala
BCH

EBCD
=H2
ol |
KH20H
RIHZ
R204
=0H

can

CAE4, propyna
CAB60, propylax
CiHa

L4

CdHe, Zbuktyna
C4EB, 1sobutana
C4H9, s-butyl
]

CEHLL, pantyl
CeHZ

CEHLD, cycla-
C7HT, banzyl
CTHLE, n-haptana
CEHLT, n-octyl
C10HZ1, n-dacyl
HCD

HED

HCED, formaldahy
HCD

KO

MHIENDZ

Haob

ok}

aut 15, 2016

CH20H

*CH

CIH

HO {00) 208
C2HAD, athylan-a
C2HE

CCH

*C3

C3HA, cyclo-
C3HED, amtona
CaHad, lpropancl
CdHZ, baotadiyna
C4HE, cyclo-
C4H&, cyclo-
CdH%, £-buatyl
CEHE, 1, Acyclo-
CHHLL, t-pantyl
CEHE, phanyl
CEHL2, 1-haxana
C7HE

C7HLE, 2-mathylh
CEHLE, n-octana
C12E9, o-biphany
HOCH

HNDZ

HODOH

*HH

IN TOTAL FUELS AND OF OXIDANT IN TOTAL OXIDRNTS
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