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1. INTRODUÇÃO 

 
Como uma nova opção de combustível alternativo no século XXI, o Dimetil Éter 

(DME) vem ganhando espaço em pesquisas e aumentando seu uso em fábricas do 
oriente. O DME é um combustível limpo inovador que pode ser usado em vários 
setores: doméstico, transporte, geração de energia, etc Kovac (2011). No Brasil, seu 
uso mais comum é em aerossóis ou na fabricação de tintas. Pode ser obtido a partir 
da queima de outras espécies de combustíveis (como o Gás Natural, metanol, etc), 
carvão ou biomassa, fazendo com que o mesmo se torne uma fonte renovável. 

Apesar de ser um trabalho inicial, as ideias centrais já estão traçadas, isto é, a 
partir das reações provenientes da combustão do DME, será feito a modelagem 
numérica do mesmo, fazendo com que através de conceitos de cinética química 
possa ser encontrado um mecanismo reduzido para a combustão do DME, fazendo 
com que este seja uma alternativa mais barata e sustentável. O gás dimetil éter tem 

sua fórmula molecular         possui ponto de ebulição à -25,1   e ponto de fusão 

à -141  , sendo usado em diversas aplicações por causa de sua maior solubilidade 
em água em relação a outros propelentes (DuPont, 2000). 

Diversas pesquisas sobre o DME foram realizadas fora do cenário brasileiro de 
modo que, grande parte da literatura sobre o mesmo é estrangeira. Sendo esta uma 
pesquisa que busca disponibilizar informações para que assim, futuras pesquisas 
nacionais possam ser realizadas. 

 
2. METODOLOGIA 

 
Para a obtenção do mecanismo reduzido do Dimetil, faz-se o uso do método 

DRG (Directed Relation Graph), na qual o algoritmo desenvolvido elimina reações 
mais rápidas e garante que não sejam eliminadas reações importantes na queda 
hierárquica das espécies do mecanismo completo Ribeiro (2015). Desta forma, 
quatro passos são importantes nesse processo de redução: Estimar a ordem de 
magnitude das velocidades das taxas de reações, definir a cadeia principal, aplicar 
as hipóteses do estado estacionário e equilíbrio parcial e justificar essas hipóteses e 
o mecanismo reduzido por meio de uma análise assintótica Peters (1993). Por fim, a 
EDO gerada do mecanismo reduzido será resolvida utilizando o método numérico de 
Rosenbrock, Sehnem (2018). 

O método DRG é baseado na observação de que muitas espécies são 
fracamente acopladas durante o processo de combustão, de modo que as espécies 
que não afetam significativamente a reação e as taxas das principais espécies são 
descartadas, Lu (2011). É analisado o quanto uma espécie B depende 
significativamente de uma espécie A, a fim de poder ser descartada sem representar 
um grande erro significativo. 



 

A primeira etapa utilizando o DRG é quantificar a contribuição normalizada da 

espécie B para a taxa de produção da espécie A, definida por    , Lu (2011) onde  
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sendo      o coeficiente estequiométrico da espécie A,    a taxa de reação líquida da 

reação   e      é dado por: 

 

                                              

     {
                                                       

                 
 

9
(2) 

 

Assim, o     mede o erro relativo induzido na espécie A devido a remoção da 

espécie B, Lu (2011). Desse modo,    busca eliminar espécies que possuem     
 , sendo   um erro relativo definido.  

Para calcular a taxa de reação de cada uma das reações elementares, 
fazemos o uso da seguinte relação: 
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de modo que será encontrada a taxa de reação para cada uma das espécies 
químicas do mecanismo do DME por meio da equação modificada de Arrhenius: 
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onde A é o fator de frequência, T a temperatura,   o expoente de temperatura,   é a 

energia de ativação e R a constante dos gases PETERS(1983).  
Exemplo, dado o seguinte multipasso retirado do mecanismo completo do 

DME,   
  

 
 
 

Figura 1: Fragmento mecanismo completo DME (unidades são mol,    , s, K e cal/mol), 
Fischer (2000).  
 

a taxa de produção de    , é dada por: 
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Note que, o exemplo anterior foi realizado em menor escala para ilustrar como 

é obtida a taxa de produção de    , sendo esta uma das espécies que está em 
maior quantidade no mecanismo. Posteriormente é aplicada a hipótese do estado 
estacionário e a hipótese do equilíbrio parcial. Ou seja, será analisada a ordem de 
magnitude da velocidade das reações, de modo que, as espécies que possuírem 
uma grande variação em suas velocidades de ida e retorno, com relação as 
específicas do mecanismo serão descartadas. 

 



 

 
3. RESULTADOS E DISCUSSÃO 

 
 Devido ao fato de ser uma pesquisa inicial de mestrado, o trabalho 

encontra-se ainda na busca para encontrar o melhor mecanismo reduzido do DME. 
Um primeiro mecanismo reduzido do dimetil éter, utilizando o método DRG, já foi 
obtida contando com 40 reações e 18 espécies como mostra a tabela 1.  

 
Tabela 1: Mecanismo reduzido DME (unidades são mol,    , s, K e cal/mol). 

 REAÇÃO        
1.                                             
2.                                                
3.                                              
4.                                        
5.                                          
6.                                        
7.                                                 
8.                                            
9.                                                   
10.                                           
11.                                                
12.                                 
13.                                       
14.                                        
15.                                   
16.                                       
17.                                  
18.                                   
19.                                   
20.                                   
21.                                        
22.                                       
23.                                     
24.                                   
25.                                 
26.                                  
27.                                     
28.                                   
29.                                     
30.                                      
31.                                    
32.                                 
33.                                    
34.                                     
35.                               
36.                                
37.                                  
38.                                    



 

39.                                 
40.                                  

 
 
Desse modo, pode ser feita a análise assintótica, a fim de encontrar a EDO 

gerada e programar computacionalmente em Fortran para ser resolvida via  método 
de Rosenbrock. 

 
4. CONCLUSÕES 

 
 Neste trabalho foi apresentado um estudo inicial na area de cinética química, 
onde uma primeira redução química foi encontrada, utilizando o método DRG. 
Próximo passo agora é implementar o mecanismo, de modo a resolver as equações 
e assim identificar  as espécies químicas resultantes, assim como a evolução 
temporal das mesmas. Ainda espera-se encontrar um mecanismo otimizado para o 
dimetil éter, de modo que o seu custo computacional se torne mais baixo possível. 
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