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RESUMEN

En el presente trabajo de tesis se realiza el analisis de los efectos del dioxido de carbono en los
productos de combustion, temperatura de Ilama y velocidad de Ilama laminar del biogas, para
ello, se desarrolla una metodologia numérica empleando métodos numéricos (Newton
Raphson, serie de Taylor y método de eliminacién Gaussiana) para el calculo y visualizacién
de productos de combustion, la temperatura de llama y la velocidad de Ilama laminar, la cual
es descrita y codificada en una aplicacion desarrollada en MATLAB. Asimismo, la simulacion
en el software Ansys Chemkin es desarrollada, y se comparan los resultados obtenidos con los
de otros autores. Todos los resultados fueron explicados y representados en graficas, donde se
encontrd lo siguiente: (1) Los resultados indican que la presencia de CO2 en el biogas reduce
la velocidad y temperatura de llama de la reaccién. (2) La influencia del CO2 en las
caracteristicas de combustién estudiadas (velocidad de Ilamay temperatura de llama) segun los
resultados e investigaciones previamente realizadas son principalmente de caracter térmico. (3)
Los productos de combustién generados en la reaccion del biogas se disminuyen conforme se
aumenta el porcentaje de CO», a excepcion de solo el CO; para los casos de mezclas pobres,
mientras que CO y CO- simultdneamente para los casos de mezclas ricas. (4) La metodologia
numérica codificada en el aplicativo desarrollado present6 concordancia con los resultados de
la simulacion en Ansys Chemkin e investigaciones de autores para las ratios 0.6 — 1.1 hasta el
caso de 20% CO,. (5) Para ratios mayores (1.3 a 1.7) y mayores porcentajes de CO: la
diferencia entre las diversas fuentes se vio incrementada. (6) El aplicativo desarrollado permite

el analisis de diversos combustibles y la implementacion de nuevos en la misma.



ABSTRACT

In the present work, the analysis of the effects of carbon dioxide on the products of combustion,
flame temperature, and laminar flame speed of Biogas is carried out, for this, a numerical
methodology is developed using numerical methods (Newton Raphson, Taylor series and
Gaussian elimination method) for the determination of combustion products, flame
temperature and laminar flame velocity, which is described and codified in an application
developed in MATLAB. Likewise, the simulation in the Ansys Chemkin software is carried
out, and all the results are compared with those of other authors. The following was found: (1)
The results indicate that CO; in the biogas reduces the reaction's burning velocity and flame
temperature. (2) The influence of CO2 on the combustion characteristics studied (flame speed
and flame temperature) according to the results and previously carried out investigations are
mainly thermal. (3) The combustion products generated in the biogas reaction decrease as the
percentage of CO; increases, except for CO; for the cases of lean mixtures, while CO and CO>
simultaneously for the cases of rich mixtures. (4) The numerical methodology coded in the
MATLAB application agrees with the simulation results in Ansys Chemkin and investigations
carried out by other authors for the ratios 0.6 - 1.1 up to the case of 20% CO.. (5) The
differences between the analyzed sources increased for higher ratios (1.3 to 1.7) and higher
CO- percentages. (6) The MATLAB application allows the analysis of various fuels and the

implementation of new ones.
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DESCRIPCION Y OBJETIVOS:

En el presente trabajo de tesis se realiza el andlisis de los efectos del dioxido de carbono
en los productos de combustion, temperatura de llama y velocidad de llama laminar del
biogas, simulado mediante la mezcla compuesta de gas Natural y CO2, para ello, se
desarrolla una metodologia numérica para el célculo y visualizaciébn de productos de
combustidn, la temperatura de llama y la velocidad de llama laminar, la cual es descrita 'y
codificada en una aplicacion desarrollada en MATLAB. Asimismo, la simulacién en el
software Ansys Chemkin es desarrollada, y se comparan los resultados obtenidos con los
de otros autores.

Como obijetivos especificos se plantean los siguientes: determinar la influencia de la
cantidad de dioxido de carbono presente en el biogas en su velocidad de llama laminar;
determinar la influencia de la cantidad de diéxido de carbono presente en el biogés en las
fracciones molares de los productos de combustion; determinar la influencia de la cantidad
de dioxido de carbono presente en el biogas en la temperatura de la llama; comparar los
resultados correspondientes a la velocidad de llama laminar y fracciones molares
obtenidas por medio del MATLAB, Ansys Chemkin y antecedentes; por ultimo, determinar
las diferencias absolutas y porcentuales de los resultados obtenidos mediante el aplicativo
desarrollado en MATLAB y la simulacion realizada en Ansys Chemkin.
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INTRODUCCION

En los ultimos afios, el planeta esta pasando por un cambio sustancial y tangible en cuanto
al uso de energias se refiere, desde empezar a tener una produccion mucho mayor de
automoviles eléctricos, hasta el empleo de células solares de bajo costo de produccién y bajo
riesgo de toxicidad. Sin embargo, el uso de combustibles fosiles sigue dominando en muchas
ramas de la industria y cuyo consumo pese a la tendencia actual por lo eléctrico, se ha ido

incrementado en la Gltima década (IEA, 2019).

De acuerdo a la Red Iberoamericana de Aprovechamiento de Residuos organicos en
produccidn de energia (2014), uno de los tipos de bioenergia mas usado y rentable es el biogas,
el cual es un tipo de combustible que se obtiene a partir de un proceso bioldgico denominado
digestion anaerobia, donde materiales organicos se degradan a través de un conjunto de
microorganismos que se desarrollan en un ambiente con ausencia de oxigeno y una parte se
convierte principalmente en gas metano CHa y otra en dioxido de carbono CO> (Baron Moreno
& Contreras Garcia, 2021). El biogas serd el combustible a analizar en este trabajo, pero

haciendo uso de una mezcla similar compuesta de gas Natural y COa.

Para el analisis cientifico y tecnoldgico del proceso de combustion de distintas mezclas,
se emplean los métodos numéricos, los cuales actualmente constituyen una herramienta valiosa
(Delgado, 2013). El desarrollo de las computadoras ha permitido su aplicacion directa para la
resolucion de problemas de gran complejidad, desde la simulacién de un fendmeno o
dispositivo, hasta el estudio de sistemas mas complejos (Delgado, 2013). Gracias a estas
evoluciones constantes, su funcionalidad permitira el estudio del proceso de combustion, y sus

propiedades de interés, como lo es, la velocidad de llama laminar.

La velocidad de Ilama laminar y su estudio es de vital importancia puesto que este

concepto abarca informacion fundamental sobre la difusividad, la reactividad y la exotermidad



de una determinada mezcla y, por lo tanto, se utiliza cominmente para caracterizar las Ilamas
(Khudhair & Shahad, 2017). Los estudios relacionados a la determinacién de la velocidad de
la llama datan desde el afio 1855, cuando Bunsen disefio un quemador especial para uso en
laboratorio mediante el cual logré medir velocidades de llama laminar. Més adelante, en 1883,
Mallard-Le Chateller desarrollaron el primer método netamente tedrico basado en conceptos
térmicos cuya caracteristica era asumir una temperatura de ignicion (Glassman & Yetter,
2008). Luego, en 1949, Powling desarroll6 un quemador de llama plana logrando una mayor
precision, pero Unicamente para mediciones de velocidad de Ilama menores a 20 cm/s.
Posteriormente, en 1951 Smenov logro una de las mejoras mas destacables en las teorias
térmicas al incluir que la energia de difusion de las moléculas es igual a la del calor (Glassman
& Yetter, 2008). En el mismo afio, Dugger emplearia esta teoria para él estudio de los efectos
de la temperatura inicial en las velocidades de llama de mezclas de Metano-Aire, Propano-Aire
y Etileno-Aire (Dugger, 1951). Luego, en el afio 1954, Botha y Spalding lograrian ampliar el
método de llama plana desarrollado por Powling mediante el uso de un disco poroso refrigerado
por agua, logrando medir velocidades de la llama de mayor magnitud (Botha & Spalding,
1954). En investigaciones mas recientes, se emplearon distintos programas y simuladores
computacionales, en donde se vio involucrado la aplicacién de métodos numéricos con la

finalidad de realizar una comparacion de la precision del tipo de método empleado.

En el ambito del uso de softwares relacionados a la simulacion y analisis de reacciones
quimicas, los mas populares son CANTERA, NASA LEWIS y Ansys Chemkin. Por un lado,
CANTERA tiene como principal cualidad el ser un programa de libre acceso y cuenta con la
posibilidad de visualizar y editar toda la secuencia algoritmica que se requiere para resolver un
determinado problema. Por otro lado, NASA LEWIS es un programa que requiere de licencia
para su uso y cuenta con resoluciones (procedimientos/secuencias de calculo) ya establecidas
para determinadas variables de interés. Finalmente, Ansys Chemkin es otro programa que
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requiere de licencia para su uso, pero cuenta con una version estudiantil que sera util para

realizar las simulaciones que se emplearan como parte de la validacion del presente trabajo.

Por otro lado, en el campo de los lenguajes de programacion, existen distintas
alternativas, como C++, Python, MATLAB, que permiten la codificacion y generacion de
procedimientos numeéricos para distintas aplicaciones. Debido a que se realizara la resolucion
matricial de distintos grupos de elementos (productos de combustién, derivadas parciales,
resolucion de mdaltiples ecuaciones), y se emplearan métodos numéricos, el uso del lenguaje
MATLAB ofrece mayores ventajas para el desarrollo del presente trabajo. Ademas, mediante
el uso del MATLAB App Designer, se desarrollara una aplicacién donde la metodologia
numérica estara incorporada, y cuyos resultados seran validados con los obtenidos de la

simulacion en Ansys Chemkin y trabajos de otros autores.

En el primer punto, se plantean los objetivos, alcance, justificacion y metodologia. Mas
adelante, en el capitulo correspondiente al Marco Tedrico, se explica toda la teoria y
nomenclatura necesaria para el entendimiento de los principales parametros que influyen en el
proceso de combustidn. Posterior a eso, se desarrolla la metodologia para el céalculo de los
productos de combustion, la temperatura de llama, y la velocidad de llama laminar del biogas
empleando métodos numéricos y la teoria de Mallard-Le Chateller junto con un ejemplo de
calculo. Asimismo, se hace mencion de las partes que involucra el desarrollo del aplicativo.
Luego, con el objetivo de comparar y validar los resultados de la metodologia numérica
obtenidas por medio de la aplicacién desarrollada, se simula la combustion de la mezcla en
Ansys Chemkin. Posteriormente, se realiza el anélisis y comparacion de los resultados
obtenidos mediante la metodologia numérica codificada en la aplicacion desarrollada en
MATLAB, la simulacion en Ansys Chemkin y resultados experimentales de otros autores.
Finalmente, se desarrollan las conclusiones sobre lo realizado y los hallazgos encontrados del

presente trabajo.



OBJETIVOS

Objetivo General

Determinar la influencia del di6xido de carbono en las caracteristicas de la combustion
del biogas (productos de combustion, temperatura de llama y velocidad de Ilama) mediante el

desarrollo de una metodologia numérica codificada en un aplicativo desarrollado en MATLAB.

Objetivos Especificos

> Realizar la revision y analisis de la bibliografia relacionada a productos de combustion,
temperatura de llama y velocidad de llama del biogas.

> Desarrollar la metodologia numeérica aplicando métodos numeéricos (Newton Raphson,
serie de Taylor, método de eliminacién Gaussiana) para el calculo de los productos de
combustion, la temperatura de llama y velocidad de llama laminar para su codificacién
en un aplicativo desarrollado en MATLAB.

» Determinar la influencia del porcentaje de didxido de carbono presente en el biogas en
los productos de combustion, la temperatura de llama y velocidad de Ilama laminar
usando los resultados obtenidos de la metodologia numérica codificada en un aplicativo
desarrollado en MATLAB y la simulacion en Ansys Chemkin.

> Realizar el anélisis comparativo de los resultados correspondientes a los productos de
combustion, temperatura de llama y velocidad de Illama laminar obtenidas por medio
del aplicativo desarrollado en MATLAB, simulacién en Ansys Chemkin e
investigaciones de otros autores, determinando los valores de las diferencias en

magnitud y porcentuales de los resultados entre las distintas fuentes.



Alcance

Para el analisis de la influencia del porcentaje de dioxido de carbono en la combustion
del biogas, se realizard el estudio empleando una mezcla de gas natural y CO2 donde se
determinaran las fracciones molares de los productos de combustion, la temperatura de llama
y la velocidad de llama laminar, desarrollando una metodologia numérica codificada en un
aplicativo desarrollado en MATLAB, simulacion en el software Ansys Chemkin e
investigaciones previamente realizadas por otros autores, para mezclas de gas natural con 0%,

10%, 20%, 30%, 40% y 50% de CO- o biogas con estos porcentajes respectivamente.

Justificacion

Debido a la necesidad que se presenta en la actualidad sobre combustibles y fuentes de
energia alternativas, se desarrolla un estudio especifico de la mezcla de biogas a distintos
niveles de CO», con lo cual se pretende dar un aporte a la comunidad cientifica que esta
involucrada en el estudio y caracterizacion de este tipo de combustibles. Asimismo, presentar
un aplicativo desarrollado en MATLAB como aporte a la comunidad, siendo una herramienta
atil para la visualizacion y analisis de los resultados del proceso de combustion de diversos

combustibles.

Pregunta de investigacion e hipdtesis

La principal pregunta a resolver es ;Como afecta el porcentaje de CO2 presente en la
composicién del biogas a su combustién? Como preguntas secundarias: ¢El porcentaje de CO>
aumenta o disminuye la velocidad de llama laminar?, el porcentaje de CO incrementa o
disminuye la temperatura de llama?, por altimo, ;,como varian las fracciones molares a medida
que se incrementa el porcentaje de CO2? Como hipdtesis se plantea que el CO disminuye la

temperatura de llama y por ende la velocidad de llama laminar.



Metodologia

Como principal herramienta para el desarrollo de todos los pasos, se empled una
computadora con un procesador de la especificacion AMD Ryzen 7 5700G with Radeon
Graphics 3.80 GHz, con memoria RAM de 32 GB y sistema operativo Windows 11 Enterprise.
En primer lugar, se realizé la basqueda de la bibliografia correspondiente a calculos y ensayos
previos, teniendo como principales fuentes las publicadas en las plataformas del SAE,
ScienceDirect y ASME. Luego, se desarrolla la metodologia numérica para el calculo de los
productos de combustion, la temperatura de llama y la velocidad de llama laminar haciendo
uso de metodos numeéricos (Newton Raphson, serie de Taylor, método de eliminacién
Gaussiana), asimismo, su codificacion en el software MATLAB version R2021b y el posterior
desarrollo de una aplicacién en el MATLAB App Designer. Mas adelante, se simulara en el
software Ansys Chemkin version R2 2022 la combustion del biogas cuyos resultados se
incluiran en el aplicativo desarrollado en MATLAB. Después, los resultados de la simulacién
se emplearan junto con el de otros autores para realizar el analisis comparativo respecto a los
obtenidos por medio del aplicativo desarrollado, determinando las diferencias en magnitudes
y porcentuales. Finalmente, se desarrollaran las conclusiones de esta investigacion. La

metodologia descrita se puede visualizar de manera esquematica en la Figura 1.

Figura 1. Esquematizacion de metodologia de investigacion empleada en el presente trabajo.



CAPITULO 1:

MARCO TEORICO

1.1 Antecedentes

En el afio 2000, W. Qin, T.T. Tsotsis del departamento de Ingenieria Quimica de la
University of Southern California, y F.N. Egolfopoulos del departamento de Ingenieria
Mecanica y Aeroespacial de la University of Southern California, determinaron de manera
experimental y numérica la velocidad de llama laminar, la temperatura y los perfiles de los
productos de combustion para el biogas (LFG por sus siglas en inglés), con el objetivo de
desarrollar y dar a conocer mas informacidn sobre sus propiedades como combustible (Qin et
al., 2001). El biogas empleado era resultado de la descomposicion biologica de los desechos
municipales y su composicion consistia principalmente de cantidades iguales de CO2 y CHa,
como también de pequefios porcentajes de otra variedad de compuestos organicos (Qin et al.,
2001). Para la metodologia experimental, se emple6 una configuracién de flujo de
estancamiento, que permite simular los experimentos utilizando la descripcion completa de los
mecanismos cinéticos y las propiedades de transporte molecular detallados en el GRI-Mech
2.11. Para la metodologia numérica, se empled el cddigo Premix desarrollado en Fortran.
Asimismo, se utilizaron dos modelos de transferencia de calor por radiacion: modelo simple
de radiacion (SRM por sus siglas en inglés), y el modelo de radiacion detallado (DRM por sus
siglas en inglés), el cual incluye la subrutina RADCAL que sirve para determinar los productos
de combustion. Los modelos ayudaron a determinar los valores de velocidad de llama laminar
y temperatura de Ilama méaxima (Qin et al., 2001). Los resultados de velocidad de llama laminar
obtenidos experimentalmente y mediante la simulacién numeérica se presentan en la Figura 2a.
Adicionalmente, una gréafica en 3D que se presenta en la Figura 2b, muestra la variacién de la

velocidad de llama laminar respecto del porcentaje de CO; de los resultados huméricos.
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Figura 2. (a) Velocidades de llama laminar determinadas experimental y numéricamente en funcion de la fraccion
molar del CO, y ratio de equivalencia ¢. (b) Variacion de las velocidades de llama laminar determinadas
numeéricamente en funcion de la fraccion molar del CO; y ratio de equivalencia ¢ en vista 3D (Qin et al., 2001).

Haciendo uso del SRM, lograron determinar los valores de velocidad de llama laminar a

distintas fracciones molares expresadas en porcentaje de CO- y ratio, los cuales se presentan

en la Figura 3.
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Figura 3. Velocidades de Ilama laminar determinadas numéricamente en funcion de la fraccién molar expresada
en porcentaje de CO; y ratio de equivalencia ¢, usando SRM (Qin et al., 2001).

Para la determinacion de los productos de combustién, se tom6 como variable adicional
la distancia desde el ingreso hacia la salida del quemador. Los resultados que obtuvieron para

las fracciones molares del Hz, CHs, H20, O2 y CO> con ratio de equivalencia de 0.8 se muestran

en la Figura 4.
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Figura 4. (a) Fracciones molares en funcidn de la distancia desde el quemador para un valor de 0% de CO; (Qin
etal., 2001). (b) Fracciones molares en funcién de la distancia desde el quemador para un valor de 40% CO; (Qin

etal., 2001).

Para el caso de la fraccion molar del NOx a una ratio de equivalencia de 0.7 se presenta
en la Figura 5. Asimismo, realizaron la grafica de los valores de las fracciones molares del CH4
y H>0 para ratio de equivalencia de 0.8 y distintos valores de fraccion molar expresada en
porcentaje de CO2 en la mezcla combustible en funcion de la distancia al quemador. Estos

resultados se muestran en la Figura 6.
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Figura 5. Fraccion molar del NOyx determinado experimentalmente y numéricamente en funcion de la distancia
desde el quemador para un valor de 40% CO y un ¢ de 0.7 (Qin et al., 2001).
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Figura 6. Fracciones molares del CH4 y H,0 en funcion de la distancia desde el quemador a distintos valores de
% CO; (Qin et al., 2001).

Por otro lado, los resultados obtenidos para la temperatura de Ilama se pueden visualizar en la

Figura 7.
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Figura 7. (a) Temperaturas de llama desde el plato superior del quemador a distintos valores de % CO,. (b)
Variacion de la temperatura méxima de Ilama respecto a distintos valores de % CO,, usando SRM, DRM y
concepto de llama adiabética (Qin et al., 2001).

Las conclusiones determinadas por los autores fueron las siguientes: Las caracteristicas
de la combustién del biogéds estudiado fueron experimentalmente cuantificadas en la
configuracion de flujo por estancamiento para condiciones de relevancia en combustiones
practicas. Ademas, el efecto de la adicion de CO; en el CH4 fue numéricamente analizado. Los
resultados experimentales indicaron que la presencia de CO> en el flujo de alimentacion resultd
en una reduccion substancial en las velocidades de llama laminar en comparacion del caso de

CHa puro (Qin et al., 2001). Asimismo, el efecto del CO2 en la combustidn fue principalmente
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de naturaleza térmica, ya que la mezcla fue diluida por el CO- inerte que también es un eficiente
disipador de calor (Qin et al., 2001). El analisis numérico de la estructura de la llama y sus
reacciones revelaron que el CO; solo participa en la reaccion con el CH2(S) que, sin embargo,
tiene un efecto menor en la dindmica y estructura de la llama (Qin et al., 2001). Asimismo, las
simulaciones mostraron lo siguiente: la adicion de COz incrementa las emisiones de NO por
gramo de CH4 consumido; genera que la ratio de equivalencia requerida para alcanzar el mismo
consumo de CH4 se incremente, ocasionando que el NO empiece a producirse de manera

inmediata y resultando en mayores concentraciones de este producto (Qin et al., 2001).

Mas adelante, en el afio 2013, Willyanto Anggono et al., desarrollaron una investigacion
con el objetivo de determinar los efectos de los inhibidores en la velocidad de llama laminar y
los limites de flamabilidad del biogas (Anggono et al., 2013). El biogas que emplearon estaba
compuesto de 50% a 70% de CH4 y 30% a 50% de inhibidores (CO2 y N2), asimismo, contenia
pequefios porcentajes de otros gases. Para la experimentacion emplearon una camara de
combustion de alta presion, en donde realizaron las mediciones de la velocidad de llama
laminar (Anggono et al., 2013). Los resultados obtenidos para los ensayos correspondientes al
biogas con y sin inhibidores, a presion atmosférica y presion reducida, y a diferentes ratios de

equivalencia se muestra en la Figura 8.

Figura 8. Efectos de los inhibidores en la velocidad de Ilama del biogas (Anggono et al., 2013).
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Las conclusiones determinadas por los autores fueron las siguientes: En el biogas con
inhibidores (CO2 y N2) se visualiz6 un decremento de las velocidades de llama laminar en
comparacion al caso del biogas sin inhibidores (Anggono et al., 2013). Por un lado, los
inhibidores diluyen las proporciones de inflamabilidad en las mezclas aire-combustible para
una determinada ratio de equivalencia lo cual induce en una ratio de reaccioén quimica menor
de las reacciones bimoleculares del proceso de oxidacion. Por otro lado, los inhibidores del
biogas absorben cierta cantidad de calor producido, disminuyendo la temperatura de la llama,

y generando menor eficiencia de ciertas reacciones de oxidacion (Anggono et al., 2013).

Tres afios después, H.O.B. Nonaka y F. M. Pereira del departamento de Ingenieria
Mecanica de la Federal University of Rio Grande do Sul, realizaron un estudio experimental y
numérico con el objetivo de determinar los efectos del contenido de CO> en la velocidad de
Ilama laminar del biogas (Nonaka & Pereira, 2016). Para el desarrollo de la experimentacion,
emplearon el método de flujo de calor cuya configuracion consiste en un quemador en conjunto
con una camisa refrigerante, una camisa calentadora y un plato superior, como se muestra en
la Figura 9. Segun los autores, este método tiene como principal ventaja la de poder estabilizar

llamas unidimensionales cercanas a condiciones adiabaticas.

Figura 9. Elementos principales del quemador de flujo de calor (Nonaka & Pereira, 2016).
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Para la parte numérica, se empled el codigo Chem1D para poder predecir la velocidad de
Ilama adiabatica. Asimismo, se realizo el estudio haciendo uso de 4 mecanismos: San Diego,
GRI-Mech 3.0, USC Mech Il y Konnov. Ademas, con el objetivo de asolar la dilucion y los
efectos en la reaccion que se pueda dar, es que se crea una nueva especie FCO; para que se
comporte como un gas inerte perfecto, por ello, FCO2 no tiene relacion directa con los
mecanismos de reaccion (Nonaka & Pereira, 2016). Los resultados que obtuvieron son los

presentados en las Figuras 10 y 11 en conjunto con la de otros autores.

Figura 10. Efecto de la adicion CO, y el FCO- en la velocidad de llama laminar para ¢ igual a 1 (Nonaka &
Pereira, 2016).

Figura 11. Velocidades de llama laminar de mezclas CH4/COy/Aire a 298K y 1latm (Nonaka & Pereira, 2016).

Las conclusiones del presente trabajo fueron: Por un lado, los resultados experimentales
mostraron una coincidencia razonable con la data experimental y correlaciones disponibles de

la literatura. Para la configuracién empleada, la principal fuente de discrepancia eran los errores
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de lectura de la termocupla debido a su inestabilidad durante las mediciones (Nonaka & Pereira,
2016). A mayor dilucion de CO> la velocidad de Ilama laminar se ve reducida y el valor de
velocidad de llama maxima cambia a posicionarse en mezclas mas pobres (¢ menores). Las
mayores reducciones de velocidad de llama que se observaron para mezclas estequiométricas
fueron en el rango de 6.9% a 50.2% para porcentajes de CO> del 10% a 50% respectivamente.
Por otro lado, las predicciones numéricas estuvieron dentro del rango de incertidumbre de los
datos experimentales: las velocidades de llama medidas disminuian con el CO; diluido para
todos los mecanismos empleados en el estudio (Nonaka & Pereira, 2016). Los resultados del
mecanismo Gri-Mech 3.0 fueron idénticos para todas las mezclas estudiadas y mostraron la
mejor concordancia con las mediciones del 10% y 20% de CO.. Para el 30%, 40% y 50% de
contenido de CO., el mecanismo de Konnov presento la mejor concordancia. Finalmente, la
investigacién numérica mostré que la participacion directa del CO;z en la reacciéon CO + OH
— CO2 + H fue determinante para la estructura de la llama, y consecuentemente en el cambio

de la méaxima velocidad de Ilama hacia mezclas mas pobres (Nonaka & Pereira, 2016).

En el mismo de afio, Mendieta Patifio et al., realizaron una investigacion de caracter
numérico de la las llamas laminares premezcladas de mezclas metano-aire y el didxido de
carbono como dilucion. El objetivo principal era extender el trabajo desarrollado por Chan et
al., quienes estudiaron los efectos de la dilucién de COz en la combustion de las mezclas
metano-aire para porcentajes de 0-15% en volumen (Chan et al., 2015). El nuevo alcance del
estudio fue del 0-50% en volumen (Mendieta Patifio et al., 2016). El biogas empleado estaba
compuesto principalmente de CHs4 y CO3, con pequefias cantidades de sulfuro de Hidrégeno
(H2S), humedad y siloxanos (Mendieta Patifio et al., 2016). Para el estudio numérico, el modelo
cinético para la oxidacién del metano en una llama de premezcla con un grado de libertad fue
empleado en el paquete REGATH, reduciendo la complejidad del problema al solo necesitarse

resolver un sistema de ecuaciones con una variable independiente. EI modelo toma en
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consideracion los detalles cinéticos y los fendomenos correspondientes al transporte
(transferencia de masa y calor) a través del cédigo 1D-PREMIXED, asimismo, se considero la
simulacion definiendo un tubo de 2000mm en una escala de -1000mm a 1000mm donde la
combustion inicia en Omm (Mendieta Patifio et al., 2016). Para los ensayos, la dilucion se
expresd como la fraccion de la mezcla del combustible, por ello, se presenta en la Figura 12,
las composiciones estequiomeétricas para la mezcla metano-aire a diferentes niveles de CO..
Asimismo, en los resultados obtenidos para las fracciones masicas durante la combustion, se

muestran en las Figuras 13y 14.

CH,(%wvol) CO,dilution(%wvel) CH; CO, Oq Nay

100 0 0.095 0.000 0.190 0.715
90 10 0.094 0.010 0.188 0.707
80 20 0.093 0.023 0.186 0.698
70 30 0.091 0.039 0.183 0.687
60 40 0.089 0.060 0179 0.672
50 50 0.087 0.087 0.174 0.653

Figura 12. Composiciones estequiométricas para la mezcla metano/aire a diferentes niveles de dilucion de CO;
(Mendieta Patifio et al., 2016).

(@) (b)

Figura 13. (a) Evolutivo de las Fracciones mésicas de los reactantes y productos de la mezcla metano-aire a
0.1MPa, 298K, ratio de equivalencia de 1y 0% CO.. (b) Evolutivo de las Fracciones masicas de los reactantes y
productos de la mezcla metano-aire a 0.1MPa, 298K, ratio de equivalencia de 1y 20% CO, (Mendieta Patifio et
al., 2016).
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Figura 14. Evolutivo de las Fracciones masicas de los reactantes y productos de la mezcla metano-aire a 0.1MPa,
298K, ratio de equivalencia 1y 40% CO, (Mendieta Patifio et al., 2016).

Los resultados de a la velocidad de Ilama laminar de la mezcla metano-aire respecto al ratio de

equivalencia y los efectos del contenido de COy, se presentan en la Figura 15.

Figura 15. Efecto del CO; en la velocidad de llama de la mezcla metano/aire a 0.1MPa y 298K (Mendieta Patifio
et al., 2016).

De manera similar, los resultados correspondientes a la variacion de la maxima temperatura de
Ilamay los valores de temperatura a lo largo del tubo para los distintos valores de %CO; en la

mezcla combustible, se presentan en la Figura 16.
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Figura 16. (a) Efecto del CO; en la méaxima temperatura de llama de la mezcla metano/aire a 0.1MPa 'y 298K. (b)
Efecto del CO; en el perfil de temperatura de la mezcla metano/aire a 0.1MPa, 298K y ratio de equivalencia 1
(Mendieta Patifio et al., 2016).

Las conclusiones de los autores fueron: el estudio numérico de la combustion del metano-
aire con CO; diluido en llamas con propagacion de un grado de libertad fue desarrollado
mediante la presentacion y andlisis de una estructura de llama tipica de premezcla (Mendieta
Patifio et al., 2016). La influencia del CO- diluido en la velocidad de llama laminar de la mezcla
metano-aire se determin0 para ratios equivalentes desde 0.7 a 1.3 y para un porcentaje del 0%
a 50% de COz (Mendieta Patifio et al., 2016). Se mostro que para un porcentaje de 30% en
volumen de COy, la velocidad de llama esta muy alejada de los resultados sin dilucion de COo,
lo que indica que el porcentaje de CO> debe ser limitado a pequefias cantidades (Mendieta
Patifio et al., 2016). Ademas, para ratios equivalentes mayores a 1, la diferencia entre las Illamas
con dilucion (desde 30% en volumen de COy) y sin dilucion eran mayores. Finalmente, la
temperatura maxima de Ilama de la mezcla metano-aire para ratios desde 0.7 a 1.3 y diferentes
valores de CO2 (0-50% en vol. de CO>) también fue presentada. Se identificd que a partir de
30% de volumen de CO., las méaximas temperaturas de llama eran considerablemente menores

al de la mezcla sin dilucion (Mendieta Patifio et al., 2016).

En 2019, Bai et al., estudiaron las propiedades fundamentales de la llama biomasa-aire y
su velocidad de llama laminar. El objetivo del estudio fue analizar los efectos de las adiciones
de CO- a la llama de premezcla de biomasa-aire y sus velocidades de llama laminar con cuatro

diferentes porcentajes de concentracion (0%, 20%, 40% y 60%) (Bai et al., 2019). Las
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velocidades de llama laminar se midieron para un rango de temperaturas iniciales de 300-661
K, presiones desde 0.5 — 6.9 atm, ratios de equivalencia desde 0.8 a 1.2. Las velocidades
medidas se compararon con simulaciones realizadas usando el mecanismo GRI-Mech 3.0 y
data obtenida de bibliografia existente (Bai et al., 2019). Los experimentos fueron realizados
en una camara de combustion cilindrica con ignicion central, donde se empled una camara de
alta velocidad con sensor CMOS (Complementary Metal-Oxide-Semiconductor), con la
capacidad para tomar fotografias de 40000 frames/s para estudiar la morfologia de la parte
frontal de la llama (Bai et al., 2019). En la Figura 17, se puede observar el esquema de la
configuracion experimental empleada para esta investigacion. Asimismo, los resultados

obtenidos para las maximas velocidades de llama laminar son los presentados en la Figura 18.

Figura 17. Diagrama esquemaético de la configuracion experimental (Bai et al., 2019).

Figura 18. Maximas velocidades de Ilama laminar de la mezcla metano-aire (0% de CO,) y biomasa-aire (20%,
40% y 60% de CO) con diferentes concentraciones de CO- y a latm de presion (Bai et al., 2019).
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Ademas, los resultados para las velocidades de llama laminar a diferentes ratios de equivalencia

y distintas temperaturas iniciales se presentan en la Figura 19.

Figura 19. Velocidad de llama laminar del metano-aire (0% de CO-) (a) y biomasa-aire (20%, 40% y 60% de
CO») (b, c, d) adistintos valores de ratio de equivalencia y diferentes temperaturas iniciales a una presion de latm
(Bai et al., 2019).

Las conclusiones de los autores para esta investigacion fueron: La concentracion de CO»
presentd un efecto negativo en la velocidad de llama laminar, caso contrario, la temperatura
inicial afecta de manera positiva a la velocidad de llama laminar (Bai et al., 2019). Asimismo,
para la ratio de equivalencia, existe un valor pico para cada porcentaje de concentracion de
COy, siendo las ratios de equivalencia relacionados al maximo valor de velocidad de llama
laminar los cuales pasan a ser mezclas pobres (¢<1) conforme se da el aumento de la

concentracion de CO,. También se encontrd que las ratios de equivalencia de los picos de
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velocidades de llama con poca concentracion de CO> (0%-20%) no varian. Mientras que para
concentraciones mayores (40%-60%) las ratios de equivalencia para las maximas velocidades

cambian hacia mezclas mas pobres con el aumento de la temperatura inicial (Bai et al., 2019).

Durante el mismo afio, Longkai Xiang, Huagiang Chu, Fei Ren y Mingyan Gu de la
Escuela de Energia y Medio Ambiente de la Anhui University of Technology en Maanshan,
China, realizaron una investigacion con el objetivo de explorar el efecto quimico de diferentes
contenidos de CO> (0-0.35 en fraccion molar) y ratios de equivalencia (0.7-1.3) en las llamas
laminar de premezcla de las mezclas (CH4+CO>)-aire a presion atmosférica y temperatura
ambiente haciendo uso del codigo PREMIX (Xiang et al., 2019). Para este trabajo se obtuvieron
las velocidades de llama laminar, la temperatura adiabatica de la llama, la concentracién de
NOx y las concentraciones molares y ratios de reaccion netos de las principales reacciones del
CHs, OH, H 'y O (Xiang et al., 2019). Se hizo uso del codigo PREMIX para calcular las
caracteristicas de una combustion laminar unidimensional de premezcla de las mezclas
(CH4+COo)-aire con diferentes contenidos de CO. y ratios de equivalencia, y en la simulacion
se consider6 temperatura ambiental inicial y presion atmosférica para todo el proceso (Xiang
et al., 2019). Asimismo, con el propdsito de investigar especialmente tres efectos de CO; en
las caracteristicas de la combustion del biogas (dilucion, difusion térmica, y efectos quimicos),
se introdujeron dos sustancias especiales, FCO2 y FN2, que tienen las mismas propiedades de
transporte y difusion térmica que el CO2 y N2 respectivamente, pero que no participan en el
proceso de reaccion quimica (Xiang et al., 2019). El contenido de CO: en el biogas esta
definido como Xco2=nco2/(NcoztNcHa), donde nco2 ¥ ncHa son las fracciones molares de
diéxido de carbono y metano en la mezcla biogas-aire (Xiang et al., 2019). El rango empleado
de Xco2 fue de 0 a 0.35 para los célculos realizados. Asimismo, con el objetivo de seleccionar
el mecanismo de reaccion apropiado, y de acuerdo a investigaciones realizadas anteriormente,

se seleccionaron tres mecanismos reconocidos de reacciones quimicas: GRI-Mech 3.0, USC-
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Mech y San Diego-Mech (Xiang et al., 2019). A continuacion, en la Figura 20 se presentan los
resultados obtenidos para la velocidad de llama laminar, y en la Figura 21, se presentan los tres

efectos del CO> (dilucion, térmico y quimico) en la velocidad de llama laminar.

Figura 20. Velocidades de llama laminar de las mezclas con CO; y ratios de equivalencia (Xiang et al., 2019).

Figura 21. Efectos del CO; en la velocidad de Ilama laminar (Xiang et al., 2019).

De igual manera para la temperatura adiabatica de la llama, se presentan en las Figuras
22y 23, los valores de temperatura con diferentes contenidos de CO- y ratios de equivalencia,

y los tres efectos del COz, respectivamente.

Figura 22. Temperatura de llama a diferentes contenidos de CO; y ratios de equivalencia (Xiang et al., 2019).
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Figura 23. Efectos del CO; en la temperatura adiabatica (Xiang et al., 2019).
Para las fracciones molares de los reactantes y productos (perfil estructural de la llama), sus
valores respecto de la distancia de la llama se presentan en las Figuras 24 y 25. Para el caso de

las fracciones molares del NOx (NO y NOy), sus resultados se presentan en la Figura 26.

(@) (b)

Figura 24. (a) Perfil estructural de la llama con 0% de CO», $=1.05 y 1latm de presion. (b) Perfil estructural de la
Ilama con 25% de CO2, $=1.05y latm de presion (Xiang et al., 2019).

Figura 25. Perfil estructural de la llama con 35% de CO,, $=1.05y 1latm de presion (Xiang et al., 2019).
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(a) (b)

Figura 26. (a) Efecto de la adicion de CO; en la generacion del NO, $=1.05 y 1atm de presion. (b) Efecto de la
adicion de CO; en la generacion del NO», $=1.05 y latm de presidn (Xiang et al., 2019).

Las conclusiones realizadas por los autores son las siguientes: Con el incremento de la
ratio de equivalencia, la velocidad de llama laminar y la temperatura adiabatica aumenta al
inicio y luego disminuye para todos los casos de contenido de Xco2 (Xiang et al., 2019). Los
valores méaximos de estas propiedades se encuentran cerca de la ratio equivalencia de 1.05
(Xiang et al., 2019). Con el incremento de Xcoo, la velocidad de llama laminar y la temperatura
adiabética disminuyen gradualmente debido a los efectos quimicos del CO- (Xiang et al.,
2019). Asimismo, con el incremento de Xcoz, la fraccion molar de H2O en los productos
disminuye, la fraccion del CO2 como producto aumenta de manera significativa y la fraccion
del CO disminuye ligeramente (Xiang et al., 2019). Los efectos quimicos del CO> pueden
suprimir la formacion de NO y promueven la formacién del NO.. Finalmente, con el
incremento de Xcoo, las fracciones molares de los productos OH, CHs, H y O disminuyen

(Xiang et al., 2019).

1.2 Combustion

Se define como combustion a la reaccion quimica entre sustancias, que por lo general
incluye oxigeno, y suele ir acompariada de la generacion de calor y luz en forma de Ilama

(Kondratiev, 2020). Las sustancias participes de la reaccion quimica generalmente son dos:
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combustible y oxidante (usualmente aire), estas denominaciones son debido al papel que
desempefia cada parte en la reaccion (Griffiths & Barnard, 1995). Por otro lado, para conseguir
que la reaccion de combustion se mantenga en el tiempo, se requieren de 3 componentes: las
sustancias principales mencionadas anteriormente (combustible y oxidante) y una fuente de
calor (Griffiths & Barnard, 1995). El proceso de combustién concluira si en algin momento se

elimina alguno de estos 3 componentes (Griffiths & Barnard, 1995).

Los combustibles empleados son muy variados y pueden ser empelados en estado sélido
(carbon, pulverizados, etc.), liquido (derivados del petroleo, etanol, etc.) y gas (gas natural,
etc.), dependiendo de su proceso de obtencién (Griffiths & Barnard, 1995). Cada combustible
tiene sus propias propiedades y caracteristicas (por ejemplo: poder calorifico, densidad,
temperatura de ignicién, limites de inflamabilidad, etc.) las cuales influiran directamente en el
proceso de combustion (Griffiths & Barnard, 1995). Por otro lado, el oxidante o también
conocido como comburente, es principalmente aire u oxigeno puro (O.) para los diversos
procesos de combustion (Griffiths & Barnard, 1995). Mientras méas porcentaje de O exista en
el comburente, mas eficiente y limpio sera el proceso de combustion, puesto que se emplea la
fuente de comburente en mayor totalidad. y al contener menos proporcion de otros elementos
como el nitrégeno, no se producen gases contaminantes los cuales destruyen el ozono

atmosférico como los éxidos del mismo (NOx) (Griffiths & Barnard, 1995).

Para que se dé la combustion, se requiere de ciertos parametros minimos, como cierta
presion y temperatura. Por ejemplo, la reaccion de combustién se da cuando los dos
componentes gaseosos premezclados se introducen en un espacio confinado el cual esta lo
suficientemente caliente y se encuentra a una temperatura uniforme, y si el calor producido por
la reaccidn se transporta con suficiente rapidez a las paredes del recipiente por conduccion y

conveccidén, se mantiene una reaccion estable (o estacionaria) (Griffiths & Barnard, 1995).
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1.3 Llama

Llama es definido como un fendmeno luminoso el cual se produce por la incandescencia
de los gases, conocidos como reactantes, durante el proceso de combustién (EcuRed
contributors, 2019b). A continuacion, se presenta su clasificacion de acuerdo al movimiento de

los fluidos y de acuerdo a como arriban los gases que participaran del proceso de combustion.

1.3.1 Clasificacion de las llamas.

La clasificacion de las llamas es segun el tipo de movimiento de los fluidos que
intervienen, que generan llamas laminares y turbulentas (Brizuela & Romano, 2003b).
También se diferencian las llamas en las que los gases reactantes arriban separados (llamas de
difusion) o perfectamente mezclados (llamas premezcladas) (Brizuela & Romano, 2003b).

Esto, permite la correcta caracterizacion y anticipacion de las propiedades de combustion.

1.3.1.1 Llama laminar.

Las llamas laminares se caracterizan por tener nimeros de Reynolds bajos, inferiores a
2000, aproximadamente. Se presentan comunmente en quemadores fisicamente muy pequefios
(orificios de gas) (Brizuela & Romano, 2003b). Las deflagraciones, o llamas laminares,
constituyen el problema central de la teoria de la combustion en al menos dos aspectos, por un
lado, para las llamas laminares se tuvo en consideracion simultanea los fendmenos de
transporte y de la cinética quimica, por otro lado, el conocimiento de los conceptos
desarrollados y los resultados obtenidos en la teoria de la llama laminar es esencial para muchos

otros estudios sobre combustion (Williams, 1985).

1.3.1.2 Llama turbulenta.

Las llamas turbulentas son aquellas que tienen nimeros de Reynolds altos, superiores a

2000. Este tipo de llamas se presentan en la combustién en motores Diesel, turbinas a gas,
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muchos hornos industriales, e incendios, donde es esencialmente no-premezclada y altamente

turbulenta (Brizuela & Romano, 2003a).

1.3.1.3 Llamas laminares de difusion.

Estas llamas se caracterizan por mezclar los reactantes por el proceso fisico de difusion
molecular. El frente de Ilama se ubica en la zona donde la mezcla es aproximadamente
estequiométrica, aunque la zona de mayor luminosidad (que es lo que generalmente se
considera llama) esté ubicada en una capa ligeramente rica respecto al frente de llama (Brizuela
& Romano, 2003b). Las llamas de difusion laminares ocurren cuando aire y combustibles
arriban separados y cuando el nimero de Reynolds del flujo es suficientemente bajo para no
permitir la aparicion de turbulencia. Los ejemplos de tales llamas incluyen fugas de gas de muy
pequefio diametro, llamas alrededor de gotas, la Ilama de una vela y de quemadores de mecha
(Brizuela & Romano, 2003b). En la Figura 27 se muestra la representacion esquematica de las
estructuras de la llama de difusién en funcion de la velocidad del flujo, asimismo, se muestra

la transicion de una llama laminar a una turbulenta (Griffiths & Barnard, 1995).

| Laminar | Turbulent
[ flames | flames

Break point

Height——»

N Flow vo.;;clty—’
Figura 27. Representacion esquematica de las estructuras de la llama de difusion en funcién de la velocidad del
flujo que muestra la transicion de una llama laminar a una turbulenta.
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1.3.1.4 Llamas laminares de premezcla

La combustion de llama es mas prominente con combustibles que han sido premezclados
con un oxidante, ya sea oxigeno 0 un compuesto que proporcione, para la reaccion (EcuRed
contributors, 2019b). La reaccion quimica en tales llamas ocurre dentro de una zona estrecha
de varios micrometros de espesor, generalmente Ilamada frente de llama (EcuRed contributors,
2019b). Una llama laminar de premezcla tipica tiene dos propiedades muy importantes, la
velocidad de combustién, Su, y la temperatura de la llama adiabatica (Griffiths & Barnard,
1995). Si los reactivos premezclados se ven obligados a fluir hacia el frente de la llama y su
velocidad es igual a la velocidad a la que la Ilama se propagaria en gas estancado, es decir, la
velocidad de combustién o velocidad de llama, la propia llama se detendria, esto se pone en
practica en aplicaciones de combustién que involucran quemadores, ya que el disefio del
aparato esta dirigido a mantener la llama en una posicion y hacerla estable frente a pequefias
perturbaciones (Griffiths & Barnard, 1995). En la siguiente figura (Figura 28), se presentan los

perfiles de concentracion y temperatura en una llama laminar de premezcla.

Figura 28. Perfiles de concentracion y temperatura asociados con una llama adiabatica unidimensional,
premezclada (Griffiths & Barnard, 1995)

Como se puede apreciar en la Figura 28, la temperatura de la mezcla aumenta conforme
se va acercando a la zona de reaccién. Por un lado, se observa que las concentraciones y las
temperaturas de los productos aumentan de manera similar. Por otro lado, las concentraciones

de oxidantes y combustible van disminuyendo. La parte visible de la llama se encuentra en la
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zona de reaccion y la emision se debe en gran parte a especies excitadas electronicamente,
como CH, CN, C,, CHO y también CO. que emiten luz, cuando vuelven a su estado

fundamental (Griffiths & Barnard, 1995).

Un elemento del gas que fluye puede recibir calor de dos maneras, ya sea por reacciones
quimicas que ocurren en su interior o por conduccion del gas mas caliente que tiene delante
(Griffiths & Barnard, 1995). Entonces, con lo anterior mencionado, se reconocen dos zonas, la
zona de pre llama y la zona de reaccion, las cuales estan separadas por un punto de inflexion
en el perfil de temperatura (Griffiths & Barnard, 1995). Comenzando a bajas temperaturas,
para cualquier seccién transversal dada, el flujo de calor hacia la regién mas fria se da debido
a la conduccion, la cual es mayor que la pérdida de calor porque el gradiente es mas
pronunciado en el lado de alta temperatura (Griffiths & Barnard, 1995). Pasado el punto de
inflexion ocurriré lo contrario a lo anterior explicado; es decir, la tasa de pérdida de calor sera
mayor que la tasa de ganancia de calor (Griffiths & Barnard, 1995). Sin embargo, a esta
temperatura mas alta, la velocidad de reaccion ya ha aumentado lo suficiente y lo necesario
como para que se produzca una cantidad significativa de calor por reaccion quimica, por tanto,
la temperatura sigue aumentando a traves de la llama, aunque a un ritmo progresivamente mas

lento (Griffiths & Barnard, 1995).

1.4 Velocidad de llama laminar

La velocidad de la Ilama laminar, también denominada velocidad de combustion,
velocidad de combustion normal o solo velocidad de la Ilama, se define como la velocidad a la
que los gases no quemados se mueven a travées de la onda de combustién en la direccion normal
a la superficie de la onda (Glassman & Yetter, 2008). En un supuesto caso, cuando se tiene una
mezcla de gas combustible en reposo, pero contenida en un tubo abierto, y se enciende por una

chispa en un extremo del tubo, se podra apreciar una onda de combustion la cual se propaga a
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través del gas, siempre y cuando el tubo no sea demasiado corto y la energia eléctrica liberada
por la chispa no sea mucho mayor que la energia minima requerida para la ignicion (Williams,
1985). A menudo se observa que la onda de combustion es casi plana y viaja aproximadamente
a una velocidad constante entre (muy aproximadamente) dos y diez diametros de tubo de la
chispa, a esta velocidad constante se le conoce como velocidad de combustién laminar empirica

o velocidad de llama, la cual es caracteristica de la mezcla combustible (Williams, 1985).

Esta propiedad depende también de otros parametros, los cuales influyen directamente
en su magnitud, como la presion de trabajo, la temperatura de ignicion, la relacion aire-
combustible, la transmision de calor entre la llama y las zonas aledafas, es decir, la zona de
gases quemados y gases no quemados. En la Figura 29 se pueden observar algunas velocidades
de llama laminar correspondientes a ciertos gases, a condiciones atmosféricas (P=1atm y

T=300K) y su variacién en funcion a la relacion estequiométrica.

400

Propane and oxygen

Burning Velocity, cm/sec

Ethylene and air Carbon mosoxide
ﬂ and arr (1.5% H, and
X Methane and air 1.35% H,0)

#__*Propane and air

10 20 30 40 50 60 70
¢

Figura 29. Velocidades de llama y riqueza de mezcla de algunas mezclas (Griffiths & Barnard, 1995).

Segun la Figura 29, para las distintas mezclas se tiene un punto donde la velocidad de

combustion es maxima que se encuentra teéricamente en la relacion ideal de aire combustible.

1.5  Temperaturas en la combustion

En el proceso de combustidn se pueden distinguir tres conceptos claros de temperatura:
la temperatura de ignicion, temperatura de combustion y temperatura de Ilama adiabatica. Cada

uno de ellos, representa una fase o estado presente durante el proceso de combustion.

29



1.5.1  Temperatura de ignicion.

Es la temperatura minima requerida para que se inicie la combustion de una determinada
mezcla, es decir, temperatura minima necesaria para que los vapores generados por un

combustible comiencen a arder (EcuRed contributors, 2019a).

1.5.2  Temperatura de combustion.

Se define como temperatura de combustion a la temperatura maxima consigue alcanzar
la llama durante el proceso de combustion. En algunos casos, se suele asumir una temperatura
de llama adiabatica para simplificar calculos, ya que se analiza la combustién en condiciones
ideales y este valor usualmente es muy cercano cerca a la temperatura de combustion. Es

importante mencionar que esto no se cumple para todos los procesos de combustion.

1.5.3  Temperatura de llama adiabatica.

Se denomina temperatura de llama adiabatica a la temperatura méxima obtenida durante
la combustion de una mezcla estequiométrica, es decir, donde se emplea la cantidad necesaria

de aire para que se produzca la combustion (Bisso Carrasco, 2015).

1.6 Limites de inflamabilidad

Se conoce como limite de inflamabilidad a la capacidad que tiene una determinada
proporcién de mezcla de poder generar la combustion. Estas proporciones de mezcla son
denominadas “mezclas pobres” cuando existe mayor cantidad de aire requerido para hacer
reaccionar una cierta cantidad de combustible, y caso contrario, son denominadas “mezclas
ricas” cuando hay un exceso de combustible en la mezcla. Las concentraciones mas magras y
ricas que seran capaces de sostener una llama se denominan limites de inflamabilidad inferior

y superior, respectivamente (Glassman & Yetter, 2008).
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El factor principal que determina el limite de inflamabilidad es la competencia entre la
velocidad de generacion de calor, que esta controlada por la velocidad de reaccion y el calor
de reaccion para la mezcla limite, y la velocidad externa de pérdida de calor por la llama
(Glassman & Yetter, 2008). En la Tabla 1 se presentan algunos limites de inflamabilidad de
algunos combustibles con el aire como comburente, asimismo, se muestra su relacion

estequiomeétrica, en porcentaje de volumen de combustible.

Tabla 1: Limites de inflamabilidad de algunos combustibles con aire.

Combustible Inferior (Pobre) Superior (Rica) Estequiométrica
Metano 5 15 9.47
Heptano 1 6.7 1.87

Hidrogeno 4 75 29.2
Mondxido de carbono 125 74.2 29.5
Oxido de etileno 3.6 100 7.7
Acetileno 2.5 100 7.7
Disulfuro de carbono 1.3 50 7.7

Fuente: Combustion (Fourth Edition). ELSEVIER. (Glassman & Yetter, 2008).

Ademas, la literatura también reporta limites de inflamabilidad para el oxigeno, en los
cuales, para el caso especifico del limite de inflamabilidad inferior, usualmente no difiere con
el del aire, ya que el exceso de oxigeno en la condicidén de magro tiene las mismas propiedades
termo fisicas que el nitrégeno (Glassman & Yetter, 2008). En la Figura 30 se muestran los
limites de inflamabilidad correspondiente a mezclas de CszHg+O», asi como la linea

correspondiente a la mezcla estequiométrica.

Extinction co,

Flame propagation

c e

10 15 20 25

% 02

Figura 30. Limites de inflamabilidad de mezclas CsHs+O; en presencia de nitrégeno o diéxido de carbono afiadido

(Griffiths & Barnard, 1995).
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1.7 Tasa de reaccion

La combustion como toda reaccion quimica se da en una tasa definida el cual depende
de ciertas condiciones, algunas de las mas importantes son: concentracion quimica de los
compuestos, temperatura, presion, presencia de un catalizador o inhibidor y efectos de
radiacion (Kuo, 2005). La ratio o tasa de reaccion puede ser expresado en términos de la
concentracion de cualquier reactante como la tasa de disminucion de la concentracidn de ese
reactante (tasa de consumo del reactante), asimismo, puede ser expresado en términos de la
concentracion de un producto como la tasa de incremento de la concentracion de dicho
producto (Kuo, 2005). La unidad convencional para la tasa de reaccion (RR por sus siglas en
inglés) es mol/m3-s. La ley de masas, establece que, para una reaccion quimica debe existir
proporcién entre las tasas de reaccion de los reactantes y los productos. Segun esta Gltima

definicion, la tasa de reaccion se puede expresar por la Ecuacion 1.

N
RR = derdoziucto _ dCrez;tante — k * H(CML')W (1)
i=1

El coeficiente k es la constante proporcional denominada constante especifica de tasa de
reaccion, ademas, para una determinada reaccion quimica, k es independiente de las
concentraciones Cy,; Y depende solo de la temperatura (Kuo, 2005). La constante k se expresa

segun la Ecuacion 2.
Ea
k = ATPe RuT (2)
Donde AT? representa la frecuencia de colision de las moléculas y el término exponencial
es el denominado factor de Boltzman, que especifica la fraccion de las colisiones que tienen
niveles de energia mayores a la energia de activacion Ea (Kuo, 2005). Es importante mencionar
que los valores de A, b y Ea, dependen netamente de la naturaleza de la reaccion, y no estan

relacionados con las concentraciones o la temperatura.
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1.8 Ecuacién de Arrhenius

El quimico y fisico sueco Svante Arrhenius establecid que solo las moléculas que poseen
energia mayor a una cierta cantidad (Ea) reaccionardn, y de las cuales se obtendran los
productos, asimismo, como Arrhenius fue el primer cientifico en 1889 en introducir el factor
de Boltzmann para calcular las ratios de reaccion quimica, se denomind a la expresion

presentada en la Ecuacion 3 como la ecuacion de Arrhenius (Kuo, 2005).

E
k=A*e_ﬁ (3)

De la Ecuacion 3 se puede decir que el parametro A corresponde a los productos AT?,

asimismo, la ecuacion de Arrhenius es aplicable a reacciones de todos los érdenes.

1.9  Energia de activacion

Gracias a las colisiones entre moléculas y bajo condiciones favorables, estas dan origen

a la formacion de especies quimicas transitorias y que dan lugar a los productos de una

+
reaccion. Estas especies transitorias son denominadas complejo activado, cuyo simbolo es X+

(Kuo, 2005). Por ende, en una determinada reaccion se cumple lo expresado en la Ecuacion 4.

+
A+B o Xt C+D (4)
El complejo activado, se encuentra localizado en el punto de méas alta energia en el

camino mas favorable para la reaccién, y la energia de activacion E por molécula es la

requerida para formar X$. Es decir, para el camino mas favorable de reaccion, X$ tiene una
menor energia total por encima de los reactantes (Ea = N = E) que cualquier otra ruta en la
reaccion (Kuo, 2005). En la Figura 31, se observan el complejo activado y la energia de
activacion requerida para reacciones de tipo exotérmicas (liberan energia, caso de la

combustion) y endotérmicas (absorben energia).
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Figura 31. (a) Variacion de la energia a lo largo de una reaccion exotérmica. (b) Variacion de la energia a lo largo
de una reaccion endotérmica (Kuo, 2005).

De la Figura 31, Ea es la energia de activacion y AHr es la energia liberada para una
reaccion exotérmica (AHr negativa), caso contrario para una reaccion endotérmica donde
existe una absorcion de calor AHr es positiva (Kuo, 2005). En resumen, la energia de activacion
es la energia requerida para se dé la reaccion, es decir, la energia necesaria para mover los

reactantes sobre la barrera de energia requerida para iniciar la combustion (Kuo, 2005).
1.10 Métodos teoricos clasicos

1.10.1 Lateoria de Mallard-Le Chateller.

La teoria de Mallard-Le Chateller es reconocida como el primer analisis tedrico realizado
para poder determinar la velocidad de llama laminar y data del afio 1883 (Seitzman, 2012). En
esta teoria se propuso que el control de la propagacion de la llama se realiza mediante la
propagacioén del calor a través de las diferentes capas de gas. Ademas, esquematizo la llama en
dos zonas separadas por el punto donde ocurre la ignicion, es decir, establecio que el calor que
es conducido desde la zona Il es equivalente al calor requerido para elevar la temperatura de
los gases no quemados a la temperatura de ignicién, dicha esquematizacion se presenta en la

Figura 32 (Glassman & Yetter, 2008).
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Figura 32. Diagrama esquematico tipico de la variacion de temperatura a través de una llama laminar (Glassman
& Yetter, 2008).

1.10.2 Lateoria de Zeldovich, Frank-Kamenetskii, y Semenov.

En el afio 1940 los investigadores rusos Zeldovich, Frank-Kamenetskii, y Semenov
realizaron sus investigaciones para determinar la velocidad de llama laminar tomando como
base el estudio ya realizado por Mallard-Le Chateller (Seitzman, 2012). Al igual que en la
teoria de Mallard-Le Chateller se requiere establecer una temperatura de ignicién de la llama,
en este caso, se asumio una temperatura de ignicién muy cercana en magnitud a la temperatura
de la llama, basandose en que por encima de la temperatura de ignicidén ocurre casi toda la
reaccion, logrando asi eliminar la incognita de la temperatura de ignicion (Glassman & Yetter,
2008). Asimismo, en este método se asumid que la presion y el nimero de moles es constante
en toda la reaccion, que el Cp y A son constantes y que la llama siempre es estable y
unidimensional (Kuo, 2005). Esta teoria tiene como desventaja la menor precisién en
resultados, pero permite dar una prediccion de la tendencia de los valores de velocidad (Kuo,
2005). La diferencia fundamental entre la teoria de Mallard-Le Chateller y la de Semenov, es

que esta Ultima tiene su grado de reaccién basado en la temperatura de la Ilama (Kuo, 2005).

1.10.3 Lateoria de Tanford y Pease

En el afio 1947 los investigadores Tanford y Pease propusieron la teoria de difusion de
particulas en la cual se define que la propagacion de la llama es controlada por la difusion de
especies entre las zonas de los reactantes y la zona de reaccion (Seitzman, 2012). En esta teoria

se asumid la difusion de los elementos radicales en la mezcla de gases sin quemar como la mas
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importante para la propagacion de la Ilama, es decir, para ciertas reacciones en llamas
laminares, la velocidad de difusion de los radicales activos en el gas no quemado gobierna
sobre la magnitud de la velocidad de la llama (Kuo, 2005). A diferencia de las teorias térmicas,
estas varian en el concepto fisico, sin embargo, las ecuaciones empleadas para la difusion de
masa son las mismas en ambos casos (Bisso Carrasco, 2015). De las metodologias comentadas,
es importante destacar que, en esos afos, los cientificos e investigadores no contaban con
computadoras ni programas numéricos avanzados para la resolucién de distintas ecuaciones
del tipo diferenciales no lineales, justificando las asunciones asumidas (Kuo, 2005). En la
actualidad, realizar asunciones como las de Tanford y Pease, ya no son validas, puesto que
existen distintos programas que toman en consideracion diversos factores, como las presiones,
las temperaturas, la reaccion quimica, la estructura del combustible; resultando suficiente y de

caracter preciso para la determinacién de la velocidad de llama laminar (Kuo, 2005).

1.11 Meétodos experimentales

1.11.1 Método del quemador Bunsen

En el afio 1855, el investigador Bunsen, inventd un quemador de premezcla para uso en

laboratorio, cuya representacion se muestra en la Figura 33.
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Figura 33. Representacion del quemador desarrollado por Bunsen (Kuo, 2005).
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De la Figura 33, gracias a los denominados “puertos de aire primarios”, ubicados en la
parte inferior del quemador, el aire conseguira ingresar al quemador por medio de la induccion
producida por la velocidad del flujo de combustible gaseoso, la cual es mucho mayor. En
consecuencia, tanto el aire como el combustible viajaran a través de la longitud y se mezclaran
de forma homogénea hasta su llegada a la parte superior del quemador (Kuo, 2005). Gracias a
esta configuracion, se puede conseguir una llama premezclada. Por otro lado, el anillo de
control, controlara el flujo de aire de ingreso al quemador. Para poder determinar la velocidad
de llama laminar haciendo uso del método del quemador Bunsen, se aplica la Ecuacion 5.

g v A
= * —
L=V (5)

Donde:
S, : velocidad de llama laminar
Ay é&rea de la superficie conica del cono mas interno

Ay area de la seccidn transversal del tubo

V;: velocidad promedio del flujo en el tubo

A continuacion, se presenta en la Figura 34. un esquema de la representacion de cada variable

indicada en la Ecuacion 5.

Outer mantle
A of burned gas

Inner cone

" A(ube

!

FIA
(Unburned gas)

Figura 34. Esquema del flujo cerca de la boca del quemador (Kuo, 2005).
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De la Ecuacion 5, a primera vista es una expresion de facil resolucion, sin embargo, la
dificultad radica en la determinacién del area de la superficie cénica del cono mas interno, ya
que esta dependera directamente del método optico que se emplee, de acuerdo a esto, se puede
obtener una de las superficies de las zonas que se muestran en la Figura 33. (Kuo, 2005). De lo
anterior mencionado, ya se puede observar una posible fuente de error en relacion a este
método, una mala o deficiente configuracion oOptica influira notablemente en el resultado de la
velocidad de combustién laminar. Otra fuente de error que se puede destacar, es la pérdida de
calor a través de las paredes del quemador, ya que estas jamas se podran eliminar por completo
(Glassman & Yetter, 2008). Asimismo, para este método se requiere de una fuente constante
de suministro del gas a emplear, lo cual para los casos donde se requiera experimentar con
gases raros o puros, es de dificil adquisicion (Bisso Carrasco, 2015). Esta metodologia tiene

como precision la medicion de la velocidad de llama laminar un orden del £20% (Kuo, 2005).

1.11.2 Método de la bomba a volumen constante

En el método de la bomba a volumen constante, la Ilama laminar estard circulando
alrededor de una camara esférica, es decir, no sera de caracter estacionario, pero no perdera su
caracteristica laminar (Kuo, 20b05). Como indica el nombre de este método, su principal
instrumentacidn consiste en una camara esférica que suele tener un diametro de alrededor de
30 cm, en cuyo centro se da la ignicion de la mezcla (Kuo, 2005). Asimismo, para conseguir
visualizar las caracteristicas fisicas de la llama, la cAmara esférica tiene ventanas acopladas a
la camara (Kuo, 2005). En este método se asume que existe equilibrio completo por detras del
frente de llama (una primera fuente de error), y si a esto se le agrega el comportamiento no
estacionario de la Ilama, resulta en un proceso complicado para obtener una precision exacta
de los valores de velocidad de llama laminar, los cuales suelen ser menores que los valores

reales (Kuo, 2005).
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1.11.3 Método de la bomba a presion constante (burbuja de jabon)

En este método, la mezcla de gases esta contenida en una burbuja de jabon y se enciende
en el centro por medio de un par de electrodos que generan una chispa de modo que se produce
una llama esférica la cual se propagara radialmente a través de la mezcla (Glassman & Yetter,
2008). El nombre de bomba a presion constante se le atribuye debido a que el gas esta encerrado
en una pelicula de jabdn, lo cual permitira que la presion permanezca constante, sin embargo,
los principales problemas de este método radican en que no se puede aplicar a todo tipo de
mezclas, especificamente no se puede aplicar a mezclas secas (Kuo, 2005). Esto principalmente
porque este tipo de mezclas pueden ganar humedad debido a la evaporacion de solucion de la
pompa de jabon (Kuo, 2005). Otros problemas a destacar son: la existencia de pérdidas de calor
en los electrodos, el frente de llama para el caso de llamas lentas no puede permanecer de forma
esférica y el ancho de la zona de reaccion se vuelve mas largo (Kuo, 2005). En la Figura 35, se

puede apreciar el método explicado.

Instantaneous
soap bubble
surface

Unburned

gas
mixture

Spherical
flame
front

Time =0 Time =t
Figura 35. Configuracion experimental del método de la bomba a presion constante (Kuo, 2005).

1.11.4 Método del quemador de llama plana

El método del quemador de llama plana se le atribuye al investigador Powling, por lo
cual también se le conoce como “método del quemador Powling”. Este método consiste en
conseguir gque el frente de Ilama sea plano, esto por medio de la regulacion de la mezcla gaseosa
hasta lograr tener velocidades de igual magnitud de los gases de salida y la velocidad de llama
laminar. En caso de no conseguir el frente de Ilama plano, la llama adoptara una geometria de
caracter conico o en el peor de los casos se apagara (Bisso Carrasco, 2015). Para lograr

conseguir el frente de llama plano, se emplea un disco metalico de superficie porosa, 0, una
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serie de tubos pequefios de 1mm de didmetro o menos, todos estos ubicados a la salida del tubo
mas largo de flujo (Kuo, 2005). Gracias a que el frente de llama es plano, solo se tiene una
zona para medir, a diferencia de las distintas zonas mostradas en la Figura 33, en consecuencia,
se tendrd una mayor precision en la determinacion de la velocidad de llama. Sin embargo, este
método solo sirve a bajas velocidades de llama, de hasta aproximadamente 15cm/s, con lo cual
su rango de aplicacion en otras sustancias o con diferentes parametros a establecer es bastante
limitado. Por otro lado, investigadores como Botha y Spalding lograron conseguir aumentar su
rango operativo mediante el enfriamiento del disco poroso (Kuo, 2005). En la Figura 36, se

muestra una representacion de la configuracion que empela este método.

Figura 36. Configuracion del quemador de Ilama plana (Kuo, 2005).

1.12 Propiedades del gas natural, CO2 y biogas

Se ensayara un biogas simulado con distintas composiciones de gas natural de Camisea
y CO,. Las propiedades quimicas como fisicas del gas natural varian de acuerdo a la
composicién de la mezcla particular que tenga este combustible, es decir, dependiendo de la
cantidad de metano y etano, los cuales son los principales componentes del gas natural, se
tendra diferentes caracteristicas y propiedades. En las Tablas 2 y 3, se presenta la composicion

quimica y las caracteristicas o propiedades del gas natural que se emple0, respectivamente.
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Tabla 2: Composicion quimica del gas natural de Camisea

Componente Formula Porcentaje

Metano CHa 88.54

Etano CoHs 10.32

Propano CsHsg 0.02

Nitrégeno N2 0.54

Dioxido de Carbono CO; 0.58

Fuente: Camisea.
Tabla 3: Caracteristicas del gas natural

Propiedad Condicion Valor

Masa Molecular - 17.7

Gravedad Especifica - 0.61
Densidad (kg/m?®) - 0.7442
Factor Z 15.6 °Cy 101.325 kPa 0.9971
Factor Z 15.6°C y 10 000 kPa 0.7644
Factor Z 15.6°C y 15 000 kPa 0.7262
Viscosidad 15.6 °C y 101.325 kPa 0.0109
Calor Especifico (kJ/kg °C) 15.6 °C y 101.325 kPa 0.9971
Poder Calorifico Superior (MJ/Nm?3) - 39.93
Poder Calorifico Inferior (MJ/Nm?) - 36.04
indice de Wobbe (MJ/Nm?) - 46 a 56

Punto de rocio para hidrocarburos De 1 a 35 MPa -10

Fuente: Camisea

Para el caso del CO; (dioxido de carbono) a emplear, sus propiedades quimicas se

presentan en la Tabla 4. Asimismo, para tener una referencia del biogas sus propiedades se

presentan en la Tabla 5.

Tabla 4: Propiedades del didxido de carbono (CO,)

Propiedades (a 20°C y 101.325 kPa) Cantidad Unidad
Peso Molecular 44.009 kg/mol
Densidad 1.8417 kg/m?®
Constante individual del gas 0.189 kJ/kg K
Calor especifico a presion constante 0.858 kdrkg K
Calor especifico a volumen constante 0.660 kJ/kg K
Entalpia de formacion (a 25°C y 100 kPa) -393522 kJ/kmol
Cambio de Fase

Sublimacion (a 1 atm) 163.9 K
Punto de ebullicion 194.7 K
Presion de Vapor (a 293 K) 57.3 bar
Punto Triple 216.58 K
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5.18 bar
Punto critico
Temperatura critica 304.18 K
Presion critica 73.8 bar
Densidad critica 478.78 kg/m?®
Factor de compresibilidad 0.268 -

Fuente: CO; adsorption by conventional and nanosized zeolites. (Bakhtyari et al., 2020) y Flujo de fluidos,

Crane (Tabla a-7a).

Tabla 5: Propiedades del biogas

Propiedad Valor Unidad
Volumen de didxido de carbono 1 M3co2! M3ga
%Maximo de dioxido de carbono 18.14 %vol.
Poder calorifico inferior (PCI) 20.35 MJ/m3gas
Poder calorifico superior (PCS) 22.64 MJ/m3gas
Densidad relativa 0.94 -
Volumen teérico de aire 5.712 M3aire/ MBgas
Volumen de humos secos 6.715 MBhs/ M3gas
Volumen de humos himedos 5.512 M3/ M3gas
Volumen de agua 1.2 M3agual M3gas

Fuente: ESTUDIO EXPERIMENTAL DE LA ESTABILIDAD DE LLAMA DE BIOGAS EN UN SISTEMA
DE PREMEZCLA. Energética (39), 35-42. (Diaz Gonzalez et al., 2008)
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CAPITULO 2:
METODOLOGIA NUMERICA PARA LA DETERMINACION DE LOS
PRODUCTOS DE COMBUSTION, TEMPERATURA Y VELOCIDAD DE LLAMA Y

DESARROLLO DEL APLICATIVO MATLAB

2.1  Descripcion

Para la determinacion de los productos de combustion y sus respectivas fracciones
molares, se empled una metodologia matematica basada en el uso de métodos numéricos
(expansion de series de Taylor, Newton Raphson y eliminacion Gaussiana), la cual fue
desarrollada en la Universidad de Wisconsin (Olikara & Borman, 1975). En principio,
aplicando la termodindmica de equilibrio y considerando que el combustible de acuerdo a
David R. Lide (1990-1991) tiene una composicion de C,, H,,, 0;. Ny, y se mezcla con el aire
a una relacion de equivalencia ¢, al reaccionar este sistema se forman los productos a una
determinada temperatura T, y a una presion P en estado de equilibrio (Lépez et al., 2003).
Como consideracion se tiene que los valores de n y m no pueden ser cero, pero si lo pueden
ser [ 'y k. Asimismo, de acuerdo a Stephen R. Turns, (2000) cuando existe la disociacién por
la alta temperatura se forman hasta 12 productos de la combustion. Con esto mencionado se

plantea la Ecuacién 6 correspondiente a la reaccién de combustion.

e
X3 |Cp + Hy + 0, + Ny + — (0, + 3.7274N, + 0.0444Ar) o

- x1H +x,0 + x3N + x,H, + x50H + xcCO + x;NO + x50,
+ X9H20 + x10C02 + x11N2 + xleT

Donde:
X1 — X1, fracciones molares de cada especie correspondiente a los productos

X13. moles de combustible que dan 1 mol de productos
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Vale destacar, que para mezclas ricas en combustible el valor de ¢ es mayor a1, y para
mezclas pobres de combustible, ¢ es menor a 1. Asimismo, para una mezcla estequiométrica

¢ es equivalente a 1.

2.2 Desarrollo del método

En primer lugar, la parte izquierda de la Ecuacion 6 se puede escribir como la Ecuacion

7 presentada a continuacion.

X13[nC + mH + 10, + r'N, + r"Ar] (7)
Donde los valores de r, r', ", 1;,, Se presentan en las ecuaciones 8 - 11 respectivamente:

l 8
r= E + 1, ( )
ok ©)
r = > +3.7274 1,
r" = 0.0444 1, (10)
m
L _"t773 (11)
o]
¢
Con lo anterior definido, se realiza el balance de atomos para cada elemento.
Balance C:
x6 + x10 == nx13 (12)
Balance H:
X1 + 2x4 + X5 + 2X9 = MmXq3 (13)
Balance O:
X2 + XS + x6 + X7 + 2x3 + X9 + leo = 2Tx13 (14)
Balance N:
X3 + X7 + 2x11 = 21" %13 (15)
Balance Ar:
X12 = T"x13 (16)
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Ademas, se tiene como condicion que todas las fracciones molares deben sumar la unidad, lo

cual se traduce en la Ecuacién 17.

(17)

De las anteriores ecuaciones definidas, se puede observar que se cuenta con 6 ecuaciones

(ecuaciones 12, 13, 14, 15, 16 y 17) y 13 incdgnitas (x; — x;3), por lo cual, se requieren de 7

ecuaciones adicionales que permita la solucion total del sistema. Con el objetivo de resolver el

sistema de ecuaciones, se presentan 7 reacciones quimicas que se pueden dar en la combustion

y que se seleccionaron para que se dé el equilibrio en los productos.

1H H
— U d
2 2

10 0
-0, &
2 2

1N N
—N, &
o 2

1 1
EHZ +§02 < OH

1 1
502 +§N2 < NO

1
HZ +502 Ad H20

1
€O +50, & CO,

(18)

(19)

(20)

(21)

(22)

(23)

(24)

Asimismo, cada una de estas reacciones (ecuaciones 18 - 24) cuenta con una constante de

equilibrio a presiéon parcial, que se definen las ecuaciones 25, 26, 27, 28, 29, 30, 31,

respectivamente.

(25)
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Xy * D
k=21 (26)
xg
1
X3 * p2
X3
Ks=—7"7 (28)
xXj * xg
Kr=—7"7 (29)
Xg * Xjy
Ko=—1 (30)
Xy * xé * pZ
X10
o= (31)
Xg * xé * pZ

Debido a que las condiciones de trabajo son a presion constante a 1atm de presion, la
presion no influye en los valores de las constantes de equilibrio de cada una de las reacciones.
Por otro lado, las constantes de equilibrio fueron ajustadas por el método de minimos cuadrados
tomando datos de JANAF Thermochemical Tables (1985) en el rango de 600 K a 4000 K
(Chase et al., 1985). Asimismo, estudios teoricos sugieren la Ecuacion 32 como las constantes

de equilibrio en funcion de la temperatura (Klotz, 1964).
B
log(K,) = A= In(T) + =t C + DT + ET? (32)

Donde:
T temperatura absoluta
A,B,C, D, E: constantes

Esta ecuacion servira para determinar los valores de cada K, correspondiente a cada una

de las reacciones. Las constantes para cada reaccion se encuentran en el Anexo A. Con las
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ecuaciones 14, 15, 16, 17, 18, 19, 20, se pueden expresar todos los productos de combustion
en términos de x,, x¢, xg Y X11, l0S cuales son las fracciones molares de H,, CO, O, y N,

respectivamente. Estas expresiones estan definidas en las ecuaciones 33, 34, 35, 36, 37, 38, 39.

1 1
x; =C +x2  donde: C =K,/p? (33)
1 1
x, = Cyxx;  donde: C, =K,/p? (34)
1 1
x3 = C3xx2, donde: C3=Ks/p? (35)
1
x5 = Cs * x4 x5 donde: Cs = Kjs (36)
1 1
x; = Cy *x; *xZ, donde: C; =K, (37)
1 1
X9 = Co* x4 *x% donde: Cy=Kgxp2 (38)

1 1
X109 = ClO * Xg * xé dOTlde: CIO = K10 * pz (39)

Con estas expresiones definidas, se prosigue a disminuir el nimero de ecuaciones. En

primer lugar, la Ecuacion 8 se puede reescribir como la Ecuacion 40 presentada a continuacion:

=— 40
X13 - (40)
Asimismo, usando las ecuaciones 16 y 40, se obtiene la Ecuacion 41.
r"(x¢ + x
X1z =1"X3 = (6—10) (41)

n
Se emplean las ecuaciones 40 y 41 para eliminar x,, Y x;3 de las ecuaciones de los balances

(12, 13, 14,15y 16) y la ecuacion 17 para obtener las ecuaciones 42, 43, 44, 45,

m
X1 + ZX4 + X5 + ZXQ - ;(.x6 + xlo) =0 (42)
5 2r
X, + X5+ Xg +x7 + X9 + xlo—x(x6+x10) (43)
=0
2r'
X3 + X7 + lel - ?(x6 + xlo) =0 (44)
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r"
D i+ (g +x10) — 10 (45)
i=1
Ahora las ecuaciones correspondientes a las constantes de equilibrio de cada reaccién
(25, 26, 27, 28, 29, 30 y 31) se pueden emplear en las ecuaciones 42, 43, 44 y 45 para eliminar
las variables y obtener 4 expresiones en funcion de x,, x¢, xg Y x1;. El resultado seria 4

ecuaciones no lineales con 4 incégnitas, las cuales se pueden expresar simbolicamente como

la Ecuacion 46:
f}‘(x‘l_,x6,x8,x11) = 0, _] == 1,2,3,4’ (46)

A continuacion, se emplea la serie de Taylor con el objetivo de linealizar las ecuaciones
representadas en la Ecuacion 46. En primer lugar, se debe conocer un vector cercano a la
solucién verdadera. Asumiendo que se conoce dicho vector, el cual se encuentra cerca del

vector solucion, expresado de la siguiente manera:

o . O _ @ @
[x5 7 %6 s %g " %q7]

Donde el vector solucion es:
[x2, X6, Xg, X11]
Las funciones del lado izquierdo de las ecuaciones (Ecuacion 46), pueden ser expandidas

alrededor del vector solucién como una serie de Taylor. Se define la ecuacion 47:

Ax; =x; —x,  i=4,6811 (47)
Ignorando las derivadas parciales de orden 2 en adelante, se obtienen una serie de

ecuaciones lineales expresadas de manera general en la Ecuacion 48:

af; af;
AX4 +a_x]6Ax6 +a_x;Ax8 +

o
0x,

9%
0xq1

fi + Axqi1 =0, j=1,2,3 (48)

Con ello, las derivadas parciales son evaluadas en el vector conocido. Posteriormente,

esta serie de ecuaciones ya linealizadas se pueden resolver haciendo uso de un metodo de
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eliminacion de Gauss, de donde se obtendrian los valores de Ax,, Axg, Axg, Ax;4. Luego, con
el objetivo de acercarse mas al vector solucidn, se mejoran los valores obtenidos haciendo uso

de la ecuacién 49:

P =xM +Ax;,  i=46811 (49)

El vector mejorado vuelve a ingresar a cada una de las derivadas parciales y sus
funciones. De esta manera se vuelve un proceso iterativo hasta que cada Ax; sea menor o igual
a 0.0001, valor definido para obtener una buena precision para cada fraccion molar. Las
funciones y las fracciones molares (Ecuacion 46) dependen también de la temperatura, presion
y ratio de equivalencia, por ejemplo, si se obtienen todas las derivadas de cada ecuacion
respecto de la temperatura se obtienen 4 ecuaciones lineales con 4 incégnitas, como se observa

en la Ecuacion 50 (Olikara & Borman, 1975).

% df; 0x, 0fj 0xs Of; 0x8+ df; 0x11
0T 0x, 0T 0xg OT  0xg OT ~ 0xqy; OT

R

0, i=1,2, (50)

Para la matriz de ecuaciones correspondiente a la presion y ratio de equivalencia se aplica

la misma ecuacién (Ecuacién 50), reemplazando la variable T por p o F segln corresponda.

2.3 Primeras estimaciones

Para poder iniciar el proceso iterativo anteriormente descrito, se requiere de un vector
conocido cercano al vector solucion. Para este caso, se asume una reaccion donde los productos
de combustion son solamente H,, CO, 0,, H,0, CO,, N, y Ar. Por lo cual, se obtendria una

ecuacion de reaccion de combustion de la siguiente forma:

X13 [nC + mH + TOZ + TJNZ + T"AT]
- x,Hy + x6C0O + x50, + xgH,0 + x10CO, + x4 N, + x1,Ar

Del balance de € (Ecuacion 12) y la Ecuacion 36, se obtiene la Ecuacion 51:
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(51)

n * (X13)
Xg = ———————

1
1+ Cyo * x5
Del balance de H (Ecuacion 13) y la Ecuacién 38, se obtiene la Ecuacion 52:

_ 0.5 *m * (x13) (52)

=

Xa
1+ Co* x5

De los balances de N (Ecuacién 15), Ar (Ecuacién 16) y O (Ecuacién 14), se obtienen las

ecuaciones 53, 54 y 55:

X171 =1'%X13 (53)
X1p =T1"%X13 (54)
(55)

x6 + 2x8 + xg + 2x10 - 2Tx13
Sustituyendo en las anteriores ecuaciones por x¢, xq Y X1, reagrupando términos y dividiendo

entre x;5 Se obtiene la Ecuacion 56.

1 1
2C,onx2 +n  0.5Com(x2 2x
ity £ 1 D0mbe) 2, (56)

X13

1 1

2 2

14 Cro*x2 14 Coxx2
Por otro lado, la cantidad x, 5 puede ser estimada con una buena aproximacion de la condicion

de que las fracciones molares deben sumar la unidad, como se muestra en la Ecuacién 57.

12
x4+x6+2xl- =1
i=8

Asimismo, por un lado, para valores de ¢ menores o iguales a 1, una buena estimacion de x;3

(57)

seria la Ecuacion 58.
1
(58)

%+r+r’+r"

Por otro lado, para valore ¢ mayores a 1, una buena estimacion de x5 Seria la Ecuacion 59.

X13 =

50



1
n+%+r’+r"

X13 =

(59)

Sustituyendo la estimacion de x;3, dependiendo del valor de ¢, en la ecuacion 56 se
obtiene una ecuacién con una Unica incognita (xg), la cual se resuelve aplicando el método de
Newton Raphson. Una vez obtenido el valor de xg, los otros valores desconocidos se pueden

obtener mediante reemplazo directo de xg en las ecuaciones 53, 54 y 55. Con este primer vector

estimado (x{”, 7, x{V, xD), el cual se encuentra cerca al vector solucion, se puede dar inicio

al proceso iterativo anteriormente descrito.

2.4  Determinacion de la temperatura de llama adiabatica

Para calcular la temperatura de llama adiabética, se aplica la igualdad entre las entalpias
de los reactantes y los productos, las cuales estan en funcién de la temperatura, presion y ratio

de equivalencia (Ecuacion 60).

h(T, Do, F5) — hy-(To, Po, Fo) = 0 (60)
Aplicando el método de Newton (ecuacion 61):

h(Tn: Do, Fo) - hr

(@h/aT), (61)

Thy1 =T, —

De la Ecuacion 61, es posible definir a T,, como la primera estimacién de la temperatura
de llama adiabatica, es decir, el valor de temperatura que se asume para empezar todo el
procedimiento de calculo, este valor puede ser cualquier nimero razonable, pero de preferencia
mayor al resultado esperado (Olikara & Borman, 1975). Asimismo, se define a T,,,.; como el
valor mejorado del estimado. Para determinar T, 1, el valor de T;, es el asumido, h, se obtiene
de las condiciones iniciales a las cuales ingresan los reactantes, h(T,, p,, F,) se obtiene una vez
calculado los productos de combustion a la temperatura T,, asumida. Finalmente (dh/0T),

proviene del desarrollo de la Ecuacion 62.
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hT b B) = ) xihe/M (62

i=1

Derivando respecto a la temperatura se obtiene la Ecuacion 63.

on 1 [i( dhi_l_dxih)
Py Y Xi—m Ty
oT M - dT ~ dT (63)
oM
- ﬁh(Tn» Do, Fo)]

. . oM
De la ecuacion 63, se define a =7 €omo el valor de la masa molar de la mezcla respecto de la

temperatura, la cual se determina mediante la Ecuacion 64.

12
oM _ Oxi
T ~ L. dT '
i=1

(64)

.. dh; . o . -,
Asimismo, hay que notar que d—T‘ = Cp;, es decir, el calor especifico de las especies a presion

dx; . L 4 . .
constante. Por otro lado, d—i‘ se determina a partir de las ecuaciones 33 — 39. El proceso iterativo

concluira cuando se cumpla la Ecuacion 65:

h(Tn' porFo) - hr
G =1 (65)

Las derivadas parciales presentes en el procedimiento, se encuentran en los Anexos 2, 3,4y 5.

25 Determinaciéon de la velocidad de llama mediante la teoria de Mallard-Le

Chateller

Para la determinacién de la velocidad de llama laminar haciendo uso de asunciones y
ecuaciones netamente tedricas, se empleara como método la teoria térmica de Mallard-Le
Chateller. Segun lo mencionado anteriormente en el Marco Tedrico desarrollado, esta teoria
tiene como principal idea el asumir que el control de la propagacion de la llama se realiza

mediante la propagacion del calor a través de las diferentes capas de gas (Glassman & Yetter,
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2008). A continuacion, se describe la secuencia e ideas asumidas por este método. En primer
lugar, Mallar-Le Chateller afirmaron que el calor conducido desde la zona Il (Ver Figura 5.) es
igual al necesario para conseguir que la temperatura de los gases no quemados sea igual a la
temperatura de ignicion, es decir, en el limite de las zonas | y 1l (Ver Figura 5) (Glassman &
Yetter, 2008). Si se asume que la pendiente de la curva de temperatura es lineal, la pendiente

puede aproximarse mediante la Ecuacion 66. (Glassman & Yetter, 2008).

(Tr=T)/6 (66)
Donde:
Ty temperatura final de la llama

T;: temperatura de ignicion

6: ancho de la zona de reaccion

Empleando la Ecuacién 66, se puede plantear la Ecuacion 67 correspondiente al equilibrio de

entalpias de las zonas 1 y II:

Ty — T,

=Y, (67

mx Cp(T; — Tp) = A
Donde:

m.: flujo masico de la mezcla de gas no quemado en la onda de combustion
T,: temperatura de los gases no quemados
A: coeficiente de conductividad térmica

A: &rea de la seccidn transversal tomada como unidad

Ademas, como se trata de un caso unidimensional, el flujo masico de la mezcla de gas
no quemado en la onda de combustion se puede expresar mediante la Ecuacion 68, mostrada a
continuacion:

m=p*xA*xu (68)
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Donde:

p: densidad

u: velocidad de los gases no quemados

Al ser un caso unidimensional, la variable u correspondiente a la velocidad de los gases
no quemados tendra una direccion normal respecto a la onda de combustion. Empleando esto
altimo mencionado y recordando la definicion de velocidad de llama laminar, u se expresa de

acuerdo a la Ecuacion 69:

u==_, (69)
Donde:
S,: velocidad de llama laminar

Empleando las ecuaciones 67 y 68, se prosigue a reemplazarlas en el balance de entalpias

(Ecuacion 67) correspondiente a la reaccion de combustién (Ecuacién 70):

=T, , (70)

prAxS,*Cy(T;—T,) =1+

Al despejar S, queda expresado segun la Ecuacién 71 mostrada a continuacion:

A Tr—T (71)
p 8 * Cp(Ti - To)

SL:

La Ecuacion 71 es la expresion obtenida por Mallard-Le Chateller para determinar la
velocidad de Ilama laminar. Sin embargo, para poder realizar el calculo de la velocidad de
Ilama mediante esta expresion, no se cuenta con el valor del ancho de la zona de reaccion (6),

por lo cual, se relaciona § con la velocidad de Ilama mediante la Ecuacion 72.
Donde:

T: tiempo de reaccién
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El tiempo de reaccion, esta relacionado con la tasa de reaccion mediante la Ecuacion 73:

1
55,0t (73)

Donde:
RR: tasa de reaccion

Se despeja & en la ecuacion correspondiente a la obtenida por Mallard-Le Chateller (Ecuacion

74).

_A T (74)
p Sy Cp(Ti -T,)

6

Se pasa a relacionar las ecuaciones 73 y 74, se despeja S; y se muestra a continuacion la
Ecuacion 75:

SL = —% —m %
p Cp(Ti _To)

* RR)l/Z

1/2 (75)
RR> ~(a

Donde:
a: difusividad térmica

De la Ecuacién 75, se puede afirmar que la velocidad de llama laminar depende
directamente de la tasa de reaccion (RR) y la difusividad térmica («). La difusividad térmica
(a) es la propiedad de un material que caracteriza la velocidad a la cual el calor se difunde a
través de él, representando su capacidad para conducir energia térmica en relacién con su
capacidad para almacenarla, y se define como el cociente entre la conductividad térmica y el
producto de la densidad y la capacidad calorifica a presion constante (Hahn & Necati Ozisik,
2012). Por otro lado, Mallard-Le Chatelier no especifican a que temperatura la tasa de reaccion

debe ser calculada (Kuo, 2005). Asimismo, la tasa de reaccion depende de diversas variables,
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como el grado de reaccion y la presion. En la Ecuacion 76, se presenta la ecuacion

correspondiente a la tasa de reaccion:
RR =k = g"p™1 (76)
Donde:

k: constante de rapidez
€: progreso de reaccion
n: grado de reaccion
p: presion

Se tiene por conocimiento que a medida que la temperatura aumenta, el valor de la
velocidad de reaccion aumentara, ya que se estad incrementando la energia cinética de las
moléculas presentes en la reaccion. Este efecto se describe mediante la ecuacion de Arrhenius,
la cual, si es reemplazada en la Ecuacion 76, se obtiene la Ecuacion 77 correspondiente a la

tasa de reaccion desarrollada:

Eq
RR = Axe RuT % ghpn=1 (77

Reemplazando la Ecuacion 77 en la Ecuacién 75, obtenemos la ecuacion 78:

Eq
= (a, % A * e_Ru_T * Enpn—l)l/z (78)

Como ya esta desarrollada la ecuacion correspondiente a la tasa de reaccion, queda por
analizar las variables dadas en la ecuacion 78. En primer lugar, se puede afirmar que la
velocidad de Ilama laminar es independiente de la presion para las reacciones de segundo
orden, y como la mayoria de reacciones de hidrocarburos son de segundo orden, la presion
quedaria fuera de la ecuacion (Kuo, 2005). Ademas, la dependencia de la temperatura en la
velocidad de Ilama es dominada por la exponencial. Con todo lo anterior mencionado, se puede

asumir la ecuacién 79 proveniente de la ecuacién 78:
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Ea
S, = (e RuT)1/2 (79)

Donde la temperatura T seria la temperatura de Ilama adiabatica, ya que todas las
reacciones quimicas tienen lugar a ese valor de temperatura (Kuo, 2005). El valor de E, para
los célculos se considera del promedio de dos valores: el primero fue establecido por Kuo,
quien afirmé que, para la mayoria de las reacciones de hidrocarburos, la energia de activacion
es aproximadamente de 120 kJ/mol (Kuo, 2005); y el segundo de Markatou et al., quien estudié
la oxidacion de metano-aire y determiné una energia de activacion de aproximadamente 130
kJ/mol (Markatou et al., 1993), por ende, el promedio es 125 kJ/mol o 29675.7 cal/mol. La

Ecuacion 79 sera la expresion que se empleara para determinar la velocidad de llama.
2.6 Desarrollo del aplicativo MATLAB

2.6.1  Archivo New_code.m

La metodologia numérica descrita en las secciones 4 y 5, fue codificada en MATLAB
R2021b y desarrollada en un aplicativo empleando el MATLAB App Designer para obtener
los productos de combustion, temperatura de llama adiabatica y velocidad de llama laminar
directamente seleccionando el combustible, y en caso aplique, el diluyente (CO2) con su

respectivo porcentaje en la mezcla.

La primera parte que compone al grupo de archivos de codigo MATLAB es denominada
New_code.m, el cual es el primero en ejecutarse cuando se inicia el aplicativo. En este archivo
se establece el combustible seleccionado, las ratios de equivalencia a calcular, la temperatura
inicial asumida, y el diluyente (CO2) con su respectivo porcentaje caso aplique (R. F. Cisneros
& Rojas, 2023). Por otro lado, los indices correspondientes a los elementos del combustible
(C, H, O, N) se encuentran almacenados en el archivo Reactants_Enthalpy.xlsx y los

correspondientes al diluyente estan en el archivo Reactants Diluents.xlsx (R. F. Cisneros &
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Rojas, 2023). Con estos datos, se determina la entalpia de los reactantes (hr), considerando 298

K como temperatura inicial y 1 atm.

Posteriormente, se da paso a un bucle iterativo para obtener los productos de combustion
haciendo uso del codigo del archivo Fractions_Derivatives.m, que luego permitira realizar el
primer ajuste de la temperatura de llama asumida inicialmente (R. F. Cisneros & Rojas, 2023).
Empleando la Ecuacion 54 o DELTA que es el nombre de la variable que se emplea en el
cddigo, se determina si su valor es menor o igual a 1, y se procede a determinar la velocidad
de llama laminar empleando la Ecuacion 67, concluyendo de esta manera el proceso iterativo.
En caso DELTA no sea menor o igual a 1, el bucle continta ajustando los productos de

combustion y la temperatura de llama (R. F. Cisneros & Rojas, 2023).

2.6.2  Archivo Fractions_Derivatives.m

El archivo Fractions_Derivatives.m, permite calcular los 12 productos de combustion
mediante el planteamiento de un sistema de ecuaciones matricial y resolviéndolo empleando el
método de eliminacion Gaussiana usando intercambio de filas, es decir, emplea las ecuaciones
8 — 11 para simplificar los elementos de la reaccion de combustion; las ecuaciones 12 — 17 para
el balance de los elementos, y las ecuaciones 25 — 31 para realizar el planteamiento de todas
las fracciones molares en términos de x,, x4, X7 Y X1, empleando las 7 reacciones quimicas
como punto de partida (ecuaciones 18 - 24) (R. F. Cisneros & Rojas, 2023). Asimismo, en esta
parte se realiza la linealizacion de la Ecuacion 46 mediante la expansion de la serie de Taylor,
y posterior resolucion mediante el método de eliminacion Gaussiana. Este método se aplica
nuevamente para la resolucion del sistema de ecuaciones matricial de cada fraccion molar
respecto de la temperatura, ratio de equivalencia y presion (Ecuacion 50), usando la estrategia

de méaximo pivoteo (R. F. Cisneros & Rojas, 2023).
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Una vez ajustadas las fracciones molares, se determinan la entalpia de los productos, la
derivada de la entalpia respecto de la temperatura (Ecuacién 63). Luego, estas tres variables
son enviadas como resultados de la primera iteracion a New_code.m, que emplea el método de
Newton Raphson en el balance de entalpias (Ecuacion 61) y obtiene una nueva temperatura

ajustada.

2.6.3  Desarrollo de la aplicacion en MATLAB en la interfaz MATLAB App

Designer

El aplicativo MATLAB integra las funciones descritas en las secciones 2.6.1 y 2.6.2
respectivamente, cuyo desarrollo fue realizado en la interfaz del App Designer. La secuencia
de codificacion y los diagramas de flujo de la I6gica de cada uno de los archivos mencionados
anteriormente y la aplicacion, se desarrollaron en el articulo “MATLAB Application for
Determination of 12 Combustion Products, Adiabatic Temperature and Laminar Burning
Velocity: Development, Coding and Explanation” (R. F. Cisneros & Rojas, 2024). Asimismo,
una guia y breve explicacién de sus de herramientas se pueden encontrar en el articulo
“MATLAB Application for Determination of 12 Combustion Products, Adiabatic Temperature
and Laminar Burning Velocity” (R. Cisneros & Rojas, 2024). En la Figura 37, se presenta la
interfaz del aplicativo y sus herramientas principales. La Tabla 6 detalla un resumen de la

informacién relacionada a las herramientas disponibles.

Tabla 6: Herramientas disponibles en la aplicacion desarrollada en MATLAB.

Letra Nombre de Descriocion Tipo de
Figura 37 Herramienta P Seleccién
A Lista de combustibles Llsj[a d(_e’combustlbles disponibles para el célculo en la Unica
aplicacién
B Lista de fracciones molares | Lista de las fracciones molares disponibles para graficar Unica
C Lista de diluentes Lista de diluentes disponibles para uso en el célculo Unica
Barra de porcentaje de Porcentaje de diluente por volumen considerado en el _—
D - ) Unica
diluente calculo
E Lista de resultados Rqsgltados de las fuentes disponibles para mostrar en la Multiseleccion
grafica
F Lista de gréficas Tipo de gréfica para presentar en la ventana Unica

59



Medidor de velocidad de

Presenta el valor de la velocidad de llama laminar

G - correspondiente al valor del mando de ratio de NA
llama laminar . .
equivalencia
. Presenta el valor de la temperatura de llama
Medidor de temperatura de . .
H llama correspondiente al valor del mando de ratio de NA
equivalencia seleccionado
. Mando que muestra los valores de velocidad de llama
Mando de ratio de . . -
| laminar y temperatura de llama en sus respectivos Unica

equivalencia

medidores

Fuente: Determination of 12 Combustion Products, Flame Temperature and Laminar Burning Velocity of Saudi

LPG Using Numerical Methods Coded in a MATLAB Application. Energies (R. F. Cisneros & Rojas, 2023).

Figura 37. Ventana de aplicativo e identificacion de herramientas y funciones (R. F. Cisneros & Rojas, 2023).
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CAPITULDO 3:

CALCULOS Y SIMULACION NUMERICA DE LA COMBUSTION DEL BIOGAS

3.1

Célculo numérico y ejemplificacion de la metodologia

Aplicando la metodologia numérica para el calculo de los productos, temperatura de

llama y la teoria de Mallard-Le Chateller descrita en el Capitulo 2, y segun la Idgica del

programa, se desarrolla como ejemplo de célculo el de la mezcla estequiométrica para el biogas

con 10% de CO2 (gas Natural 90% y 10% de CO). En primer lugar, asumiendo como

recomendacion de Olikara (Olikara & Borman, 1975) una temperatura de 3333 K (6000

Rankine) como punto de inicio, se determinan las fracciones volumétricas de cada componente

del biogas (Tabla 7). Con estos resultados, se pueden calcular los subindices numéricos n, m,

[, k de la mezcla (Tabla 8), la masa molar (AVM) y el C, de la mezcla (Tabla 9).

Tabla 7: Fracciones volumétricas en el biogas

Componentes del gas natural | Férmula Fraccion en gas Fraccion en 90% | Fraccion en
de Camisea natural de gas natural biogas
Metano CH, 0.8854 0.79686 0.79686
Etano CoHe 0.1032 0.09288 0.09288
Nitrégeno N2 0.0054 0.00486 0.00486
Propano CsHs 0.0002 0.00018 0.00018
Didxido de Carbono CO2 0.0058 0.00522 0.10522
Total - 1 0.9 1
Tabla 8: Célculo de los subindices del combustible C,, + H,,, + 0, + N,
Componentes del biogds | Férmula n|m|l |k|Fracciébn |n m | k
Metano CH, 114 |0|0]| 0.79686| 0.79686| 3.18744 0 0
Etano CoHe 2|6 |0]|0| 0.09288| 0.18576| 0.55728 0 0
Nitrégeno N2 0/0 |0]2| 0.00486 0 0 0| 0.00972
Propano CsHs 3|8 |0|0| 0.00018| 0,00054| 0,00144 0 0
Dioxido de Carbono CO2 1|0 [2]0]| 0.10522| 0.10522 0] 0.21044 0
Totales - - - - - 1| 1.08838| 3.74616| 0.21044| 0.00972
Tabla 9: Calculo de AVM y C,, del biogas con 10% de CO;
Componentes Formula | Fraccion Masa Molar Fraccion * yi Cp CpHyi
del biogas (kg/kmol) Masa Molar
Metano CH, 0.79686 16.04276 12.7838 0.62815 | 2.0967 | 1,31704
Etano CoHg 0.09288 30.07 2.7929 0.13723 | 1.7662 | 0,24238
Nitrégeno N2 0.00486 28.0134 0.13614 0.00668 | 1.0385 | 0,00694
Propano CsHs 0.00018 44.09 0.0079 0.00038 | 1.6794 | 0,00065
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Didxido de CO» 010522 | 44.0098 4.63071 022753 | 0.7139 | 0,16243
Carbono
AVM biogas |  20.3515 1 b.Cp, 1.7295
iogas

Con las fracciones de cada uno de los componentes, en la Tabla 10, se determina la
entalpia de formacion del biogas tomando como valor de referencia 0 K. Luego, en la ecuacion

67, se calcula el calor sensible a 298 K, la cual es la temperatura real inicial de los reactantes.

Tabla 10: Calculo de H; del biogas con 10% de CO;

Componente del biogas Formula Fraccion Hs 0° (kJ/mol) H: * Fraccion

Metano CH4 0.79686 -66.911 -53.3186
Etano CaHs 0.09288 -68.4 -6.3529
Nitrégeno N> 0.00486 0 0
Propano CsHs 0.00018 -82.4 -0.0148
Didxido de Carbono CO2 0.10522 -393.151 -41.3673
Hr biogés -101.0538
H AVM * C ’ 20.3515 * 1.72946 298 10.4887 K (67)

: 4 = £ 3 X —— = . E3 . * — . —_—

blogas 298K P 71000 1000 mol

Para determinar la entalpia de los reactantes, la cual es uno de los inputs necesarios para
iniciar el calculo, se calcula el coeficiente del aire mencionado en la Ecuacion 6, haciendo uso

de la Ecuacion 68, en este caso ¢ sera equivalente a 1, ya que es mezcla estequiométrica.

n+ % _% 10884 + 3.7;162 4 0.22104 (68)
Coeficiente del aire = % = 5
= 1.9197

Con el coeficiente del aire, se procede a determinar la masa molar del aire en la tabla 11.
La entalpia del aire a 298 K se obtiene directamente del JANAF Thermochemical Tables
(1985) (Chase Jr. M. W. et al., 1979), mediante la suma de las entalpias de sus componentes

multiplicadas por su coeficiente de la ecuacion quimica.

Tabla 11: Célculo de AVM y H,qog del Aire

Componentes del Formula Masa Molar Coeficiente Coeficiente en ecuacion *

Aire (kg/kmol) en ecuacion Coeficiente del aire * Masa Molar

Oxigeno 0O, 32 1 61.4304

Nitrégeno N2 28.01 3.7274 200.4253

Argon Ar 39.94 0.0444 3.4043
AVM aire 265.2599
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Hgire 208k = Ho, 208K * 1+ Hy, 208k * 3.7274 + Hpy 208k * 0.0444

k
= 8.683 + 8.67 * 3.7274 + 6.197 x 0.0444 = 79.2351m—(])l

Con las entalpias calculadas, se emplea la Ecuacion 69 para determinar la entalpia de los

reactantes.
HR = (Hbiogés 298K + Hf biogés) + (Haire 298K + Hf aire) + 1000 (69)
AVMbiogés + AVMaire
. (10.4887 + (—101.0538)) + (79.2351 + 0) 1000 396689 kJ
= * = —39, o
20.3515 + 265.2599 mol

Como los coeficientes desarrollados que ajustan las constantes de equilibrio a presion
parcial K, y demas propiedades termodinamicas de los elementos extraidos a partir del JANAF
y del articulo publicado por Olikara y Borman en 1979, se encuentran en el sistema inglés
internacional, el procedimiento expuesto empleara dicho sistema, pero los resultados finales se
pasaran al sistema internacional. Se procede a calcular los coeficientes (r,r',r",1,)
correspondientes a los reactantes de la ecuacion de reaccion simplificada:

X13[nC + mH + 10, + r'N, + r"Ar]
- x4Hy + x6CO + x50, + xgH,0 + x190CO, + x11 N, + x1,A1r

n+ _% e 3.7;}62 . 0.22104
T 5 g 9197
l 0.2104
r=o 4, =———+ 19197 = 2.0249

k 0.00972
r' = > +3.7274 1, = — + 3.7274 % 1.9197 = 7.1603

r" = 0.0444 1, = 0.0444 * 1.9197 = 0.0852

Se procede a determinar los valores de cada constante de reaccion de cada elemento segun lo
presentado en el Anexo Ay en las ecuaciones 22 a 28, la temperatura y presion empleadas para

el célculo de cada constante son 6000 Rankine y 14.696. Los resultados son:
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C, = 0.3958; C, = 0.3148; C; =9.621e — 5; Cs = 1.3388; C, = 0.1751; Cy = 7.9806;
C10 = 1.0280

Con los valores de las constantes, se pueden determinar las primeras estimaciones, segun lo
presentado en las ecuaciones del punto 4. Como se trata de una mezcla estequiométrica, se

emplea la Ecuacion 46:

1 1

*13 = m "
T +r+r'+r 3'7262 + 2.0249 + 7.1603 + 0.08521

= 0.098

Para determinar la Ecuacion 44 correspondiente al balance de la ecuacion de reaccion

simplificada, primero se escribe la ecuacion con todas las variables ya obtenidas:

1 1
2(1.028)(1.0884)x2 + 1.0884 0.5 7.9806 * 3.7462 = (x2)  2xg
: + : + 505~ 2*2.0249 =0
1+ 1.028 * x 1+ 7.9806 * x2 :

Se denomina a la ecuacién fox debido a que esta solo en funcion de xg que corresponde a la
fraccion molar del oxigeno.

1 1

22377 » x2 + 1.0884  14.9484 x (x2)
+ T+ 20.4141xg — 4.0498 = 0

1+ 1.028 * x2 1+ 7.9806 * x2

fox =

[uny

Para encontrar el valor de la primera estimacion de xg, se emplea el método de Newton

Raphson ya que se debe determinar el cero de la ecuacion.

fox

Xn+1 = Xn — 7
fox

Se determina la derivada de la ecuacion y se inicia la iteracion asumiendo xg equivalente a 1,

que es el mayor valor que podria tomar al ser una fraccion molar.

64



1
O.51399<2.2377x§+1.0884>

1.11889 59.649 7.4742
7 +

I —
fox' =—= T - 1 \?
x§<1.028x§+ 1) (7,9806x§+ 1)

1 1 1 1
x§<7-9806x§+ 1) xg<1.028xg+ 1)
20.414
fox(xg =1) = 19.6688

fox'(xg =1) = 20.6428

19.6688

T 20.6428 00472

x2=

Una vez se realiza cada iteracion, se valido que el siguiente valor ajustado no sea menor
que cero, sino se tendra que reducir el valor inicialmente asumido (xg equivalente a 1).
Posterior a ello, se verificd que la diferencia entre el valor anterior y el nuevo encontrado sea
menor o igual a 0.000001, tolerancia seleccionada por conveniencia para prevenir alguna
matriz singular durante la resolucion matricial. En caso de no cumplir la tolerancia, se vuelve

a realizar un ajuste. En la iteracién nimero 5, se obtiene el valor final de xg.

xg = 0.0712
Se determinaron los valores de x,, x¢ Yy x;, reemplazando xg en las Ecuaciones 40, 39 y 41

respectivamente.

0.5*m* (x13) 0.5+ 3.7462 * (0.098)

X, = : ~ = 0.0586
1+ Co+x2  1+7.9806%0.07122
n* (x 1.0884 * (0.098
xsz%za%: ( )1=0.0837
14 Cyo 22 1+ 1.028 + 0.07122

Xp1 = r'¥13 = 7.1603 * 0.098 = 0.7015

Con las Ecuaciones 22 — 28, se determinaron las otras fracciones molares (x, x,, x3, X5, X7,

X9, X10)
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1
= 0.3958 * 0.05862 = 0.0958

B R

X1 = Cl * X
1 1
X, = Cy * xé = 0.3148 * 0.07122 = 0.0840
1 1
X3 = (3 * xlz1 =9.621e —5%0.70152 = 8.0587 * 107>

1 1
Xg = Cg * X4 * x§ = 1.3388 % 0.0586 * 0.07122 = 0.0865

1 1
= 0.1751 x 0.07122 * 0.70152 = 0.0391

PN
(=Y

1
— 2
X7 = C7 % xg *x

1 1
Xg = Cg * X4 * xé = 7.9806 * 0.0586 * 0.07122 = 0.1249

1 1
X190 = Cyg * Xg * xg = 1.0280 * 0.0837 * 0.07122 = 0.0229

Con las fracciones molares calculadas (x; — x;;) se determinaron los valores de las derivadas
parciales de cada fraccién molar. Las ecuaciones de las derivadas parciales y su desarrollo se

presentan en el Anexo B.

Ty, = 0.8171, Tyg = 0.5899, T31, = 5.7438 % 1075, T, = 0.7374, Tsg = 0.6077,T,5 = 0.2749
Ty11 = 0.0279, To, = 2.129, Tog = 0.8773, Tygs = 0.2742, Typg = 0.1612

Una vez se determinaron las derivadas parciales de las fracciones molares, se calculan los
elementos pertenecientes al sistema de ecuaciones no lineal (Ecuacién 37) los cuales se

desarrollan en el Anexo C. Se arma el sistema de ecuaciones matricial lineal.

Axg B,
Axs - B3

A1 Az Ags A14‘le4_ B,

2.8663 —3.1929 4.0723 0.0279 —0.2096
0 —16.7661 -—1.8466 2.0279 —0.0392
4.6835 1.3740 3.5236 1.027911 —0.3767

7.8214 —4.3859 1.8072 0 [ Ax, —0.1823
Axg |
AXB‘_I
Axqq
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Se emplea el método de eliminacidén Gaussiana hasta encontrar todas las variables, en este caso
se busco formar una matriz triangular superior. Se divide A(2,1) entre A(1,1), el resultado lo

multiplicamos a la primera fila y le restamos a la segunda fila.

A
v=—-2=03664

1,1
A, =A,—A;*v=[0 —-1.5856 3.41 0.0279]
B, = B, — B; xv = —0.1428

Se obtiene un nuevo sistema de ecuaciones:

7.8214 —4.3859 1.8072 0 Axy —0.1823
0 —1.5856 3.41 0.0279|| Axe | _ [—0.1428
0 —16.7661 —1.8466 2.0279||Axg | [—0.0392
4.6835 1.3740 3.5236  1.0279]11Ax,, —-0.3767

Ahora se divide A(4,1) entre A(1,1), el resultado lo multiplicamos a la primera fila y le

restamos a la cuarta fila.

A
v=—2L-05988
A

1,1
A=A, — A xv=[0 4.0003 24414 1.0279]
B4:B4_Bl*v=_02675
7.8214 —4.3859 1.8072 0 Axy —0.1823
0 —-1.5856 341  0.0279(| Axe | _ |-0.1428
0 —-16.7661 —1.8466 2.0279]|]| Axg —0.0392
0 4.0003 24414  1.0279) [Ax —0.2675

Se procede a dividir A(3,2) entre A(4,2), el resultado lo multiplicamos a la cuarta fila 'y le

restamos a la tercera fila.

A
v=-—22-_41912
4,2

A3 =A3—A,*v=[0 0 8386 6.336]

B3 = B3 - B4 *V = _11605
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7.8214 —4.3859 1.8072 0 Axy —0.1823

0 —1.5856  3.41 0.0279|| Axe _|—0.1428
0 0 8.386  6.336 || Axg —1.1605
0 4.0003 2.4414 1.0279)1Axq, —0.2675

Luego se divide A(4,2) entre A(2,2), el resultado lo multiplicamos a la segunda fila y le

restamos a la cuarta fila.

A
v=—22__25229
2,2

Ay=A4,—A,xv=[0 0 11.0445 1.0983]

7.8214 —4.3859 1.8072 0 Axy —0.1823
0 —1.5856 3.41 0.0279|| Axs | _ |—0.1428
0 0 8.386 6.336 || Axg |  |—-1.1605
0 0 11.0445 1.098311Ax1, —0.6278

Finalmente, se divide A(4,3) entre A(3,3), el resultado lo multiplicamos a la tercera fila 'y le
restamos a la cuarta fila.
A
v="22-1317
3,3
Ay =A4,—A3*xv=[0 0 0 —7.2464]
B4_ = B4_ o= B3 * D = 09006
7.8214 —4.3859 1.8072 —0.1823
0 —1.5856 3.41 0. 0279 —0.1428
0 0 8386 6.336 —1.1605
0 0 —7.2464 Ax11 0.9006
Con la matriz triangular superior obtenida, se determinan los valores de Ax,, Axg, Axg, Axq;.

—7.2464 * Axy; = 0.9006 — Axy;, = —0.1242
8.386 * Axg + 6.336 * Axy, = —1.1605 — Axg = —0.0445
—1.5856 * Axg + 3.41 * Axg + 0.0279 * Ax;; = —0.1428 — Ax, = —0.0078
7.8214  Ax, — 4.3859 * Axg + 1.8072 * Axg = —0.1823 - Ax, = —0.0174

68



Los valores de Ax,, Axg, Axg, Ax,; S€ agregan a los anteriormente calculados x4, x¢, xg, X11 Y
obtenemos nuevos valores para estos mismos.
X4(2) = X4 + Axy = 0.0586 — 0.0174 = 0.0412
Xe(2) = X + Axg = 0.0837 — 0.0078 = 0.0759
Xg(z) = Xg + Axg = 0.0712 — 0.0445 = 0.0267
X11(2) = %11 + Axy; = 0.7015 — 0.1243 = 0.5772
Se verifica que los nuevos valores cumplan con la tolerancia establecida, en este caso, se
trabajo con 10 definido en el cdodigo original de FORTRAN de Olikara y Borman, que
equivaldria al 0.1% del cambio relativo en todas las variables lo cual es indicador de que el

proceso a convergido con soluciones estables.

|Ax,| . 0.0174
<10

; =0.4223 <1073 (Fal
a2 7 0.0412 i~
|Axg] _, 0.0078 £

<1073 - =0.1027 < 102 (Falso)
X6(2) 0.0759
|Axg| , 0.0445 s

<107 - = 1.6666 < 107> (Falso)
X8(2) 0.0267
Ax 0.1243
184 S35 ——=10.2172< 1073 (Falso)
X11(2) 0.5722

Debido a que se tiene que cumplir la condicién para los cuatro casos, nuevamente se
determinan los valores de x;, x,, X3, X5, X7, X9, X1, €mpleando los valores de
Xa(2) X6(2)» X8(2) X11(2)- ESte procedimiento se repite las veces que sea necesaria hasta que se
encuentre por debajo de la tolerancia establecida. Los resultados de las fracciones molares para
esta primera iteracion correspondiente a este ejemplo de calculo son los siguientes:

x; = 0.0788, x, = 0.0533, x3 = 7.3358 x 107>, x, = 0.0396, x5 = 0.0451, x, = 0.0767,

x, = 0.0226, xg = 0.0286, xo = 0.0535, x;, = 0.0134, x,; = 0.5813, x;, = 0.0071,
x5 = 0.0828
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Con los resultados de las fracciones molares se recalculan las derivadas parciales de las
fracciones molares (Anexo B) y los elementos del sistema de ecuaciones no lineal (Anexo C)
ya que se emplearan para los siguientes pasos (matriz A actualizada). Luego, se plantea el
nuevo sistema de ecuaciones respecto de la temperatura, presion y ratio de equivalencia (Ver

Ecuacion 39 y Anexo D).

Respecto de la temperatura:

%+ dfj 0x, N dfj 0xg 0fj 0xg  Of; 0xq,
0T 0x, 0T 0xg OT O0xg OT  0xqq OT

IR

0, j=1,234

%%~ 1.0916 + 1074, 22 = 88.2342 + 105, 22 =2.1321x 1077, £ = 9.4755 « 1076,
aT oT oT or

%% ~ 1.2165 + 1075, 22 = 81608 + 10~5, 222 = —2.1762 1075

oT T oT

Se obtienen los siguientes valores:

aT
107*

9h _ _30322%10°5, 22— _59826%1075, B = _29872x10% 2—_10828«
oT oT oT

Respecto de la presion:

%+ 0f; 0x4 N df; 0x¢ v df; dxg - of; 0x14
dp Ox, dp O0xg 0Op Oxg dp 0xq4 Op

=0, j=1234

94 _ _0.0027, 22 = _0.0018, 2% = _24959%107¢, 2% = 00018, 250 = 45424 «
ap ap ap ap ap

104

Se obtiene:

91 — 60295 % 10, 22 = 7.7417 « 107*, 22 = 0.0060, 2= = 0.0022

ap ap op dp

Respecto del ratio de equivalencia:

of; 0fj0x, O0fj0xs 0f;j 0xg 0fj 0x14
F T Ay AF T Av AF " Av. AR = i=1,2734
oF T oxy OF T oxg oF T oxg oF Toxy, oF - L&

0dy _ 0.0071
oF
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Se obtiene:

0fi _n 9L
6F_0’ oF

Para la temperatura:

6.2653
1.9201

3.9145

Para la presion:

6.2653
1.9201
0
3.9145

Para la ratio de equivalencia:

6.2653
1.9201
0
3.9145

En general:

(] ox _ B
aT] = [Brl
_aX4_
aT
—4.0408 1.8524 0 Oxg
—3.0204  4.8833 0.0194|| aT | _
—15.4472 —2.6715 2.0195|| dxg
1.2659  4.5355 1.01951| 3T
0xq1
L T A
0x
(41|22 ] = 5,)
dx,
dp
~4.0408  1.8524 0o 71]9%
—3.0204 4.8833 0.0194|{ dp
—15.4472 —2.6715 2.0195|| dxg
1.2659  4.5355 1.0195]( 9p
0x14
| dp
ox
141 |55| = 1821
_ax4_
oF
—4.0408  1.8524 0 0xe
—3.0204 4.8833 0.0194|| oF
—15.4472 —2.6715 2.0195|| dxg
1.2659  4.5355 1.01951| 3F
0x11
L JF |
[A][ax Ox O0x _ BB B
aT dp OF = [Br By Br]

= 03178, 25 = _1.1845 Y2 — 0.0071
oF oF

—3.0322 % 107°

_|-5.9826% 1075

—2.9872 %1074
—1.0828 x 1074

6.0295 * 107*

_|7.7417 x 10~*

0.0060
0.0022

_|-03178
~1.1845
0.0071




0x,

[ 0x, 9%+ ox, |
aT 9 F
6.2653 —4.0408 1.8524 0 0% % 0xe —3.0322 % 107° 6.0295 « 107 0
1.9201 -3.0204 48833 0.0194|( a7 9p oF _ |-5.9826 107> 7.7417 * 10~* —0.3178
0 —15.4472 —2.6715 2.0195|| 0xg 0xg 0xg | |-2.9872 %+ 10~* 0.0060 —1.1845

3.9145 1.2659 45355 1.01951| 31 % OF —1.0828 * 107* 0.0022 0.0071

0x11 9y, 0%11

| T gp OF |

De manera similar al primer sistema de ecuaciones de las fracciones molares resuelto, se
aplica el método de eliminacion Gaussiana el cual permite resolver estos 3 sistemas. Para este
caso se busco formar una matriz triangular superior. Se divide A(2,1) entre A(1,1), el resultado

lo multiplicamos a la primera fila y le restamos a la segunda fila.

AZ 1
=221 _ 93064
V=1

1,1
A, =4, — A *v=[0 -1782 4.3156 0.0194]
B, =B, —B; *v=[-5,0533%10"> 0.0006 —0.3178]

Se obtiene un nuevo sistema de ecuaciones.

_6x4 % 6x4_
ar 9 BF
6.2653 —4.0408 1.8524 0 0xg % 0% —3.0322 * 1075 6.0295 * 1074 0
0 ~1.782 43156 0.0194|| 3T ap BF |_|-5.0533%10° o0.0006 —0.3178
0 —15.4472 —2.6715 2.0195|| 0xg Oxg Oxg " 1-2.9872 % 107* 0.0060 —1.1845
3.9145 1.2659 4,5355 1.0195 a_T % a_F —1.0828 x 10~* 0.0022 0.0071
9%11 9xyy 9211
5T %p oF

Ahora se divide A(4,1) entre A(1,1), el resultado lo multiplicamos a la primera fila y le
restamos a la cuarta fila.

A
v=—L_-06248

1,1

Ay =A,—A; v =1[0 3.7906 3.3781 1.0195]

B, =B, —B;*v=[-89335%10"° 0.0018 0.0071]
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0x,

[ 0x, 9%+ ox, |
ar 9P 3F
6.2653 —4.0408  1.8524 0 dxs %6 O, —3.0322+10756.0295+10™* 0

0 —1.782 43156 0.0194|| aT 9p oF | _|-5.0533x10"5 0.0006 —0.3178
0 —15.4472 —2.6715 2.0195||0xg 0xg dx5 | |-2.9872%10"*  0.0060 —1.1845
0 37906 33781 1.0195l| 37 ap aF —8.9335%10°5  0.0018  0.0071

0x11 9y, 0%11

| oT 3p OF |

Se procede a dividir A(3,2) entre A(4,2), el resultado lo multiplicamos a la cuarta fila 'y le

restamos a la tercera fila.

A
v=—2%_—_40751

4,2
Ay =A;—A,xv=[0 0 11.0947 6.1741]

B; = B3 — B, xv =[-0.0007 0.0134 —1.1556]

[ 0x, % 0xy |
ar 9 BF
6.2653 —4.0408 1.8524 0 dxg 9% x4 —3.0322x107°6.0295«10~* 0

0 —-1.782  4.3156 0.0194|[ aT Op 9F |_|-5.0533%1075 0.0006 —0.3178
0 0 11.0947 6.1741|| 0xg O0xg Oxg | —0.0007 0.0134 —1.1556
0 3.7906 33781 1.0195l| 3T 9p oF —8.9335%10°°  0.0018 0.0071

9%11 9xyy 9211

| 0T 9p OF |

Luego se divide A(4,2) entre A(2,2), el resultado lo multiplicamos a la segunda fila y le

restamos a la cuarta fila.

A
v=—22-_21271
2,2

Ay=A,—A,xv=1[0 0 125579 1.0608]
B, = By — B, v =[—0.0002 0.0031 —0.6689]

[ 0x, % 0x, |
or 9P oF
6.2653 —4.0408 1.8524 0 dxs 0% 0x, —3.0322%10756.0295107* 0

0 —-1.782 43156 0.0194|| aT Op oF |_|-5.0533%10"5 0.0006 —0.3178
0 0 11.0947 6.1741|| 0xg Oxg Oxg | —0.0007 0.0134 —1.1556
0 0 12,5579 1.0608]| 9T 9p aF —0.0002 0.0031 —0.6689

0%11 9xyy 0%11

| 0T 9p OF |
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Finalmente, se divide A(4,3) entre A(3,3), el resultado lo multiplicamos a la tercera fila 'y le

restamos a la cuarta fila.

A
v=—22-11319
3,3

Ay =A,—A;xv=[0 0 0 —59276]
B, =B, — B3 *v =[0.0006 —0.0121 0.6391]

_6x4 % 6x4_
oar % 9F
6.2653 —4.0408 1.8524 0 dxs 0% 0x, —3.0322%10756.0295%10™* 0

0 -1.782 43156 0.0194 || aT Op oF |_|-5.0533x10"5 0.0006 —0.3178
0 0 11.0947 6.1741 || 0xg 0xg dxg | —0.0007 0.0134 —1.1556
0 0 0 -5.92761| 9T ap oF 0.0006 —0.0121  0.6391

%11 9xyy 9%11

| oT 5p OF |

Con la matriz triangular superior obtenida, se determinan los valores de las derivadas parciales,

respecto de la temperatura:

0x11 0xq1 o
—5.9276 * T = 0.0006 = T = —9.3353 % 10

11.0947 0% +6.1741 011 0.0007 dxg 7.7874 % 1076
. * . * = —0. - — = -7, *
oT oT aT

1782+ 226 4 43156+ 228 10,0194« 21 — 50533+ 10-5 X6 — g.4801 » 10-6
—1. * . * . * = —5, * - —— = 8. *
oT aT aT oT
6.2653 0%4 4.0408 0% +1.8524 0%, 3.0322 % 1075 0%4 2.9321 % 1076
. * — 4., * > * = —3. * - — = 2. *
oT oT oT oT
Respecto de la presion:
dx ox
—5.9276 * a; = —0.0121 » —2 = 0.0020
O0xg 0xq11 J0xg s
11.0947 + —2 + 6.1741 * =0.0134 » —2 = —7.2142 % 10
ap ap ap
0xg Jdxg 0x11 J0xg 4
—1.782 % —2 + 4.3156 * —2 + 0.0194 * = 0.0006 > —2 = —1.3387 % 10
op ap ap ap

0xy O0xg Jxg 4 Oxy B
6.2653 * — 4.0408 * +1.8524 * =6.0295% 1074 > —= = —1.1432 %1075
op op op ap

Respecto del ratio de equivalencia:

5.9276 0111 0.6391 0111 0.1078
oF oF
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11,0047 « 28 4 61741 » 2201
. * . *
oF oF

1.1556 0% 0.0442
= —1. - — = —0.
oF

0% +4.3156 0%, +0.0194 0xu 0.0006 0% 0.0702
. * . * = U. - — = U.
oF oF oF oF

—1.782 =

0xy d0xg Jdxg 0xy
p —4.0408 * + 1.8524 =0-> —=0.0583

6.2653 * o o o

Para culminar la resolucion de las derivadas parciales, se calculan las derivadas restantes (ver

Anexo E), respecto de la temperatura:

0%, 1.1207 + 10~* 0%, 7.3237 %+ 1075 0%s 2.0732 % 1077 0%s 5.0158 * 10~°
aT " aT "oT " aT ’
0x 0xg 0X10 012
—— =7.2791%107%,— = —8.4918 * 10~° =—-2.2101%10° = —1.0667 * 107°
T 91 %107, 8.4918 % 107, — 01 %107, — 0667 * 10

Respecto de la presion:

x4 dx, 0x3 _ Oxg s
—1 = 0.0027,—2 = —0.0017,— = —2.3676 * 1076,—= = —5.0270 = 105,
dp ap ap ap

0x 0x dx ox

7 — 6.7954 % 1075, —2 = 0.0019, —2 = 44776 * 10™% —2 = 2.4582 % 10~°
dp dp dp dp

Respecto del ratio de equivalencia:

0%, 0.0580 0%, 0.0516 P%3 6.8047 x 1076 0%5 0.0015
oF "OF "OF " OF ’
0x7 0Xg 9x19 0x1,
7 = —0.0195,—2 = 0.0376 = 0.0019 = —0.0014
oF "OF ""OF ""OF

Con el objetivo de encontrar la entalpia especifica del sistema, se determina la masa
promedio de la mezcla, el Calor especifico a presion constante (Cp) y la entalpia, para ello se
emplea el Anexo F que corresponde a la base de datos de las masas moleculares de los gases,
las entalpias de los productos a distintas temperaturas tomando como referencia 0 grados
Kelvin, y su valor de calor especifico a distintas temperaturas. Para este paso se us6 la misma
base de datos del autor Olikaray Borman (Olikara & Borman, 1975), cuya fuente fue el JANAF

Thermochemical Tables (Chase Jr. M. W. et al., 1979).

AVM = 28.99

H =4073.94
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Se procede a determinar las derivadas parciales de la masa molar respecto de la temperatura

(Ecuacion 64) y la derivada parcial de la entalpia respecto de la temperatura (Ecuacion 63).

oM

=7 = —0.0121
oh _
o7 = 4398

Posteriormente se determina el DELTA (Ecuacion 65):

h(Tn' Do, Fo) - hr

DELTA =
(0h/0T),,
o 4073.94 — —39,67
A 4.398

DELTA = 935.258
Ajustamos la temperatura:
Tpueva = T — DELTA

Thueva = 6000 — 935.258

Thueva = 5064.74 Rankine <> 2813.76 K
Debido a que el DELTA no fue menor o igual a 1, se procede a ingresar nuevamente con
la nueva temperatura ajustada T,,,.,, @ la funcién Fractions_Derivatives y se repite todo el
procedimiento de calculo. Finalmente, para este ejemplo se requirié realizar 6 iteraciones y
los resultados fueron:
Tiama = 2199.7 K
S, =33.55cm/s

x; =3.1036 * 107*%, x, = 1.7693 x 107*, x5 = 1.0333 * 1078, x, = 0.0031, x5 = 0.0025, x¢ =
0.0087, x; = 0.0018, xg = 0.0044, xg = 0.1778, x19 = 0.0972, x14 = 0.6958,
X12 = 00083, x13 = 0.0973

En el Anexo G, se presenta el flujo correspondiente a la metodologia empleada en la seccién

3.1.
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3.2  Simulacion numérica en Ansys Chemkin

Iniciamos con la apertura del programa y mediante el uso de la paleta de modelos se

selecciona: la fuente de ingreso, llama laminar y producto; como se muestra en la Figura 38.

Llama

laminar Producto

Fuente de ingreso

Figura 38. Diagrama de flujo en software Ansys Chemkin.

Se seleccionan los archivos de propiedades termodinamicas, transporte y mecanismos de
reaccion, los cuales definiran la precision y caracteristicas de los resultados a obtener, y esto
depende del nimero de reacciones y especies que se consideren. Para este trabajo, se emplearon
los archivos de la Universidad de California, denominado “The San Diego Mechanism”, de
donde se utilizaron los archivos de la seccion “Complete San Diego Mechanism” denominados
“Chemkin”, “Thermo Data” y “Transport Data” con fecha de subida el 14 de diciembre de

2016. Estos se ingresaron al programa como se muestra en la Figura 39.

Figura 39. Ventana de pre-procesado de software Ansys Chemkin.
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De manera adicional, se emplearon los archivos de la seccion “Nitrogen Chemistry”
denominados “Chemkin”, “Thermo Data” y “Transport Data” con fecha de subida el 23 de
julio de 2018, ya que los de la seccion “Complete San Diego Mechanism™ no contenian ningiin
tipo de reaccion correspondiente a la obtencion de N ni NO, los cuales son objeto de estudio.
En la siguiente seccion correspondiente a la velocidad de llama laminar, se configuran la
temperatura del gas y su presion, en los cuales, se colocan las condiciones iniciales de estudio

(298 K, 1atm) como se presenta en la Figura 40.

Figura 40. Ventana de parametros de Ilama laminar de software Ansys Chemkin.

Luego, se colocan los porcentajes correspondiente a una condicion de biogas (70%
propano y 30% butano, 0% CO-), de manera similar se realiza para las otras variantes de biogas
con cierto porcentaje de CO2. Asimismo, se configuran los puntos de analisis correspondientes
a las ratios de 0.6 a 1.7, con un incremento de 0.1, esta parametrizacion se presenta en las

figuras 41 y 42 respectivamente.

ECU"‘E" e A
Stream Properties Data | Species-specific Properties ‘
Ratio 0‘5\
EGR Rate

Fuel Mixture | Oxidizer Mixture |  CompleteCombustion Products | Added Species |

Fuel Fraction of Total Fuel Species

Unit Selection: mole fraction :or mo\e} :

C3HE 0.7}

canto | 03|

Figura 41. Configuracion de mezcla de combustible para simulacién en software Ansys Chemkin
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Figura 42. Configuracion del ratio como pardmetro de estudio en software Ansys Chemkin.

Luego, se procede a la pestafia de configuracion del oxidante a emplear, para este caso,
se considera el aire una mezcla de 78% de nitrégeno, 21% oxigeno y 1% argén, y los productos

completos de combustion C0,, H,0, N, y Ar, como se presenta en las figuras 43 y 44.

[ ctmen o e & |
Stream Properties Data Species-specific Properties |

Equivalence Ratio 0.6

EGR Rate

[ Fuel Mixture | Oxidizer Mixture | Complete Combustion Products |* Added Species |

Oxidizer Fraction of Total Oxidizer Species

Unit Selection: mole fraction (or mole) :
e o E—

AR 0.00952
M2 0781
02 0.20948]

Figura 43. Configuracion del oxidante en software Ansys Chemkin.

B c1_inlett S
ﬁlream Properties Data r Species-specific Properties |

Equivalence Ratio 06
EGR Rate [ ™

[ Fuel Mixture |” Oxidizer Mixture | Complete-Combustion Products | Added Species |

Spacies | [=] [ aw |
I
AR
coz
H20
N2

Figura 44. Configuracion de los productos completos de combustion en software Ansys Chemkin.
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El siguiente paso corresponde a la configuracion de las iteraciones y tiempo por iteracion

que se le asignara al programa. En este caso, se configura un tiempo de 0.000001 segundos

para lograr ajustar la temperatura y la ecuacion de balance de energia. Vale destacar, que este

tiempo puede variar para los distintos puntos de ensayo requeridos, donde para no obtener error

se aumenta el tiempo por iteracion lo cual conlleva a una demora en la simulacién. Este paso

se presenta en la Figura 45.

I! Solver

Basic | Advanced

Pseudo Time Steps (Fixed Temperature)
MNumber of Time Steps
Initial Size of Time Step

Pseudo Time Steps (Energy Equation)
Number of Time Steps
Initial Size of Time Step

100.0
100.0]

1.0E-6||sec hd

Minimum Pseudo Time Step
Maximum Pseudo Time Step

Number Time Steps Before Increasing

1.0E-10sec -
| 0.01]sec -
| 25|

[»

Figura 45. Configuracion del solver en software Ansys Chemkin.

Luego, se inicia la simulacién de cada condicion y aparecera la ventana de calculos que

presentard el estado de cada caso de estudio como se muestra en la Figura 46.

Run Calculations

[[] Detect if Auto-Ignition Occurs

) Model (@ Parameter Study () Uncertainty

Analysis Dir:  C:\Users\usenchemkintTESIS-METANO_20221001_175158

Select File Names

Successful Runs: 12 Auto-Ignition:

0 Failed Runs: 0 Yetto Run: 0

z
5

Run No Run Status
U

Run Results Equivalence Ratio - C1_Inl
U

VIEW RESUNS

success

View Results

0.9

success

View Results

10

View Results

11

success

View Results

12

4
5
B|success
7
8|success
9

View Results

13

success

View Results

1.4

10|success

View Results

15

11|success

View Results

16

MR IR R ERER R

12/success

O|0DDoooooog

View Results

17+

| Select All H Deselect Al H Run Selected H Post-Process ‘

| Discard Run Results H Clear Parameter Study H Close ‘

Figura 46. Ventana de ejecucion de célculos para cada condicion en software Ansys Chemkin.

Finalmente, se realiza el post procesado que consiste en seleccionar las variables a

analizar, en este caso se seleccionan, la temperatura de llama, velocidad de llama y cada uno
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de los elementos presentes en nuestros productos (Ar, CO, CO,, H, H,, H,0, N, N,, NO, O, 0,

y OH), los cuéles seran obtenidos mediante un archivo Excel como se muestra en la Figura 47.

! Select Post-Processing Variables

( Data Selection | Units of Measure

Species/Variables
Topotiom N Vatues: species|_a1_ || rop[ Tep || 1)
[] Get all species data including all-zero data sets
Filter selected species by mole fraction range:
Minimum 1.0E-20 C
Maximum 1.0] " L)
Select Row Variable Names Select Var Select ROP
¥] unburned_fuel_fraction v] -
¥ temperature L4
vl AR [v] L] =|
] c2HzZ | L] ]
v] C2H3 ] ]
¥] C2H4 Ll Ll
vl C2H400H ] ]
vl C2H5 W W
v] C2HG ] ]
v] C3H4 L] L] |
v] C3H5 [] [] i
| |'| ‘ Find Variable | ‘ Select All | | All Vars ‘ | AllROPs |
| Name Solution Data Sets ‘ Use Excel to post-process | Process Solution Data ‘

Figura 47. Ventana de post-procesado en software Ansys Chemkin.

De esta misma forma se obtienen los resultados para el andlisis del biogas a distintos

porcentajes de COx.
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CAPITULO 4:

RESULTADOS Y ANALISIS

41 Productos de Combustion

Con el objetivo de comparar los resultados obtenidos mediante las 3 fuentes

(Metodologia numérica del aplicativo desarrollado en MATLAB y simulaciones en Ansys

Chemkin, primero, se presentan los resultados para una ratio de 0.9 en las Figuras 48 y 49.

4
2 210 . . . .
<  App with Numerical Method
o O  San Diego mechanism
[} Gri-Mech 3.0 mechanism
1.5
o
o
o
(@]
0.5 f o &
@]
o
oL | | . o :
0 10 20 30 40 50
% CO2
()
g X105
{  App with Numerical Method
@] San Diego mechanism
O Gri-Mech 3.0 mechanism
6F
Z
n 4 F <>
~ o
)
2 O (6]
Q o)
t O
<> m}
0 . . . Y %
0 10 20 30 40 50
% CO )
(c)

4
35 219 , : : :
<  App with Numerical Method
3 (@] San Diego mechanism
] Gri-Mech 3.0 mechanism
o
2.5 o
i ¢
o 2 o
S
“ st 4
o o
1 -
o
0.5 %
o
0 . | . | ;
0 10 20 30 40 50
% CO2
3 ®)
12 1% : . : :
O App with Numerical Method
@] San Diego mechanism
1r o [} Gri-Mech 3.0 mechanism
0.8 o
« o
iﬁ' 0.6 (u)
0 o
04 r
o
0.2 0
¢
0 | | 1 | !
0 10 20 30 40 50
% CO )
(d)

82



3.5 T T T T "
o {  App with Numerical Method
3t O  San Diego mechanism
O O O Gri-Mech 3.0 mechanism
O
25+ 3
i o
= 27 t
O
Oln <> m}
X155 ¢ O
]
o o
05t %
N S S N
0 10 20 30 40 50
% CO2
()

3
35 ><10‘ . ‘ . . .
o {  App with Numerical Method
3t O  San Diego mechanism J
[} Gri-Mech 3.0 mechanism
25 0O 1
@ (w)
o 2r o 1
U\o a
“oLSst 1
1% (8}
1 - 4
¢
0.5 1
¢
0 . L . . . )
0 10 20 30 40 50
% CO2
()

Figura 48. Productos de Combustion (X1 — Xe) a distintos porcentajes de CO; para una ratio equivalente (¢) de
0.9 (mezcla pobre).
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Figura 49. Productos de Combustion (X7— Xi2) a distintos porcentajes de CO, para una ratio equivalente (¢) de

0.9 (mezcla pobre).

En segundo lugar, se presentan los resultados para una ratio de 1 (Figuras 50 y 51).
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Figura 51. Productos de Combustion (X7 — Xi2) a distintos porcentajes de CO, para una ratio equivalente (¢) de 1
(mezcla estequiométrica).

En tercer lugar, se presentan los resultados para una ratio de equivalencia 1.1 (Figuras 52

y 53), de esta manera, haciendo uso de las Figuras 48 - 53 se puede realizar el analisis del

comportamiento de todas las fracciones para los 3 tipos de mezcla (pobre, estequiométrica y

rica en combustible).
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Figura 52. Productos de Combustion (X1 — Xg) a distintos porcentajes de CO; para una ratio equivalente (¢) de 1.1
(mezcla rica).
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Figura 53. Productos de Combustion (X7 — Xi2) a distintos porcentajes de CO, para una ratio equivalente (¢) de
1.1 (mezcla rica).

De las Figuras 48 a 53, se puede afirmar que para las tres ratios presentadas (0.9, 1, 1.1)
en los tres métodos de calculo (metodologia numérica en aplicativo MATLAB, simulacion en
Ansys Chemkin usando los mecanismos de San Diego y Gri-Mech 3.0) a medida que se
aumenta el porcentaje de CO- en la mezcla, las cantidades de hidrégeno (X1H), oxigeno (X20),
nitrogeno (XsN), hidrégeno (XsHz), hidroxido (XsOH), oxigeno (XgO2), 6xido de dihidrégeno

(XeH20), nitrogeno (X11N2) y argon (X12AR) disminuyen.

Considerando las reacciones presentadas en la metodologia numérica del aplicativo
desarrollado, a medida que el porcentaje de CO> aumenta el porcentaje de gas natural se ve

reducido en volumen, por ende, se tiene menor cantidad de Hidrogeno involucrado en la
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reaccion de combustion (disminuye XiH, XsHz2, XsOH, XoH20). Asimismo, conforme el CO>
va incrementando, la cantidad de moléculas de oxigeno gque contiene influye en la ratio de la
mezcla, lo cual para mantenerse causa que la cantidad de aire ingresante sea menor, en
consecuencia, disminuya el Oz, N2 y AR presentes en él y que empiece a disminuir las
fracciones X0, XsN, XgOz, XuiN2, X12AR. Esta ultima afirmacion se puede validar

visualizando la Ecuacion 6 correspondiente a la reaccion quimica de combustion.

Respecto de X7NO (6xido de nitrogeno), se puede observar para los tres casos de mezcla
(ratios 0.9, 1, 1.1) los resultados obtenidos mediante la metodologia numérica empleada en el
aplicativo desarrollado en MATLAB presentan una disminucion conforme aumenta el
porcentaje de CO,. De manera distinta, los resultados obtenidos por simulacion en Ansys
Chemkin, son més constantes y presentan un menor decremento en su valor conforme aumenta
el porcentaje de CO». Por un lado, la diminucién de X7NO conforme aumenta el porcentaje de
CO. tiene como explicacion la disminucion de la temperatura de llama durante la combustion,
ya que los NOx se forman mayoritariamente a altas temperaturas, esta afirmacion se validara
posteriormente analizando las temperaturas de Ilama obtenidas en el siguiente apartado de
resultados. Por otro lado, respecto a la diferencia entre los resultados del aplicativo desarrollado
y la simulacion en Ansys Chemkin, esta radica principalmente en que la simulacion de Ansys
Chemkin considera un mayor nimero de reacciones y especies de elementos en comparacion
de la metodologia numérica empleada en el aplicativo (el mecanismo San Diego contiene 57
especies versus las 12 del aplicativo), por ende la diferencia corresponderia a fracciones
molares de estructura NOx 0 que contengan nitrégeno y oxigeno en su composicion. Ademas,
conforme se aumentd la ratio de equivalencia, el valor de X7NO se incrementd para todos los
casos. Adicionalmente a estos resultados, Qin W, Egolfopoulos F, Tsotsis T, analizaron que, si
se aumenta el porcentaje de CO2 en la mezcla y se desea mantener el consumo del biogas, la
ratio de equivalencia requerida serd& mayor (Qin et al.,, 2001). Consecuentemente, se
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incrementara la generacion de productos como el NO (ver Figura 54), siendo una gran

desventaja y una problematica en el ambito medio ambiental (Qin et al., 2001).
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Figura 54. Variacion de la produccién de NO por gramo de CH4 consumido respecto de la tasa de combustion en
masa de CHa (Qin et al., 2001).

Respecto de las fracciones XsCO y X10CO2 ambas aumentan conforme el porcentaje de
CO:- se incrementa en la mezcla solo para los resultados de la simulacion en el caso de mezcla
rica, es decir, la ratio 1.1 (ver Figuras 52(f) y 53(d)). De manera general, se debe a que en
mezclas ricas la combustion es incompleta lo cual generara un aumento de la cantidad de XsCO,
que posteriormente reaccionando con oxigeno formara el CO». Por otro lado, conforme se
aumenta el porcentaje de CO2, XsCO disminuira siempre para la mezcla estequiométrica y
pobre, esto debido a que al aumentar el %COz, se estad disminuyendo el porcentaje de gas
Natural o metano en el biogas y por ende se disminuye la cantidad de moléculas de carbono
que podran reaccionar con oxigeno para en un primer lugar formar el XsCO y posteriormente
el X10CO>. En consecuencia, siempre se vera un incremento de X10CO> para todos los casos ya
que este no reacciona con el oxigeno y participa en la reaccién como un gas inerte, lo cual
tendra consecuencias posteriores en las temperaturas de llama y velocidades de llama a
analizar. Todos los resultados de los puntos ensayados correspondientes a los productos de
combustion obtenidos mediante el aplicativo desarrollado en MATLAB y simulacion usando

los mecanismos de San Diego y Gri-Mech 3.0, se encuentran en los Anexos 7, 8 y 9,
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respectivamente. Adicionalmente, el aplicativo no fue capaz de determinar los valores de 10%,
20%, 30%, 40% y 50% de CO: en todos los puntos de ratios de equivalencia a evaluar, esto
debido a que el programa detect6d durante su ejecucion en los ratios mas altos un exceso de
carbono en la mezcla que generaria carbono libre en los productos de combustion (condicion
excluyente para la ejecucion completa del programa) y que impedia cumplir la condicion de

suma de productos de combustion (fracciones molares) equivalente a 1 (Ecuacion 17).
4.2  Temperaturas de llama

421  Temperaturas de llama obtenidas mediante metodologia numérica en

aplicativo MATLAB

En la Figura 55 se presentan los resultados de temperatura de Ilama obtenidos mediante

la metodologia numérica empleada en el aplicativo desarrollado en MATLAB.
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Figura 55. Temperaturas de llama determinadas por el aplicativo desarrollado en MATLAB a distintos porcentajes
de CO..

De la Figura 55 se puede afirmar que a un mayor porcentaje de CO> presente en la mezcla,
los valores de temperatura de llama decrecen considerablemente. Asimismo, las maximas
temperaturas de llama determinadas por el aplicativo con la metodologia numérica se dan para

un valor de ratio estequiométrico igual a 1. De lo anterior mencionado, es posible realizar la
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afirmacion de que el CO; afecta térmicamente la combustion, por ello, las temperaturas de la
Ilama irdn decreciendo conforme se aumente el porcentaje de CO. en la mezcla. Esto
principalmente por el comportamiento que tiene el CO, el cual tiene propiedades del tipo inerte
y contribuira con la disipacion del calor ocasionando la dilucion de la mezcla a mayores
porcentajes. Previo a la visualizacion de la simulacién en Ansys Chemkin, es importante
mencionar que, del comportamiento de los posteriores resultados de velocidad de Ilama
determinados por la metodologia numérica, se espera que sean directamente proporcionales a
las temperaturas de llama gracias a la aplicacion de la teoria de Mallard-Le Chateller para el
calculo y su dependencia Unica de la temperatura de la reacciéon. Este punto se validara
analizando los resultados de velocidad de Ilama correspondientes al aplicativo desarrollado en

MATLAB.

4.2.2  Temperaturas de llama obtenidas mediante simulacién numérica en Ansys

Chemkin

Las Figuras 56 y 57 presentan las temperaturas de llama obtenidas mediante simulacién

en Ansys Chemkin usando los mecanismos de San Diego y Gri-Mech 3.0 respectivamente.
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Figura 56. Temperaturas de llama determinadas mediante simulacién en Ansys Chemkin empleando el mecanismo
San Diego.
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Gri-Mech 3.0 mechanism
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Figura 57. Temperaturas de llama determinadas mediante simulacién en Ansys Chemkin empleando el mecanismo
de Gri-Mech 3.0.

De las Figuras 56 y 57, las temperaturas de llama maximas de ambos mecanismos se
encuentran para todos los porcentajes de CO> en la ratio de equivalencia igual 1. Asimismo, en
laratio de 0.6 se observa para ambos casos que la diferencia de temperaturas es menor respecto
de las demas ratios analizados, indicando que el efecto inerte %CO- en ratios menores a 1 es
menor. Ademas, como se menciono en la seccion 4.1 sobre los productos de combustion, se
observa que al aumentar el porcentaje de CO., disminuye X7NO. Esto se debe a que el CO>
reduce la temperatura de la llama, lo que a su vez disminuye la formacion de NOy, ya que estos

se generan principalmente a altas temperaturas.

4.2.3  Comparativa de temperaturas de llama entre las fuentes de resultados

En la Figura 58, se presentan la comparativa de los resultados de temperatura de llama

laminar a distintas ratios para valores de 0%, 10%, 20%, 30%, 40% y 50% de CO..
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Figura 58. Comparativa de resultados de temperaturas de llama laminar para todos los casos de %CO,

considerados.

Del comparativo, se puede afirmar que el aplicativo desarrollado en MATLAB presento

buena concordancia con la simulacion realizada en Ansys Chemkin hasta los ensayos con 20%

de CO2 y conforme se dio el aumento de porcentaje de CO> en la mezcla, los resultados de la

metodologia numeérica fueron alejandose de los simulados en Ansys Chemkin. Estas
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diferencias principalmente se dan debido a factores no considerados en el aplicativo: otros

productos de combustion adicionales a los 12 estudiados en el presente trabajo, combustible no

quemado, otros elementos de estructura NOy, etc., los cuales aportan valores de entalpia no

consideradas en el balance energético final para determinar la temperatura de llama.

En la Tabla 12, se presenta el error absoluto (columna “AT (K)”) y el error relativo

(columna “%”) de las temperaturas de Ilama considerando como real los resultados de los

mecanismos empleados en la simulacion, donde las filas rellenadas con verde y naranja son la

menor y mayor diferencia encontrada para cada porcentaje de CO..

Tabla 12: Errores absoluto y relativo de las temperaturas de llama calculadas por el aplicativo desarrollado en
Matlab respecto de las simulaciones en Ansys Chemkin.

% CO>
0% 10% 20%
App with App with App with App with App with App with
¢ Numerical Numerical Numerical Numerical Numerical Numerical
Method vs Method vs Method vs Method vs Method vs Method vs
San Diego Gri-Mech 3.0 San Diego Gri-Mech 3.0 San Diego Gri-Mech 3.0
AT(K)| % |AT(K)| % |AT(K)| % |[ATEK)| % [ATK)| % |[ATK)| %
06| 50.1 | 3.0% | 516 | 3.1% | 257 | 16% | 27.2 1.6%
07| 464 | 25% | 475 2.6% 156 | 0.9% 16.8
08| 393 | 2.0% | 405 2.0% -41.8 | -2.1% | -40.0 | -2.0%
09| 314 | 15% | 327 1.5% -78 | -04% | -6.0 | -03% | -569 | -2.7% | -55.5 | -2.6%
1| 213 | 09% | 25.0 1.1% | -179 | -0.8% | -12.6 | -0.6% | -68.0 | -3.1% | -62.6 | -2.9%
1.1] 223 1.0% | 31.0 1.4% | -32.6 | -1.5% | -23.3 | -1.1% | -102.2 | -4.7% | -95.2 | -4.4%
12| 27.0 1.3% | 29.2 1.4% | -405 | -1.9% | -40.2 | -1.9% | -122.0 | -5.9% | -120.6 | -5.8%
13| 209 1.0% | 24.6 12% | -54.7 | -27% | -48.8 | -2.4% | -142.1 | -7.1% | -140.5 | -7.0%
14 133 | 0.7% 130 | 0.7% | -63.3 | -3.2% | -64.6 | -3.3% | -159.6 | -8.3% | -158.8 | -8.3%
15 10 [01% @ 11 | 01% | -790 | -42% | -791 | -42% - - - -
16| -134 | -0.7% | -149 | -0.8% - - - - - - - -
17| -309 | -1.7% | -35.6 | -2.0% - - - - - - - -
% CO:
30% 40% 50%
App with App with App with App with App with App with
¢ Numerical Numerical Numerical Numerical Numerical Numerical
Method vs Method vs Method vs Method vs Method vs Method vs
San Diego Gri-Mech 3.0 San Diego Gri-Mech 3.0 San Diego Gri-Mech 3.0
ATK)| % [|AT(K)| % |AT(K)|] % |AT(K)| % AT (K) % AT(K) | %
07| -67.4 | -3.8% | -67.0 | -3.7% | -125.4 | -7.1% | -125.4 | -7.1% | -201.3 | -11.7% | -200.1 |-11.6%
08| -979 | -5.0% | -95.8 | -4.9% | -168.3 | -8.8% | -166.5 | -8.7% | -258.0 | -13.9% | -256.8 |-13.8%
09| -121.6 | -5.9% | -120.5 | -5.8% | -206.3 | -10.1% | -203.7 | -10.0% | -313.1 | -15.8% | -310.5 |-15.7%
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1 |-1345 | -6.2% | -128.3 | -6.0% | -222.7 | -10.5% | -216.5 | -10.2% | -345.7 | -16.7% | -335.9 |-16.3%
11| -191.7 | -9.0% | -186.8 | -8.8% | -307.0 | -14.7% | -299.9 | -14.4% | -443.1 | -22.0% | -438.6 |-21.8%
1.2 | -223.4 | -10.9% | -220.3 | -10.8% | -343.7 | -17.3% | -342.1 | -17.2% - - - -
1.3 | -2489 | -12.7% | -245.7 | -12.6% - - - - - - - -

De la Tabla 12, se observa que las menores diferencias encontradas para todos los casos
presentados de porcentajes de CO> de la metodologia numérica en MATLAB respecto a las
dos simulaciones en Ansys fueron en mezclas pobres, en comparacion con la mezcla de 0% de
CO:2 localizada en una mezcla rica (ratio 1.5), siendo esta la menor diferencia de todos los
ensayos con un sobreestimado del aplicativo del 0.1% (+1 K) respecto de los mecanismos San
Diego y Gri-Mech 3.0. Caso contrario, las mayores diferencias para los deméas casos (10%,
20%, 30%, 40% y 50% de CO3) de la metodologia numérica del aplicativo respecto a las dos
simulaciones en Ansys fueron en mezclas ricas, las cuales aumentaban conforme el incremento
del porcentaje del CO2 en lamezclay ratio. La mayor diferencia encontrada fue en el porcentaje
de 50% de CO2 con un subestimado del aplicativo del 22% (-443.1 K) respecto del mecanismo
San Diego. Esto reafirma la buena aproximacion de la metodologia numérica para los menores

de ratio y porcentajes de COx.

424  Comparativa de temperaturas de llama entre los resultados del presente

trabajo y otros autores

En la Tabla 13 se presenta la relacion de trabajos considerando el presente documento y
los previamente realizados por otros autores con pardmetros de estudio idénticos o similares.
Se especificaron las caracteristicas de los ensayos realizados de los distintos trabajos, con el
objetivo de visualizar las mayores semejanzas y diferencias en comparacion a lo desarrollado.
Se consideraron la temperatura inicial y presion de trabajo como fundamentales para la
coherencia en la comparacion de resultados. Asimismo, en la Figura 59 se visualizan los
resultados de las investigaciones seleccionadas correspondientes a la temperatura de llama para

los distintos porcentajes de COx.

96



Tabla 13: Especificaciones de investigaciones a comparar para analisis de temperatura de llama.

Composiciéon de mezclas de biogéas estudiadas

Investigacion | Tipo de estudio Presion) Temperatura
(atm) Inicial (K) Metano Etano |Propano
#lochHs |©9?] cHs | CaHs | N
Metodolodi 1|8854% | 0% | 10.32% | 0.020% |0.54%
App with o g 2| 79.68% | 10% | 9.28% | 0.018% |0.48%
'l\‘vllle“t“;;:jca' codificada en . 208 3(70.83% | 20% | 8.26% | 0.016% |0.43%
Presente aplicativo 4161.98% | 30% | 7.22% | 0.014% |0.38%
. desarrollado en o o o o 0
trabajo MATLAB 5(53.12% | 40% | 6.19% | 0.012% |0.32%
6| 44.27% | 50% | 5.16% | 0.010% |0.27%
1|8854% | 0% | 10.32% | 0.020% |0.54%
San Diego 2| 79.68% | 10% | 9.28% | 0.018% |0.48%
. Simulacién 0 0 0 0 0
mechanism — umérica en 1 208 3| 70.83% | 20% | 8.26% | 0.016% |0.43%
Presente Ansys Chemkin 4] 61.98% | 30% | 7.22% | 0.014% |0.38%
trabajo 5|53.12% | 40% | 6.19% | 0.012% |0.32%
6| 44.27% | 50% | 5.16% | 0.010% |0.27%
1]8854% | 0% | 10.32% | 0.020% |0.54%
Gri-Mech 3.0 _ _ 2| 79.68% | 10% | 9.28% | 0.018% |0.48%
mechanism — r?ng:?cfallc;r:] . 203 3]70.83% | 20% | 8.26% | 0.016% |0.43%
Presente Ansys Chemkin 4161.98% | 30% | 7.22% | 0.014% |0.38%
trabajo 5| 53.12% | 40% | 6.19% | 0.012% |0.32%
6| 44.27% | 50% | 5.16% | 0.010% |0.27%
1| 100% | 0% | 0% 0% 0%
2| 90% |10% | 0% 0% 0%
Mendieta et Simulacion 1 208 3| 80% |20% 0% 0% 0%
al., 2016 numeérica 4| 70% |30% 0% 0% 0%
5/ 60% |40% | 0% 0% 0%
6| 50% |50% | 0% 0% 0%
1| 100% | 0% | 0% 0% 0%
_ _ - 2| 95% | 5% | 0% 0% 0%
Xiang etal., | Simulacion 1 298 3] 85% [15%| o% 0% | 0%
2019 numerica

4| 75% |25% | 0% 0% 0%
5| 65% |35%| 0% 0% 0%
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Figura 59. Comparativa de resultados de temperatura de llama laminar a distintos porcentajes de CO- entre el
presente trabajo y otros autores.

De la Figura 59, se puede afirmar la similitud de los resultados de la simulacion en Ansys
Chemkin con las investigaciones de Mendieta et al., y Xiang et al., para todos los casos de
mezcla y porcentajes de CO.. Por otro lado, la metodologia numérica del aplicativo presento
nuevamente buen comportamiento para los resultados a menores porcentajes de CO2 (0%, 10%
y 20%), y a ratios de equivalencia menores a 1. Asimismo, se observé una disminucion de las

temperaturas de llama conforme aumentaba el CO> en todas las investigaciones desarrolladas.

Es importante mencionar que la simulacion numérica realizada por Xiang et al., fue

empleando el codigo PREMIX, el cual consiste en un programa codificado en FORTRAN para
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el modelamiento de Ilamas premezcladas unidimensionales (programa similar a la funcion
Ilama laminar de Ansys Chemkin). Por otro lado, Mendieta considero realizar las simulaciones
empleando el paquete REGATH y el esquema quimico del Gri-Mech 3.0. Estas dos razones
justificarian la buena semejanza entre los resultados encontrados por Mendieta y Xiang con lo

simulado en el presente trabajo en Ansys Chemkin.

De los resultados correspondientes a la temperatura de llama, se puede afirmar para todos
los casos que el CO> al ser agregado se comporta como diluyente, lo cual genera un incremento
en la capacidad calorifica de la mezcla y esto conducira a la disminucion de la temperatura de
llama y la ratio de combustion (menor porcentaje de metano o gas natural disponible para

reaccionar a una misma ratio).

4.3 Velocidad de llama

4.3.1  Velocidades de llama obtenidas mediante metodologia numérica codificada

en aplicativo desarrollado en MATLAB

En la Figura 60 se presentan los resultados de velocidad de llama obtenidos mediante la

metodologia numérica codificada en el aplicativo desarrollado en MATLAB.
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Figura 60. Velocidades de llama laminar determinadas por el aplicativo desarrollado en MATLAB a distintos
porcentajes de CO2.
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De la Figura 60 se puede afirmar que conforme el porcentaje de CO, aumenta, la
velocidad de llama decrece, asimismo, se puede observar que los valores de velocidad son
sensibles al aumento del porcentaje de CO,, disminuyendo de forma considerable su valor para
cada ratio evaluado. Los valores maximos de velocidad de llama se encuentran para el valor de
ratio igual a 1 para todos los casos de porcentaje de CO». Considerando que la metodologia
numérica emplea la metodologia de Mallard-Le Chateller para el célculo de la velocidad de
Ilama, esta dependera directamente de los resultados de temperatura de llama previamente
calculados, por ende, se puede afirmar para los resultados del aplicativo, que a una mayor

temperatura de llama se obtendra una mayor velocidad de llama para una misma mezcla.

4.3.2  Velocidades de llama laminar obtenidas mediante simulacion en Ansys

Chemkin

Las Figuras 61 y 62 presentan las velocidades de llama obtenidas mediante simulacion
en Ansys Chemkin usando los mecanismos de San Diego y Gri-Mech 3.0 respectivamente.

San Diego mechanism

40 é T 1 1 T T T
¢
@) &  100% Natural gas
35 g il o O 90% Natural gas - 10% CO, B

:E\ ! | o 0 80% Natural gas - 20% CO2
5 30 - o * ) © % 70% Natural gas - 30% CO, N
2 (D) T o 60% Natural gas - 40% CO,
2 25 " i o 50% Natural gas - 50% CO, B
)
> 8 )
on 20 [~ 7
g i o
= *
55 *
m 15 o 7
g |8 R
. — |- o —
g 10 * I 8
< u]
— * O 8

5 x g 7

0 | 1 1 | | | | | 1 1 | |

0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7

Equivalence Ratio @

Figura 61. Velocidades de llama laminar determinadas mediante simulacién en Ansys Chemkin empleando el
mecanismo San Diego.
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Figura 62. Velocidades de llama laminar determinadas mediante simulaciéon en Ansys Chemkin empleando el
mecanismo de Gri-Mech 3.0.

De las Figuras 61y 62, la mayor velocidad de llama encontrada empleando el mecanismo
de San Diego es en una ratio igual a 1. Caso contrario, para el mecanismo Gri-Mech 3.0 se

encuentra en la ratio de 1.1 y cumpliéndose solo para los casos de 0% y 10% de CO..

4.3.3

aplicativo desarrollado en MATLAB y simulacién en Ansys Chemkin

Comparativa de velocidades de llama entre la metodologia empleada en el

En la Figura 63, se presentan la comparativa de los resultados de velocidad de llama

laminar a distintas ratios para valores de 0%, 10%, 20%, 30%, 40% y 50% de COx.
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Figura 63. Comparativa de resultados de velocidades de Ilama laminar para todos los casos de %CO; considerados.

De la Figura 63, por un lado, se puede observar que para todas las fuentes de resultados
a medida que la ratio aumenta, la velocidad de llama laminar se incrementa hasta la mezcla
estequiométrica, posterior a ello, empieza a disminuir. Asimismo, las velocidades de llama
disminuyen a medida que se incrementa el porcentaje de CO2. Por otro lado, se puede afirmar
que la metodologia numérica empleada en el aplicativo, al igual que en los resultados de
temperatura de llama, presenta un buen comportamiento hasta 20% de CO, y conforme se
aumenta la ratio y el porcentaje de CO- la discrepancia de los resultados aumenta, siendo
menores a los simulados para todos los casos de ratio. En la Tabla 14, se presenta el error
absoluto (columna “AS (cm/s)”) y el error relativo (columna “%”) de las velocidades de llama

considerando como real los resultados de los mecanismos empleados en la simulacién, donde
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las filas rellenadas con verde y naranja son la menor y mayor diferencia encontrada para cada

porcentaje de COa.

Tabla 14: Errores absoluto y relativo de las velocidades de llama laminar calculadas por el aplicativo
desarrollado en Matlab respecto de las simulaciones en Ansys Chemkin.

% CO:2
0% 10% 20%
App with App with App with App with App with App with
é Numerical Numerical Numerical Numerical _ Numerical Numerical
Method vs San | Method vs | Method vs San | Method vs Gri-|  Method vs Method vs
Diego Gri-Mech 3.0 Diego Mech 3.0 San Diego Gri-Mech 3.0
A A A A A A
(cn?/Ls) % (cn?/Ls) % (cn?/Ls) % (crr?/Ls) % (cr:/Ls) A% (cr:/Ls) %
06 03 25% | 0.8 6.7% | 0.2 | -1.6% | 0.3 2.5% -0.8 | -6.8% | 03 |-2.7%
07| -21 |-97% | -08 | -41% | -2.7 |-13.3%| -15 | -8.0% | -35 |-182% | -24 |[-13.2%
08| -31 |-10.7%| -2.2 | -7.8% | -40 |-145%| -3.0 |-11.2%| -5.0 |-195% -3.9 |[-15.9%
09| -27 |-77% | -24 | -6.8% | -36 |-10.9%| -3.2 | -97% | -46 |-151% | -4.2 |[-13.8%
1| -18 | -46% | -23 | -59% | -23 | -65% | -27 | -75% | -3.3 |-10.0%| -3.6 |-10.9%
11| -21 | -55% | -35 | -89% | -34 | -95% | -47 |-12.9%| -5.0 |-156%| -6.3 |-19.0%
12| -09 | -26% | -35 | -98% | -2.7 | -88% | -53 |-16.2%| -4.6 |-17.3%| -7.1 |-24.2%
13| 43 |181% | 1.7 6.6% 1.8 84% | =05 | -20% | -04 | -23% | -3.1 |-14.6%
14| 94 |656% | 76 |46.7% | 6.7 |535% | 49 |345% | 34 |314%| 22 |17.7%
15| 94 |865% | 85 |725% | 64 |67.9% | 56 |55.0% - - - -
16| 84 |968% | 7.8 |83.4% - - - - - - - -
17| 71 |988% | 6.6 |86.7% - - - - - - - -
% CO2
30% 40% 50%
App with App with App with App with App with App with
$ Numerical Numerical Numerical Numerical _ Numerical Numerical
Method vs San Method vs Method vs San | Method vs Gri- Method vs Method vs
Diego Gri-Mech 3.0 Diego Mech 3.0 San Diego Gri-Mech 3.0
A A A A A A
(crr?/Ls) % (crr?/Ls) % (crr?/Ls) — (cr:/Ls) S (crrsllLs) % (cr:/Ls) %
06| -14 |-135% -09 | -94% | -20 |-21.4%| -1.6 |-181%| -2.6 |-32.6%| -2.2 (-29.5%
07| -43 |-248%| -3.3 |-19.9%| -52 |-33.2%| -41 |-28.4%| -6.0 |-44.7%| -5.0 |[-40.5%
08| -6.2 |-26.3%| -51 |-225%| -7.4 |-35.2%| -6.3 |-31.4%| -85 |-47.3%| -7.3 |-43.6%
09| -6.1 |-21.9%| -56 |-204%| -79 |-31.9%| -7.1 |-29.6%| -9.4 |-45.1%| -8.6 |(-42.9%
1| -46 |-156%| -48 |-16.0%| -6.3 |-244%| -6.4 |-248%| -84 |-39.2%| -8.2 |-38.6%
11| -71 |-251%| -84 |-28.3%| -9.4 |-38.7%| -10.3 |-40.9% | -10.9 [-55.7% | -11.6 |-57.0%
12| -69 |-295%| -89 |-35.1% -85 |-44.3% | -10.6 |-49.7% - - - -
13| -28 [-17.9%| -5.0 |-28.3% - - - - - - - -
De la Tabla 14, se observa que las menores diferencias encontradas para los casos

presentados de porcentajes de 0%,20%, 30%, 40% y 50% CO de la metodologia numérica en

MATLAB respecto a las dos simulaciones en Ansys fueron en mezclas pobres. La primera

excepcion fue en la diferencia respecto de la simulacion empleando el mecanismo de Gri-Mech
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3.0 para el caso 10% CO2 que estuvo en una mezcla rica (ratio 1.3) y se observo que el
aplicativo MATLAB tuvo un subestimado del 2% (-0.5 cm/s). La segunda excepcion se
presentd en la misma ratio, pero para el caso de 20% CO> donde el aplicativo MATLAB tuvo
un subestimado del 2.3% (-0.4 cm/s) respecto del mecanismo San Diego. La menor diferencia
obtenida en los ensayos fue para el caso de 10% CO; y una ratio de 0.6, donde el aplicativo
MATLAB tuvo un subestimado del 1.6% (-0.2 cm/s). Caso contrario, las mayores diferencias
para todos los casos de %CO: de la metodologia numérica en MATLAB respecto a las dos
simulaciones en Ansys fueron en mezclas ricas, de forma que aumentaba conforme se
incrementaba el porcentaje del CO. y ratio. La mayor diferencia encontrada fue en el porcentaje
de 50% de CO> con un subestimado del aplicativo MATLAB del 57% (-11.6 cm/s) respecto
del mecanismo Gri-Mech 3.0. Con los analisis realizados para los resultados de temperatura y
velocidad de Ilama, es posible afirmar que la metodologia numérica tiene un rango de validez

Optimo para este caso de estudio de hasta una ratio de 1.1 y de hasta el 20% de COs..

4.3.4 Comparativa de velocidades de llama entre los resultados del presente

trabajo y otros autores

En la Tabla 15 se presenta la relacion de trabajos considerando el presente documento y
los previamente realizados por otros autores con parametros de estudio idénticos o similares.
Se especificaron las caracteristicas de los ensayos realizados de los distintos trabajos, con el
objetivo de visualizar las mayores semejanzas y diferencias en comparacion a lo desarrollado.
Se consideraron la temperatura inicial y presion de trabajo como fundamentales para la

coherencia en la comparacion de resultados.
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Tabla 15: Especificaciones de investigaciones a comparar para analisis de velocidad de llama laminar.

., Composicién de mezclas de biogas estudiadas
L, . . |Presion| Temperatura
Investigacion | Tipo de estudio L
(atm) | Inicial (K) " Metano Co, Etano |Propano N,
CHa CaoHe CsHs
_ Metodologia 1| 88.54% | 0% | 10.32% | 0.020% |0.54%
App with numérica 2| 79.68% | 10% | 9.28% | 0.018% |0.48%
Nurerical | codificadaen | ogg | 3| 70-83% [20% | 8.26% | 0.016% [0.43%
Presente aplicativo 4|61.98% | 30% | 7.22% | 0.014% |0.38%
trabajo | desarrolladoen 5[53.12% | 40% | 6.19% [ 0.012% |0.32%
MATLAB 6| 44.27% | 50% | 5.16% | 0.010% |0.27%
1|8854% | 0% | 10.32% | 0.020% |0.54%
San Diego _ y 2| 79.68% | 10% | 9.28% | 0.018% |0.48%
mechanism — rf‘u'mg:f‘cca'&’; . 208 3]70.83% | 20% | 8.26% | 0.016% |0.43%
Presente . 4|61.98% | 30% | 7.22% | 0.014% |0.38%
. Ansys Chemkin
trabajo 5|53.12% | 40% | 6.19% | 0.012% |0.32%
6| 44.27% | 50% | 5.16% | 0.010% |0.27%
1|88.54% | 0% | 10.32% | 0.020% |0.54%
Gri-Mech 3.0 _ . 2|79.68% | 10% | 9.28% | 0.018% |0.48%
mechanism — r?u'm‘e‘:f‘g;‘g L 208 3|70.83% | 20% | 8.26% | 0.016% |0.43%
Preser_lte Ansys Chemkin 4161.98% | 30% | 7.22% | 0.014% |0.38%
trabajo 5|53.12% | 40% | 6.19% | 0.012% |0.32%
6| 44.27% | 50% | 5.16% | 0.010% |0.27%
1| 100% | 0% 0% 0% 0%
2| 90% |10% | 0% 0% 0%
Mendieta et Simulacién 1 298 3| 80% 20% 0% 0% 0%
al., 2016 numérica 4| 70% |30% 0% 0% 0%
5 60% |40% | 0% 0% 0%
6| 50% |50% | 0% 0% 0%
1| 100% | 0% 0% 0% 0%
. _ B 2| 95% | 5% 0% 0% 0%
Xiang etal., | Simulagion 1 208 [3| 85% |15% | 0% % | 0%
2019 numerica
41 75% |25% | 0% 0% 0%
5 65% |35% | 0% 0% 0%
1| 100% | 0% 0% 0% 0%
Experimentall 2 90% 10% 0% 0% 0%
Nonaka & método de 1 208 3| 80% |20% 0% 0% 0%
Pereira, 2016 qut_amadorde 4| 70% |30% 0% 0% 0%
flujo de calor 5 60% |40% | 0% 0% 0%
6| 50% |50% | 0% 0% 0%
1| 100% | 0% 0% 0% 0%
2| 90% |10% | 0% 0% 0%
) _ B 3| 80% |20% | 0% 0% 0%
Qinetal, Simulacion 1 300 4 70% |30%| 0% 0% | 0%
2001 numeérica
5 60% |40% | 0% 0% 0%
6| 50% |50% | 0% 0% 0%
7] 40% |60% | 0% 0% 0%
Experimental, 1| 100% 0 0% 0% 0%
: método de la 2| 80% | 20 0% 0% 0%
Bai et al., , d 1 300
2019 tamara e 3| 60% | 40 0% 0% 0%
combustion con
ignicion central 4| 40% 60 0% 0% 0%
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Asimismo, en la Figura 64 se visualizan los resultados de las investigaciones seleccionadas

correspondientes a la velocidad de llama para los distintos porcentajes de COa.

Laminar Burning Velocity (cm/s)

Laminar Burning Velocity (cm/s)
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Figura 64. Comparativa de resultados de velocidad de llama laminar a distintos porcentajes de CO; entre el
presente trabajo y otros autores.

De la Figura 64, el aplicativo desarrollado en MATLAB presenta una mayor afinidad y

aproximacion con los resultados desarrollados por Nonaka & Pereira, 2016 para todos los casos

de CO». Es importante destacar, que los resultados obtenidos por Nonaka & Pereira, 2016

fueron de caracter experimental, mediante el empleo del método de quemador de flujo de calor.

Por otro lado, los resultados obtenidos por simulacion en Ansys Chemkin presentan buena
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aproximacion con los obtenidos por Mendieta et al, 2016, considerando que ambos son
simulaciones numéricas. Ademas, los valores mas altos de velocidad de llama laminar para los
casos de 0% - 40% CO- fueron obtenidos por Qin et al., 2001, que empleé un modelo de
transferencia de calor por radiacion y el mecanismo Gri-Mech 2.11 para la descripcion de los
mecanismos cinéticos. Este mecanismo en comparacion al Gri-Mech 3.0 empleado en el
presente trabajo, contiene 49 especies y 277 reacciones elementales reversibles, generando de

esta manera discrepancia en algunos resultados.
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CONCLUSIONES

En el presente trabajo, se desarrollé una metodologia numérica en un aplicativo

codificado en MATLAB para el estudio y analisis de la influencia del CO2 en las caracteristicas

de la combustion del biogas (productos de combustion, temperatura de Ilama y velocidad de

Ilama), simulado como una mezcla de gas natural con CO2. Asimismo, los resultados fueron

comparados con simulacion realizada en Ansys Chemkin empleando los mecanismos de San

Diego y Gri-Mech 3.0, junto con trabajos de investigacion previamente realizados por otros

autores. Las conclusiones encontradas fueron las siguientes:

1)

2)

3)

4)

Los resultados indican que la presencia de CO2 en el biogas reduce la velocidad y
temperatura de llama de la reaccién, aumentando su efecto reductor conforme se
incrementa su porcentaje en la mezcla.

Respecto de los productos de combustion generados en la reaccion se encontrd que todos
disminuyen conforme se aumenta el porcentaje de CO., a excepcion de solo el CO- para
los casos de mezclas pobres, mientras que CO y COz simultaneamente para los casos de
mezclas ricas.

A medida que el porcentaje de CO- se incrementaba en la mezcla combustible, los niveles
de NO disminuian, sin embargo, para casos aplicativos donde se requiera mantener la ratio
de consumo del gas natural o metano presentes en la mezcla, estos se incrementaran debido
al aumento de las temperaturas de reaccion, lo cual es condicion para la formacion de NOx.
La metodologia numérica codificada en el aplicativo desarrollado en MATLAB presentd
para este caso de estudio, por un lado, concordancia con los resultados de la simulacién en
Ansys Chemkin e investigaciones realizadas por otros autores para las ratios 0.6 — 1.1 hasta
el caso de 20% CO.. Por otro lado, para ratios mayores (1.3 a 1.7) y mayores porcentajes

de CO; la diferencia entre las diversas fuentes se vio incrementada.
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5)

6)

7)

La maxima temperatura y velocidad de llama determinada por la metodologia numérica en
el aplicativo desarrollado en MATLAB fue de 2259.4 K y 36.7cm/s para una ratio de 1 y
0% CO, teniendo un sobreestimado en temperatura respecto de los mecanismos de San
Diego y Gri-Mech 3.0 del 0.9% (+21.26 K) y 1.1% (+25.03 K), y un subestimado en
velocidad del 4.6% (-1.77 cm/s) y 7.2% (-2.84 cm/s), respectivamente.

De las investigaciones de velocidad de llama laminar realizadas por otros autores, la
realizada por Nonaka & Pereira, 2016, presentd una mayor semejanza con los resultados
del aplicativo desarrollado en MATLAB para todos los casos de estudio.

La metodologia numérica codificada en el aplicativo desarrollado en MATLAB permite a
los usuarios e investigadores su uso para el andlisis de diversos combustibles, ya que cuenta
con otros como metano, propano, etano, butano y gas licuado de petréleo, y es posible

adicionar otros (solo hidrocarburos) ya que es de libre desarrollo.
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ANEXO A. Constantes de equilibrio

La constante de equilibrio (K,) de las reacciones consideradas en el equilibrio termodinamico,

se expresa por la Ecuacion Al-1:

B
log(K,) = AxIn(Ta) + 7ot C + DTa + ETa?

(Al-1)

Donde Ta es la temperatura absoluta equivalente a 0.005T/9 (T en grados Rankine) y

A,B,C, D, E son constantes. En la Tabla Al se encuentra listado los valores de las constantes

A,B,C, D, E para cada reaccion.

Tabla Al: Constantes para el equilibrio termodindmico

1
CO +502 « C02

Constantes
A B C D E
Reaccion
1 0 oo H 0.432168 -0.112464 x 102 | 0.267269 x 10 |-0.745744 x 1071 | 0.242484 x 1072
2 2
1 0. &0 0.310805 -0.129540 x 102 | 0.321779 x 10" |-0.738336 x 101 | 0.344645 x 102
2 2
EN o N 0.389716 -0.245828 x 102 | 0.314505 x 10* |-0.963730 x 101 | 0.585643 x 102
2 2
1 1 -0.141784 -0.213308 x 10t 0.853461 0.355015 x 1071 |-0.310227 x 1072
_02 + _HZ i d OH
2 2
1 1 0.150879 x 10 | -0.470959 x 10! 0.646096 0.272805 x 1072 |-0.154444 x 102
ENZ + 502 i d NO
1 -0.752364 0.124210 x 102 |-0.260286 x 10! 0.259556 -0.162687 x 10!
H2 + 502 d H20
-0.415302 x 102| 0.148627 x 102 |-0.475746 x 10* 0.124699 -0.900227 x 102
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ANEXO B. Derivadas parciales de las fracciones molares

Olikara y Borman definen por conveniencia las derivadas parciales las cuales de manera

general se definen por las siguientes ecuaciones:

Donde:

Empleando las Ecuaciones 22 —

1
T14 = 05 * Cl/x42
1

T28 - 05 * Cz/xg

1
T311 = 05 * C3/x121

1 1

Tsy = 0.5 % Cs * xg/xf
1

Tsg = 0.5 * Cs * xf/xg

=

11
— 2 /.2
T75 = 0.5 % C; * x7, /x5
11

T711 = 05 * C7 * Xg/xlil

@ N

T94:C9*x

1
Tog = 0.5 * Co * x4/x}

1
— 2
T106 = Cqo * Xg

1
Tiog = 0.5 % Cyg * X * X2

_ dx; _ axj B

1

i=1,2,35,7910
j=4,68,11

28 se obtienen las Ecuaciones B2-1 — B2-11.
(B2-1)
(B2-2)
(B2-3)
(B2-4)
(B2-5)
(B2-6)
(B2-7)
(B2-8)
(B2-9)
(B2-10)

(B2-11)
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ANEXO C. Elementos del sistema de ecuaciones no lineal de las fracciones molares

El sistema de ecuaciones no lineal que esta definido como la Ecuacion 37 es:

f]f]A+f]A+f]A+f]

Axqyq = 1 =1,2,3,4
a 66 68 611 xl 0' ] ) 3

Asimismo, este sistema se puede definir segln la ecuacion matricial [A][Ax] = [B], donde los

elementos correspondientes a la matriz A son las Ecuaciones C3-1 — C3-16.

0
11 = a_f4 = T14 + 2 + T54 + 2 * T94 (C3-l)
of;
Arz = 5= = =di(1+ T1o0) (C3-2)
f1
Az = Py =Tsg + 2% Tog — dq * T1og (C3-3)
Xg
d
A14 = axj_‘jl = 0 (C3'4)
af.
Ay = 3 i = Ts4 + Tos (C3-5)
A, =2 _ 149 d C3-6
zz—a_x6— + 2 * T196 — d2(1 + T196) (C3-6)
9f2
Ay = EIR o =Tyg +Tsg + T7g + 2 + Tog + 2 * T1gg — d3 * Tqpg (C3-7)
af-
Ayy = ox 12 = 1711 (C3'8)
1
0
Agy = aj: =0 (C3-9)
4
af:
Asy = = =d3(1+ T1go) (C3-10)
af:
Azz = ﬁ =Tyg — d3 * Tyog (C3-11)
6
_0fs _
A34 -_ Wll -_ T311 + T711 + 2 (03'12)
0fa
Ay = 6 =Tis+1+T5y +Tyy (C3-13)
X4
0fa
Ay = 6x6 =1+ Ty96 + ds(1 + T196) (C3-14)
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0fs

A43 = a_x8 = T28 + T58 + T78 + 1 + T98 + T108 + d4. * T108 (C3-15)
d

A44 = —a f4 = T311 + T711 + 1 (C3'16)
X11

Para la matriz resultado (B) sus elementos se definen en las Ecuaciones C3-17 — C3-20.

Bl =11 = _(xl+2*X4+XS+2*X9)+d1(x6+x10) (C3'17)
BZ = _f2 = _(XZ+xS+x6+X7+2*x8+X9+2*x10)+d2(x6
+ xlo) (C3-18)
By = —f3 = —(x3 + x7 + 2 % x11) + d3(x¢ + x10) (C3-19)
11
By = —fo =1 —dy(x6 + x10) — Z Xi (C3-20)
i=1
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ANEXO D. Elementos del sistema de ecuaciones no lineal de las derivadas parciales

Se define:

Donde:
i=12357910

Se plantean el sistema de ecuaciones respecto de la temperatura

af, acC, aCs aC, 3Cyo
951 _ %% gts Loy g 210 D4-1
aT T Tt ar st 2 o i o (D4-1)
af, ac, aCs ac, aC, dCyo 9Cyo
=2 = Y. Y. Y. Yo+ 2 —V,0 — dy —Y. D4-2
ar ot 2t ar st gr T gr et A o g or 1° (D4-2)
afs 0C, ac, aCyo
973 _9%3 7y _ g 2H10 D4-3
ar ~ T 2T T L g oT Y10 ( )
of, 9 ac, 9C, aC, aCs ac, aC,
T ar htgretgr it gr it gp st gt ok
(D4-4)
ac ac
+a—7];0Y10+d4,a_,;'0Y10

Las derivadas parciales respecto de p son similares, excepto que /9T es reemplazado por

d/dp. Asimismo, se definen las ecuaciones del sistema linealizado respecto del ratio de

equivalencia.

% = — (% + C10Y10) % =0 (D4-5)
2 —xe t Croti) o2 (D4-6)
5 = et Croti) 22 (D4-7)
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0f4
oF

Ademas, de las expresiones C; y d;:

= (xg+C Y)ad4
= Xe 10110) 55

9¢, _dky 1)
oar _ ar'?
ac, dK, |
9C2 _aKa 1)
aT ~ ar /P
9¢; _dKs )
oT _ oT

9Cs _ dKs

oT  dT

ac, dK,

oT  dT

9Cy _dKy ),
oT _ oT

0Cy _dKio ),

T _ oT
ac, 1€
op  2p
ac, 16
dp  2p
9C; 16
dp  2p
9y 1G,

dp 2p

9C1o  1Cyq
dp 2p

(D4-8)

(D4-9)

(D4-10)

(D4-11)

(D4-12)

(D4-13)

(D4-14)

(D4-15)

(D4-16)

(D4-17)

(D4-18)

(D4-19)

(D4-20)
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ds = —(n + % - %) /F? (D4-21)
% = %Z_: = %* 3.7274 * ds (D4-23)
O 2L, 00aatnd, (D4-23)

El modelo usado para el equilibrio de las constantes Kp (Ecuacion Al-1) se deriva respecto de

la temperatura (Unica variable en funcion) y se obtiene la Ecuacion D4-24.

0K, 0.005
oT 9

B
IN(10) Ky[o- — —5 + D + 2+ E * Ty] (D4-24)
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ANEXO E. Derivadas parciales de las fracciones molares restantes respecto de la

temperatura, presion y ratio de equivalencia

De las ecuaciones 22 — 28, se obtienen para las derivadas respecto de la temperatura:

0xq 1 10x, 0dC; 1

a7 = (X 2o+ o xe2 (E5-1)
O e x T o+ T (52
% 3(%)3511__% 66(;13 x111 (ES-3)
% =Cy %] [xg_%xll%ai + xslxll_l ag,ll,l] %xg%xll% (E5-5)
el
% - [xg1 ?,;;f + %x6x8 2 (?;;?] + %xéxg% (E5-7)
el as €59

Para las derivadas parciales respecto de la presion, se sustituye d/dT por d/dp. Para las
derivadas parciales respecto del ratio de equivalencia, se sustituye 0 donde aparece dC;/dT y

d/0F por d/dT. Como ejemplo se realiza el reemplazo para la derivada parcial dx,/dF:

axl_c 1 _%6x4
o = Q% 25E

Como excepcidn se tiene la derivada parcial de dx;,/dF:

0x15 0xg Oxq9] 0d,
aF % |or T oF ]+ oF X6 + %10l (E5-9)
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ANEXO F. Valores de M, hy Cp para los productos de combustion

La base de datos de los valores de masa molar, entalpia especifica y calor a presion constante
para cada uno de los productos de combustién empleada por Olikara y Borman en el codigo
original en FORTRAN (Olikara & Borman, 1975), y usada en la metodologia numérica

mediante el aplicativo MATLAB, se presentan en la Figura F1:

COMMON /PROP/ AVMaRsHyUsDRT o 0HT o DUT s DRP 2+ DHP » DUP o DRF » DHF o DUF FER &0
DIMENSTON SHILZN pSMILZ1.HTI301sL00321) FER WU
DATA SM/Le00B89164000s14a00bs2+016 sl T007 4282000530200 4] 95 FER 100
1182016564 0100284003535, Galers PER 110

DATA HT/ B2:14%ls B2.645s 63:167Ts 63ab4Ts 642109 &Ha8608s 654148, PER 120
1 65,646 BEsl%5s Ghaheds BTelals 674639y 684137y 684635, 694133, PER 130
1 69631l TOu12%s 704626+ Tlal24s 71623 T2a4121s T2+620s TIa119%+ PER 140
1 734619 Téell9s Taab20s THal2ls T5.62%9 Thal?hs ThHeb30s TTa134, PER 150
1 T7.6408 TBaltbs TH.E5Gy T9.162+1015,5004115.997 1160904116991 PER 180
111768811 Ta 985 L1040 21 1169785l 1508752019497 29120+0569120.%66, PER 170
1121266212199 122,656+ 122.959351 23,8504 12%.94 T+ 120,005 L2442y PER 180
1125450 12%:939+ 1264038, 1269379127438+ 1279040128442, 128,947y PER 190
1129,6522 129,960 1302470+ 130. 9812131 46%62132.013,132.542 44130, PER 200
1 4,832 5.593Bs B.250y Ge9BHBs To6%4s BaiZ?Bs F21T72s 9,926, PER 210
I 10692y 11470 124257+ 1920%%s 134860+ 14675 124499y 16.331s PER 220
1 174170 184017 18872+ 192732+ 20.599y 21.472s 22.350% 23,234 PER 230
1 264122y 25.01bs 25,515 26818s 2TaT2Ts ZHab40s 29a55%s 3le48le PER 240
1 31,609 3723014 13,618y LGe328s 150374 19.7564 16s4B4s 1T«223 PER 250
1 174972 1BaT3%3y 19.5044 20286 21,077 21878y 22.5688, 23.505. PER 260
1 26:330 29,162y 26001+ 26845 27.695s 28,550 29410+ 304275+ PER 270
1 3104143y 3Z2.0Léy 32,892y 332772 34,855 304540 dbebhdls 3fa522 PER 280
1 38.216s 39:113s 40,013 &0.91%y @l:B191=22.991s=224255+=21.5%01s PER 290
1-20e T3l s=19aP453 =19 145y =1l0a 3343174512 +-15a682s—19:B634-15,998, PER 300
1=18,148s=13292a=122%3)s=11a56Ts=10.6%8s —94B27Ts =Ha993s =dalibs WFER 2310
1 =T.197s =6.31%5: =5,8412, =G4.806, =3,.650 =2.771l, =laB80s =,98%, PER 320
1 =e0%6 «T99s  lab94s 2a5F1e J.6fi9y 4,388, 5.288+ &.188. PER 330
1 75,839 26,590 27,369 28.160s 2B.968s 2%.T84s 306139 31.451s PER 340
1 33,297 2321489, 24,007, 3%«87T0s 35.737, 364608, 3T«4%82, 38,359, PER 350
1 39,240 60,1280 41,007y SleB94s &2.T82+ 63,673y Gb,566 45,458, PER 360
1 46,353 4742499 484146y 4520485 49,945 S0.845y ElaT4Ts 52a650+ PER 370
1 53,553 S6aba58, 85,363y 4,285, 5053 Se86ls Se675s Te202s PER 380
1 Ba341ls 94189 10,046y 10910s 11eT8Lls 124658y 12e540s l&a.%2%s PER 350
1 15+324s 16a226s 1T+129s LBa0%ls 18.957Ts 19879 2U0B07» 21.73%s PER 400
1 22,6TTs 23,6205 24,568y 2545210 2648678+ 2Te440y 28.406+ 29,377+ PER 410
1 30.351% 31-32?1 A 311y 3342F0w AL ZB& 35-2?6;-'52!22?1_51!345! PER 4§20
1=50, 836 =89, 450+ =08.52T =047 526+ =45 090 +=65, 438 =44 352443241l PER 430
1=42 106 e=bUs 949y =39, TT2 s =38 e 8 T69=37 363 »=35. 130, -34, 850 +=33.5633+ PER 440
1=32 364 3=3] 0083 4=20. 791 4 =20 o 504 =2 T 180 s=28 . BE1a=28.535,=23,201s PER 450
1=214B60r-2005130=1915Fs=1TeB000=1bab3ba=19400 Fo=13abY3e=L2ud]l%s PER 46U
1']':"-9}1t‘&&.ﬁ"f'ﬂ'fu?‘ﬁ-ﬂzj-E-ﬁ'2?“--35‘.‘)251-‘53'7&3,-‘3&-*3‘11‘51-“95# P’ER "I?D‘
I=T9, 739, =TE. 365 =TB . T T4 =T5a 5T 54 =Th o 162=T2. T40=T1: 309 =69, 670 PER &80
I=6B b d4 =580 T21-05e5 15+ =64e053 056205086061 el14y-5Fe639+=-58.160« PER &30
1=56 . 6TR =00, 197 =53 T03, =50 217s=50,T17s=89.270,=6T+ TZls=46.21%s PER 500
1=68 4 T15+-43220%s=4laTOO+ =40 189  4u197s 42925 54868y £as2Te PER 510
1 Tu20Lls Te289 B8.79%0s %a60ls 10,822 114251 12.087s 12,930, PER 520
1 13779 14a632y 152990y 16352 LT4218 184087y 1E.558s 19,833, PER 530
1 20.710s 212589 22%470y 2323520 2642370 254123 25.011s 26.%01s PER 54l
1 27.791s 28683 29,577, 30.47T1s 31,367+ 32.263 33,161, 34,0607 PER 550
DATA €T/ S.049s 5,029, 5.015s 5.006s &.999, 4.9%94s &4.9%0, PER 560

‘h.gﬂ-?r 4-‘?3#1 du'iIHZ‘ "’!lqﬂl| -'h"ilT'ii #.q-”ij ﬂ-‘??ﬂt h-‘i‘?ﬂp P'ER 5?':'

"‘tg?ﬂi 449?91 'ﬁ"?au} 4.?51[ i.?&ig -ﬁ.iﬂb. #-.‘}‘i'l.'.lt 'ﬁqgg"li F'ER 55‘]

G999 5.008s 5.0105 5.017s 5.025s 5.033; 5.0641s 5.050s PER 590

'5-0501- 5-':'7”:'! 5.0-&11 5.091[ ﬁ.?-ﬁﬂg 4.'}53, "'I‘-l-'gﬁﬂt 41'!"5”! P'I'.H -E'Dﬂ

4968y GsP0Bs G.96B5 G.958s G.96Hs G.95Hs SaYbHs Gavbbs PER  ALU

4,968 4.96% H.96%r HeP6Ts 49Tl GsFTZs H.97%s &.¥THs PER 820

429829 44987y Ha993y 54001 H.0119 B.022e 9035 5,050 PER 630

5.06Ts %.086s 54107y Sel30s SelShs SelBIs DeZ13: T7.009: PER &40

TelO36s Ta0BTy TeléBs Te2l%s Tod300s Te3%0s Tet¥0y TL600, PER &350

TaTZ20s TeB23s Te92ls BaDlbs BulDBy Ba195s Be2T7T9s B.358: PER &80

B.634y HBa506s Bu5T5s Heb39%y BuT00s 84757y H.810: 8,859 PER &T0

Ba911s Ba962s 94012y 9:061ls Fu110s 9:158s YeZloe 9a.£52« PER 880

Fa2¥Ts  Fa34Fs TeO8Te Te090r TulB0sr Te233y T332y TH43%9. PER &90

TIE"'?II ?Ibﬁ‘?‘ T.?ﬁﬁ. T.Eﬁ?‘ T.?-&ﬁ.q 5.0531 H-l-137t E;Zl"ll pEH TD':J

Ba.286s 84353, Ba615: B.4T2s B.528: 8.576, B.622s B.885, PER 710

Eti'ﬂ‘ﬁr EITE"*‘ E-Tﬂﬂy 3'31‘11 Egaﬁﬁ-g Bla?ﬂg Btgﬂ!li 3#933I pER TE{J

B.959y Ba9B8&s 9,008y 9403l 90835 Te2Ths Ted50, Tablds PER T30

TaTBEs Te93ls Ba05Ty 6Gelbls H2639 Badbbs BeslTs B.4980s PER 740

T b e e b e e e b b e e B B e
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1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
1
i
1
1

Ba.535,
B804,
Ba93Tw
Taletoba
Ba&TLs
88138
BaG55s
Ga04Ls
Ba439s
BaFTaw
FatiDhy
FaTEZ»
Fe2bBs
11,462
12.753
1dabei]lw
13.8500
13:656
e L Y
l&.84]1 s
15,053
TalbBlGe
Ba.5124
BaTT90
BaFlba

Ba583,
BaB25s
Ba T4y
Tab35
Ba552s
BaB3Ts
Bs968s
D080,
Ba5ZTa
Fa0Z%
Fali G5y
FaTI9
-L
11aThy
12,863
132503
11a310w
13,815
lae 547w
14,873
15,075
TaG45s
Ba559,y
BaBOOw
Ba92Ts

Bab26,
Babbd,
BaPELls
Talb3zy
BaB05s
B+ 858,
BaFa0
FalB8s
BabiObs
FallBhy
Fa503
FaBI5,
GaB5ly
1l.86%s
124965,
liaGade
liaBhbw
13.953,
L4« b00s
liaG02y
15097
BalBLs
BabOle
BaBZ0w
Ba93s

Babbiby
BaB63,
B3T3
TaFBE
Bat51s
BaBTTs
Ba@9Ls
T-670.
BabTh,
Fal35
P:551
FeBET
104152,
12058y
13,059,
132617
12293
1407ty
1ie b8y
14«30
152119
GalBZs
Bat3Ba
ﬂ--ESB.
859504

Bab698
BaBT9
BaFBG»
Bal230
BaBF2w
BaB9S
Fa0020
TeBB3s
BaT3B»
FalGbs
Fa596
FF0Lw
L0 e fdais o
124214
L3slbbw
13,669y
1Z24B6Ty
L&s 177w
L& 692y
14,556
TelB6s
Ba252w
BaTEs
BaB55
BaF62s

BaT28s
BuaBF5w
BaS9%s
BsZ3Bw
BaT2Ts
Ba9l2s
Fallds
E.Dbh-
B.B00w
Gal24Bs
FabbOw
9932
10723
12366
1342280
13.T18»
12380,
14.269%
144 T3k s
14,982
Ta350s
Ba330s
BaTO3s
BaBTls
BaQTZn

Ba 1560
Ba910y
Fe 004 »
Ba336
E&Tﬁgi
Ba92T»
FabIew
BaZlls
Efaﬁﬂi
Fe301»
a8y
Hl-ﬁ?ﬁll
10 GET
124505
133044
13 Th4y
13a2&30
14352
14 771w
15 006
TaBliw
-EI- 3?3!
Be 731w
HeBB6
Hl ?331

BsfBLls
BaPiby
Fallbs
Bab1Fe
BaTEH,
BaF4le
FalU32y
Ba33b,
BaFlba
FadGhs
FaT23y
BaF54%
11233y
122634,
13374y
13.8084
13ttty
logatdis
14807,
15030,
-
5.45&1
BaT56s
BaP00s
Ba993s

PER
PER
FER

FER
PER
PER
PER
PER
PER
PER
PER
PER
PER
PER
PER
FER
PER
PER
PER

PER
PER
PER
PER

T50
Ted
TT0
TEO
TS0
800
alo
820
N
R
850
&0
-
880
890
040
10
520
30
9&0
250
60
370
Fad
990

Figura F1. Masa molar, entalpia especifica y Calor a presion constante para cada uno de los productos de
combustion codificados en FORTRAN (Olikara & Borman, 1975).
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ANEXO G. Diagrama de flujo de la metodologia para el calculo de productos de

combustién, temperatura de llamay velocidad de llama laminar

INICIO

Definicion:

- Composicion de la mezcla,

- Ratio de equivalencia (¢),

- Temperatura de reactantes (298
K),

- Temperatura de llama inicialmente
asumida (T).

Calculo de las caracteristicas del combustible y del aire:
- Fracciones volumétricas de los componentes,

- Subindices (C,, H,,, 0;, Ny.),

-AVM y Cp,

- Entalpias de formacién y a 298 K (Hy ¥ Hzosk ),

n+
- Coeficiente del aire en la ecuacion quimica (— .

. . K
Calculo de la entalpia de los reactantes en —}1:
mo

(Hyiogis 298x + Hy piogas) + (Harre 2085 + Hr aure)
AVMpi55s + AVMgyre

* 1000

Calculo de los coeficientes (r, rr 1,)de la reaccién
quimica simplificada x,5[nC + mH + r0, + r'N, + r"Ar] —»
X Hy +x6CO + xg05 + XgH,0 + x10C05 + X141 N> + x1,AT

Calculo de las constantes de reaccion
C,,C,,C3,C5,Cq,Cq, C1p(ver Anexo 1), empleando la
temperatura de llama inicial asumida o correspondiente a

una nueva iteracion.

Primera estimacion de x;5: Primera estimacion de x;5:

1
X13 = m R
¢+r+r + 7

De las ecuaciones de balance (ver seccién 2.3),
definicion de la ecuacion fox(xg):

Cio*x2 1+Conx?

Uso de método Newton Raphson para determinar la
derivada y el cero de la ecuacion para una iteracion y
calcular xg:

fox

Xntl = Xn — 7
fox

Xn41=Xnt1 * 0.1

abs(x,-x,41) <= 0.000001 123




Calculo de los valores de x4, xg ¥ x;; que se encuentran
en funcién de xg (ecuaciones 39,40y 41)

Calculo de las fracciones molares restantes (x4, x5, X3, Xs,

X7, X9, X19) empleando las ecuaciones 22-28.

Se calculan las derivadas parciales de las fracciones
molares Tyy, Tg, T311, Tsa, Tss, Trs, T711, Tosr Tog, Ti06, T10s
(ver Anexo 2).

Calculo de los elementos pertenecientes al sistema de
ecuaciones no lineal empleando las derivadas parciales de
las fracciones molares (ver Anexo 3)

[4][Ax] = [B]

Az Az Ay
A i
Asz Ay

Aza

Ay Ay

Resolucion del sistema de ecuaciones mediante el método
de eliminacién Gaussiana, determinando los valores de
Axy, ,Axg, Axyy

Calculo de los valores mejorados:
X4+ Axy
Xg + Axg
xg + Axg
x11 + Axqq

. Ax,
& Q <10
Xg(2)

Sl

Calculo de las fracciones molares restantes x4, x;, x3, x4,

X5, X6, X7, X8, X9, X105 X11, X12, X13-

Calculé de las derivadas parciales de las fracciones
molares Tyy, Tog, T311, Tse. Tss. T7s, T711. Toss Tog, Tro6: Taos
(ver Anexo 2).

Calculo de los elementos pertenecientes al sistema de
ecuaciones no lineal empleando las derivadas parciales
respecto de la temperatura, presion y ratio de equivalencia

Resolucion del sistema de ecuaciones mediante el método
de eliminacion Gaussiana, determinando los valores de las
derivadas parciales:

Respecto de la temperatura & g

Respecto de la presién: ?

Respecto del ratio de equivalencia: =2, ;
aF ¢

NO
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Figura G1. Flujo de la metodologia numérica implementada en el aplicativo desarrollado en MATLAB.
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ANEXO H. Productos de combustion (fracciones molares) obtenidos empleando la

metodologia numérica codificada en el aplicativo desarrollado en MATLAB

En las tablas H1 y H2 presentan los resultados empleando el aplicativo de Xi1H (hidrégeno) y

X20 (oxigeno) a distintos valores de %CO> respectivamente.

Tabla H1: Fracciones molares de X;H (hidrégeno) empleando el aplicativo.

Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 5.72 x 107 3.38 x 10 1.73x 107 7.15x 108 2.12x100 3.64 x 10
0.7 6.24 x 107 3.57 x 107 1.76 x 10°% 6.86 x 107 1.85x 1077 2.69x 10
0.8 3.99x 10% 2.28 x 10°% 1.09 x 10% 4.07 x 10 1.01 x 10 1.27 x 107
0.9 1.71x 10 1.00 x 10 4.88 x 10 1.79 x 10% 4.20 x 10 4,53 x 107

1 4.93x10% 3.10 x 10 1.67 x 10 7.05x 10 1.97 x 10% 2.61x 107
1.1 7.99 x 10 4.89x 10 2.53 x 10 1.02 x 10°% 2.80 x 10% 3.98 x 10
1.2 7.58 x 10 414 x 10 1.85x 10°% 6.18 x 10°% 1.28 x 10°% -
1.3 5.76 x 10 2.84 x 10 1.11x 10 3.02x 10 - -
1.4 3.93x 10 1.76 x 10 5.93x 10 - - -
1.5 2.50 x 1004 1.01 x 10 - - - -
1.6 1.50 x 10°% - - - - -
1.7 8.58 x 10% = = = b -

Tabla H2: Fracciones molares de X,0 (oxigeno) empleando el aplicativo.
Ratio () % CO-
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 1.54 x 10°% 1.05x 10°% 6.47 x 10706 3.40 x 10°% 1.41 x 10°% 3.88 x 107
0.7 6.69 x 10 4.46 x 10 2.68 x 10 1.35x 10% 5.22 x 10 1.28 x 10°%
0.8 1.82 x 10% 1.22 x 10 7.16 x 10% 3.50 x 10 1.28 x 10°% 2.83x 10
0.9 3.17x 10 2.13x 10 1.26 x 104 6.05 x 10 2.11x10% 4,21 x 10

1 2.82 x 10 1.77 x 10 9.38x 10 3.80x 10 8.76 x 10 1.09 x 10
1.1 8.30 x 10 3.37x10% 9.09 x 10 1.34 x 10 7.89 x 108 9.65x 1010
1.2 1.49 x 10°% 4,38 x 10 8.14 x 107 7.67 x 10708 2.35x 10 -
1.3 2.73x 100 6.35 x 107 8.68 x 10 5.17 x 10 - -
1.4 5.23 x 107 9.79 x 10 9.63 x 10%° - - -
1.5 1.02 x 107 1.51x 108 - - - -
1.6 1.93x 1008 - - - - -
1.7 3.57x 10 - - - - -

En las tablas H3 y H4 se presentan los resultados empleando el aplicativo de X3N (nitr6geno)

y X4H> (hidrégeno) a distintos valores de %CO; respectivamente.

126



Tabla H3: Fracciones molares de X3N (nitrdgeno) empleando el aplicativo.

XsN
Ratio (¢) % CO,
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 7.20 x 10°%2 3.51x 10?2 1.41x10%? 4.20x 103 8.01 x 104 7.15x 10°%
0.7 1.52 x 100 7.08 x 101 2.71x 10 7.48 x 1022 1.25x 102 8.98 x 104
0.8 1.50 x 10° 6.99 x 1010 2.58 x 1010 6.69 x 101 1.00 x 101t 5.91x 1013
0.9 7.99 x 10 3.83x 10 1.43 x 10 3.66 x 1020 5.05x 10 2.43 x 1012

1 2.08 x 108 1.03 x 108 4.05x 10 1.08 x 10°%° 1.53 x 1010 6.76 x 1022
1.1 1.78 x 10 6.91 x 10 1.86 x 10 2.88 x 1010 1.91x 10 2.99x 1013
1.2 7.06 x 10°% 2.09 x 10 4.02x 100 411x 10" 1.49 x 101! -
1.3 2.31x 10 5.45 x 10710 7.83x 10! 5.19 x 1012 - -
1.4 6.94 x 10710 1.33x 1010 1.40x 101t - - -
1.5 1.98 x 1010 3.03x 10 - - - -
1.6 5.25x 101 - - - - -
1.7 1.32x 101 - - - - -

Tabla H4: Fracciones molares de X4H> (hidrégeno) empleando el aplicativo.
Xq4H;
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 1.03x 10 7.04 x 10 4.35x 10°% 2.30 x 10 9.63 x 107 2.71x 10
0.7 6.96 x 10 4,59 x 10°% 2.76 x 10 1.40 x 10°% 5.47 x 10 1.37 x 10
0.8 3.20 x 10 2.14 x 10 1.26 x 104 6.20 x 10 2.27 x 10 5.12 x 10
0.9 1.20 x 10°% 8.21 x 10°% 4.92 x 10 2.41x 100 8.48 x 10% 1.71x 10%

1 4.02x 10 3.07 x 10 2.15x 10 1.32x 10% 6.50 x 10 2.14 x 10
1.1 1.21 x 10 1.10 x 10 1.02 x 1092 9.60 x 10 9.24 x 10 9.25 x 10
1.2 2.58 x 102 2.43 x 102 2.29 x 102 2.18 x 102 2.12 x 102 -
1.3 4.25 x 102 4.01 x 102 3.79 x 10 3.62 x 102 - -
14 6.07 x 102 5.74 x 10°%? 5.44 x 10792 - - -
1.5 7.98 x 102 7.55 x 102 - - - -
1.6 9.90 x 102 - - - - -
1.7 1.18 x 10 - - - - -

En las Tabla H5 y H6 se presentan los resultados empleando el aplicativo de XsOH (hidroxido) y X¢CO (monéxido

de carbono) a distintos valores de %CO- respectivamente.

Tabla H5: Fracciones molares de XsOH (hidréxido) empleando el aplicativo.

Xs0H
Ratio () % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 3.47 x 104 2.71x 10 1.98 x 10°% 1.30 x 10°% 7.36 x 10 3.20x 10%
0.7 9.74 x 104 7.49 x 104 5.39 x 10 3.46 x 100 1.87 x 10°% 7.54 x 10
0.8 2.02x 10 1.56 x 100 1.11x 1008 6.96 x 104 3.62 x 10 1.37 x 10%
0.9 3.16 x 109 2.45x 10 1.75x 100 1.09 x 10 5.53 x 10% 1.95x 10
1 3.32x 10 2.50 x 1093 1.70 x 10 9.80 x 104 4.27 x 109 1.12 x 10
11 1.82 x 103 1.08 x 100 5.08 x 10 1.69 x 10 3.32x10% 2.66 x 10
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1.2 7.18 x 1004 3.56 x 104 1.36 x 10 3.50 x 10% 4,73 x 10 -
13 2.80x10% 1.22 x 10 3.89x10% 7.71x 10 - -
14 1.10 x 10% 4.23x 100 1.12x 10 - - -
1.5 4.32x10% 1.45x 10 - - - -
1.6 1.66 x 10%° - - - - -
1.7 6.24 x 10°% - - - - -

Tabla H6: Fracciones molares de XsCO (mondxido de carbono) empleando el aplicativo.

XsCO
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 1.88 x 10% 1.36 x 10°% 8.87 x 10 4.95 x 10 2.16 x 10 6.19 x 107
0.7 1.50 x 10% 1.06 x 10°% 6.73 x 10% 3.58 x 10 1.45x 10% 3.67 x 10
0.8 7.92 x 10 5.60 x 10°% 3.49 x 10 1.80 x 10°% 6.84 x 10% 1.55x 10°%
0.9 3.18x 10 2.33x 10 1.49 x 1008 7.67 x 104 2.80 x 104 5.62 x 10
1 1.05 x 1002 8.73x 10 6.64 x 10 4.38 x 10 2.26 x 10 7.47 x 10
1.1 2.71x 102 2.67 x 102 2.63 x 102 2.60 x 1002 2.55 x 102 2.45x 102
1.2 4.63 x 10702 4,69 x 109 4,72 x 10 4,71 x 109 4.62 x 10% -
1.3 6.24 x 1002 6.36 x 102 6.44 x 10 6.43 x 102 - -
14 7.56 x 1002 7.73x 10 7.84 x 10°%2 - - -
15 8.64 x 102 8.87 x 102 - - - -
1.6 9.57 x 102 - - - - -
1.7 1.04 x 10 - - - - -

En las Tabla H7 y H8 se presentan los resultados empleando el aplicativo de X7NO (6xido de

nitrégeno) y XsO2 (oxigeno) a distintos valores de %CO- respectivamente.

Tabla H7: Fracciones molares de X7NO (dxido de nitrégeno) empleando el aplicativo.

X7NO
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 198x10% | 1.72x10% | 144x10% | 114x10% | 822x10% | 513x 10"
0.7 3.00x10% | 258x10% | 2.14x10% | 167x10% | 1.18x10% | 7.04x 10"
0.8 369x10% | 319x10% | 263x10% | 2.02x10% | 1.40x10% | 8.06x 10%
0.9 358x10% | 3.08x10% | 253x10% | 193x10% | 1.31x10% | 7.29x 10%
1 2.27 x 1003 1.81x 10 1.31x 10 8.29 x 1004 4.11 x 10°% 1.31x10%
11 6.97x10% | 3.89x10% | 164x10% | 454x10% | 6.66x10% | 3.32x 107
12 168x10% | 7.49x10% | 243x10% | 495x10% | 4.66x 107 -
1.3 4.47 x 109 1.69 x 10 4.46 x 10706 6.65 x 1077 - -
1.4 1.27 x 1005 4.16 x 10706 8.77 x 10777 - - -
1.5 3.74 x 1006 1.05 x 109 - - - -
16 110x 10% - - - - -
17 3.22x 107 - - - - -
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Tabla H8: Fracciones molares de XsO, (oxigeno) empleando el aplicativo.

X802
Ratio (¢) % CO,
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 7.79 x 102 7.75x 1092 7.71x 1092 7.65 x 1092 7.57 x 1092 7.45 x 1092
0.7 5.69 x 1002 5.68 x 1002 5.65x 102 5.62 x 1002 5.56 x 1002 5.47 x 1092
0.8 3.68 x 10 3.67 x 1092 3.66 x 102 3.65 x 1092 3.62 x 102 3.57 x 102
0.9 1.86 x 102 1.83 x 102 1.80 x 102 1.78 x 102 1.76 x 102 1.74 x 102

1 5.28 x 10°% 4.36 x 10 3.31x10% 2.19x 109 1.15x 1002 3.87 x 10%
11 5.36 x 10°% 240 x 10 7.03x 10% 1.11x 10 6.74 x 1077 8.25 x 10°%°
1.2 452 x10% 1.43 x 10% 2.82x 10 2.81x 10 8.89 x 100 -
1.3 4.96 x 10°% 1.23 x 10 1.80 x 107 1.13 x 10708 - -
1.4 6.43 x 10°%7 1.29 x 107 1.36 x 1008 - - -
15 9.14 x 108 1.46 x 108 - - - -
1.6 1.33x 10 - - - - -
1.7 1.95x 10 - - - - -

En las tablas H9 y H10 se presentan los resultados empleando el aplicativo de XoH>O (6xido

de dihidrogeno) y X10CO> (dioxido de carbono) a distintos valores de %CO; respectivamente.

Tabla H9: Fracciones molares de XgH20 (6xido de dihidrégeno) empleando el aplicativo.

XoH20
Ratio () % CO-
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.115326 0.114662 0.113831 0.112766 0.111360 0.109430
0.7 0.132867 0.132072 0.131047 0.129704 0.127898 0.125391
0.8 0.149561 0.148749 0.147629 0.146072 0.143890 0.140783
0.9 0.164952 0.164376 0.163388 0.161797 0.159336 0.155639
1 0.177805 0.177776 0.177295 0.176098 0.173788 0.169813
11 0.184378 0.184086 0.182933 0.180689 0.177119 0.171740
1.2 0.183750 0.183378 0.182167 0.179861 0.175979 -
1.3 0.179051 0.179113 0.178284 0.176129 - -
1.4 0.171972 0.172633 0.172265 - - -
15 0.163503 0.164757 - - - -
1.6 0.154255 - - - - -
1.7 0.144631 - - - - -
Tabla H10: Fracciones molares de X1,CO> (di6xido de carbono) empleando el aplicativo.
X1CO;
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.0609329 0.0666953 0.0737978 0.0827701 0.0944636 0.1103400
0.7 0.0702552 0.0768821 0.0850180 0.0952526 0.1085270 0.1264510
0.8 0.0788399 0.0864555 0.0957279 0.1072810 0.1221240 0.1419920
0.9 0.0853707 0.0944042 0.1052570 0.1185110 0.1351460 0.1569700
1 0.0864273 0.0971706 0.1102150 0.1261610 0.1458490 0.1707260
11 0.0772455 0.0871771 0.0990653 0.1137130 0.1325600 0.1579970
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1.2 0.0646443 0.0739881 0.0857279 0.1008600 0.1210120 -
13 0.0546690 0.0638309 0.0757128 0.0915076 - -
14 0.0473575 0.0563965 0.0684774 - - -
1.5 0.0420035 0.0509930 - - - -
1.6 0.0380447 - - - - -
1.7 0.0350631 - - - - -

En las tablas H11 y H12 se presentan los resultados empleando el aplicativo de Xi11N2

(nitr6geno) y X12AR (argon) a distintos valores de %CO; respectivamente.

Tabla H11: Fracciones molares de X1:N (nitrégeno) empleando el aplicativo.

X11N2
Ratio () % CO-
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.734755 0.73039%4 0.724992 0.718133 0.709143 0.696867
0.7 0.727001 0.722127 0.716070 0.708370 0.698271 0.684494
0.8 0.719177 0.713896 0.707300 0.698863 0.687755 0.672584
0.9 0.710972 0.705509 0.698589 0.689604 0.677623 0.661156
1 0.701215 0.695805 0.688907 0.679832 0.667486 0.650126
11 0.687044 0.680698 0.672490 0.661804 0.647798 0.629042
1.2 0.669841 0.662736 0.653856 0.642630 0.628163 -
1.3 0.652714 0.645239 0.636020 0.624471 - -
1.4 0.636275 0.628554 0.619094 - - -
15 0.620586 0.612680 - - - -
1.6 0.605628 - - - - -
1.7 0.591360 - - - - -
Tabla H12: Fracciones molares de X12AR (argén) empleando el aplicativo.
X12AR
Ratio () % CO»
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.00876047 0.00870700 0.00864100 0.00855752 0.00844861 0.00830061
0.7 0.00867361 0.00861312 0.00853839 0.00844388 0.00832072 0.00815386
0.8 0.00858402 0.00851813 0.00843627 0.00833223 0.00819626 0.00801213
0.9 0.00848510 | 0.00841710 0.00833143 0.00822091 0.00807459 0.00787509
1 0.00836058 0.00829340 0.00820835 0.00809745 0.00794801 0.00773969
11 0.00818196 0.00810459 0.00800555 0.00787765 0.00771071 0.00748742
1.2 0.00797350 | 0.00788839 0.00778240 0.00764866 0.00747646 -
1.3 0.00776840 | 0.00767928 0.00756948 0.00743201 - -
1.4 0.00757205 | 0.00748011 0.00736752 - - -
15 0.00738479 0.00729069 - - - -
1.6 0.00720628 - - - - -
1.7 0.00703603 - - - - -
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Figura H2. Productos de combustion (X1 — Xg) determinados por el aplicativo desarrollado en MATLAB para
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ANEXO 1. Productos de combustion (fracciones molares) obtenidos mediante

simulacion en Ansys Chemkin usando el mecanismo San Diego
En latablas 11y 12 se presentan los resultados del X1H (hidrogeno) y X>0 (oxigeno) a distintos

valores de %CO, empleando el mecanismo de San Diego.

Tabla I11: Fracciones molares de X;H (hidrédgeno) empleando el mecanismo de San Diego.

XiH
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 2.80 x 107 2.35x 10 1.88 x 107 1.45x 1077 1.00 x 107 6.10 x 108
0.7 3.83x 10 3.30x 10 2.62 x 107 1.99 x 1008 1.41x 10708 7.09 x 107
0.8 2.75x 10 2.31x 10 1.87 x 10% 1.41x10% 9.71x 10 5.91 x 10
0.9 1.28 x 104 1.07 x 10 8.47 x 10% 6.40 x 10 4.43x 10 257 x 10

1 414 x 10 3.49 x 10 2.83x 10 2.18 x 10 1.54 x 10 9.86 x 10
1.1 7.12x10™ 5.96 x 10 4.75x 10 3.58 x 10 2.57 x10°% 1.59 x 10°%
1.2 6.64 x 10 5.43 x 10°% 421 x10% 3.10 x 10 2.05 x 10 1.22 x 10°%
1.3 5.25 x 104 4.19x10% 3.14 x 10 2.23x 10 1.44 x 10 8.27 x 10
1.4 3.68 x 104 2.82 x 10 2.10 x 104 1.39 x 10 8.26 x 10 4,17 x 10
15 2.42 x 10 1.82 x 10 1.29 x 10 8.61x 10 4.97 x 10 2.45x 10
1.6 1.58 x 10°% 1.19 x 10 8.39 x 10% 5.31x 10 3.08 x 10 1.47 x 10%
1.7 1.04 x 10% 7.90 x 10% 5.29 x 10% 3.42x 10 1.93x 10% 9.10 x 10

Tabla 12: Fracciones molares de X,0 (oxigeno) empleando el mecanismo de San Diego.

X20
Ratio () % CO2
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 9.28 x 10°% 8.17 x 10°% 6.93 x 1006 571 x 10 4.35x 107 3.02 x 10°%
0.7 478 x 10 4.27 x 10% 3.60 x 10% 2.94 x 10°% 2.27 x10°% 1.38 x 10°%
0.8 1.44 x 10" 1.26 x 10°% 1.08 x 10°% 8.76 x 10% 6.64 x 10°% 459 x 10%
0.9 2.69 x 104 2.36 x 10 1.99 x 10 1.61x 10 1.22 x 10 8.13x 10

1 2.52 x 10 2.18 x 10 1.81x 10 1.45x 10 1.05x 10 6.91x 10
11 6.45 x 100 5.19 x 10 3.80x 10 2.51x 100 1.56 x 10°% 7.44 x 1070
1.2 1.02 x 10°% 7.75x 10708 5.29 x 10°% 3.37 x 10 1.81 x 10°% 7.74x 10
1.3 1.95 x 1006 1.45x 1006 9.58 x 107 5.68 x 107 2.85x 1077 1.10 x 10777
1.4 4.15x 107 2.76 x 1077 1.78 x 107 8.91 x 108 3.85x 108 1.18 x 10°%8
15 8.94 x 108 5.72x 10708 3.37x 108 1.77 x 10°%8 7.22x 10 2.22x 10
1.6 2.24 x 108 1.46 x 108 8.98 x 10 4.09x 10% 1.73 x 10 5.26 x 1010
1.7 6.21 x 1079 4,45 x 10 2.27 x10°% 1.18 x 10°%° 4,90 x 1010 1.55 x 1010

En las tablas 13 y 14 se presentan los resultados del XsN (nitrogeno) y XsH> (hidrégeno) a

distintos valores de %CO2 empleando el mecanismo de San Diego.
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Tabla 13: Fracciones molares de X3N (nitrégeno) empleando el mecanismo de San Diego.

XsN
Ratio (¢) % CO,
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 9.60 x 1023 7.36 x 1013 5.27x 103 3.53x 101 2.02x 101 9.48 x 104
0.7 3.82x 101 2.98 x 101 2.12x 10 1.39x 10! 8.05 x 102 3.34x 1022
0.8 5.48 x 10710 4.26 x 1010 3.11x 10?0 2.07 x 100 1.19x 1010 5.56 x 10!
0.9 3.41x 10 2.68 x 10 1.97 x 10°%® 1.34x 10% 8.10 x 100 3.82x 1010

1 8.87 x 10 6.93 x 10 5.10x 10 3.46x 10 2.08 x 10 1.07 x 10%
1.1 4,55 x 10 3.33x 10 2.19x 10 1.28 x 10 6.80 x 1020 2.66 x 1010
1.2 1.04 x 10 7.09 x 10°%0 4.32x 1010 2.41x 1070 1.11x 101 3.83x 10
1.3 2.35x 1010 1.65x 1010 8.88 x 10! 4.46 x 101! 1.72x 10t 4.43 x 1012
1.4 479 x 101 2.38 x 101 1.19x 10t 3.96 x 1012 1.03x 102 155x 10"
1.5 5.39 x 1012 2.49 x 1012 1.02 x 102 3.42x10%3 9.70 x 104 1.62 x 104
1.6 6.30 x 1023 3.02x 103 1.34x 108 4.56 x 104 1.20x 104 2.15x10%°
1.7 1.06 x 1023 5.15x 10 2.04 x 10 7.24x 10 1.96 x 101 3.69 x 10716

Tabla 14: Fracciones molares de X4H; (hidrégeno) empleando el mecanismo de San Diego.
Xq4H;
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 6.14 x 10 5.41 x 107 4.60 x 10°% 3.81x 10 2.91x 10 2.03x 10
0.7 479 x10% 4.29 x 10°% 3.63x 10 2.97 x 10% 2.31x 10 1.41x10%
0.8 2.42 x 10 2.13x 10 1.82 x 104 1.49 x 10 1.13x 10 7.84 x 10
0.9 9.54 x 1004 8.38 x 104 7.08 x 10°% 5.80 x 104 4.44 x 104 2.99 x 10

1 3.53x 10 3.15x 10 2.74x 10 2.31x10% 1.83x 10 1.38x 10
1.1 1.21 x 102 1.11 x 10°% 1.01 x 10°%? 9.08 x 10°% 7.95x 107 6.67 x 100
1.2 2.68 x 102 2.47 x 102 2.26 x 102 2.02 x 102 1.74 x 102 1.49 x 102
1.3 4.54 x 102 4.12 x 102 3.69 x 102 3.28 x 102 2.86 x 1002 2.46 x 1002
14 6.34 x 102 5.83 x 10 5.30 x 10-%2 4,76 x 109 4.10 x 1092 3.47 x 1092
1.5 8.24 x 102 7.60 x 10702 6.85 x 1079 6.10 x 102 5.22 x 102 4.31 x 1002
1.6 9.86 x 102 9.05 x 102 7.94 x 109 7.17 x 102 6.09 x 10792 4.92 x 1002
1.7 1.13x 10 1.01x10™ 9.17 x 102 7.99 x 1002 6.67 x 102 5.35 x 102

En las tablas 15 y 16 se presentan los resultados del XsOH (hidréxido) y XeCO (mondxido de

carbono) a distintos valores de %CO> empleando el mecanismo de San Diego.

Tabla 15: Fracciones molares de XsOH (hidroxido) empleando el mecanismo de San Diego.

Xs0H
Ratio () % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 2.87 x 104 2.63 x 104 2.37 x 10 2.09 x 104 1.74 x 10°% 1.37 x 10°%
0.7 8.81 x 10 8.15 x 10 7.28 x 1004 6.36 x 10°% 5.35x 10 3.93x10%
0.8 1.93 x 103 1.77 x 100 1.60 x 103 1.39x 100 1.16 x 103 9.01 x 10
0.9 3.16 x 109 2.90 x 109 2.59 x 1093 2.25x 10 1.88 x 10 1.44 x 10
1 3.43x 100 3.12x 10 2.78 x 10 2.40x 10 1.96 x 103 1.50 x 10°®
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11 1.74 x 1003 1.53 x 100 1.27 x 10 9.93 x 104 7.46 x 104 4.79 x 109
1.2 6.47 x 10°% 5.50 x 10 4.40 x 10°% 3.38x10% 2.34 x 10% 1.41x 10
13 2.60x10°% 2.19x10% 1.72 x 10 1.27 x 10 8.44 x10% 4.81x10%
14 1.09 x 10% 8.62 x 10°% 6.72 x 10 4.54 x 10°% 2.80x 10% 1.42 x 10
15 458 x 10% 3.57x10% 2.65x 10 1.85x 10% 1.10x 10% 5.59 x 10%
1.6 2.08x10% 1.65 x 10% 1.25x 10% 8.03x 10 4.95x 10°% 2.50 x 10%
1.7 9.96 x 10°% 8.39 x 10°% 5.74 x 10°% 3.99x 10 2.44 x 10 1.23x 100

Tabla 16: Fracciones molares de X¢CO (mondxido de carbono) empleando el mecanismo de San Diego.

XsCO
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 1.06 x 10% 1.02 x 10°% 9.49 x 107 8.68 x 10 7.48 x 107 5.96 x 10
0.7 1.01 x 10°% 9.86 x 10% 9.13x 10 8.29 x 10% 7.27 x 10 4.98 x 10
0.8 5.83 x 10 5.59 x 10 5.24 x 10 4,73 x 10 4,05 x 104 3.22x 10
0.9 2.50 x 109 2.39x 10 2.22x 10 2.02x 10 1.75x 100 1.35x 10
1 9.23x 10 9.03 x 10 8.70 x 10 8.22 x 10 7.43x 10 6.48 x 10
1.1 2.68 x 1002 2.71x 102 2.75 x 1092 2.78 x 102 2.79 x 1092 2.72 x 1002
1.2 4.67 x 102 4.80 x 102 4.93 x 10 5.03 x 102 5.05 x 1092 5.08 x 1092
1.3 6.32 x 1002 6.51 x 1002 6.70 x 1092 6.88 x 102 7.02 x 10792 7.12 x 102
1.4 7.60 x 102 7.91 x 10 8.19 x 102 8.47 x 102 8.67 x 102 8.76 x 102
15 8.63 x 102 8.99 x 10 9.33x 10 9.62 x 102 9.88 x 102 9.88 x 102
1.6 9.35x 102 9.73 x 102 1.01 x 10 1.05x 10 1.06 x 10 1.05x 10
1.7 9.99 x 102 1.02 x 10 1.08 x 10 1.10x 10 1.11x10® 1.09 x 10

En las tablas 17y 18 se presentan los resultados de X7NO (6xido de nitrogeno) y XgO- (0xigeno)

a distintos valores de %CO> empleando el mecanismo de San Diego.

Tabla I7: Fracciones molares de X;NO (6xido de nitrdgeno) empleando el mecanismo de San Diego.

X7NO
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 650x 107 | 568x10% | 4.82x10% | 3.98x10% | 3.13x10% | 2.29x 107
0.7 444x10% | 374x10% | 3.00x10% | 2.30x10% | 1.64x10% | 115x10%
0.8 260x10% | 215x10% | 1.70x10% | 125x10% | 846x10% | 4.92x10%
0.9 126x10% | 1.03x10% | 7.97x10% | 577x10% | 383x10% | 2.12x10%
1 221x10% | 1.80x10% | 138x10% | 881x10% | 567x10% | 319x10%
11 457x10% | 360x10% | 259x10% | 1.71x10% | 1.07x10% | 555x10%
12 820x10% | 636x10% | 457x10% | 3.15x10% | 2.00x10% | 1.08x 107
13 162x10% | 145x10% | 924x10% | 629x10% | 3.79x10% | 1.91x 107
1.4 2.54 x 1077 1.35 x 1097 9.13 x 1008 5.35 x 1008 3.13 x 1008 1.60 x 108
15 451x10% | 324x10% | 228x10% | 151x10% | 9.92x10% | 539x 10
16 169x10% | 129x10% | 968x10%° | 6.84x10%° | 428x10% | 2.38x 10
17 876x10%° | 653x10%° | 495x10%° | 343x10% | 2.16x10% | 1.23x 10
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Tabla 18: Fracciones molares de XsO (oxigeno) empleando el mecanismo de San Diego.

X802
Ratio (¢) % CO,
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 7.90 x 102 7.85 x 102 7.80 x 102 7.72 x 1092 7.62 x 102 7.49 x 1092
0.7 5.86 x 102 5.82 x 109 5.77 x 10 5.71x 10 5.63 x 102 5.52 x 1092
0.8 3.86 x 102 3.83 x 102 3.80x 10 3.75 x 1092 3.70 x 102 3.62 x 1092
0.9 1.99 x 1002 1.98 x 102 1.96 x 102 1.92 x 102 1.88 x 102 1.83 x 1002

1 540 x 10°% 5.22 x 109 4.95x 100 4.65x 100 4.21x10% 3.61x 10
11 4.18x10% 3.66 x 10 2.94 x 100 2.14 x 10% 1.52 x 10 8.61x 10
1.2 3.00x10% 2.48 x 10 1.85x 10 1.32x 10 8.23x 10 4.17 x 10°%
1.3 3.34 x 100 2.76 x 10% 2.04 x 10 1.37 x 10°% 8.01 x 107 3.72 x 107
1.4 4.90 x 10°%7 3.60 x 107 2.58 x 107 1.46 x 107 7.68 x 1098 4.68 x 1098
15 7.81x 1008 5.53 x 108 3.69 x 1098 2.48x 100 1.08 x 108 9.79 x 10%°
1.6 1.59 x 108 1.20 x 108 1.11x 1008 4.25x 10 2.79x 10%° 2.17x 108
1.7 3.61x10% 3.28x 10 1.75x 10 1125 940 6.02 x 10°%° 2.17 x 107

En las tablas 19 y 110 se presentan los resultados de XoH20 (0xido de dihidrogeno) y X10CO-

(diéxido de carbono) a distintos valores de %CO- empleando el mecanismo de San Diego.

Tabla 19: Fracciones molares de XyH,O (6xido de dihidrégeno) empleando el mecanismo de San Diego.

XgH,0
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 0.1155868 0.1148760 0.1140518 0.113156 0.111450 0.109476
0.7 0.1335435 0.1324628 0.1313974 0.130004 0.128016 0.125565
0.8 0.1505465 0.1494558 0.1481203 0.146546 0.143983 0.140759
0.9 0.1662958 0.1651333 0.1633648 0.161667 0.159181 0.155053
1 0.1798467 0.1784918 0.1771013 0.174888 0.172061 0.168150
11 0.1862634 0.1853040 0.1839670 0.182230 0.179744 0.175329
1.2 0.1853021 0.1851820 0.1847539 0.183980 0.181203 0.177583
1.3 0.1811698 0.1821128 0.1819383 0.181726 0.180254 0.177891
1.4 0.1731857 0.1746599 0.1769950 0.178170 0.177726 0.176502
15 0.1652125 0.1681329 0.1706862 0.173736 0.173915 0.173462
1.6 0.1572488 0.1614380 0.1646356 0.167551 0.170377 0.170680
1.7 0.1492091 0.1551960 0.1587315 0.163568 0.166871 0.167671

Tabla 110: Fracciones molares de X10,CO; (dioxido de carbono) empleando el mecanismo de San Diego.

X10CO;
Ratio () % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 0.0605952 0.0663332 0.0733859 0.0822671 0.0940931 0.1100096
0.7 0.0697597 0.0764064 0.0845024 0.0946949 0.1079769 0.1258651
0.8 0.0784888 0.0858593 0.0948999 0.1062378 0.1210943 0.1409933
0.9 0.0854513 0.0936274 0.1037920 0.1164450 0.1327019 0.1548865
1 0.0870054 0.0960667 0.1071388 0.1211650 0.1393898 0.1635769

138



11 0.0768647 0.0858952 0.0970095 0.1109845 0.1291644 0.1542800
1.2 0.0635063 0.0720998 0.0827872 0.0966725 0.1158807 0.1411795
13 0.0526028 0.0611672 0.0721614 0.0860881 0.1049025 0.1302302
14 0.0459159 0.0538382 0.0638734 0.0772290 0.0963060 0.1225961
15 0.0406891 0.0481302 0.0583369 0.0716704 0.0911849 0.1190085
1.6 0.0373277 0.0447532 0.0557530 0.0689855 0.0888855 0.1183183
1.7 0.0350776 0.0431282 0.0531559 0.0676132 0.0887633 0.1197625

En las tablas 111 y 112 se presentan los resultados de X11N2 (nitrégeno) y X12AR (argdn) a
distintos valores de %CO, empleando el mecanismo de San Diego.

Tabla 111: Fracciones molares de X11N2 (nitrégeno) empleando el mecanismo de San Diego.

XuN2
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.735550 0.731061 0.725486 0.718365 0.709406 0.697014
0.7 0.728121 0.723107 0.716749 0.708787 0.698547 0.684539
0.8 0.720662 0.714962 0.707947 0.699035 0.687806 0.672458
0.9 0.712514 0.706292 0.698872 0.689197 0.676795 0.660528
1 0.702123 0.695701 0.687607 0.677661 0.664702 0.647218
1.1 0.686661 0.679732 0.671135 0.660210 0.646237 0.628093
1.2 0.668149 0.660843 0.651745 0.640393 0.626905 0.607937
1.3 0.648924 0.642022 0.633785 0.622618 0.608422 0.588725
14 0.633288 0.626152 0.616438 0.604707 0.590809 0.571229
1.5 0.617308 0.609687 0.601026 0.588962 0.575601 0.556733
1.6 0.603812 0.596249 0.589292 0.576947 0.562657 0.544259
1.7 0.592173 0.586139 0.576806 0.565711 0.552133 0.533750
Tabla 112; Fracciones molares de X12AR (argon) empleando el mecanismo de San Diego.
X12AR
Ratio () % CO-
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.00896225 0.00890755 0.00883959 0.00875300 0.00864367 0.00849272
0.7 0.00887137 0.00881012 0.00873272 0.00863575 0.00851086 0.00834016
0.8 0.00878002 0.00871058 0.00862511 0.00851661 0.00837960 0.00819255
0.9 0.00868074 0.00860486 0.00851422 0.00839642 0.00824530 0.00804680
1 0.00855419 0.00847571 0.00837694 0.00825548 0.00809748 0.00788441
1.1 0.00836425 0.00827983 0.00817510 0.00804217 0.00787212 0.00765088
1.2 0.00813803 0.00804914 0.00793850 0.00780049 0.00763594 0.00740510
1.3 0.00790325 0.00781933 0.00771909 0.00758322 0.00741025 0.00717075
1.4 0.00771213 0.00762544 0.00750727 0.00736468 0.00719528 0.00695716
1.5 0.00751675 0.00742425 0.00731903 0.00717255 0.00700966 0.00678002
1.6 0.00735179 0.00726000 0.00717541 0.00702532 0.00685160 0.00662772
1.7 0.00720948 0.00713629 0.00702290 0.00688805 0.00672290 0.00649930
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Figura I11. Productos de combustion (X1 — X3) determinados por el mecanismo San Diego para mezclas de gas
natural con 0%, 10%, 20%, 30%, 40% y 50% de CO..
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Figura 12. Productos de combustion (X4 — Xg) determinados por el mecanismo San Diego para mezclas de gas
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141




%107

2.5 T T
¢
2 f—
O {  100% Natural gas
15k O  90% Natural gas - 10% CO2
@) : o m} 80% Natural gas - 20% CO2
Zl\ % * 70% Natural gas - 30% CO2
< L o) .y </ 60% Natural gas - 40% CO,
O 50% Natural gas - 50% CO,
* \V4
0.5
g :
0 o | | | @ 2 & & & &
0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7
Equivalence Ratio ®
(@)
0.08 — |
0.06 —
@ ¢  100% Natural gas
O  90% Natural gas - 10% co,
ON O 80% Natural gas - 20% CO2
><w 0.04 — @ % 70% Natural gas - 30% CO,
T/ 60% Natural gas - 40% CO2
50% Natural gas - 50% CO2
0.02 - @
@
0 | | | | it & & & & & & &
N ¥ 4 N4 4 A
0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7
Equivalence Ratio ®@
(b)
02 T | x | T | | x |
8 9 )

<O
O

¥
0.16 — %
gN 3
= g ¢  100% Natural gas %
< 0.14 - O 90% Natural gas - 10% CO,
@ O 80% Natural gas - 20% CO2
0.12 * 70% Natural gas - 30% CO2
@ 7 60% Natural gas - 40% CO,
50% Natural gas - 50% CO2
0.1 | | | [ | T T | | | | |
0.6 0.7 0.8 0.9 1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7

Equivalence Ratio @

(©)

Figura 13. Productos de combustion (X7 — Xg) determinados por el mecanismo San Diego para mezclas de gas

natural con 0%, 10%, 20%, 30%, 40% y 50% de CO..
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Figura 14. Productos de combustion (Xio — X12) determinados por el mecanismo San Diego para mezclas de gas
natural con 0%, 10%, 20%, 30%, 40% y 50% de CO..
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ANEXO J. Productos de combustion (fracciones molares) obtenidos mediante

simulacion en Ansys Chemkin usando el mecanismo Gri-Mech 3.0

En las tablas J1y J2 se presentan los resultados de X1H (hidrégeno) y X>O (oxigeno) a distintos

valores de %CO, empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

Tabla J1: Fracciones molares de XiH (hidrégeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

XiH
Ratio () % CO2
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 2.71 x 1077 2.27 x 1077 1.83x 107 1.38 x 107 9.61 x 1008 5.82x 10708
0.7 3.53 x 1006 2.93 x 1006 2.31 x 1006 1.73x 10 1.19x 10% 6.84 x 10777
0.8 2.62 x 10705 2.17 x 109 1.73 x 10°% 1.28 x 10°% 8.61 x 1076 4.95 x 10706
0.9 1.28 x 10°% 1.07 x 10°% 8.51 x 10 6.44 x 107 4.39 x 100 2.64 x 107

1 4.35x 10 3.69 x 10°% 3.06 x 10°% 2.43 x 10°% 1.82 x 10" 1.23 x 10"
1.1 8.08 x 1004 6.94 x 1004 5.79 x 10°04 4.64 x 10704 3.52 x 10°04 2.46 x 10704
1.2 8.47 x 10°0 6.72 x 109 5.78 x 10°04 4.48 x 10°% 3.30 x 10704 2.18 x 10
1.3 6.72 x 10704 5.55 x 10°04 4.46 x 104 3.34 x 10 2.38 x 10°% 1.52 x 10"
14 4.25x 104 3.22 x 107 2.36 x 10°% 1.45 x 10°% 8.00 x 107 4.05 x 107
15 2.38 x 10°% 1.80 x 10°% 1.30 x 10°% 8.64 x 100 5.01 x 10 2.47 x 1070
1.6 1.64 x 1004 1.23 x 10°% 8.75 x 10°0% 5.51 x 100 3.14 x 10 1.50 x 10%
1.7 1.11 x 1004 8.16 x 10°%° 5.52 x 10°0% 3.48 x 10°° 1.92 x 10% 8.89 x 10706

Tabla J2: Fracciones molares de X-0 (oxigeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.
X0
Ratio () % CO-
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 9.06 x 10 7.96 x 107 6.79 x 10°® 5.53 x 1006 4.23 x 1006 2.92 x 1006
0.7 452 x 109 3.94 x 10 3.31x 10705 2.67 x 10705 2.03 x 1005 1.35x 10%
0.8 1.39 x 1004 1.21 x 10°% 1.02 x 1004 8.21 x 1005 6.14 x 10°0° 4.08 x 1079
0.9 2.69 x 1004 2.35x 107 1.99 x 10°% 1.61 x 10" 1.21 x 10 8.28 x 10

1 2.63x 1004 2.29 x 10704 1.95 x 10" 1.58 x 10" 1.22 x 10" 8.66 x 107°
1.1 7.99 x 1070 6.69 x 1079 5.42 x 1070 4.06 x 107 2.79x 10705 1.74 x 10°%
1.2 1.66 x 10°0° 1.19 x 10% 1.00 x 10% 6.98 x 10706 4.54 x 1006 2.46 x 10706
1.3 3.22 x 1006 2.47 x 10706 1.89 x 10% 1.26 x 10 7.67 x 10777 3.77 x 10777
1.4 5.59 x 107 3.62 x 1077 2.23 x 107 9.82 x 10708 3.50 x 1008 1.08 x 10°%8
15 8.67 x 1008 5.66 x 10708 3.36 x 1008 1.70 x 108 6.83 x 10°0° 1.95x 10
1.6 2.37 x 1008 1.48 x 108 8.49 x 10709 3.92 x 10709 1.48 x 10 3.98 x 1010
1.7 6.72 x 10709 4.10 x 1070 2.11 x 1009 9.66 x 1010 3.50 x 1010 1.22 x 1010

En las tablas J3 y J4 se presentan los resultados de X3N (nitrégeno) y XsH> (hidrogeno) a

distintos valores de %CO2 empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.
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Tabla J3: Fracciones molares de X3N (nitrogeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

XsN
Ratio (¢) % CO,
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 5.35x 1023 4.08x 103 2.92x 1013 1.91x 10" 1.09 x 10 5.03 x 104
0.7 2.15x 101 1.62 x 10! 1.14x 101! 7.35x 1022 4,13 x 10122 1.79 x 102
0.8 3.41x10%° 2.58 x 10710 1.83x 1010 1.17 x 100 6.49 x 10! 2.82x 10
0.9 2.41x 10 1.85x 10°% 1.33x 10% 8.85x 1010 5.01x 1020 2.26 x 10710

1 6.76 x 10" 5.17 x 10 3.77x 10 2.52x 10 1.48 x 10°%° 7.03x 100
1.1 4.82 x 10 3.54 x 10 2.45x 10 1.53 x 10 8.27 x 1010 3.71x 1010
1.2 3.56 x 10 2.59 x 10 1.88 x 10 1.24 x 10 7.40 x 1020 3.80x 100
1.3 4.71x 10 3.55x 10 2.51x10 1.64 x 10°% 9.67 x 10710 4.80 x 1020
1.4 4.62 x 10 3.09 x 10 1.92 x 10°%® 9.16 x 1010 3.06 x 1010 6.69 x 101
1.5 1.73x10% 9.42 x 100 4.42 x 100 1.64 x 1010 4.49 x 10! 7.72 x 1012
1.6 4.81x 1070 2.42 x 100 1.08 x 1010 3.53 x 10 9.24 x 1022 1.56 x 102
1.7 1.28 x 1020 6.52 x 101 2.53 x 10 8.90 x 1022 2.30x 1022 3.71x10%

Tabla J4: Fracciones molares de X4H, (hidrégeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.
Xq4H;
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 6.00 x 10 5.28 x 10 452 x 10°% 3.69 x 10 2.84 x 10 1.97 x 10
0.7 454 x 10°% 3.96 x 10°% 3.33x 10% 2.70 x 10% 2.06 x 10 1.38 x 10%
0.8 2.34 x 10 2.04 x 10 1.73 x 10 1.39 x 10 1.04 x 10 6.96 x 10
0.9 9.53 x 1004 8.36 x 104 7.11x 10 5.82 x 104 4.41 x 10 3.04 x 10

1 3.62x 10 3.23x 10 2.85x 10 2.44 x 10 2.00 x 10 1.53x 10
1.1 1.23 x 10 1.13x10% 1.02 x 1092 9.19 x 10 8.08 x 10 6.72 x 10
1.2 2.68 x 102 2.47 x 102 2.25x 102 2.02 x 102 1.77 x 102 1.48 x 102
1.3 4.49 x 102 4.16 x 102 3.73x 10 3.30 x 102 2.87 x 102 2.45x 102
14 6.31x 10 5.83 x 10 5.31 x 10% 4.74 x 109 4.15 x 1092 3.46 x 1092
15 8.11x 10 7.41 x 102 6.66 x 10°%? 5.91 x 10% 5.09 x 1092 4.17 x 1092
1.6 9.29 x 102 8.48 x 102 7.61 x 1092 6.74 x 102 5.70 x 102 4.66 x 1002
1.7 1.01x 10 9.16 x 102 8.35 x 102 7.26 x 102 6.14 x 102 5.04 x 1002

En las tablas J5 y J6 se presentan los resultados de XsOH (hidréxido) y XsCO (mondxido de

carbono) a distintos valores de %CO2 empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

Tabla J5: Fracciones molares de XsOH (hidroxido) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

Xs0H
Ratio () % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 2.49 x 1004 2.28 x 104 2.05 x 104 1.79 x 10°% 1.50 x 10°% 1.17 x 10
0.7 7.61x 1004 6.95 x 104 6.20 x 1004 5.38 x 10 4.48 x 10 3.42 x 10
0.8 1.71x 1003 1.56 x 100 1.39x 100 1.20x 103 9.91 x 10 7.55 x 10
0.9 2.85x 10 2.61x 10 2.34x 10 2.03x 109 1.68 x 10 1.30 x 108
1 3.17x 10 2.89 x 1093 2.60 x 10 2.26 x 10 1.90 x 108 1.49 x 1002

145



11 1.75x 103 1.56 x 100 1.36 x 10 1.14 x 1003 8.93 x 10% 6.53 x 104
1.2 7.43x10% 6.14 x 10°% 5.45x 100 4.36 x 10°% 3.32x10% 2.24 x 10%
13 2.99x10% 2.55x10% 2.16 x 100 1.68 x 10 1.24 x 10 7.91x 10
14 1.13x 10 8.86 x 10 6.73 x 10°%° 4.25x10% 2.38x 10% 1.22 x 10
15 411x10% 3.25x10% 2.45x 10% 1.70 x 10% 1.01x 10% 5.12 x 10%
1.6 211x10% 1.66 x 10% 1.24 x 10% 7.99 x 10°% 4.81 x 10 2.35x 10
1.7 1.14x 10% 8.90 x 10°% 6.08 x 10% 4.06 x 10°% 2.35x 10 1.11x 100

Tabla J6: Fracciones molares de XsCO (monoxido de carbono) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

XsCO
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 1.03x 10 9.88 x 10% 9.28 x 10 8.39 x 10 7.24 x 10 5.77 x 10
0.7 9.49 x 10% 9.01x 10 8.27 x 10% 7.43x 10 6.40 x 10% 4.85x 10
0.8 5.61 x 104 5.32 x 10 4.94 x 10 4.40 x 104 3.71x 10 2.83x 10
0.9 2.49x 100 2.38 x 10 2.23x 10 2.03x 10 1.73x 108 1.37 x 10
1 9.44 x 10 9.25 x 10 9.02 x 10 8.65 x 10 8.05 x 10 7.11x 10
1.1 2.70 X 1002 2.74 x 102 2.77 x 1092 2.81 x 102 2.82 x 102 2.74 x 102
1.2 4.67 x 102 4.79 x 102 4.92 x 102 5.03 x 102 5.09 x 1092 5.07 x 1092
1.3 6.31 x 102 6.54 x 1002 6.71 x 102 6.89 x 102 7.02 x 10792 7.10 x 102
1.4 7.58 x 102 7.89 x 102 8.19 x 102 8.46 x 102 8.68 x 102 8.73 x 102
15 8.51 x 102 8.83 x 102 9.13 x 10 9.38 x 102 9.65 x 102 9.59 x 102
1.6 8.86 x 102 9.18 x 102 9.48 x 1092 9.93 x 1002 1.00 x 10 9.95 x 1092
1.7 8.83 x 102 9.18 x 102 9.76 x 1092 1.00 x 10 1.02 x 10 1.01x 10®

En las tablas J7 y J8 presentan los valores de X7NO (6xido de nitrogeno) y XsO2 (oxigeno) a

distintos valores de %CO2 empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

Tabla J7: Fracciones molares de X7NO (6xido de nitrégeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

X7NO
Ratio () % CO-
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 2.07 x 10 1.91x 100 1.73 x 100 1.54 x 107 1.31x 107 1.07 x 10
0.7 7.43 x 107 6.65 x 10 5.83 x 10 4.97 x 10 4.07 x 10 3.13x 10
0.8 2.79x 10% 2.39x 10 2.00 x 10% 1.60 x 10°% 1.22 x 10% 8.59 x 10
0.9 8.63x 10 7.26 x 10 5.91x 100 4.60 x 10 3.33x10% 2.19x10%
1 1.39 x 10 1.17 x 10°% 9.55 x 10 7.48 x 10 5.49 x 10 3.67 x 10
1.1 8.89 x 10 7.67 x 10% 6.47 x 10 5.24 x 10 4.05x 10 2.97 x 10%
1.2 6.91x 10 6.22 x 10 5.45x 10 4.68 x 10 3.86 x 10 3.04 x 10
1.3 8.00 x 10% 7.22 x 10 6.35x 10% 5.43 x 10 4.43 x 10 3.34x 10
1.4 7.31x 10 6.16 x 10 4.88 x 10 3.25x 10 1.61x 10% 5.90 x 10
1.5 1.77 x 10% 1.19x10% 7.20 x 100 3.65 x 100 1.79 x 10 5.16 x 1077
1.6 3.73 x 100 2.28 x 10 1.28 x 10°% 7.01 x 107 2.61x 1077 7.68 x 108
1.7 8.04 x 107 4.86 x 107 2.91x 1077 1.34 x 1077 5.34 x 108 1.82 x 108
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Tabla J8: Fracciones molares de XsO2 (oxigeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

X802
Ratio (¢) % CO,
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 7.91x 102 7.86 x 1092 7.80 x 102 7.73 x 1092 7.63 x 1092 7.50 x 1092
0.7 5.86 x 102 5.83 x 1092 5.78 x 102 5.72x 10 5.64 x 1002 5.53 x 1092
0.8 3.87 x 102 3.84 x 1002 3.80 x 1002 3.76 x 102 3.71x 1002 3.63 x 102
0.9 2.00 x 102 1.98 x 102 1.96 x 102 1.92 x 102 1.88 x 102 1.84 x 102

1 5.51x10% 5.35x 10°% 5.13x10% 4.84 x 100 453 x 100 4.14x 10
11 516 x 10°% 4.69 x 10 4.19x 10°% 3.49x10% 2.72 x 10% 2.02 x 10%
1.2 4.95x10% 3.84x10% 3.61x10% 2.81x10% 2.11x10% 1.36 x 10
1.3 5.65 x 10 4,74 x 10 4.10 x 10 3.11x 109 2.21x 100 1.30 x 10°%¢
1.4 6.71 x 10°%7 4.77 x 1097 3.28 x 107 1.63 x 1077 6.69 x 108 3.10x 10
15 7.73x 108 5.64 x 1098 3.81x 10 2.23x 10 1.05x 1008 8.16 x 10%°
1.6 1.81x 100 1.28 x 10 8.53x 100 4.47 x 109 4.08 x 109 7.91x 10
1.7 4.80x 10 4.76 x 10 1.98 x 10 2.65 x 10°%° 3.37x10% 1.36 x 10

En las tablas J9 y J10 se presentan los resultados de XgH>O (6xido de dihidrogeno) y X10CO2

(diéxido de carbono) a distintos valores de %CO. empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

Tabla J9: Fracciones molares de XqH,0 (6xido de dihidrégeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

XgH,0
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 0.11586680 0.1151785 0.1143269 0.113299 0.111932 0.109904
0.7 0.13372070 0.1327844 0.1317051 0.130282 0.128342 0.125738
0.8 0.15080890 0.1497491 0.1483464 0.146686 0.144151 0.141028
0.9 0.16652970 0.1653911 0.1637460 0.161979 0.159401 0.155430
1 0.17977800 0.1785343 0.1771589 0.175015 0.172164 0.167883
11 0.18589020 0.1850284 0.1836759 0.182026 0.179440 0.174904
1.2 0.18504630 0.1852188 0.1845496 0.183586 0.181805 0.177445
1.3 0.18060100 0.1817107 0.1823280 0.181554 0.180744 0.177934
1.4 0.17338520 0.1752517 0.1771159 0.178145 0.178485 0.176494
15 0.16620040 0.1691804 0.1720264 0.174865 0.175161 0.174674
1.6 0.16163180 0.1658176 0.1700906 0.171493 0.173975 0.173892
1.7 0.16016950 0.1647445 0.1668168 0.170721 0.172863 0.172329

Tabla J10: Fracciones molares de X10CO; (diéxido de carbono) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

X10CO;
Ratio () % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%

0.6 0.06041458 0.0661470 0.0732252 0.0821519 0.0938024 0.1096987
0.7 0.06975762 0.0763137 0.0843718 0.0945508 0.1078392 0.1257574
0.8 0.07842390 0.0858316 0.0949343 0.1062649 0.1210447 0.1409517
0.9 0.08546612 0.0936448 0.1037571 0.1163635 0.1327534 0.1546960
1 0.08690735 0.0959293 0.1068576 0.1207257 0.1386472 0.1628459
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11 0.07674558 0.0856558 0.0967872 0.1106849 0.1288778 0.1541285
1.2 0.06351800 0.0720100 0.0829008 0.0967044 0.1152250 0.1412030
13 0.05295358 0.0609260 0.0717865 0.0860094 0.1046529 0.1304420
14 0.04609273 0.0537923 0.0638312 0.0774376 0.0957897 0.1227547
15 0.04097807 0.0487566 0.0590427 0.0726700 0.0920821 0.1202743
1.6 0.03847232 0.0461669 0.0565220 0.0707602 0.0911321 0.1204857
1.7 0.03687705 0.0449424 0.0555179 0.0705082 0.0917438 0.1224990

En las tablas J11 y J12 se presentan los resultados de X11N2 (nitrégeno) y X12AR (argén) a
distintos valores de %CO2 empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

Tabla J11: Fracciones molares de X11N; (nitrogeno) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.

XuN2
Ratio () % CO>
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.735393 0.730894 0.725339 0.718298 0.709133 0.696783
0.7 0.728046 0.722935 0.716608 0.708651 0.698377 0.684453
0.8 0.720619 0.714865 0.707886 0.699007 0.687756 0.672330
0.9 0.712537 0.706288 0.698777 0.689110 0.676730 0.660307
1 0.702185 0.695624 0.687409 0.677333 0.664261 0.646869
1.1 0.686524 0.679453 0.670916 0.659965 0.645996 0.628009
1.2 0.668130 0.660655 0.651752 0.640431 0.626088 0.607906
1.3 0.649429 0.641679 0.633040 0.622450 0.607877 0.588720
14 0.633331 0.625683 0.616209 0.604857 0.589962 0.571391
1.5 0.617863 0.610800 0.602004 0.590294 0.576359 0.557725
1.6 0.606765 0.599334 0.590044 0.579115 0.564917 0.545975
1.7 0.597400 0.590191 0.580788 0.569601 0.555262 0.535806
Tabla J12: Fracciones molares de X12AR (argén) empleando el mecanismo Gri-Mech 3.0.
X12AR
Ratio (¢) % CO;
0% 10% 20% 30% 40% 50%
0.6 0.00896036 0.00890553 0.00883785 0.00875206 0.00864039 0.00848993
0.7 0.00887039 0.00880809 0.00873100 0.00863402 0.00850890 0.00833916
0.8 0.00877952 0.00870949 0.00862445 0.00851630 0.00837893 0.00819103
0.9 0.00868083 0.00860467 0.00851309 0.00839536 0.00824455 0.00804414
1 0.00855445 0.00847445 0.00837434 0.00825154 0.00809218 0.00788007
1.1 0.00836282 0.00827671 0.00817269 0.00803941 0.00786932 0.00764992
1.2 0.00813813 0.00804718 0.00793884 0.00780110 0.00762661 0.00740477
1.3 0.00790986 0.00781567 0.00771053 0.00758151 0.00740410 0.00717075
1.4 0.00771301 0.00762004 0.00750481 0.00736663 0.00718545 0.00695905
15 0.00752374 0.00743795 0.00733101 0.00718873 0.00701890 0.00679194
1.6 0.00738791 0.00729768 0.00718481 0.00705179 0.00687904 0.00664848
1.7 0.00727313 0.00718568 0.00707143 0.00693538 0.00676093 0.00652414
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Figura J1. Productos de combustion (X1 — X3) determinados por el mecanismo Gri-Mech 3.0 para mezclas de gas
natural con 0%, 10%, 20%, 30%, 40% y 50% de CO..
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Figura J2. Productos de combustion (X4 — Xs) determinados por el mecanismo Gri-Mech 3.0 para mezclas de gas
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Figura J3. Productos de combustion (X7 — Xg) determinados por el mecanismo Gri-Mech 3.0 para mezclas de gas
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Figura J4. Productos de combustién (Xi0 — Xi2) determinados por el mecanismo Gri-Mech 3.0 para mezclas de
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152



	6d563050453eec78b3affb83b9ed4c925aae5908c9dcf75644ae7f595a7469f2.pdf
	6d563050453eec78b3affb83b9ed4c925aae5908c9dcf75644ae7f595a7469f2.pdf
	6d563050453eec78b3affb83b9ed4c925aae5908c9dcf75644ae7f595a7469f2.pdf

