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Introduccion

Instituto Tecnolégico de Veracruz

* La combustion es la principal fuente de energia en el mundo (85
% a través de combustibles fésiles), pero también es el proceso
que mayores contaminantes produce.

= El butanol es una alternativa prometedora que puede usarse en
motorles de combustion interna en mezclas mas altas que el
etano

= Tiene un creciente interés de investigacion
= Tiene gran diversidad de reacciones quimicas

= No toda la quimica de combustidn esta bien entendida

" Mediciones y simulaciones han arrojado resultados
contradictorios

Intendisciplinanio Renovables,
Mantenimientollnduistiial elinformatica
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Bio-combustible
Figura 1: Ciclo neutro del CO,
Bio-combustible: n-C,HyOH+ 6.50,+ 18.92 N, 4CO, + 5H,0 + 18.92N,
Hidrocarburo fosil:  CgH,g+12.5 0,+ 47 N, 8CO, + 9H,0 + 47N,
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Bio-combustibles —

* Bio-combustibles de
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Son aquellos fabricados a partir de:
v Bioetano: azUcar o almidén

v’ Biodiesel: aceites vegetales
o grasas animales

Son aquellos fabricados a partir de:

v' Biomasa: desechos agricolas o
madereros

(No compiten con la produccion de
alimentos)
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Desarrollo del modelo de combustion ...

Instituto Tecnolégico de Veracruz

Combustion: dinamica de fluidos que reaccionan quimicamente, comprende areas
interdisciplinarias como termodinamica, mecanica de fluidos y cinética quimica. Desarrollo y
validacion de modelos quimicos reducidos con FlameMaster y CHEMKIN II.
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EL DESARROLLO SUSTENTABLE DE M| EXICO.

Instituto Tecnolégico de Veracruz

1.

Para establecer el mecanismo cinético a temperaturas altas, se parte del
mecanismo de San Diego (UCSD mech con 48 especies quimicas y 240
reacciones, validado para C0-C3) y diversos trabajos publicados con
mecanismos detallados (H. Curran y E. Ranzi) de alrededor de 3000
reacciones y cientos de especies.

Después, con analisis de sensibilidad, el tamano del mecanismo detallado
fue reducido al eliminar sistematicamente las especies y reacciones que
tienen muy poca influencia en los fendmenos de combustién (llamas e
ignicion).

Se eliminaron especies quimicas en estado estacionario

El andlisis se hizo en el software libre FlameMaster.

Los resultados son comparados, con diversos experimentos reportados en
la literatura hechos e tubos de choque (STD) con T > 1000 Ky de
propagacion de llamas para diferentes mezclas de aire/combustible.

Intendisciplinanio Renovables,
Mantenimientollnduistiial elinformatica



CIERMMI

2018

L
©

Energias Renovables para
e S u a o S LLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLLL

Instituto Tecnolégico de Veracruz

* Finalmente se agregaron solo 14 reacciones para el 1-
butanol y 6 especies quimicas al mecanismo de la
Universidad de California, San Diego, San Diego mech (240
reacciones y 45 especies)

* Resultando un mecanismo de 254 reacciones y solo 6
especies nuevas que generan tiempos de ignicion a altas
temperaturas y velocidades de llamas comparables a los
reportados por los experimentos.

Intendisciplinanio Renovables,
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CIERMMI

2018

r

] Energias Renovables para
EL DESARROLLO SUSTENTABLE DE MEXICO.

Tabla 1: Mecanismo reducido de combustion del n-butanol y ZIN
sus constantes de reaccion Kj (mol, cm3, s, kcal, K 3

Reaccion I:'Sj

Instituto Tecnoldgico de Veracruz

1 NC,HgOH(+M) & NC3H, + CH,0H(+M) 302E+23  -1.88 85710
2 NC,H{OH+O, ¢> C,H,0H-1+HO, 200E+13  0.00 46800
3 NC,H;OH+HO, ¢> C,H;0H-1+H,0, 6.00E+12 0.00 16000
4 NC,HZOH+O <> C,HgOH-1+OH 145E+05 247 876
556E+10  0.500 -380
5 NC,HzOH+OH > C,HgOH-1+H,0
6 NC,H,OH+H <> C,H,OH-1+H, 179E+05 2,530 3420
7 CHOH-1 <> CH,CHO+C,H, 3.00E+11  0.000 31000
8  C,HgOH-1+0, <> CH,CO+C,Hg+HO, 440E+11 - 0.000 5000
9 CHOH-140, <> C,H,0H-10, 1.00E+12  0.000 0.000
10 C,HgOH-10, <> CO+C,Hg+CH,0+OH 2.50E+11 - 0.000 25000
11 C,HgOH-10, <> C,H,0H-100H-4 4.69E+09  0.000 21950
12 C,H,0H-100H-4+0, <> C,H,0H-100H-40, 4.52B+120.000 0.000
13 C,H,0H-100H-40, <> C,OHKET1-4+OH 1.56E+09  0.000 13650
1.00E+16  0.000 39000

Intendisciplinanio Renovables,
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CIERMMI

| 2018
LN
3er

bl RA
EL DESARROLLO SUSTENTABLE DE MEXICO.

Instituto Tecnoldgico de Veracruz
& 1-butanol, 1.0, 2.0 and 10 atm
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Relacion de equivalencia

Figura 2: Comparacién de las velocidades de llama medidas y calculadas para una mezcla de n-butanol/Aire.
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Tiempo de retardo de ignicion / ms

1-butanol, ¢ = 1.0
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Energias Renovables para
EL DESARROLLO SUSTENTABLE DE MEXICO.

Figura 3: Tiempo de ignicion para mezcla de n-butanol/Aire a diferentes presiones para ¢ = 1.0

Intendisciplinanio Renovables,
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Reactor de inyeccion agitado: 1-butanol, 1 atm, ¢ = 0.5 e oesanROL ST o W
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Figura 4: Concentracion de n-butanol, a 1 atm, en funcion de la temperatura para ¢ = 0.5 en JSR
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Instituto Tecnoldgico de Veracruz

Se describio la importancia de los biocombustibles: Balance neutro del
CO,, produccion y consideraciones de uso.

También se ha mostrado que agregando un conjunto relativamente
pequeno de reacciones y especies al mecanismo quimico reducido de
UC San Diego, es posible modelar la combustiéon del n-butanol. La
metodologia toma en cuenta extensa literatura reciente sobre la
cinética quimica de este bio-combustible.

Para obtener este mecanismo corto y de facil uso, en el presente trabajo
se eliminaron todas aquellas especies quimicas y reacciones de menor
importancia asi como eliminacion de especies en estado estacionario.

Ninguno de los parametros quimicos finales fue esco%ido arbitrariamente
para ajustarse a los datos experimentales; todos ellos fueron tomados
directamente de la literatura.

El mecanismo reducido resultante produce muy buenos resultados al
compararlos contra datos experimentales de propagacion de llamas,
tiempos de ignicion y reactores de inyeccion agitado, para mezclas de n-
butanol/aire.
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