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RESUMEN

Se presenta un software para el estudio de procesos de combustién industrial, es decir, en procesos de
generacion de calor o electricidad por combustion en calderas, turbinas de gas 0 motores estacionarios
y en hornos con contacto de las llamas (o gases de combustion) con las materias tratadas en el horno y
en aquellos donde no existe contacto; asi como en procesos de gasificacion de carbén o biomasa. El
efecto de la humedad relativa del aire estd incorporado. La composicion de los productos de
combustion (en base himeda y seca), relacion aire/combustible, transferencia de calor, coeficiente de
exceso de aire, temperatura adiabatica de la llama, temperatura de los productos, poderes calorificos,
contenido de carbono, limites de inflamabilidad, factores de emision (CO, y H,0), densidad del
combustible y de los productos, eficiencia de la combustion, anélisis de la posible condensacion del
vapor de agua, ect, pueden ser obtenidos. Los balances de energia, entropia y exergia pueden ser
visualizados. La opcion de obtener una solucion partiendo del conocimiento de la composicién molar
de los productos de la combustion (en base himeda y seca) estd disponible. Permite la solucién de
procesos de combustion completa e incompleta (incluido el caso de tener exceso de aire), con la
opcidn de tener H, en los productos. Para tener una vision mas real del proceso, se permite la solucién
simultanea de las ecuaciones de disociacion quimica de los productos de combustion.

Los diagramas de Grebbel, Kissel y Ostwald pueden ser graficados. El diagrama de Grasmann es
obtenido para los ciclos de turbina de vapor y de gas, obteniéndose la irreversibilidad en cada equipo.
Ademés, el software permite hacer un andlisis de sensibilidad de las principales variables que
intervienen. Finalmente, un resumen con los datos conocidos de partida, asi como los resultados
obtenidos puede ser obtenido, en pantalla o en fichero.
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1. Introduccidn

En el presente trabajo se expone el SPCIE (Steady Combustion Process in Industrial Engineering)
Software. Se trata de un programa capaz de calcular los principales pardmetros que intervienen en los
procesos de combustion en estado estacionario con aplicacién a la ingenieria industrial. El
combustible puede ser sélido, liquido y gaseoso, permitiéndose una mezcla de hasta trece compuestos
hidrocarburos, incluyéndose también N,, CO, CO,, O,, Ar, He, H, H,0 y H,S.

2. Planteamiento del problema y uso del Software

En la version actual de SCPIE Software permite la resolucién de cuatro tipos de problemas:

i) Procesos de Combustion,

i) Procesos de Gasificacion

iii)  Combustiéon + Acoplamiento de turbina de gas,
iv)  Combustion + Acoplamiento de turbina de vapor.

Se va a resolver totalmente el caso de proceso de combustidn, con los datos de entrada mostrados
en lafigura 1.
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Figura 1: ENTRY DATA Proceso de Combustién.
Los casos que se van a resolver son los siguientes:
Problema 1: Combustién completa, con exceso de aire del 15%.

Problema 2: Combustion incompleta, con exceso de aire del 15% y relacion molar CO,/CO=6 y con
presencia de H, en los productos.

Problema 3: Andlisis exergético de un ciclo de combustion con TV.

La mezcla de hidrocarburos en fracciones molares se muestra en la figura 2. En esta figura puede
también observarse el poder calorifico del combustible.

FUEL COMPOSITION Enthalpy of Combustion 25,0 =] °C
Saturation FUEL Lower Heating Higher Heating e
pressure kPa  Molsr ratio % [Z] 100,05 kPa

— 1290.57 kljmol fuel 1441.23
Bas T>Te 57,0000 |3~ CH
47517.72 kJ/kg fuel 53176.79
Gas T>Te 8,0000 5 GCHs |Ethylene - Change ofurits  (imoiakg =
Gas T<Tc 948,445 150000 (5 CiHg
= wobbe ind Combusti ffici
Gas T<Tc 242155 11,0000 =] CiHyp obbe index [ 2 ] ombustion efficiency
= 54814.31 kJjm3 100 % D
_v

Gas T<Tc 4177.04  9,0000 C:Hg |Ethane

Figura 2: Composicion molar del combustible y su poder calorifico.
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% fuel=5.56 Fuel Flammability Limits |
2] 1204 @ Fucl Flammabiliy Limits f,‘ Relative density | 2 |  Absolute density

0% 100% FUEL "API gravity FLEL
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Figura 3: Composicion molar del combustible y su poder calorifico.

La figura 4 muestra la densidad de los productos, el factor de compresibilidad de los productos y del
combustible, la temperatura de rocio, el contenido mésico de carbono del combustible y la relacién
aire/combustible (teorica, real y himeda), asi como la humedad en el aire en kmol agua/kmol fuel.
Cuando se considera la

Density products

E] Compressibility Factor E] Condensation

Relative Absolute =t =2 0.9937 Daw Tempergmre mol/mol fuel e
U 2
0.9660 kafm3  1.1482 PROIMCTS | 0.9965 57.44 oC kgkg fuel
AirfFuel Ratio
Theoretical Actual [ ? ] [MR v]
Dy air Diry air Wer air

15.0416 17.2978 18.0012 kmol airfkmol fuel

16.0738 18.4848 18.9524 kg air/kg fuel Carbon content
Moisture in Air kg Cfka fuel
0. 7034 0.4676 70.7600 %
kmol water fkmol fuel kg water kg fuel :

Figura 4: Otros parametros de salida.

La figura 5 muestra los gases de la combustion en unidades molares y masicas, en base himeda (es
posible obtenerlos en base seca) para el caso de combustion completa.

Molzr comiposition on wet basis |:| Malar composition on dry basis

Combustion Products GAS
mol/mol fuel kgikg fuel Mole%  Mass%
CO; 180000 2.92288 9.2969  14.7017
CO
H:O 3.42344 227567  17.6813 11,4463
N2 13.66384 1412302  70.5730  71.0370
0, 0.47400 0.55965 2.4482 2,8150
S0,
H.5 Emizsion factors [PCl)
H: 0.2210 ka/kwh
coz2
Ar 51,3822 kog/G]
0.1720  kafkwh
He H20
JOTAL  19.35128  19.88122  100.000  100.000 47.7904  ka/GJ

Figura 5: Composicién de los productos de combustién y factores de emision de CO, y H,0.

La figura 6 muestra la temperatura adiabética de la Ilama. En este menu también puede obtenerse el
coeficiente de exceso de aire, asi como la temperatura de los productos, dependiendo de cuales sean
las variables de entrada conocidas.
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Figura 6: Temperatura adiabatica de la llama.

La figura 7 muestra el balance energético del sistema reactivo, mostrandose las entalpias especificas
por mol de combustible de cada especie que interviene en la combustidn, las entalpias de los reactivos
y de los productos. Calculandose, por diferencia de éstas, el intercambio de calor con el entorno.

Heat Transfer Heat LOGT Reactives  -240.332  kJfmal fuel
(2] B 265,360  kJ/mol fuel Products  -505.602 kJjmal fuel
Enthalpy of the reactives Enthalpy of tHhe products
kf /ol K imal fuel K imal Kl imel fuel
0. 0.294 Lora | CO; -315.647 -568, 165
0.292 3.986 co
Hr::) -241.484 -169.870 i H:O(g) -180.463 -617.803
rorat -240.893 -164.814 _ H-0(l)
CHs -74.850 42,665 M2 48.034 656.329
CaHig -125.790 -13.837 O 50. 523 23.948
CaHg 52.280 4,182 50;
C3Hs -103,850 -15,578 H.5
CaHs -84.630 -7.621 H:
Ar
— FUEL e
NO
MNO;
OH
o
M
H
rorat -336.890 -75.518 | TOTAL ereth T

Figura 7: Balance de energia. Calor intercambiado con el exterior.

La figura 8 muestra un balance de entropia al sistema reactivo, donde es obtenido la entropia de cada
especie, y a partir del mismo es posible obtener la entropia generada.
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Entropy of HHhe reaciives Entropy of the products

Jimol K Jimol fuel K Jimol K Jimol fuel K

0, 125.293 455,313 | CO: 223.688 411.639
115.454 1577.539 Co

H':!-;) -0.802 -0.564 AR H:0(g) 224.546 758,721

TOTAL 239,945 2032.288 __ H-O(1)

CHas 4,751 2,714 M2 171.271 2340,219

CaH1g 18,400 2.024 02 200,347 95,202
CaHs 21.102 1.688 50,
CsHs 141.580 21.234 H.5
CaHs 20,119 1.811 H-
Ar
—— FUEL He

NO | | | |

NO, | | | |

OH | | | |

o | | | |

N | | |

H | | | |

TOTAL 205,942 29.471 | ToTAL 825 352 T Eoan

Figura 8: Balance de entropia.

En la figura 9 se observa que al aumentar la temperatura de los productos de combustion, la camara
de combustion se hace més adiabética, disminuyendo la transferencia de calor al exterior. Por otro
lado, para valores del coeficiente de exceso de aire inferiores a 1, la transferencia de calor incrementa
hasta llegar al maximo (combustidn estequiométrica) y posteriormente decae, conforme aumenta el
exceso de aire.

718,310

Heat Transfer

179.577

0.000

0,700 0.770 0,840 0.910 0,980 1.050 1120 1,180 1.260 1.330
Air excess coeffident

Figura 9: Analisis de sensibilidad del flujo de calor.
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Figura 10: Andlisis de sensibilidad de las fracciones molares de los productos.

La figura 10 muestra las fracciones volumétricas de los productos de combustion en funcion del
coeficiente de exceso de aire. La figura 11 muestra la disociacion quimica de los productos de

combustién. Se observa la formacién de NOXx, asi como de CO, Oy N.

CHEMICAL EQUILIBRIUM REACTIONS

©
=2
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Dissociation Dii o
fraction (%) constant
Lz Lz [z
0.00548539 0.000775601  4.31602e+03
0.0944777 0.0017006  0.000147994
0.000352074 0.000121454  0.000304392
0.0579145 0.000274515  9.06275e-05
2.53549e-09 3.46445e-10  2.12995e-11
(a)

)

Absolute Error
& Initial guess

Cuadratic equation

Cuadratic equation
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0,000000
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1,000000 |2
Mewton-Raphsan

Cruadratic equation
Cruadratic equation

Cruadratic equation

1378

1.400



FORMACION Y DOCENCIA

Molar composition on wet basis [] Molar composition on dry basis

Crmr B s ERrT Prodinets Corm e sitiorT

molfmol fuesl kg kg fuel Mole 24 Mass %%
1.73835 2.92012 9.287 7% 14.588
0,00 1700 0.00175753 0.00873314% 0.0038330243
3.4942349% 2. 2F567F 17.68312 11. 94353
13.66339 14, 12255 F0.5678 F1.035<%
0. 49474205 0. 55989 2.99314% 2.8162

0.000FF5501 0.000858742 0.00490057F7F 0. 00431941

0.00012145% 0.0002065163 2.000827F27FF 0.00103593

EedReRRsher N

0.000274515  0.000162059 0.0014178  2.00081514%
3. 496445=-10 1. 7905e-10 1.7823=-02 9.00558=-10

He

TorArL 19, 35209 19.88102 100,001 %% 100,001 %

Figura 11: (a) Disociacion quimica de los productos. (b) Resultados.
El programa permite realizar los balances anteriores a los gases de combustion disociados.

Muolar composition on wet basis |:| Molar composition on dry basis

Combustion Products GAS
mol/mol fuel kg/kyg fuel Mole % Mass %
CO; 1.54286 2.50533 8.0304  13.1129
CO 0.25714 0.26575 1.33584 1.3909
H.O 3.27421 2.17547  17.0419  11.3915
Mo 13.66384  14.12302  71.1186  73.9198
[0} 0.32596 0.02421 16940 0.1267
Incomplete Combustion 50:
Molar Ratio = H25
C04/CO 6,0000 %
H: 0.14923 0.01110 0.7767 0.0581
H2 in the products Ar
Thare iz H2 E]
Water gas shift reaction He
CO+HO = COx+ Ha TOTAL  19.21274  19.10588  100.000  100.000

Figura 12: Composicion molar de | os productos en una combustion incompleta.

El problema 2 se muestra en la figura 12 (solo los productos de combustion), fijando la relacion molar
CO,/CO=6y con presencia de H,, por lo que es necesario complementar el sistema de ecuaciones (del
balance de materia) con la reaccion de equilibrio conocida como "water gas shift reaction". Esta
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composicion, a diferencia de la presentada en la figura 5, depende por tanto, de la temperatura de los
productos de combustion.

Un estudio del Segundo Principio de la Termodindmica, mediante el método de la exergia de Kotas
aplicado a sistemas reactivos es también programado, obteniéndose las irreversibilidades en cada
elemento de la instalacion, asi como la eficiencia exergética de la instalacion. Se presenta a
continuacion (Problema 3) el andlisis de la combustion estequiométrica de n-octano que se quema en
un ciclo de vapor (eficiencia isoentropica del 75%), entrando el aire y el combustible en condiciones
standard, y saliendo los productos a 1 bar y 727°C. El vapor de agua (550°C y 15 bar) es generado
partiendo de liquido subenfriadoa 25°C y 15 bar. El vapor es expansionado hasta la presién de 1 bar.
Todos estos parametros pueden ser modificados por el usuario. Un caso similar a éste puede
analizarse, cambiando la TV por una TG.

La figura 13 muestra el diagrama exergético de la instalacion, asi como las eficiencias térmicas y
exergeéticas.

GRASSMAMN DIAGRAM
Thermal efficency

Adisbaric Flame Ta'?.'lpenarure o FEED FLUID (Instalation)
0 |o,00 - 2120.5 0.3534 % 17832 % [ 2 |
_ Bam % EXHAUST
a5 241501 % PRODUCTS
' 17.7064] % EXHAUST
] STEAM
FUEL 4,2543 % 9,0584 %
100 % USEFUL N f
EXERGY > WORK
29.2728 %
15,9536 %
Adiabatic Heat Transfer Adiabatic Exergy efficiency
Combustion Turbine (Instalation)
Figura 13: Diagrama de Grasmann.
Exergy Analysis Plant ‘ IRREVERSIBILITIES E]
Mass ratio Combustion Chamber
0,034 Mol fuelfkg fuid E] 15346421 KJjmol fuel E]
0.1068 ko fuelka i E] Heat Exchanger
Steam generator 13042828 Kijnol fue E]
Ambient {Exhaust Products)
Useful exergy 1593,3744  kijmol fel
%0198 Kmolfiel [ 2 |
Eergy effidency  29.6263 % E Turbine
Convectional boiler .
effdency .24 % E 2324718 Kjmel fuel E] Fuel Chemical E xerqy E
Turbine Ambient {Exhaust Steam) 5398.5 Kjmol fuel (o= Jag0 -
Specificwork 8719824 Kjmol fuel 44,9201 kjmol fuel [Z]

Phyzical, -AGYT,FPy) Chemical

TOTAL (Exergy Destroyed)
5219.11 kfmol fuel 173,339

Exergy effidency 54,5202 % E
4576,5155  kIfmol fuel

(a) (b)
Figura 14: (a) Irreversibilidades. (b) Exergia quimica del combustible.

La graficacion de las concentraciones volumétricas del CO,, CO y O, (base seca) junto con el
coeficiente de exceso de aire se muestra en la figura 15, se trata del diagrama de Ostwald. En la
practica, los quemadores industriales operan con excesos de aire entre el 5y el 35%, produciéndose
por tanto poco CO (menos de un 2%), pudiéndose considerar la linea de combustién completa en estos
casos. El diagrama de Kissel se emplea cuando hay H; en los productos.
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CO,_(%)

14,5455 & Excess air
: —~ coefficent
s

Fuel Composition:
n-Octane: 100%%

CcCO/CO i
15
2 CO, (%)
& Excess air
—~ coeffident
= Fuel Composition:
n-Octane: 100%%
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Figural5: Diagramas Ostwald y de Kissel.

3. Conclusiones

Se ha presentado en este trabajo un software muy completo, que permite resolver los aspectos
practicos mas relevantes de los procesos de combustion industrial. ElI programa también llega a un
nivel de detalle alto, ya que obtiene las propiedades termodindmicas de todas las especies que
participan en el proceso quimico de la combustion. Podemos obtener mayor acercamiento a la
realidad, permitiendo la disociacion quimica de los productos de la combustién, necesitando para ello
la resolucion de un sistema de ecuaciones no lineal y la aplicacion del método de Newton-Raphson.
Los gréficos de Kissel, Ostwald y Grebbel pueden ser obtenidos, asi como un analisis de sensibilidad
de los principales parametros. Un resumen con todos los calculos realizados se presenta en la Gltima
pestafia, pudiéndose editar, guardar e imprimir.
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