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Resumen. En este trabajo se calculan los productos de la combustion de combustibles que contengan
en su composicion quimica los elementos: C, H, O, N y S. Esta metodologia se basa en las ecuaciones
obtenidas en el balance estequiométrico de atomos. Los resultados obtenidos son para una presion de
una atmosfera y para la temperatura de flama adiabadtica del gas natural 2225 K. Sin embargo, dado
las caracteristicas de la metodologia se puede emplear para calcular los productos de la combustion
de una gran cantidad de hidrocarburos sujetas a las restricciones establecidas. En el desarrollo de la
metodologia se contemplan dos casos: ® <1 (mezcla pobre y estequiométrica) y ® >1 (mezcla rica).
En el primer caso se considera que cuando la combustion es completa, los productos de la combustion
son los siguientes: O,,H,0, CO,, N,, SO, y su solucion es directa. Sin embargo, cuando la

combustion es incompleta se considera que se pueden generar doce productos de la combustion:
H,O, N, H,, OH, CO, NO, 0,, H,0, CO,, N,, SO,. Con esto se obtienen cuatro ecuaciones de

conservacion de atomos una para cada elemento C, O, H y N, asi como también se agrega una
ecuacion adicional que considera que la suma de las fracciones molares de los productos es igual a un
mol. Insertando siete constantes de equilibrio obtenidas de siete reacciones quimicas se obtiene un
sistema de cuatro ecuaciones no lineales. El procedimiento de solucion empleado fue el Método de
Newton Rhapson. Este método requiere de valores iniciales de las cuatro incognitas correspondiente a
H,,CO, O,, N,, para este fin se consideraron solamente siete productos en la combustion

incompleta. Adicionalmente, en la metodologia se calculan las constantes de equilibrio en funcion de
la temperatura. Estos polinomios se obtuvieron empleando el método de los minimos cuadrados
ajustando los valores reportados en las tablas de datos termoquimicos JANAF (1985), y el rango

valido de estos polinomios es de 600 K a 4000 K.
2452


mailto:gjarguin@mexico.com
marce
2452


G. Jarquin L6pez, G. Polupan, J. Hernandez Rodriguez

INTRODUCCION

En la actualidad existe un gran nimero de programas computacionales para los calculos de combustion,
sin embargo muchos de ellos son tan extensos y dificiles de conseguir, que se ha decidido realizar un
programa computacional especifico que permita calcular los productos de la combustion para calderas
que queman gas natural y combustoleo. En la literatura, existen varios programas como son: El
programa computacional de Olikara y Borman (1976), el programa computacional CEC76 (1976)
desarrollado en la NASA, el potente codigo de equilibrio quimico de la NASA, el cual es designado
como CEC86 (1986) (Chemical Equilibrium Code), otro c6édigo més reciente de equilibrio quimico
reportado es el programa computacional STANJAN desarrollado en la Universidad de Stanford,
(1986). Sin embargo, la mayoria de ellos son programas computacionales extensos y solo se manejan
introduciendo datos iniciales para obtener los resultados sin saber los fundamentos y las restricciones
de dichos programas computacionales.

Por estas razones se desarrollo la presente metodologia para ser aplicado al calculo de los productos de
la combustion en las calderas. En este caso la composicion quimica del gas natural es: m, =8.4%;
CH, =80.2%; CO,=05%; C,H,=2.0%; C,H, =4.5% C,H,=06%; C,H,=03%; C,H, =3.4%; §=0.1% estos
datos fueron obtenidos de la planta termoeléctrica Ing. Jorge Luque en el estado de México. En el
desarrollo de las ecuaciones se contempla la relacion de equivalencia @ como variable, esta puede
tomar diferentes valores de acuerdo a las relaciones combustible-aire de la caldera.

Se calculan los contaminantes ( CO. SO2, NO) que se forman en la combustion completa e incompleta
de la mezcla aire-combustible en condiciones de equilibrio quimico.

Adicionalmente, en la metodologia se calculan las constantes de equilibrio en funcion de la
temperatura. Estos polinomios se obtuvieron empleando el método de los minimos cuadrados ajustando

los valores reportados en las tablas de datos termoquimicos JANAF (1985), y el rango valido de estos
polinomios es de 600 K a 4000 K.

NOMENCLATURA

a Relacion de la cantidad de oxigeno por cantidad de combustible, (kmol/kmol)
/. Funcion no lineal de las fracciones molares

® Razon de equivalencia de combustible-aire.
h, Entalpia por mol de los productos i.

K, Constante de equilibrio a presiones parciales.

m Numero de atomos de hidrégeno en la molécula del combustible.
n Numero de atomos de carbono en la molécula del combustible.

[ Numero de atomos de oxigeno en la molécula del combustible.

k Numero de atomos de nitrogeno en la molécula del combustible.
j Numero de atomos de azufre en la molécula del combustible.

P Presion total, Pa

P Presiones parciales de los productos 7, Pa.

r Temperatura, K

o

4, = a—’ Coeficientes de la matriz jacobiana.
X
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oy,
T, =% Derivadas de las fracciones molares.
oy,
%, Fraccion molar de los productos de hidrogeno monoatémico ().

%, Fraccion molar de los productos de oxigeno monoatomico (0).
%5 Fraccion molar de los productos de nitrogeno monoatémico ().
%, Fraccion molar de los productos de hidrogeno (H,).

%5 Fraccion molar de los productos de hidroxilo (0#).

X Fraccion molar de los productos de monoxido de carbono (co).
%, Fraccion molar de los productos 6xidos de nitrogeno (NO)

%5 Fraccion molar de oxigeno en los productos (0,)

%o Fraccion molar de vapor de agua en los productos (#,0)

X0 Fraccion molar de bioxido de carbono en los productos (co,)
%1, Fraccion molar de nitrogeno en los productos (v, )

X1, Fraccion molar de bioxido de azufre en los productos (so,)

713 Esla cantidad de moles de combustible para formar un mol de productos

DESARROLLO

Aplicando la termodinamica de equilibrio y considerando que el combustible de acuerdo a David R.
Lide (1990-1991) tiene una composicion de ¢, u, .0, n,,s, ¥ s¢ mezcla con el aire a una relacion de

equivalencia @ al reaccionar este sistema se forman los productos a una temperatura T, a una presion
P en estado de equilibrio. Los niimeros “n” y “m” no deben ser cero; “I”, “k” y “;” pueden ser o no ser
cero. Y de acuerdo a Stephen R. Turns, (2000) cuando existe la disociacion por la alta temperatura se
forman hasta 12 productos de la combustion.

La ecuacion de combustion que resulta con estos elementos es la siguiente:

oom
ntj+t———

Zi|C +H, +0, + N, +5, +%(G2 +3.76N,) | -

XH+ 0,0+ N+ y,H, + y;OH + 3 CO+ y,NO + 1,0, + ,H,0+ 1,,CO, + N, + 1,50,

(1)
La relacion de equivalencia, @ se usa comunmente para indicar cuatitativamente si la mezcla
combustible-aire es rica, pobre o estequiométrica. La razon de equivalencia esta definida como:
(A F)py _ (F14) 2
(a/F)  (F/4)

Esteq

De esta definicion, se observa que para las mezclas ricas en combustible ®@>1, y para mezclas pobres
de combustible, @< 1. Para una mezcla estequiométrica @=1. En muchas aplicaciones de combustion,
la razén de equivalencia es el factor mas importante para la determinacion del rendimiento del sistema.
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Otros parametros frecuentemente usados para definir la estequiometria es el coeficiente de exceso de
aire, la cual relaciona la razon de equivalencia como:

% exceso de aire = (1;;1)) 100% 3)

Los valores de y, hasta y,,son las fracciones molares de los productos de la combustion. Y el valor de
X5 representa la cantidad de moles de combustible requerido para obtener un mol de productos de la
combustion.

Simplificando la ecuacion (1) se puede escribir como:

;513[nc+mH+jS+r02 +’”'N2] - H+ 0,0+, N+ y,H, + y;OH+
X:CO+ 1, NO+ 1,0, + v, H,0+ ,,CO, + y,|N, + 1,50,

4)
Donde:
k neje -t
r=—+r; r'=—+376r,; = 4 2
2 2 0 ®
Realizando el balance de atomos para cada elemento del combustible, se tiene:
Cnyy =Xs+ Xio (5)
Hempys =00+ 20, % 25+ 276 (6)
O 21y = 1 X5+ X ¥ 0+ 20+ Xo + 2200 + 2202 (7)
N2r'ps =+ 2, H 20 (8)
S:jXis = X ©)

A este sistema se le agrega la condicion de que la suma de todas las fracciones molares de los
productos debe ser igual a un mol, por lo que esto requiere que:

12
>x =1 (10)
i=1

Para resolver el sistema de 6 ecuaciones con 13 incognitas, se necesitan 7 ecuaciones mas, los cuales
son tomados de las reacciones de equilibrio.

Para encontrar las constantes de equilibrio se parte de la reaccion quimica general:

aA+bB+..< eE+ fF +.. (1

La ecuacion que define las constantes de equilibrio en funcion de las presiones parciales para una

reaccion de combustion dada es:

_(B.rPY (B P) etc.. (12)

K= (p,1P) (B, 1 P") ete.
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Donde las presiones parciales de los gases de combustion se representan por:
P=yP
A (13)
Las siete reacciones quimicas del gas natural de acuerdo a Olikara, C., and Borman, G. L., (1975) son
las que se muestran a continuacion y aplicando la ecuacion (12) se obtienen las constantes de equilibrio
siguientes:

Reaccion Constantes de equilibrio en funcion
de las presiones parciales

1

“H, o H K =% (14)

2 !
X2

4

;02 ) K,="% (15)
As?

;N2 ON K, =% (16)
X2

;HZ +;02 < OH K= (17)
Xa2 Xg2

Lo.+ 1w oo K= L as)
Xs2Xn?

1 K, =% 19

H2+502(_>H20 °oT 1 (19)

AaXg?
1 X

Co+-0,=C0, Ky =" (20)

X6 Xs?

Las constantes de equilibrio fueron calculadas en base a las presiones parciales de los gases. Las
constantes de equilibrio se ajustaron por el método de minimos cuadrados tomando datos de JANAF
Thermochemical Tables, (1985) en el rango de 600 K a 4000 K.

Los polinomios que ajustan las constantes de equilibrio en funcidén de la temperatura para cada
producto de combustion tiene la forma:

log K =A, + AT+ AT? + AT’ (21)

Donde:
T - Es la temperatura absoluta, K
4,,4, 4,, 4, - Son los coeficientes constantes del polinomio, los valores de dichos coeficientes para los

productos de la combustion formados se encuentran en la tabla A.1 en los anexos.
REDUCCION EN EL NUMERO DE ECUACIONES

Escribiendo las fracciones molares en funcion de las constantes de equilibrio en las ecuaciones (5 a 10),
se obtiene un nuevo sistema de 4 ecuaciones no lineales con 4 incdgnitas:
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1 1 1 1 1
Coxa2 2, +Cop2x2 +2Co y x52 —d yo —d,Cioxexs2 =0 (22)
1 1 1 1 1 1 1
Coxs2 +Csy2yg2 +ds yo + Coxg2 202 ¥ 20+ Coyy x52 +dCooxe 152 =0 (23)
1 1 1
(24)

1
Coxn2+Coxe2x 2 +2y, —ds g —d;Croxe xs2 =0
1 1 1 11 T 1
Cxa2+Cop2 +Cip2+ v Copap2 +d g Y Coxa 2 Y 1 Y Copuxz2 + 25)

1
+d,Coxexs2 —1=0

. ' _J
;d2:2(]_r); d3_2’:, d4—n’ d5:1+d2; d6:2+d2; d7:1+d4

El sistema de ecuaciones obtenido es un sistema de cuatro ecuaciones no lineales con cuatro incognitas
(24- 76> 75 v 7,,) 10 cual se puede representar como una funcion:

[t 2o 20) =0, j=1,2,3,4 (26)

Para linealizar el sistema de ecuaciones (22 a 25), se realiza una expansion en series de Taylor para
obtener la siguiente expresion generalizada, mas detalles se incluyen en el anexo B:

of. of . of . of .
f +LA14 + Ay, + /, Ay + /, Ay, 20 (27)
0x4 0xe 0xg ox,
Donde: J= 1,2,3,4

Representando el sistema de ecuaciones en notacion matricial:
(4K} ={8} e8)

Donde los términos independientes de la matriz son:

B =-f :_(Zl+2;(4+7(5+2759)+d1(16+7510) (29)

B, =-f, :_()(2 Fxs T Xt X 205t X +27510)_d2(7(6 +7510) (30)

B, =—f, :_(Z3+Z7+2Zn)+d3(l6+llo) (€29)
11

By =—f, =1=-> z.—d,(xs + 1) (32)
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ESTIMACION DE LOS VALORES INICIALES DE LAS FRACCIONES MOLARES y,, %,
Xs Y X

Para estimar los valores iniciales se escribe la siguiente ecuacion de combustion:
Zl3(nc +mH + jS+rO, + ’”'Nz) = 1, + 2 CO+ 1,0, + 1, H, 0+ 1,,CO, + 1 \N, + 1,50, (33)

Realizando el balance de 4tomos para el carbono (C) y usando la ecuacion (20):

n
2= —28 (34)
1+C 152

Realizando el balance para el hidrégeno (H ) y usando la ecuacion (19):

0.5
gy =L (35)

1
1+C 742

Realizando los balances para el nitrogeno monoatémico (N ) , azufre (S) y oxigeno monoatomico (0),
se tiene:

Xu =1 X (36)
X = JXi (37)
Xoe Y205 Y X0 ¥ 2000 201, =2r); (38)

Sustituyendo los valores de y,, ¥4, %o ¥ X, €n la ecuacion (38), simplificando términos y dividiendo

entre y,,, resulta:
1 1

n+2nC, ys2 N 0.5mC, ;(185 N 24

1 +2j-2r=0 (39)
1+Co 152 1+Cyx52 13
La cantidad y,, puede ser estimada con buena precision de la condiciéon de que la suma de las
fracciones molares debe ser la unidad.
12
Z4+Z6+Zli:1 (40)
i=8
Para @ <1 una buena estimacion de y,, se puede obtener de una combustion completa:

1
Xz = — (41)

m
—+r+2r
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Para @ >1 una buena estimacion de y,, se puede obtener de una combustion incompleta:

1
Xy = (42)

m vy
nt+—+tr+jy
2

Sustituyendo el valor estimado de y,; en la ecuacion (39) resulta una ecuacion con una incognita ( e )

Después de resolver la ecuacion (39), las otras incognitas pueden ser encontradas directamente por
sustitucion en las ecuaciones (34, 35 y 36). Estas estimaciones iniciales son usadas para iniciar la
solucion del sistema de ecuaciones.

|_)(41 > X6 aZs(l)aZn(l)J (43)

El vector anterior estd muy cercano al vector solucion:

AT AR AT (44)

De las expansiones en series de Taylor, las aproximaciones se pueden escribir como:
Ay, =z -7V Para i=4,6,8,11

Despreciando las derivadas de segundo orden y superiores se obtiene un conjunto de ecuaciones
lineales, donde Ay, son las correcciones de la aproximacion.

Este conjunto de ecuaciones se puede resolver para hallar Ay, , Ay, Ay, y Ay,, usando el método de
Eliminacion de Gauss con pivoteo. Los valores mejorados son los siguientes:

Zi(Z) = Zi(l) +AZ;’ Para I = 4’ 69 8’11

En cada iteracion se sustituye el vector mejorado para evaluar las derivadas parciales y las funciones.
De manera analoga se pueden seguir haciendo correcciones. Este procedimiento iterativo continua
hasta que los cambios relativos en cada una de las incognitas son menores a un valor especificado
(criterio de convergencia).

TEMPERATURA DE FLAMA ADIABATICA

Los productos de la combustion se determinan a una presion de una atmosfera y a la temperatura de
flama adiabatica. Por este motivo en primer lugar se determina la temperatura de flama adiabatica para
una combustién completa del metano .

Consideraciones en la aplicacion de la primera ley de la termodindmica en el hogar de la caldera:

1. El volumen de control esta fijo al sistema de coordenadas.
Las propiedades del fluido en cada punto dentro del volumen de control no varian con el
tiempo.
Las propiedades del fluido son uniformes en los flujos de entrada y de salida.
4. Solamente hay una entrada y una salida del fluido.
2459
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e+ Po)

g

M(e + PU)‘,

Entrada, e Qalida <

0 /4

Fig. 1. Volumen de control para flujo estacionario en el hogar de la caldera.

La primera ley de la termodindmica se puede escribir como:

0.~ W, =me,—me +m(Pv,-Pv,) (43)

Donde:

Q.. - Razon de flujo de calor transferido a través de la superficie de control desde los alrededores,
hacia el volumen de control.
W, - Razbn del trabajo realizado por el volumen de control, excluyendo el trabajo de flujo.

m e, - Razon de energia que fluye hacia fuera del sistema del volumen de control.

m e, - Razon de energia que fluye hacia adentro del sistema del volumen de control.

m(P.v, — P.v,) - Razon de trabajo neto asociado con las fuerzas de presion.

La primera ley de la termodindmica para un sistema adiabatico se representa por:

d..r.P)=H,,,.P) (46)

react

Igualando #, ., vy #,,, y resolviendo (46) para T, resulta: T, =222557K

react

Luego de determinar la temperatura de flama adiabatica se procede a calcular los productos de la
combustion.

Ejemplo de calculo 1: ( ver diagrama de flujo en anexo C)

Combustible: CHy

Razon de equivalencia @ : 1.0

Presion total: 1 atm

Temperatura de los reactantes: 298 K
Temperatura de flama adiabatica: 2225.57 K
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Tabla 1. Resultados de productos de la combustiéon para &= 1.0

RESULTADOS DE LOS PRODUCTOS DE LA
COMBUSTION QUEMANDO GAS NATURAL A ®=1.0:
X (02) 0.000000
X (H20) 0.110864
X (CO2) 0.005432
X (N2) 0.833703
X (SO2) 0.000000
X (COMB) 0.050402
SUMA 1.000401

Ejemplo de calculo 2: (solucién numérica)

Combustible: CHy

Razon de equivalencia @: 1.10

Presion total: 1 atm

Temperatura de los reactantes: 298 K

Temperatura de flama adiabatica obtenida por iteracion: 2195 K

Tabla 2. Resultados de productos de la combustion para ®=1.10

RESULTADOS DE LOS PRODUCTOS DE LA
COMBUSTION QUEMANDO GAS NATURAL A ®=1.10

X (H2) 0.049310

X (CO) 0.000000

X (02) 0.004634

X (N2) 0.605886

X (H) 0.025554

X (0) 0.005436

X (N) 0.000005

X (OH) 0.017170

X (NO) 0.005748

X (H20) 0.195495

X (CO2) 0.083941

X (SO2) 0.000000

SUMA 0.993229
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CONCLUSIONES

1. El desarrollo de las ecuaciones se basa en balances de conservacion de atomos y considera que
el combustible solo contiene en su composicion quimica los elementos: C, H, O, N y S. El aire
no contiene humedad y solo consta de nitrégeno y oxigeno. Asimismo, para una combustion
completa (® =1) se puede tener en su solucidon un maximo de cinco productos y para una
combustion incompleta (® =1.10) se puede tener en su solucion hasta doce productos.

2. Los polinomios de las constantes de equilibrio en funcion de la temperatura se obtuvieron
empleando el método de minimos cuadrados. El rango de temperaturas donde son validos los
polinomios es de 600 K a 4000 K de acuerdo a los datos tabulados en las tablas JANAF (1986).

3. Las fracciones molares de los productos de la combustion son los que se obtienen para la
temperatura de flama adiabatica. Para calcular estos productos la metodologia se divide en dos
partes: una para @ <1 y otrapara @ >1.

4. La presente metodologia se puede emplear para calcular los productos de la combustion a
diferentes razones de equivalencia @ de una gran cantidad de hidrocarburos cuyas formulas
moleculares son conocidas y con las restricciones aqui establecidas.

BIBLIOGRAFIA

1.

2.

9.

Stephen R. Turns. An Introduction to Combustion. Concepts and Applications. Second Edition. Mc¢
Graw Hill Series in Mechanical Engineering. U.S.A. 2000.

Olikara, C., and Borman, G. L., “A Computer Program for calculating Properties of Equilibrium
Combustion Products with some Applications to Internal Combustion Engines”, SAE PAPER:
750468, 1975.

. Kenneth Kuan-Yun Kuo.Principles of Combustion. WHILEY INTERSCIENCE PUBLICATION.

JOHN WILEY AND SONS. U.S.A. 1986.

. Michael J. Moran and Howard N. Shapiro. Fundamentals of Engineering Thermodynamics. John

Wiley and Sons. U.S.A. 2000.

. Nieves H. Antonio y Dominguez Sanchez F. METODOS NUMERICOS APLICADOS A LA

INGENIERIA. Tercera reimpresion, Compaiia Editorial Continental, S. A. México D.F. 1998.

. John H. Mathews. NUMERICAL METHODS For Mathematics, Science and Engineering. Second

Edition. California State University, Fullerton. Editiorial Prentice Hall, Englewood Cliffs, New
Jersey, U.S.A. 1992.

. W. Keenan Charles, C. Kleinfelter Donald y H. Word Jesse. Quimica General Universitaria. Novena

Reimpresion. Compafiia Editorial Continental, S. A. de C. V. México D. F., 1999.

. M. W. Chase, C. A. Davies, J. R. Downey et al. JANAF Thermochemical Tables. Third Edition.

Publisher by the American Chemical Society and the American Institute of Physics for the Nacional
Bureau of Standards. Dow Chemical U.S.A., Midland, Michigan, 1985.
David R. Lide. CRC Handbook of chemistry and Physics. 71 Edition. 1990-1991.

10. Gene Zirkel and Eli Berlinger. Understanding Fortran 77 and 90. PWS PUBLISHING COMPANY.

Library of Congress Cataloging in publication-Data. Boston, MA. U.S.A. 1994.

11. J. Warnatz, U. Maas, R. W. Dibble. COMBUSTION Physical and Chemical Fundamentals,

Modeling and Simulation, Experiments, Pollutant Formation. Third Edition. Springer-Verlang Berlin
Heidelberg New York. Germany, 2001.

2462


xyz
ENIEF 2003 - XIII Congreso sobre Métodos Numéricos y sus Aplicaciones

xyz


marce
2462


G. Jarquin L6pez, G. Polupan, J. Hernandez Rodriguez

ANEXOS

ANEXO A.

TABLA A.1. VALORES DE LOS COEFICIENTES DE LOS POLINOMIOS QUE AJUSTAN
LAS CONSTANTES DE EQUILIBRIO

Reaccinones
[ 27.58544 | 2.590501X107% | -8.612467X10° | 9.770319X10 "°
2
Ly oo 231.376250 | 2.952117X10~° | -9.834905X10° | 1.116670X10~
WY
[N -62.248050 | 5.573243X10~° | -1.858160X10 > | 2.110786X10~
2
To s ly oop | 4489091 | 4.464336X107 | -1.493306X10° | 1.694495X10™
2% g
Ty v lo oo -11.799220 | 1.059272X10~ | -3.535361X10° | 4.015936X10™"°
27 2 7?
g +lo oo 31.187440 | -2.890731X10~° | 9.618787X10°° | -1.091353X10”
2 2 2 2
co+'o. o co 54.417520 | -4.618363X10~° | 1.540657X107° | -1.751011X10”
2 2 2

ANEXO B. SISTEMA DE ECUACIONES EN NOTACION MATRICIAL

of, o o o, |
Ay, -
0x, O0Xs 0 oxn,
0 0 0 0
1 1 9, f Ay, s
0x, 0Xe 0 oxn —
0 0 0 5)
ot ot i f Az, -7
01, X Oxs X1
of. of. of. of.
: . — : Ay, —f4
_6)54 X Oxs aﬂ(n_
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B.1. CALCULO DE LOS COEFICIENTES DE LA MATRIZ JACOBIANA

ﬁz_O.SCI +2.0+ +2C9;(3%§
0x,

1

1

0.5C,x,2
1

X4

X4?

1
o _05Cx 0.5(2)Cox,  0.5d,C\oxq
1 1 1

2 [l l [l
s Xg? Xg? Xg?

P +Cy 252
0, 7 %
1 1
% _ 0.5C, + 0.5C 7,2 . 05C, 1,2 420+ 0.5Cyx, N 0.5d,Co 16
1 1 1 . 1 1
0xs Xs2 Xs? Xs2 Zs2 22
0
hoy
o,
1
% - 0.5C 1,2 _ 0.5d,Cy 16
1 1
0xs Zs2 P
1
1
SL _ 0.5(111 1.0+ O.SCSIQ(SZ +Cyy
X4 242 7.2
1 1
% _ 0.5C, + 0.5Cx,2 . 05C, 1,2 1104+ 0.5C, 7, + d,0.5C x4
1 1 . 1 1

1

Xs?

0
s Xg? Xg? Xg? Xg?

Para simplificar la notacidn, usando las ecuaciones (11) y definiendo:

oy,
T, =S4 para i =1,2,3,5,7,9,10
oy,
Los resultados de las derivadas son las siguientes:
_05¢,. 0.5C, . 0.5C, .
I, = 11’ Ty = 12’ Ty, = ;’
K42 Xs? VAR
: 05C, 7.2 !
To =70'5C71;(“2 > T, = : 71182 ) Ty, = Cops25 Ty =
Xs? Xin?

2464

of, 1
b= =d, —d,C, 742
OXs

%,

oxn

o,

1
=d; +dC\ 1,2
X

1
of, _0.5C g2

aXll le%
of. 1
— = —d; —d,C\ 52
X

1
of, _05C, 05Cz7

P T T
2 X112 Xn?

2.0

of,
0

=d, +d,C 12

1
o, _05C,  05C,z
o ‘ ‘

Xi? X2
y para j=4,6,811
1 1
7= 0.5Cx52 . _05Cx,2
54~ 1 ? 58 1
X42 Xg?
1
05C, 7, T106 = CIOZSE T, = 0.5C 76
1 1
X2 Xg?
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Los coeficientes de la matriz Jacobiana se pueden escribir como:

5 0
ay =L, 42041, 42, Alz=i=—d1(1+T106)§
x4 xs
of, 9
A13 :5_1:T58+2T98_d1T108 A14=i=
e O
9 : o :
4, = - =T, + T Azzzaz =ds +dgTi>
f 6
of . .
A, =2 o AT 4T, 420+, +d, T Ay == =Ty
818 6/1/11
P 0
A31 = f3 =0 A32 :iz_ds(l‘o-'-Tl%);
0xs s
of. .
A33=_3=T78_d3TlOS; Ay, =_3:T311+T711+2-0
Oxs 1
p 0
A41 =af4 =]114+10+T’54+T94’ A42 :A:d7+d77—106;
X4 X
of. . 9
A43 zjoZS +T58 +T78 +1‘0+T98 +d7T108’ A44 :i:Tm +T711
8

Por lo tanto la ecuacion matricial completa es:

- | At
T, +20+T, +21, _d1(1+E06) Ty + 2155 — T 0 ! _()(1 20+ % +2}(9) +dl(7(6 +/1’10)
AvZ
L, +T, ds +dT, Ly + Ty + Ty +20+ T +d Ty, Ty, _()(2 Tt T2IRt R +27(10)_d2()(6 +7(10)
Ay, -
0 _d3(1-0+206) Ly—dT, L, +T;,,+20 ’ _()(3 +x 2 1)+d3(;(6 +Z10)
T,+10+T,+T, d +dT T+T+T,+1.0+T,+d T, T,,+T |
L 14 54 1 o4 7 %7106 28 ' 758 1478 98 ' “7hios  f311 T A | A/?,’n I_Z‘Xi _d4(7(6 +/1,10)
=
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ANEXO C. PROGRAMA COMPUTACIONAL FORTRAN PARA COMBUSTION COMPLETA.

INICIO

n+'+ﬂ—£
LT
0

O]

_1
r—5+m
1'=E+3.7610

2

_ 1
le_m

—+r+2r

Xs =123 —025mys —ny;s — jxis
Xo =0.5my,;

VAT RRRLY AF:

X = 20

Yo = JiXs

|

Xg> Xos Xio> Xii> Xi2»
Xcouw» SUM

2466


xyz
ENIEF 2003 - XIII Congreso sobre Métodos Numéricos y sus Aplicaciones

xyz


marce
2466




