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Resumen. En este trabajo se calculan los productos de la combustión de combustibles que contengan 
en su composición química los elementos: C, H, O, N y S. Esta metodología se basa en las ecuaciones 
obtenidas en el balance estequiométrico de átomos. Los resultados obtenidos son para una presión de 
una atmósfera y para la temperatura de flama adiabática del gas natural 2225 K. Sin embargo, dado 
las características de la metodología se puede emplear para calcular los productos de la combustión 
de una gran cantidad de hidrocarburos sujetas a las restricciones establecidas. En el desarrollo de la 
metodología se contemplan dos casos: 1≤Φ (mezcla pobre y estequiométrica) y 1>Φ (mezcla rica). 
En el primer caso se considera que cuando la combustión es completa, los productos de la combustión 
son los siguientes: 22222 ,,,, SONCOOHO y su solución es directa. Sin embargo, cuando la 
combustión es incompleta se considera que se pueden generar doce productos de la combustión: 

222222 ,,,,,,,,,,, SONCOOHONOCOOHHNOH . Con esto se obtienen cuatro ecuaciones de 
conservación de átomos una para cada elemento C, O, H y N, así como también se agrega una 
ecuación 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 químicas se obtiene un 
sistema de cuatro ecuaciones no lineales. El procedimiento de solución empleado fue el Método de 
Newton Rhapson. Este método requiere de valores iniciales de las cuatro incógnitas correspondiente a 

222 ,,, NOCOH , para este fin se consideraron solamente siete productos en la combustión 
incompleta. Adicionalmente, en la metodología se calculan las constantes de equilibrio en función de 
la temperatura. Estos polinomios se obtuvieron empleando el método de los mínimos cuadrados 
ajustando los valores reportados en las tablas de datos termoquímicos JANAF (1985), y el rango 
válido de estos polinomios es de 600 K a 4000 K. 
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INTRODUCCIÓN 
 
En la actualidad existe un gran número de programas computacionales para los cálculos de combustión, 
sin embargo muchos de ellos son tan extensos y difíciles de conseguir, que se ha decidido realizar un 
programa computacional específico que permita calcular los productos de la combustión para calderas 
que queman gas natural y combustóleo. 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 código de equilibrio químico de la NASA, el cual es designado 
como CEC86 (1986) (Chemical Equilibrium Code), otro código más reciente de equilibrio químico 
reportado es el programa computacional STANJAN  desarrollado en la Universidad de Stanford, 
(1986). Sin embargo, la mayoría 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 metodología para ser aplicado al cálculo de los productos de 
la combustión en las calderas. En este caso la composición química del gas natural es: %4.82 =H ;

%2.804 =CH ; %5.02 =CO ; %0.242 =HC ; %5.462 =HC ; %6.063 =HC ; %3.083 =HC ; %4.344 =HC ; %1.0=S 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 relación de equivalencia Φ 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 combustión completa e incompleta 
de la mezcla aire-combustible en condiciones de equilibrio químico. 
Adicionalmente, en la metodología se calculan las constantes de equilibrio en función de la 
temperatura. Estos polinomios se obtuvieron empleando el método de los mínimos cuadrados ajustando 
los valores reportados en las tablas de datos termoquímicos JANAF (1985), y el rango válido de estos 
polinomios es de 600 K a 4000 K. 
 

NOMENCLATURA 
 
a Relación de la cantidad de oxígeno por cantidad de combustible, (kmol/kmol) 

if Función no lineal de las fracciones molares 
Φ Razón de equivalencia de combustible-aire. 

ih Entalpía por mol de los productos i .

pK Constante de equilibrio a presiones parciales. 
m Número de átomos de hidrógeno en la molécula del combustible. 
n Número de átomos de carbono en la molécula del combustible. 
l Número de átomos de oxígeno en la molécula del combustible. 
k Número de átomos de nitrógeno en la molécula del combustible. 
j Número de átomos de azufre en la molécula del combustible. 
P Presión total, Pa 

iP Presiones parciales de los productos i , Pa. 
T Temperatura, K 

j

i
ji

f
A

χ∂
∂

=, Coeficientes de la matriz jacobiana.
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j

i
jiT

χ
χ

∂
∂

=, Derivadas de las fracciones molares. 

1χ Fracción molar de los productos de hidrógeno monoatómico ( )H .

2χ Fracción molar de los productos de oxígeno monoatómico ( )O .

3χ Fracción molar de los productos de nitrógeno monoatómico ( )N .

4χ Fracción molar de los productos de hidrógeno ( )2H .

5χ Fracción molar de los productos de hidroxilo ( )OH .

6χ Fracción molar de los productos de monóxido de carbono ( )CO .

7χ Fracción molar de los productos óxidos de nitrógeno ( )NO  

8χ Fracción molar de oxígeno en los productos ( )2O

9χ Fracción molar de vapor de agua en los productos ( )OH 2

10χ Fracción molar de bióxido de carbono en los productos ( )2CO  

11χ Fracción molar de nitrógeno en los productos ( )2N

12χ Fracción molar de bióxido de azufre en los productos ( )2SO  

13χ Es la cantidad de moles de combustible para formar un mol de productos 
 

DESARROLLO 
 
Aplicando la termodinámica de equilibrio y considerando que el combustible de acuerdo a David R. 
Lide (1990-1991) tiene una composición de 

jklmn SNOHC ,,,, y se mezcla con el aire a una relación de 
equivalencia Φ al reaccionar este sistema se forman los productos a una temperatura T, a una presión 
P en estado de equilibrio. Los números “n” y “m” no deben ser cero; “l” , “k” y “j” pueden ser o no ser 
cero. Y de acuerdo a  Stephen R. Turns, (2000) cuando existe la disociación por la alta temperatura se 
forman hasta 12 productos de la combustión. 
La ecuación de combustión que resulta con estos elementos es la siguiente: 

( )

212211210292876524321

2213 76.324

SONCOOHONOCOOHHNOH

NO

lmjn
SNOHC jklmn

χχχχχχχχχχχχ

χ

+++++++++++

→



















+
Φ

−++
+++++

(1) 
La relación de equivalencia, Φ se usa comúnmente para indicar cuatitativamente si la mezcla 
combustible-aire es rica, pobre o estequiométrica. La razón de equivalencia está definida como: 
 

( )
( )

( )
( )Esteq

Esteq

AF
AF

FA
FA

/
/

/
/

==Φ (2) 

 
De esta definición, se observa que para las mezclas ricas en combustible ΦΦΦΦ>1, y para mezclas pobres 
de combustible, ΦΦΦΦ< 1. Para una mezcla estequiométrica ΦΦΦΦ=1. En muchas aplicaciones de combustión, 
la razón de equivalencia es el factor más importante para la determinación del rendimiento del sistema. 

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

xyz


marce
2454



Otros parámetros frecuentemente usados para definir la estequiometría es el coeficiente de exceso de 
aire, la cual relaciona la razón de equivalencia como: 
 

( ) %1001%
Φ
Φ−=airedeexceso  (3) 

 
Los valores de 1χ hasta 12χ son las fracciones molares de los productos de la combustión. Y el valor de  

13χ representa la cantidad de moles de combustible requerido para obtener un mol de productos de la 
combustión. 
 
Simplificando la ecuación (1) se puede escribir como: 
 

[ ]
212211210292876

5243212213 '
SONCOOHONOCO

OHHNOHNrrOjSmHnC
χχχχχχχ

χχχχχχ
++++++

+++++→++++

(4) 
Donde: 

 02
rlr += ; 076.3

2
' rkr += ;

Φ

−++
= 24

0

lmjn
r

Realizando el balance de átomos para cada elemento del combustible, se tiene: 
 

C: 10613 χχχ +=n (5) 
 H: 954113 22 χχχχχ +++=m (6) 
 O: 121098765213 2222 χχχχχχχχχ +++++++=r (7) 
 N: 117313 2'2 χχχχ ++=r (8) 
 S: 1213 χχ =j (9) 
 
A este sistema se le agrega la condición de que la suma de todas las fracciones molares de los 
productos debe ser igual a un mol, por lo que esto requiere que: 

 1
12

1

=∑
=i

iχ (10) 

Para resolver el sistema de 6 ecuaciones con 13 incógnitas, se necesitan 7 ecuaciones más, los cuales 
son tomados de las reacciones de equilibrio. 
 
Para encontrar las constantes de equilibrio se parte de la reacción química general: 
 

(11)                                                                                                                                                                                                                             
La ecuación que define las constantes de equilibrio en función de las presiones parciales para una 

reacción de combustión dada  es: 

 
(12) 

...... ++⇔++ fFeEbBaA

( ) ( )
( ) ( ) ..//

...//
00

00

etcPPPP
etcPPPPK b

B
a

A

f
F

e
E

p =
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Donde las presiones parciales de los gases de combustión se representan por: 
 

(13) 
Las siete reacciones químicas del gas natural de acuerdo a Olikara, C., and Borman, G. L., (1975) son 
las que se muestran a continuación y aplicando la ecuación (12) se obtienen las constantes de equilibrio 
siguientes: 
 
Reacción        Constantes de equilibrio en función                            

de las presiones parciales                                                           

HH ↔22
1

2
1

4

1
1

χ

χ
=K (14) 

OO ↔22
1

2
1

8

2
2

χ

χ
=K (15) 

NN ↔22
1

2
1

11

3
3

χ

χ
=K (16) 

OHOH ↔+ 22 2
1

2
1

2
1

82
1

4

5
5

χχ

χ
=K (17) 

NONO ↔+ 22 2
1

2
1

2
1

112
1

8

7
7

χχ

χ
=K (18) 

OHOH 222 2
1

↔+
2
1

84

9
9

χχ

χ
=K (19) 

222
1 COOCO =+  

2
1

86

10
10

χχ

χ
=K (20) 

 
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 mínimos 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 función de la temperatura para cada 
producto de combustión tiene la forma:

3
3

2
210log TATATAAK +++= (21) 

Donde: 
T - Es la temperatura absoluta, K 

3210 ,, AAAA - Son los coeficientes constantes del polinomio, los valores de dichos coeficientes para los 
productos de la combustión formados se encuentran en la tabla A.1 en los anexos. 
 
REDUCCION EN EL NÚMERO DE ECUACIONES 
Escribiendo las fracciones molares en función de las constantes de equilibrio en las ecuaciones (5 a 10), 
se obtiene un nuevo sistema de 4 ecuaciones no lineales con 4 incógnitas: 

PP ii χ=
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022 2
1

86101612
1

8492
1

82
1

4542
1

41 =−−+++ χχχχχχχχχ CddCCC (22) 

 02 2
1

861062
1

84982
1

112
1

87652
1

82
1

452
1

82 =++++++ χχχχχχχχχχχ CdCCdCC (23) 

 02 2
1

8610363112
1

112
1

872
1

113 =−−++ χχχχχχχ CddCC (24) 

 
012

1

86107

2
1

84982
1

112
1

87672
1

82
1

4542
1

1132
1

822
1

41

=−+

+++++++++

χχ

χχχχχχχχχχχχ

Cd

CCdCCCC
(25) 

 
Donde: 
 

n
md =1 ; ( )

n
rjd −= 2

2 ;
n
rd '2

3 = ; n
jd =4 ; 25 1 dd += ; 26 2 dd += ; 47 1 dd +=

El sistema de ecuaciones obtenido es un sistema de cuatro ecuaciones no lineales con cuatro incógnitas 
( )11864 ,, χχχχ y lo cual se puede representar como una función: 
 

( ) ;0,,, 11864 =χχχχif 4,3,2,1=j (26) 

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

011
11

8
8

6
6

4
4

≅∆
∂

∂
+∆

∂

∂
+∆

∂

∂
+∆

∂

∂
+ χ

χ
χ

χ
χ

χ
χ

χ
jjjj

j

ffff
f (27) 

 
Donde:             4,3,2,1=j

Representando el sistema de ecuaciones en notación matricial: 
 

[ ]{ } { }BA =∆χ (28) 
 
Donde los términos independientes de la matriz son: 
 

( ) ( )1061954111 22 χχχχχχ +++++−=−= dfB (29)                                                   
( ) ( )10621098765222 22 χχχχχχχχχ +−++++++−=−= dfB (30) 

 ( ) ( )1063117333 2 χχχχχ ++++−=−= dfB (31)          

 ( )1064

11

1
44 1 χχχ +−−=−= ∑

=

dfB
i

i (32) 
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ESTIMACION DE LOS VALORES INICIALES DE LAS FRACCIONES MOLARES 4χ , 6χ ,

8χ y 11χ

Para estimar los valores iniciales se escribe la siguiente ecuación de combustión: 
 

( ) 21221121029286242213 ' SONCOOHOCOHNrrOjSmHnC χχχχχχχχ ++++++→++++ (33) 
 
Realizando el balance de átomos para el carbono ( )C y usando la ecuación  (20): 
 

2
1

810

13
6

1 χ

χ
χ

C

n

+
= (34) 

 
Realizando el balance para el hidrógeno ( )H y usando la ecuación (19): 
 

2
1

89

13
4

1

5.0

χ

χ
χ

C

m

+
= (35) 

 
Realizando los balances para el nitrógeno monoatómico ( )N , azufre ( )S y oxígeno monoatómico ( )O ,
se tiene: 
 

1311 'χχ r= (36) 
 

1312 χχ j= (37) 
 

131210986 2222 χχχχχχ r=++++ (38) 
 
Sustituyendo los valores de 4χ , 6χ , 9χ y 10χ en la ecuación (38), simplificando términos y dividiendo 
entre 13χ , resulta: 

 022
2

1

5.0

1

2

13

8

2
1

89

2
1

89

2
1

810

2
1

810 =−++
+

+
+

+
rj

C

Cm

C

Cnn
χ
χ

χ

χ

χ

χ
(39) 

La cantidad 13χ puede ser estimada con buena precisión de la condición de que la suma de las 
fracciones molares debe ser la unidad. 

 ∑
=

=++
12

8
64 1

i
iχχχ (40) 

Para 1≤Φ una buena estimación de 13χ se puede obtener de una combustión completa: 
 

'2
4

1
13

rrm ++
=χ (41)  
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Para 1>Φ una buena estimación de 13χ se puede obtener de una combustión incompleta: 

 
jrmn +++

=
'

2

1
13χ (42) 

Sustituyendo el valor estimado de 13χ en la ecuación (39) resulta una ecuación con una incógnita ( )8χ .
Después de resolver la ecuación (39), las otras incógnitas pueden ser encontradas directamente por 
sustitución en las ecuaciones (34, 35  y 36). Estas estimaciones iniciales son usadas para iniciar la 
solución del sistema de ecuaciones. 

( ) ( ) ( ) ( )[ ]1
11

1
8

1
6

1
4 ,,, χχχχ (43) 

 
El vector anterior está muy cercano al vector solución: 
 

[ ]*
11

*
8

*
6

*
4 ,,, χχχχ (44) 

 
De las expansiones en series de Taylor, las aproximaciones se pueden escribir como: 
 

( )1*
iii χχχ −=∆ Para    11,8,6,4=i

Despreciando las derivadas de segundo orden y superiores se obtiene un conjunto de ecuaciones 
lineales, donde iχ∆ son las correcciones de la aproximación.  
 
Este conjunto de ecuaciones se puede resolver para hallar 4χ∆ , 6χ∆ , 8χ∆ y 11χ∆ usando el método de 
Eliminación de Gauss con pivoteo. Los valores mejorados son los siguientes: 
 

( ) ( )
iii χχχ ∆+= 12 Para    11,8,6,4=i

En cada iteración se sustituye el vector mejorado para evaluar las derivadas parciales  y las funciones. 
De manera análoga se pueden seguir haciendo correcciones. Este procedimiento iterativo continúa 
hasta que los cambios relativos en cada una de las incógnitas son menores a un valor especificado 
(criterio de convergencia). 
 
TEMPERATURA DE FLAMA ADIÁBÁTICA  
 
Los productos de la combustión se determinan a una presión de una atmósfera y a la temperatura de 
flama adiabática. Por este motivo en primer lugar se determina la temperatura de flama adiabática para 
una combustión completa del metano . 
Consideraciones en la aplicación de la primera ley de la termodinámica en el hogar de la caldera: 
 

1. El volumen de control está fijo al sistema de coordenadas. 
2. Las propiedades del fluido en cada punto dentro del volumen de control no varían con el 

tiempo. 
3. Las propiedades del fluido son uniformes en los flujos de entrada y de salida. 
4. Solamente hay una entrada y una salida del fluido. 
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Fig. 1. Volumen de control para flujo estacionario en el hogar de la caldera. 
 

La primera ley de la termodinámica se puede escribir como: 
 

( )eesssevcvc PPmememWQ υυ −+−=−
.....

(45) 
 
Donde: 

vcQ
.

- Razón de flujo de calor transferido a través de la superficie de control desde los alrededores, 
hacia el volumen de control. 

vcW - Razón del trabajo realizado por el volumen de control, excluyendo el trabajo de flujo. 

sem
.

- Razón de energía que fluye hacia fuera del sistema del volumen de control. 

eem
.

- Razón de energía que fluye hacia adentro del sistema del volumen de control. 

( )eess PPm υυ −
.

- Razón de trabajo neto asociado con las fuerzas de presión. 
 
La primera ley de la termodinámica para un sistema adiabático se representa por: 
 

( ) ( )PTHPTH adprodireact ,, = (46) 

Igualando reactH y
prodH y resolviendo (46) para adT resulta:      KTad 57.2225=

Luego de determinar la temperatura de flama adiabática se procede a calcular los productos de la 
combustión. 
 

Ejemplo de cálculo 1: ( ver diagrama de flujo en anexo C) 
 
Combustible: CH4
Razón de equivalencia Φ : 1.0
Presión total: 1 atm 
Temperatura de los reactantes: 298 K 
Temperatura de flama adiabática: 2225.57 K 
 

0=
dt

dmvc ,
0=

dt
dEvc

Q W

( )ePem υ+
. ( )sPem υ+

.

Salida, sEntrada, e 
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Tabla 1. Resultados de productos de la combustión para Φ= 1.0 
 

RESULTADOS DE LOS PRODUCTOS DE LA 
COMBUSTION QUEMANDO GAS NATURAL A Φ = 1.0 :

X (O2) 0.000000 
X (H2O) 0.110864 
X (CO2) 0.005432 
X (N2) 0.833703 

X (SO2) 0.000000 
X (COMB) 0.050402 

SUMA 1.000401 

Ejemplo de cálculo 2: (solución numérica) 
 
Combustible: CH4
Razón de equivalencia Φ : 1.10
Presión total: 1 atm 
Temperatura de los reactantes: 298 K 
Temperatura de flama adiabática obtenida por iteración: 2195 K 
 

Tabla 2. Resultados de productos de la combustión para Φ= 1.10 
 

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

X (H2) 0.049310 
X (CO) 0.000000 
X (O2) 0.004684 
X (N2) 0.605886 
X (H) 0.025554 
X (O) 0.005436 
X (N) 0.000005 

X (OH) 0.017170 
X (NO) 0.005748 
X (H2O) 0.195495 
X (CO2) 0.083941 
X (SO2) 0.000000 
SUMA 0.993229 

xyz
G. Jarquin López, G. Polupan, J. Hernández Rodríguez

xyz


marce
2461



CONCLUSIONES 
 

1. El desarrollo de las ecuaciones se basa en balances de conservación de átomos y considera que 
el combustible solo contiene en su composición química los elementos: C, H, O, N y S. El aire 
no contiene humedad y solo consta de nitrógeno y oxígeno. Asimismo, para una combustión 
completa ( 1=Φ ) se puede tener en su solución un máximo de cinco productos y para una 
combustión incompleta ( 10.1=Φ ) se puede tener en su solución hasta doce productos.  

2. Los polinomios de las constantes de equilibrio en función de la temperatura se obtuvieron 
empleando el método de mínimos cuadrados. El rango de temperaturas donde son válidos 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 combustión son los que se obtienen para la 
temperatura de flama adiabática. Para calcular estos productos la metodología se divide en dos 
partes: una para  1≤Φ y otra para 1>Φ .

4. La presente metodología se puede emplear para calcular los productos de la combustión a 
diferentes razones de equivalencia Φ de una gran cantidad de hidrocarburos cuyas formulas 
moleculares son conocidas y con las restricciones aquí establecidas. 
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ANEXOS 
 
ANEXO A.  
 
TABLA A.1.  VALORES DE LOS COEFICIENTES DE LOS POLINOMIOS QUE AJUSTAN 
LAS CONSTANTES DE EQUILIBRIO 
 

0A 1A 2A 3A

HH ↔22
1 -27.58544 2.590501X10-2 -8.612467X10 -6 9.770319X10 10 

OO ↔22
1 -31.376250 2.952117X10 -2 -9.834905X10 -6 1.116670X10-9 

NN ↔22
1 -62.248050 5.573243X10 -2 -1.858160X10 -5 2.110786X10-9 

OHHO ↔+ 22 2
1

2
1 -4.489091 4.464336X10 -3 -1.493306X10-6 1.694495X10-10 

NOON ↔+ 22 2
1

2
1 -11.799220 1.059272X10 -2 -3.535361X10 -6 4.015936X10-10 

OHOH 222 2
1

↔+ 31.187440 -2.890731X10 -2 9.618787X10 -6 -1.091353X10-9 

222
1

COOCO ↔+ 54.417520 -4.618363X10 -2 1.540657X10 -5 -1.751011X10-9 

ANEXO B. SISTEMA DE ECUACIONES EN NOTACION MATRICIAL 
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B.1. CALCULO DE LOS COEFICIENTES DE LA MATRIZ JACOBIANA 
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Para simplificar la notación, usando las ecuaciones (11) y definiendo: 
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=, para 10,9,7,5,3,2,1=i y para         11,8,6,4=j
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Los coeficientes de la matriz Jacobiana se pueden escribir como: 
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Por lo tanto la ecuación matricial completa es: 
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ANEXO C. PROGRAMA COMPUTACIONAL FORTRAN PARA COMBUSTION COMPLETA. 
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