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RESUMEN

Palabras claves:

Emisiones contaminantes,
Inestabilidades de llama,
Velocidad de deflagracion
laminar, Tiempo de retraso
a la ignicion.

La demanda de energia mundial potencia los beneficios ambientales y operacionales del gas natural como alternativa energética,
por su composicion, principalmente metano (CH,), presenta bajas emisiones contaminantes y beneficios en sistemas energéticos y
combustion; de ahi que se busquen mezclas de gas natural con otros combustibles, como hidrégeno (H,), para potenciar aiin mas sus
propiedades. En el presente trabajo se determinaron numérica y experimentalmente algunas propiedades para la mezcla 65 % CH, +
35 % H, a condiciones atmosféricas de la ciudad de Medellin, Colombia, propiedades relacionadas con la estructura, estabilidad de
la llama, y autoignicion. Simulaciones numéricas y mediciones experimentales de la velocidad de deflagracion laminar se realizaron
para dosados entre 0.9 y 1.4. En general la velocidad de deflagracion laminar se ajusta de buena forma a los resultados numéricos, el
valor maximo de la velocidad de deflagracion corresponde a un valor de 51.38 cm/s para un dosado de 1.1. Para un dosado de 0.75 se
presentan inestabilidades de llama. Adicionalmente, se encontrd que el rango optimo de operacion del quemador operando con este
gas limite es en el rango de dosados relativo entre 0.9< ¢<1.4.

ABSTRACT

Keywords:

Contaminant emissions,
Intrinsic instabilities,
Laminar burning velocity,
Ignition delay time.

The world energy demand enhances the environmental and operational benefits of natural gas as an energy alternative, due to its
composition, mainly methane, it presents low contaminant emissions and benefits in energy systems and combustion; hence, mixtures
of natural gas with other fuels, such as hydrogen, are sought to further enhance its properties. In the present work some properties
were determined numerically and experimentally for 65% CH, + 35% H, mixture for atmospheric conditions of Medellin, Colombia,
properties related to the structure, stability of the flame, and autoignition. Numerical simulations and experimental measurements
of laminar burning velocity were performed for equivalence ratios between 0.9 and 1.4. In general, good agreement is observed
for laminar burning velocity and numerical results, the maximum laminar burning velocity value corresponds to 51.38 cm/s for an
equivalence ratio of 1.1. For an equivalence ratio of 0.75 intrinsic instabilities were observed. Furthermore, we found that the optimal
operation range of the burner operating by the limit gas studied is between 0.9< ¢<1.4.

1. Introduccion

atmosfera gracias a la presencia de combustibles como

En los ultimos afos las investigaciones acerca de las
emisiones contaminantes originadas en la operacion de
sistema de combustion y las regulaciones ambientales
han ido incrementandose, lo cual ha motivado el
desarrollo de equipos que operen con combustibles
de fuentes fosiles y con fuentes renovables. Estas
mezclas de combustibles permiten disminuir en gran
medida las emisiones de diéxido de carbono (uno de
los gases responsables del efecto invernadero) a la

el hidrogeno (H,) y gas de sintesis. Las adiciones de H,
aun combustible de origen fosil como el metano (CH,),
aumentan la velocidad de deflagracion laminar debido
a la alta reactividad que tiene el H, y a su vez ayuda
a estabilizar las llamas del metano que en dosados
relativos pobres tienden a ser inestables [3].

Por otro lado, en la industria de los quemadores se
utiliza un gas limite prueba con una composicion
de 65%CH, + 35%H, por medio del cual se realizan
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pruebas de estabilidad de la combustion para validar la
confiabilidad de los equipos. Esta prueba consiste en
llevar hasta una condicion extrema el quemador de tal
manera que se propicie el fenémeno de la retrollama. Si
el quemador es estable bajo estas condiciones entonces
se valida su confiabilidad.

El objetivo de este trabajo es determinar numérica
y experimentalmente la velocidad de deflagracion
laminar (s,), el espesor térmico laminar del frente de
llama, las inestabilidades intrinsecas y el tiempo de
retraso a la ignicion de la premezcla 65%CH, + 35%H,
con aire normal en donde las condiciones ambientales
se muestran en la Tabla 1. La determinacion de estas
propiedades es muy importante, y deben ser tenidas en
cuanta cuando se disefia un quemador industrial. Si el
quemador disefiado presenta un buen comportamiento
en cuanto al proceso de combustion y emisiones
contaminantes, al ser evaluado con este gas limite, el
quemador queda avalado para su produccion.

Tabla 1. Condiciones atmosféricas
Descripcion Valor
Temperatura ambiente 22 +1 °C
Presion ambiente 0.85 atm
Humedad 60 £ 10 %.

2. Modelos teoricos

En esta seccién se presentan los modelos tedricos
utilizados para el célculo de las propiedades de
combustion y fendmenos de estabilidad de las llamas.

2.1 Velocidad de deflagracion laminar

Cuando el régimen de flujo de una premezcla de gases es
laminar, la velocidad de deflagracion laminar se define
como la rapidez con que se transmite la combustion
desde la zona quemada hacia la zona inquemada [4].
En el presente trabajo esta propiedad se determind
numérica y experimentalmente.

Para las simulaciones se utilizo la subrutina Premix
del software Chemkin Pro [5], en la cual se resuelven
las ecuaciones de conservacion de masa, de especies
y de energia para estimar la velocidad de deflagracion
laminar mediante el uso de mecanismos cinéticos
detallados de tal manera que se obtengan resultados
precisos. Los mecanismos reaccionales detallados que
se utilizaron fueron: el Gri Mech 3.0 [6], el cual posee
325 reacciones elementales y 53 especies, mecanismo
que ha sido optimizado para reproducir la cinética
quimica del metano; el mecanismo USC Mech 11 [7]
que tiene 784 reacciones elementales y 111 especies,
utilizado para predecir la cinética quimica de mezclas
combustibles de H,/CO/C1-C4.

Para realizar la simulacién se supone que se tiene

una llama unidimensional, adiabatica y estacionaria.
La malla que corresponde al frente de llama esta
compuesta por un numero maximo de puntos o nodos
que debe tener la malla en la solucion final debe ser
de alrededor de 1000 para que la temperatura de los
productos concuerde con la temperatura de llama
adiabatica. El valor de 1200 se pone en caso de que
los valores de GRAD y CURV entrados sea tan bajo
que la solucion requiera de mas de 1200 puntos para
satisfacer los valores de GRAD y CURYV entrados. Sin
embargo, como se sabe que una solucién con 1000
puntos es lo suficientemente precisa, el programa parara
la simulacién a 1200 puntos y mostrara la solucion
correspondiente a dicho niumero de puntos, a pesar de
que la malla no satisfaga los valores de GRAD y CURV.

2.2 Espesor de llama laminar térmico
Para el calculo del espesor del frente de llama térmico
se us6 de la solucion final del perfil de temperatura
del calculo numérico de S, con la subrutina Premix de
Chemkin mediante la ecuacion 1 [8]:

(Tb - u)

= (dT/dX)max o

Sr

En la ecuacion anterior 0, es el espesor del frente de
llama térmico, T, es la temperatura de llama adiabatica
de la mezcla, T, es la temperatura de entrada de la
premezcla y (dT/dx),,, es el gradiente de temperatura
maximo en el perfil de temperatura.

2.3 Inestabilidades de llama

Las inestabilidades de llama son fenomenos que se
presentan en cualquier llama de premezcla. Los estudios
en llamas de premezcla realizados por Sivashinsky
[9] v Yuan et al. [10] muestran que todas las llamas
tienen asociadas una inestabilidad debida a fendmenos
hidrodinamicos y otras a efectos termo-difusivos. Los
fenémenos hidrodindmicos siempre estdn presentes
debido a que en una reaccion de combustion se generan
gradientes de densidad ocasionando una distorsion en
las corrientes de flujo ocasionadas por la aceleracion
de los gases de combustion. Por otro lado, los
fendmenos termo-difusivos pueden afectar positiva o
negativamente la estabilidad de la llama, este fendmeno
puede atenuar o incrementar las instabilidades de las
llamas dependiendo del numero de Lewis, Le, si es
menor a la unidad hay una gran posibilidad que se
genere una condicion de inestabilidad.

Para determinar si una llama es inestable o no se verifica
que el numero de onda critico (k=2xm/A,) sea menor
que el nimero de onda de la llama asumiendo que A=9,.
El calculo analitico se hizo mediante la ecuacion 2,
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ecuacion 3, y ecuacion 4:

o = .Qost - 'QlDtth - 4Dth672~k4 (2)

N gy J
20 = 1+e &)

o _(1-€)’—In(20y+1+¢)
T 21 —-9)[e+ (1 + £),]

3 1+ 02¢)(e+02¢)Ze(1 — Le)

2(1—&)[e + (1 + £)2,] 4
Ve1in(1 + &)
——27d
X fo r %

En donde ¢ es la tasa de crecimiento de las
inestabilidades, s, es la velocidad de deflagracion
laminar, D, es la difusividad térmica, € es la relacion
entre la densidad de los gases quemados y los gases no
quemados y k es el nimero de onda, Ze es el nimero
de Zeldovich, y Q,, Q,, & son constantes del modelo.
El primer término de la ecuacion 2 proporciona
informacion sobre las inestabilidades hidrodindmicas y
su valor es siempre positivo, mientras que el segundo
término proporciona informacién sobre los efectos
termo-difusivos; y el ultimo es un término de la
relajacion temperatura propuesto por Yuan et al. [10].

2.4 Tiempo de retraso a la ignicion

El tiempo de retraso a la ignicion, es el tiempo en que se
tarda en iniciar la reaccion de una mezcla combustible
mas oxidante, dadas unas determinadas condiciones
de presion y temperatura [11-13]. Su conocimiento es
determinante para evitar la ocurrencia de auto igniciones
previas a la zona de reaccion (caso de turbinas de gas),
o antes de la propagacion de la combustion hacia la
mezcla sin quemar (fendmenos de “knock’ en motores
de combustion interna) [14-15].

El tiempo de retraso a la ignicion se calculd
numéricamente utilizando la subrutina Aurora del
software comercial Chemkin Pro. Esta subrutina
considera un reactor perfectamente agitado, adiabatico,
sin entradas y sin salidas. Se asume que es 0-D y que
la turbulencia es tan fuerte que no existen gradientes
dentro del reactor por lo que los términos difusivos en
las ecuaciones de transporte se hacen cero quedando
solo los términos transitorios y de generacion de energia.

3. Montaje experimental

Los experimentos fueron realizados utilizando el
método del quemador. Los detalles y descripcion
del montaje experimental se muestran en [16]. Los

caudales de CH,, H, y aire son controlados por medio
de rotdmetros calibrados, mientras que el quemador
utilizado minimiza el fendmeno del “strech” de tal
manera que se obtiene una llama como la que se muestra
en la Figura 1, de esta manera es posible estimar s, con
la Ecuacion 5 en donde U es la velocidad de los gases
sin quemar y 0 es el angulo que se muestra en la Figura

s, =UXsend ®)

Sy,

z

ik —

U
Figura 1. Llama de premezcla laminar en un quemador de
contorno curvado.

-

4. Resultados

A continuacion, se presentan los resultados numéricos
y experimentales para la velocidad de deflagracion
laminar y las inestabilidades intrinsecas, estimaciones
numéricas para la temperatura de llama adiabatica y
espesor del frente de llama para la mezcla estudiada de
65%CH4 y 35%H2.

4.1 Temperatura de llama adiabatica

En la Figura 2 se muestran los resultados de la
temperatura de llama adiabatica para la mezcla en
estudio con dos mecanismos reaccionales, el Gri
Mech 3.0 [6] y el USC Mech II [17], junto con las del
metano y el hidrogeno puros. Inicialmente se observa
que no existen diferencias significativas entre los dos
mecanismos y esto es debido a que para este calculo se
realiza un balance de energia en donde s6lo importan
las propiedades termodinamicas con diferencias por
debajo del 0.3%. Por otro lado, se puede apreciar
que al adicionar H2 al CH4 su temperatura de llama
aumenta y esto se debe a que la temperatura de llama
adiabatica del H2 es mayor a la de CH4, sin embargo,
el incremento no es muy significativo ddndose el mayor
en ¢ = 1.5 con el 2.55%.

Este resultado indica que no se presentarian problemas
de operacion con respecto a la resistencia de los
materiales a estas temperaturas y la formacién de NOX
térmico por medio del mecanismo de Zeldovich. Por lo
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tanto, la mezcla en estudio es viable ambientalmente ya
que alcanza temperaturas muy cercanas al caso en que

se utilice metano puro.

3000 0,350%
65 CHA4 - 35 H2 (Gri Mech 3.0) =
= = == 65CH4 - 35 H2 (USC Mech II) -
28001 CH4 (Gri Mech 3.0) - 0,300% g
H2 (Gri Mech 3.0) O
_ 2600 4 S T, Gri Mech 3.0 vs USC Mech T1 (65CH4-35H2) - | () 95005, %
EA/ 2400 A 2
g - 0,200% 2-
= 2200 - S
g - 0,150% S
g 2000 - (5:

=

1800 - F 004 g
Q
(]
1600 A - 0,050% 'g
X

1400 0,000%

0,40 0,50 0,60 0,70 0,80 0,90 1,00 1,10 1,20 1,30 1,40 1,50 1,60

Dosado relativo ()

Figura 2. Temperatura de llama adiabatica vs la relacion de equivalencia. P, = 849 mbar, T, =295 K.

4.2 Velocidad de deflagracion laminar

Se obtuvo numérica y experimentalmente la velocidad
de deflagracion por medio de método del quemador
para la premezcla 65%CH, + 35%H, + Aire para
dosados relativos desde 0.9 hasta 1.5. En el calculo
numérico se tuvo en cuenta las recomendaciones de
Bongers y De Goey [18] porque debido a la cantidad
de hidrogeno en la premezcla se puede generar una alta
difusividad, lo cual puede tener un efecto importante
sobre la estimacion numérica de s,.

En la Figura 3 se observa que los resultados
experimentales tienen un ajuste aceptable con los
resultados numéricos con el Gri Mech 3.0, mientras
que con el USC Mech II se aprecia que el mecanismo
subestima s,. Por lo tanto, para estimar y analizar
numéricamente s; es aconsejable utilizar el mecanismo
Gri Mech 3.0.

Por otro lado, se puede apreciar que la adicion del 35%
H, al CH, tiene un efecto significativo en s, lo cual se
aprecia en la Figura 3 en donde se grafican los resultados
de velocidad de deflagracion laminar del metano
medidos por Cardona [19] a las mismas condiciones del
65%CH,-35%H,. Debido a que el H, tiene una velocidad
de deflagracion laminar mucho mayor que la del CH,,
las adiciones del primer gas al segundo aumenta la
velocidad de deflagracion, pero predomina el efecto del
metano, lo cual tiene coherencia con investigaciones
previas como la realizada por Disarli y Benedetto [20]
en la que se establecen 3 zonas: (1) zona en la que la
combustion es dominada por el metano (0<H,<0.5), (2)
zona de transicion (0.5<H,<0.9) y (3) zona en la que el
hidrégeno domina la combustion inhibiendo al metano.
En las zonas (1) y (3) la velocidad de deflagracion
laminar aumenta linealmente con el aumento del
contenido de H.,.
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Figura 3. Velocidad de deflagracion laminar experimental y numérica vs el dosado relativo. P, = 0.85atm, T; = 295K

4.3 Espesor del frente de llama

En la Figura 4 se muestra el espesor del frente de llama
versus el dosado relativo para la mezcla 65%CH4 +
35%H2. Esta presenta un comportamiento inverso a
la velocidad de deflagracion laminar, donde el valor
minimo del espesor de la llama esta cerca de la region
estequiométrica donde la velocidad de deflagracion
es mayor. Para la mezcla de 65%CH4 + 35%H2 el

espesor de llama térmico es menor al del metano puro,
debido al aumento de la velocidad de deflagracion
por la presencia del alto contenido de hidrogeno en la
premezcla. Estas diferencias oscilan entre un rango de
aproximadamente14% y 33%, en donde las mayores
diferencias se presentan hacia la zona de region rica y
se estrechan cerca de la region estequiométrica.

1,8

1,6 -
1,4

65% CH4 -35% H2

—100% CH4

1,2
1,0
0,8 -
0,6 -

04 -
02 -

Espesor térmico de llama laminar, §T (mm)

0,0 ,
0,6 0,8

1,0 1,2

1,4

Relacion de equivalencia ()
Figura 4. Espesor del frente de llama. P; = 849 mbar, T; =295 K
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4.4 Tiempo de retraso a la ignicion

En la Fi igura 5 se puede apreciar el tiempo de retraso
a la ignicion versus el dosado relativo para tres
presiones diferentes 1, 15 y 30 atm de la mezcla
65%CH, +35%H,. La presi(')n de 15 atm es una presion
representativa de una turbina a gas, mientras que la de
30 atm es representativa de un motor de combustion
interna alternativo. Los resultados muestran que a
mayor presion y dosado relativo, el tiempo de retraso se
disminuye debido a que la energia que se requiere para
encender el combustible es menor las regiones cercanas
a la estequiometria. Adicionalmente, se observa un
comportamiento irregular entre la presion a condicion
atmosférica y a altas presiones, donde mientras el
tiempo de retraso aumenta con el incremento del
dosado relativo a presion atmosférica, en altas presiones
disminuye (efecto contrario), esto se debe a que en
altas presiones existen reacciones intermedias que son
altamente dependientes de la presion, dando lugar a
modificaciones en la cinética quimica de la reaccion.

8

. 7 T=1100 K

=

:g 5 | —— 1 atm
B 4 ——15atm
= ——30 atm
s 3

2]

8 2

< 1

2.

£ 0 ‘ ‘ ‘

fi 0,70 0,90 1,10 1,30 1,50

Dosado relativo, ¢
Figura 5. Tiempo de retraso a la ignicion vs dosado para
diferentes presiones. T; = 1100 K.

4.5 Inestabilidades de llama

En la Figura 6 se observan algunas de las llamas
obtenidas para la mezcla 65%CH, + 35%H,. En
la Figura 6a y Figura 6b se observan llamas con
inestabilidades de llama, mientras que en la Figura
6¢ se observa una llama estable para esta mezcla. La
inestabilidad fue detectada a un dosado relativo de 0.75
por lo que el estudio se centrd en esta condicion.

b.

Figura 6. Estabilidad de llama: a) y b) Imagen de inestabilidades
de llama, c¢) Llama estable.

En el rango de dosados entre 0.4 y 0.8 no se pudo
obtener datos experimentales debido a que la llama
no encendia y en algunos casos (¢ = 0.75) se daba la
presencia de inestabilidades intrinsecas o la llama no
era estacionaria (¢ = 0.75), por lo que solo se obtuvieron
resultados experimentales para dosados entre 0.9<
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¢=<1.4. Estos resultados son muy importantes ya que
nos dan una idea del rango de dosados de operacion
del quemador, estos datos de operacion se deben tener
en cuenta a la hora de disefiar el quemador, para tener
un buen funcionamiento desde la combustion y las
emisiones contaminantes.
En la Figura 12 se ilustra la tasa de crecimiento de la
mezcla en estudio para el dosado relativo en donde
se presentaron inestabilidades intrinsecas de acuerdo
con la Ecuacion 6, en donde la maxima tasa (44.26
s') corresponde a un nimero de onda de 810 m™. Este
numero de onda corresponde al niimero de onda critico
y si se asume que el espesor de llama laminar térmico
es aproximadamente igual a la longitud de onda de la
llama, entonces se tiene que el espesor de llama laminar
térmico critico es:
2
8r, =7 = 0,0078m (6)

Al comparar el espesor térmico de llama critico
con el espesor térmico de llama de la premezcla para
¢ = 0.75 (61=0.00057 m) se observa que or>0r. Esto
indica que hay inestabilidad de llama, dado que cuando
se tienen espesores grandes las llamas tienden a ser
mas estables en comparacion a los espesores de llama
pequenos. Para el caso de estudio se tiene un espesor
de llama menor al espesor critico, dando lugar a las
tasas de crecimiento mas altas y por lo tanto, un espesor
menor también es inestable.

50
=
B 40
g
S 30
£
5 20
= -
o $=0.75
o
g 10
H
0

0 200 400 600 800 1000 1200 1400
Numero de onda, k (1/m)

Figura 7. Tasa de crecimiento P= 849 mbar, T,=295 K.y ¢ =
0.75.

5. Conclusiones

Se realizaron célculos tedricos y mediciones
experimentales de algunas propiedades tipicas de
combustion en régimen laminar de la mezcla 65%CH,
+ 35%H, con aire normal a 0.85 atm, temperatura
ambiente de (22 + 1°C) y diferentes dosados. De
acuerdo con los resultados se concluye:

* S determiné numéricamente S, mediante dos
mecanismos reaccionales (GRI-Mech 3.0 y
USC Mech II) se encontr6 que los resultados se
ajustan bien en la zona pobre, hasta un dosado de
0.8, pero para dosados entre 0.9 y 1.3 los valores
de s, presentan diferencias considerables entre
los dos mecanismos, resultado que demuestra la
alta dependencia que tiene el calculo de la vel-
ocidad de deflagracion laminar en funcion del
mecanismo reaccional detallado que se utilice.
Igualmente se encontrd que el espesor del frente
de llama es menor para la mezcla que contiene
hidrogeno respecto al metano, este comportami-
ento influencia directamente en la estabilidad de
la llama para la mezcla con hidrégeno debido a
la reactividad del hidrogeno.

» Eltiempo de retraso a la ignicién disminuye con
el aumento de la presion y dosado relativo en al-
tas presiones, mientras que en dosados relativos
altos y presion atmosférica el tiempo de retraso
aumenta debido a que en bajas presiones apa-
recen reacciones elementales diferentes a altas
presiones, las cuales son sensibles a la presion
modificando la cinética quimica.

» Para la mezcla 65%CH, + 35%H, se encontrd
que en ¢ = 0.75 se presentan inestabilidades de
llama por lo que es considerado el punto critico
de operacion y fue en donde se estudiaron las
tasas de crecimiento y niimeros de ondas criti-
cos. este comportamiento se da debido a que al
hacer la aproximacion de A=9; se encuentra que
0:>0; lo que indica que el espesor de la llama en
estudio es menor al de la tasa maxima de crec-
imiento y por lo tanto es un caso mas critico de
inestabilidad.

* A partir d ellos resultados encontrados en este
estudio se encontré que un rango Optimo para
operacion del quemador, desde el punto de vista
de estabilidad del quemador y emisiones con-
taminantes es en el rango de dosados relativos
de 0.9<¢<1.4.
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