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CFD (Computational Fluid Dynamics)
DNS (Direct Numerical Simulation)
LES (Large Eddy Simulation)

RANS (Reynolds Averaged Navier Stokes)
PDF (Probability Density Function)
ED (Eddy-Dissipation)

EDC (Eddy-Dissipation Concept)
RNG (Re-Normalization Group)

PVC (Precessing Vortex Core)

ZRI (Zona de Recirculacion Interior)
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Introduccion y Objetivos

1.1. PRESENTACION

Este primer capitulo introduce los objetivos de este Trabajo Fin de Grado (TFG)
y los motivos de su desarrollo. Se incluiran en este capitulo los objetivos que se
persiguen y la estructura del contenido.

El presente trabajo se basa en el analisis mediante CFD de la combustién de
CH, en una camara de combustion. El aire se introduce en la camara de
combustién con una componente tangencial como en los experimentos iniciados
por Roback y Johnson [Roback, 1983]. En dichos experimentos la combustion en
este tipo de quemadores lograba confinar la llama en un espacio pequefio
mediante las recirculaciones que se producen dentro de la camara de
combustién. Se consigue asi una llama mucho mas estable y menor tiempo de
residencia lo que disminuye las emisiones de CO, y NOx.

1.2. JUSTIFICACION

A dia de hoy la forma de obtener la energia es un tema complicado. Por un lado
se esta basando la mayoria del mix energético en combustibles fésiles, por tanto,
limitados. Por otro lado, se tiene un problema climatico creciente debido a la
contaminacion. A pesar de que las normativas actuales no son excesivamente
estrictas en cuanto a emisiones, se ha de prevenir una reduccion de las
emisiones de gases efecto invernadero.

Este trabajo se inicié con la motivacién de optimizar el proceso de combustion
del metano, reduciendo emisiones vy si fuera posible el consumo del metano sin
sacrificar demasiado rendimiento.

No se puede olvidar que el metano es uno de los principales compuestos del gas
natural alcanzando concentraciones dentro del mismo de hasta un 97%. Por
tanto la combustion del gas natural supone en si mismo un 23,7% del mix
energético mundial y a su vez es un derivado del petrdleo el cual supone junto
con sus derivados un 32,6% del mix energético. Se esta hablando de una de las
principales fuentes de energia la cual no es renovabile.

Pero sin embargo, aun estan lejos de agotarse todas sus reservas. En Espafia
se dispone de reservas de metano aun sin explotar, debido a que con los
meétodos actuales es muy costosa. Un ejemplo de otro posible método es el
fracking que se ha intentado aplicar en Canarias abriendo un nuevo dilema
medioambiental. Este método tiene muchos detractores, no sin razén, ya que
podria contaminar seriamente el agua y existe certeza que de que aumenta la
actividad sismica [BBC, 2013].
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Otra forma de obtener metano menos conocidas, es a partir de los Hidratos de
metano o hielo de metano Se trata de moléculas de gas metano que han
quedado atrapadas en moléculas de agua congelada. Se encuentran en grandes
cantidades en los lechos marinos (a partir de 500 metros de profundidad) y en el
suelo de las regiones polares (a menor profundidad, normalmente a partir de los
150 metros). Los depdsitos submarinos concentran la inmensa mayoria de las
reservas conocidas: acumulan cerca del 98% [Expansion, 2015].

Es necesario por tanto optimizar nuestros procesos actuales si queremos
mantener el medio ambiente. Se debe tomar como ejemplo un quemador de
metano desarrollado por la Universidad de Sydney. Dicho quemador tiene
potencial para reducir las emisiones de gases de efecto invernadero de las
minas de carbdn subterraneas en casi un 90% [SCIENCEDAILY, 2010].

También a nivel global se puede trabajar por la optimizacion de los recursos.
Segun los estudios realizados por la petrolera BP, Europa redujo en el ano 2013
el consumo de energias un 3,9%, mejorando la eficiencia. Por tanto no es una
utopia reducir el consumo [BP, 2015].

Consumo de energia
primaria mundial 2014

5
L
2

Figura 1. 1 Consumo de energia mundial en el 2014. Fuente: [www.bp.com, 2015]
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Introduccion y Objetivos

1.3. OBJETIVOS

Los objetivos que se persiguen en este Trabajo Fin de Grado son:

e Determinar el mejor modelo numérico de un proceso de combustién
turbulenta en un quemador de flujo rotante.

e Descripcion del patron de flujo del quemador simulado.

e Comprobacion de los distintos dosados de la mezcla.

¢ Optimizar el modelo de combustion en la medida de lo posible reduciendo
las emisiones.

Los contenidos de este Trabajo Fin de Grado se estructuran siguiendo el
siguiente esquema:

- En el presente Capitulo 1 se incluyen la presentacién del trabajo, su
justificacion y se exponen los objetivos a alcanzar.

- En el Capitulo 2 se establecen el modelo fisico y numérico del quemador
justificando la utilizacién de cada uno de ellos.

- En el Capitulo 3 se desarrolla el patron de flujo y se describe en profundidad el
caso estequiométrico.

- En el Capitulo 4 se busca la optimizacion de la mezcla comparando distintos
dosados y comparando la influencia de dicho parametro en las emisiones de
CO,, CO y NOx.

- En el Capitulo 5 se establecen las conclusiones del trabajo, se proponen
futuros trabajos, se sefalan las referencias y se enumera la bibliografia.
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Modelo Fisico y Numérico

2.1. INTRODUCCION

En el presente capitulo se expone el desarrollo tedérico en el que se basa el
célculo computacional empleado y se describen los pasos seguidos para la
realizacién de los ensayos. Se realizaran simulaciones del comportamiento del
flujo en un proceso de mezcla de un combustible y un comburente en una
camara de combustion. El estado de ambos compuestos, tanto el del
combustible, en este caso CH,, como el del comburente que es aire son
gaseosos, incompresibles y estacionarios.

2.2. MODELO FiSICO

2.2.1. GEOMETRIA DEL QUEMADOR

Para el presente TFG se utiliza el tipo de quemador disefiador por Roback y
Johnson [Roback, 1983] sin difusor. Se han realizado los suficientes ensayos
sobre este tipo de quemador como para tener la suficiente informacion
contrastada con la que poder comparar los resultados.

El modelo empleado se trata de un quemador de tipo axisimétrico formado por
dos toberas coaxiadas en las que viajan el combustible y el comburente
separados y una camara de combustion del quemador.

El disefo del quemador se compone de:

1. Dos cilindros concéntricos por donde se afiade el combustible y el
comburente a la camara de combustién, ambos de una longitud de
94mm. En el tubo interior de 25mm de diametro viaja el combustible y en
el tubo exterior con unos diametros comprendidos entre 31mm y 59mm
viaja el comburente.

2. La camara de combustidon consiste en un cilindro de 122mm de diametro
por 1016mm de longitud. En dicha camara se produce la mezcla y la
combustiéon de la misma.

3. En el cilindro mas exterior, en el que viaja el comburente, existen 8
alabes fijos situados a 50mm aguas arriba de la descarga a la camara de
combustién. Este conjunto se le conoce como generador de Swirl e
induce una componente acimutal en el comburente.
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Figura 2. 1 Quemador de Roback y Johnson. Fuente: [Parra, 2015]

2.2.2. NUMERO DE SWIRL

Antes se ha hablado del generador de Swirl, es importante conocer este
parametro. El numero es adimensional y cuantifica el grado de rotacion que hay
en el flujo. Existen distintas formas de variar el nimero de Swirl: mediante
alabes, mediante entradas axiales y tangenciales combinadas o mediante la
entrada de un flujo tangencial directamente en la camara de combustion.

En este caso se ha optado por la utilizacién de los alabes para obtener la
componente tangencial que se necesita. Es importante conocer y caracterizar el
numero de Swirl ya que influye de manera directa en la eficiencia del mezclado y
en las emisiones de contaminantes a la atmdsfera [Zhou, 2002].

El parametro se define fisicamente como el cociente promediado entre el flujo
axial de momento angular y el correspondiente de momento lineal multiplicado
por el radio de la tobera.

P [ pvgu,2mrédr

% [ pv22nrdr

Se tiene constancia de que para valores altos de Swirl, por encima de un valor
critico, se empieza a producir recirculacion en la zona central de la camara de
combustién debido a que el flujo se va abriendo a medida que entra en dicha
camara como consecuencia de su rotacion llegando a aparecer flujo reverso
[Roback, 1983]. Esto es debido a la distribucion radial de la presion.

En el presente TFG los resultados obtenidos indican un valor para el numero de
Swirl de 0,87. Este se cataloga como un nimero de Swirl elevado.
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Modelo Fisico y Numérico

2.2.3. CARACTERISTICAS DE LA MALLA

Las caracteristicas de la malla se presentan en las tablas 2.1y 2.2 y en la Figura

2.2
L,
Figura 2. 1 Dominio fisico discretizado
Tabla 2. 1 Particiones de la malla
4 Partitions Cells I-Cells Cell Ratio Faces | I-Faces Face Ratio Neighbors
(Particiones): | (Celdas) | (I-celdas) | (Ratio de celda) | (Caras) | (I-Caras) | (Ratio de cara) | (Vecinos)
0 47374 1387 0.029 144774 2148 0.015 2
1 47247 3243 0.069 144759 | 5015 0.035 3
2 45736 2869 0.063 141900| 3969 0.028 3
3 44150 1126 0.026 136987 | 1162 0.008 2
Tabla 2. 2 Estadisticas colectivas de las particiones de la malla
Collective Partition Statistics

(Colectivos de particion estadistica): Minimum | Maximum | Total

Cell count (Recuento de celdas) 44150 47374 184507
Mean cell count deviation
(Recuento de la desviacion de la célula principal) -4.30% 2.70%
Partition boundary cell count
(Recuento de las particiones limites de la celda) 1126 3243 8625
Partition boundary cell count ratio

(Ratio de recuento de las particiones limite de la celda) 2.60% 6.90% 4.70%

Face count (Recuento de caras) 136987 144774 | 562273
Mean face count deviation
(Recuento de la desviacion de la cara principal) -3.60% 1.90%
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Partition boundary face count
(Recuento de las particiones limite de la cara) 1162 5015 6147

Partition boundary face count ratio
(Ratio de recuento de las particiones limite de la cara) 0.80% 3.50% 1.10%

Partition neighbor count

(Recuento de las particiones vecinas) 2 3
Partition Method (Método de particion) Metis
Stored Partition Count
(Recuento de particiones acumuladas) 4
Nodes (Nodos) 193316

Se puede observar en la tabla 2.2 que la malla estda compuesta por cerca de
200000 celdas. Para la simulacion se ha optado por una simulacion en paralelo
en un procesador de 4 nucleos. Para lo cual como se observa en la tabla 2.1 se
divide el dominio en cuatro trozos equilibrados en nimero de celdas y caras
entre los diferentes procesadores.

2.3. MODELO NUMERICO

2.3.1 INTRODUCCION

Existe una rama de la Mecanica de Fluidos que se encarga del estudio del
comportamiento de los fluidos mediante la simulacién numérica, se trata de la
Fluidodinamica Computacional o CFD (Computational Fluid Dynamics) [Miltner,
2015].

La CFD tiene en cuenta la transferencia de calor, las reacciones quimicas y otros
fendmenos fisicos. También permite la resolucion de las ecuaciones del flujo
fluido en el dominio o region, siendo establecidas las condiciones de contorno
por el usuario [Hirsch, 1994]. Ademas, permite sustituir el tiempo de trabajo
humano por tiempo de maquina. Por tanto se reduce el tiempo y el dinero.

Para resolver el flujo de un fluido usando la CFD, se utilizan las ecuaciones de
conservacion de la masa, cantidad de movimiento, energia cinética turbulenta,
disipacion de la energia cinética turbulenta, energia y fraccion masica de
especies quimicas formuladas en las ecuaciones de Navier-Stokes.

2.3.2 SOFTWARE Y HARDWARE

Para la simulacién numérica se ha utilizado el software FLUENT 6.3.26 tanto en
los ordenadores del Departamento de Ingenieria Energética y Fluidomecanica de
la Escuela de Ingenierias Industriales como en ordenador personal.
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Modelo Fisico y Numérico

El software resuelve mediante el método de volumenes finitos las ecuaciones de
conservacion de Navier-Stokes para flujos estacionarios, incompresibles,
turbulentos y reactivos.

El hardware de los ordenadores de la escuela son con procesador de 8 nucleos

Intel i7 4720 y 16GB de memoria RAM. El ordenador personal utilizado es de un
procesador de 4 nucleos Intel i5 M480 y 6GB de memoria RAM.

2.3.3. CONDICIONES DE CONTORNO

Las caracteristicas del flujo y del fluido se establecen en este apartado mediante
la definicién de las condiciones de contorno y las caracteristicas del combustible
y el comburente.

En la Tabla 2.3 se establecen las condiciones de contorno de la mezcla
estequiométrica. Ademas, las paredes se consideran adiabaticas al imponer flujo
de calor nulo. En el proximo capitulo se tratara los casos de mezcla pobre o rica
con distinta concentracion de metano.

Las sustancias que componen la mezcla e intervienen en la combustién son
metano, un aditivo inerte y los componentes del aire. El aditivo contiene las
mismas caracteristicas que el metano pero no interviene en la reaccion. Con
esto se asegura poder controlar la concentracién de CH, que se aporta a la
mezcla.

Tabla 2. 3 Condiciones de contorno de entrada

Combustible Comburente
Inyeccion Tobera Central Tobera Anular
Diametro (mm) 0-25 31-59
Fraccion masica 23,4%CH4 76,6%Add | 22% 02 78% N2
Temperatura (2K) 3.0000E+02 1.2000E+03
Densidad (Kg/m3) 6.5267E-01 2.9452E-01
Velocidad (m/s) 6.6000E-01 1.5400E+00
Caudal (m3/s) 3.2398E-04 3.0480E-03
Gasto (Kg/s) 2.1145E-04 8.9767E-04
Intensidad Turbulenta (%) 1.2000E+01 7.5000E+00
Conductividad Térmica (W/m/K) Mixing-law
Viscosity (kg/m/s) Mixing-law
Molecular Weight (kg/kmol) 1.6000E+01 ‘ 2.8880E+01

Las condiciones de velocidad e intensidad turbulenta asi como las dimensiones
del dispositivo se corresponden con las de Roback y Johnson [Roback, 1983].
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2.3.4. MODELADO DE TURBULENCIA

El mayor obstaculo de la Mecanica de Fluidos actual es poder modelar la
turbulencia. La turbulencia se caracteriza por su aleatoriedad, por ser
tridimensional y por ser desordenada. Por ello es dificil modelar el movimiento de
un flujo turbulento mediante ecuaciones. Pero la turbulencia esta presente en
multitud de aplicaciones de la ingenieria y es necesario tenerla en cuenta a la
hora de disefar y hacer los calculos necesarios [Pope, 2000].

El método de resolucién consiste en discretizar el flujo continuo en una serie de
celdas o elementos en los que se resuelve las ecuaciones necesarias
obteniéndose valores discretos en los nodos.

Posteriormente, se aplica un numero finito de ecuaciones algebraicas con
variables independientes discretas. Este sistema de ecuaciones se resuelve
mediante iteracion buscando la convergencia hacia unos valores discretos de las
variables en los nodos.

Existen varios modelos de turbulencia y la eleccién del modelo depende del nivel
de precision necesario, de los recursos computacionales disponibles y de la
cantidad de tiempo disponible para la simulacion entre otros. Se tienen tres
opciones principalmente DNS, LES y RANS.

2.3.4.1 RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes)

Para el presente TFG se ha utilizado el modelo de turbulencia llamado RANS
(Reynolds Averaged Navier Stokes). Este modelo llamado ecuaciones de Navier-
Stokes promediadas en el tiempo de Reynolds consiste en descomponer el
campo de velocidades y promediar en el tiempo el movimiento y las
fluctuaciones turbulentas. Con esto se reduce en gran medida el gasto
computacional al no tener que resolver las escalas turbulentas. Sin embargo, el
modelado de la turbulencia afiade el problema del cierre, es decir, el numero de
incégnitas es superior al de ecuaciones. Cada modelo de turbulencia basado en
RANS lo resuelve afadiendo distintas ecuaciones de conservacion.

El modelo de turbulencia RANS ofrece distintas posibilidades que se pueden
clasificar en funcién del numero de ecuaciones adicionales. En la Tabla 2.4 se
incluyen ademas del numero de ecuaciones las caracteristicas de cada modelo.
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Tabla 2.4 Modelos de turbulencia [Fluent, 2009]

Nombre N® de ecuaciones adicionales Caracteristicas

Madela Spalart- Hoded e wna ecwaciin Isonay especimente pars aplicacenes pereespacies, que
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El modelo que mejor se adapta al propésito del TFG es el K-e RNG [Pérez,
2013]. También ensayaron este modelo otros autores [Komarek, 2010]. Dentro
de este modelo se vuelve a tener dos opciones: Differential Viscosity Model y
Swirl Dominated Flow. Se selecciona el segundo el de Flujo Dominado por el
Swirl. EI modelo K-e RNG es similar al modelo K-e Standard, pero incluye mas
opciones:

o El modelo RNG tiene un término adicional en la ecuacién € mejorando
notablemente la exactitud del flujo.

¢ El modelo RNG incluye el efecto del torbellino en la turbulencia, lo cual
mejora la precisién para los flujos rotantes.

¢ El modelo RNG afade una férmula analitica para obtener el nimero de
Prandtl, en cambio el modelo K-e€ Standard utiliza constantes.

e El modelo K-e Standard se utiliza para Reynolds altos, sin embargo el
RNG incluye una férmula diferencial derivada analiticamente para la
viscosidad efectiva que tiene en cuenta los efectos para Reynolds bajos.
En contrapartida es dependiente de un tratamiento adecuado de la zona
de la pared [Fluent, 2009]. En este caso la parte que mas importa
estudiar es lejos de la pared.
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2.3.5. MODELADO DE LA COMBUSTION

El proceso combustion consiste en un conjunto de reacciones quimicas
exotérmicas que afaden nuevas ecuaciones de conservacion a resolver. En este
TFG se presenta un caso de combustion no premezclada en el cual el
combustible y el comburente entran a la camara de combustion separados en
dos flujos, lo cual complica la resolucién con respecto a un caso premezclado.
Los quemadores de flujos no premezclados evitan el peligro de un retroceso de
la llama hacia los tanques de almacenamiento del combustible.

La base del caso no premezclado es que bajo un determinado conjunto de
hipotesis de simplificacion, el estado termoquimico instantaneo del fluido esta
relacionado con la fraccion de mezcla, f.

La fraccion de mezcla (mixture fraction) se puede escribir en términos de fraccion
masica como:

f _ Zi_Zi,ox
Zi,fuel - Zi,ox

donde Z; es la fracciéon de masa para el elemento, i. El subindice ox se refiere al
valor de la entrada de corriente del oxidante o comburente y el subindice fuel al
combustible. Si los coeficientes de difusion para todas las especies son iguales
entonces la ecuacion pasa a ser unica.

La hipotesis de coeficientes de difusidon iguales para todas las especies no es
valida en flujo laminar, pero si en flujo turbulento, como es el caso de este TFG,
debido a que la conveccién turbulenta predomina sobre el transporte sobre la
difusién molecular [Fluent, 2009].

Las velocidades de reaccion para flujos turbulentos pueden ser representadas
por modelos: PDF, el ED y el EDC.

2.3.5.1 PDF (Probability Density Function)

Para el proceso de combustidon presente en este TFG el modelo mas adecuado
es el de Funcién Densidad de Probabilidad (PDF) [Frassoldati, 2005]. La ventaja
de este modelo reside en predecir la formacion de especies intermedias sin
necesitar conocer los datos detallados de la cinética quimica.

Este modelo representa Unicamente las especies quimicas mas importantes que
intervienen en la reaccion [Fluent, 2009]. Ademas se tiene la experiencia de
otros muchos ensayos que se han realizado para determinarlo como la mejor
opcién [Escorial, 2015].
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El modelado de llamas no premezcladas requiere la resolucion de las
ecuaciones de transporte de la fraccién de mezcla y obtiene la concentracion de
las especies a partir del campo de fraccion de mezcla predicho. De esta manera,
se evita tener que resolver las ecuaciones de transporte para cada una de las
especies que intervienen en la reaccion.

Existen numerosas formas y modelos estadisticos para la funcion PDF, siendo
las mas destacadas la funcién de onda rectangular, la funcién doble delta, la
distribucion Gaussiana y la funcion estadistica 3. Esta ultima es la mas comun y
la que se utilizara para resolver los modelos computacionales.

Bajo la hipotesis de equilibrio quimico, las propiedades termodinamicas
escalares de densidad, temperatura y fraccion masica estan determinadas por la
fraccion de mezcla. En este aspecto es en el que reside el potencial del
modelado mediante la fraccion de mezcla.

Sin embargo, no interesan las propiedades termodinamicas escalares
instantaneas, sino que interesan los valores promedios de estas propiedades
termodinamicas del fluido. La relacion entre los valores instantaneos y sus
promedios viene determinada por la interaccién entre los fendmenos turbulentos
y quimicos. El uso de una funcién de densidad de probabilidad permite
relacionar estos dos fendmenos y obtener los valores promediados de las
propiedades termodinamicas escalares en cada punto del campo fluido.

Para finalizar, se puede concluir que el modelo de combustién mediante PDF
afade dos nuevas ecuaciones de conservacion para el promedio de la fraccion
masica y su varianza. La interaccion entre la turbulencia y las reacciones
quimicas se resuelve suponiendo una funcion probabilidad de densidad que
depende de estas dos variables escalares.

Los valores de las propiedades termodinamicas escalares de cada punto del
fluido se miden o calculan y tabulan previamente a la simulacion numérica y se
recuperan durante la simulacién.

2.3.6. MODELADO DE LAS EMISIONES CONTAMINANTES

Como resultado de la combustion del CH, y el aire se obtienen como productos
el CO, CO,, H,0, H, y CH, sin quemar. A continuacion se muestran algunas de
las reacciones que se dan dentro de la camara de combustion.

CH4_ + 202 — C02 + 2H20
CH4 + 3/202 — CO + 2H20
CO + H20 — COZ + HZ

CH4 + Hzo — CO + 3H2
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€0, — CO + 120,
2H, + 0, — 2H,0
N, + 0, + CO — 2NO + CO
N, + 0, — 2NO
2NO + 0,— 2N,0

Como especies contaminantes se entra a valorar la concentracion de CO, CO,,
CH,4 sin quemar, NO y N,O0.

La fraccién masica de CO, CO, y CH, se extraen a partir de la resolucién del
modelo de combustion PDF. Tras la simulaciéon se extraen los datos para su
tratamiento posterior.

Para conseguir las emisiones de NOx resultantes de la combustién se ha
realizado un post-proceso de los datos obtenidos. Una vez la simulacion ha
convergido para las ecuaciones del fluido, de la turbulencia, de la energia y del
PDF no es necesario incluirlas para obtener las emisiones de NOx.

Fluent permite elegir que ecuaciones quieres resolver a la hora de lanzar la
simulacion por lo que no se necesita volverlas a incluir. Los datos ya obtenidos
se conservan y los de la nueva simulacion se afaden a los anteriores.

Dentro de las especies se pueden obtener los NOx debidos a la formacion
térmica, reaccion inmediata y a la combustion del fuel. Los resultados de la
simulacion se obtienen de forma inmediata al no tener que repetir la iteraciéon
para todas las ecuaciones.
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Llama estequiométrica

3.1. INTRODUCCION

En el presente capitulo se realizara un analisis de la mezcla estequiométrica del
CH, y el aire. Se considera mezcla estequiométrica para una concentracion de
CH, del 23.4% en el conducto interior por tanto el resto lo ocupara el aditivo
inherte en una concentracién del 76.6%. Esta mezcla tiene una velocidad fija de
0.66m/s Por el conducto externo viaja el flujo de aire a una velocidad fija de
1.54m/s por tanto la cantidad de aire no varia (22%0, y 78%N,). En el proximo
capitulo se variara la concentracion de CH, para alcanzar mezclas pobres y
ricas.

Interesa el analisis de la temperatura, la velocidad en direccion Z (Axial) e Y
(Radial), las concentraciones de CH,, CO, CO, y de NOx para las distintas
posiciones dentro de la camara de combustién. Se ha realizado una subdivision
del quemador en 10 posiciones (z=-0.005m, z=0.005m, z=0.025m, z=0.05m,
z=0.1m, z=0.15m, z=0.2m, z=0.25m, z=0.3m, z=0.4m) donde se tomaran las
medidas de cada variable.

A partir de este capitulo se relacionara la concentracién de CH, con un
parametro llamado Ratio de Equivalencia Combustible-Aire o Dosado Relativo
del Combustible (®). El cual se define como:

Geomb
(Gcorfz )llama
oxig

b =
Gcomb

G i )esteq
oxig

donde Gcomp Se refiere al gasto de combustible y G, se refiere al gasto de

oxigeno. En el caso estequiométrico el numerador coincide con el denominador y
el parametro phi toma como valor la unidad (®=1).

3.2. ANALISIS DE LA TEMPERATURA

En la Figura 3.1 se observa la distribuciéon de los contornos de temperaturas en
los primeros 280mm (dos veces el diametro exterior de la camara de combustion
o0 2D). Se aprecia en una zona comprendida entre 0.25D y 0.75D un elevado
gradiente de temperatura pasando en poco espacio de 300K a cerca de 1700K.
En esta zona se situa la llama. La temperatura maxima alcanzada en la camara
de combustion es de 2310K.
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Figura 3. 1 Contorno de temperaturas

Se han pretendido agrupar los perfiles en tres zonas distintas: zona inicial, zona
intermedia y zona final. De esta manera, se aprecian las variaciones a lo largo de
todo el diametro de la camara para las distintas divisiones. De otra manera, las
zonas de entrada y final, estarian demasiado agrupadas como para distinguir
variaciones en las distintas divisiones. Por tanto agrupamos en la zona inicial
(grafica a): z=-0.005m z=0.005m z=0.025m), zona intermedia (grafica b):
z=0.05m z=0.1m z=0.15m) y zona final (grafica c): z=0.2m z=0.3m z=0.4m).
Estas agrupaciones se aplican en los demas perfiles del capitulo.

En la Figura 3.2 se muestra la evolucion de las temperaturas a lo largo de la
camara de combustion. Se puede apreciar en la grafica a como linea de
cuadrados toma un valor de 1200K en los extremos (tuberia por la cual viaja el
aire) y un valor de 300K en la zona central (tuberia por la que viaja la mezcla
estequiométrica de combustible). Una vez que el combustible se mezcla y se
inicia la llama (zona de llama aproximada para z=0.025m) aumenta la
temperatura de manera progresiva en la camara de combustién. Esta se va
homogeneizando a lo largo del diametro de la camara (grafica b) hasta
practicamente ser una linea horizontal para la posiciéon de z=0.4m (linea de
circulos de la gréfica c).

En anteriores trabajos se ha modificado la temperatura del combustible para
comprobar su influencia en la combustién [Escorial, 2015]. Se concluyd que la
temperatura afectaba al gradiente de temperaturas y a los productos de la
combustién. De manera que el aumento de la temperatura del combustible
aumentaba los productos de la combustidn pero mejoraba el gradiente
reduciendo asi la temperatura en las paredes de la camara.
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Figura 3. 2 Perfiles de Temperatura (Grafica a): z=-0.005m z=0.005m z=0.025m, Gréfica b): z=0.05m z=0.1m
z=0.15m Gréfica c): z=0.2m z=0.3m z=0.4m)

3.3. ANALISIS DE LA VELOCIDAD

En este apartado se analizan las velocidades axial y tangencial a lo largo de la
camara de combustion. Tanto el combustible como el comburente se introducen
en la camara de combustion con una componente axial que viene dada por su
velocidad en la direccion Z. En el caso del combustible entra en la camara de
combustidn con una velocidad axial de 0.66m/s. Para el caso del comburente la
velocidad axial es de 1.54m/s.
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3.3.1. VELOCIDAD AXIAL

En la Figura 3.3 se puede comprobar que efectivamente las velocidades del
combustible y comburente son de 0.66m/s y 1.54m/s respectivamente. Ademas,
se puede comprobar cémo la velocidad de ambos flujos en las proximidades de
la pared es menor que en el resto del fluido. Esto se debe a que tanto el
combustible como el comburente son fluidos viscosos y se adhieren a la
superficie de los tubos. Este fendmeno se explica por la teoria de la capa limite
[Crespo, 2006].

En la tuberia exterior, por la cual viaja el comburente, se puede apreciar como en
la zona donde se situa el generador de Swirl (z=-0.05m) aumenta la velocidad
axial del comburente. Esto se debe a que los alabes disminuyen la seccion de
paso de la tuberia aumentando la velocidad del fluido por el efecto Venturi
[White, 2008].

La expansion brusca en la camara de combustion da lugar a una zona de
recirculacién en la zona central (eje de la camara) y una zona de recirculacion
periférica (paredes de la camara). Es importante la posicién de estas zonas de
recirculacién y también lo es su tamafo, este ultimo depende de forma directa
del niumero de Swirl y de la geometria del difusor [Mendoza, 2013].

La primera seria en las esquinas de la camara de combustiéon de un azul marino
en las cuales se produce lo que se llama una Zona de Recirculacion Exterior
(ZRE). En la cual el fluido toma valores negativos de velocidad axial, lo cual es
indicativo de flujo reverso. Si se observa la linea de rombos en la grafica a de la
Figura 3.4 ésta se situa por debajo de 0.

La segunda seria la zona de color azul claro en el centro de la camara de
combustién en la cual el flujo se ralentiza pero no llega a tomar valores negativos
de la velocidad axial. Si se observa la Figura 3.4 en ningun punto central de las
graficas se alcanzan valores negativos. No se produce por tanto Zona de
Recirculacion Interior (ZRI).
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Figura 3. 3 Contornos de la velocidad axial
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La disminucién de la velocidad en la zona central refleja la existencia de una
zona de divergencia, el fluido se desplaza en diagonal. El incremento final de
velocidad (linea de circulos de la grafica c¢) se debe a los productos de la
reaccion, con menor densidad y mayor velocidad, de manera que siempre se
cumpla el gasto masico.

Entre las zonas anteriores se produce la mezcla del combustible y el
comburente. Una vez que se mezclan y se produce la combustion, la velocidad
se iguala, alcanzando una velocidad practicamente uniforme en el final de la
camara de combustién (linea con rombos en la gréafica ¢ de la Figura 3.4).
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Figura 3. 4 Perfiles de Velocidad Axial (Gréfica a): z=-0.005m z=0.005m z=0.025m, Grafica b): z=0.05m
z=0.1m z=0.15m Grafica c): z=0.2m z=0.3m z=0.4m)
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3.3.2. VELOCIDAD TANGENCIAL

Se puede observar en las graficas de la Figura 3.5 (la linea de cuadrados de la
grafica a) que el combustible no tiene velocidad tangencial a la entrada de la
camara de combustiéon. En cambio una vez que entran ambos fluidos en la

cadmara se mezclan aumentando la zona del fluido donde existe componente
tangencial.
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Figura 3. 5 Perfiles de Velocidad Tangencial (Grafica a): z=-0.005m z=0.005m z=0.025m, Grafica b): z=0.05m
z=0.1m z=0.15m Gréfica c): z=0.2m z=0.3m z=0.4m)

En la Figura 3.6 se puede observar que es a partir del generador de Swirl donde
aparece una componente tangencial en el aire que entra en la camara de
combustién. Sin embargo el combustible no atraviesa los alabes del generador
de Swirl y por eso su componente tangencial es cero. Se omiten los contornos
de velocidad tangencial ya que se observa mejor su evolucion en los perfiles.
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3.4 ANALISIS DE EMISIONES E INQUEMADOS

Si se observa la Figura 3.7 se puede comprobar como una vez que el CH, entra
en la camara de combustion y entra en contacto con el aire comienza a disminuir
su cantidad en fraccion masica. Primeramente se produce la mezcla del aire y el
CH, disminuyendo su fraccibn masica con respecto al interior del tubo del
combustible. Pero posteriormente se inicia la combustion de la mezcla
consumiendo el CH, practicamente por completo.
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En las graficas del Figura 3.8 se comprueba como pasa la fraccion masica del
CH, de 0.184 (linea de cuadrados de la grafica a) a un valor de 0.0092 (linea
rombos de la grafica c) lo que equivale a 9200ppm o lo que es lo mismo
6532mg/Nm3.

Figura 3. 6 Contornos de la Fraccién masica de CH,

Si hacemos un calculo de las emisiones de CH,. El caudal de la tobera es la
suma de los caudales del comburente y el combustible es decir 3.374x1073m3/s
lo que equivale a 12.15Nm?3/h.

Bajo el supuesto de un quemador funcionando 24horas al dia 365 dias al afio.
Los Kg/afio de CH, por inquemados serian 695.23Kg/ano. Umbral establecido
actualmente en 100000Kg/afo para toda Espafa [BOE, 2015].

Teniendo se en cuenta que este umbral es para todo el conjunto de Espafa. Se
carece de referencias en este aspecto como para saber si este quemador emite
mucho o poco CH, a la atmésfera.
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Llama estequiométrica

3.4.1. EMISIONES DE CO,

El CO, se trata de una especie final, que se genera cuando el CO se consume.
Por este motivo se centrara el analisis a partir de la zona de llama. Es partir de
esta zona, en la cual se genera el CO, donde se podran apreciar fluctuaciones
en la fraccién masica de CO,.

Se observa en la Figura 3.9 que inicialmente el contenido en CO, es
practicamente nulo y es a partir del final de la zona de la llama que empieza a
aparecer esta especie. Se puede comprobar como para la zona de la camara de
combustién a partir de 0.75D existe un elevado gradiente de fraccién masica.

Si se observa la Figura 3.10 se comprueba cémo a partir de la posicion z=0.15m
va aumentando paulatinamente a lo largo de la camara de combustion.
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Figura 3.8 Contornos de la Fraccién masica de CO,
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3.4.2. EMISIONES DE CO

Como se puede observar en la Figura 3.11 la concentracion de CO aumenta en
la zona de llama. Es uno de los productos de la combustion. En la Figura 3.12
para la posicion z=-0.005m, que se encuentra dentro de las tuberias, el valor de
CO es nulo. Es a partir de la posicion z=0.005m donde empieza aumentar el CO
en la zona correspondiente al inicio de la llama.

En la grafica b vemos que la concentracién alcanza un maximo en la zona
central (linea de rombos) para luego ir disminuyendo en la grafica c. Esto es
debido a que el CO es una especie intermedia. Como se comento en el apartado
el CO se forma como producto de la combustion pero a medida que avanza en la
camara va desapareciendo para formar CO,.

Figura 3.10 Contornos de la Fraccién masica de CO

A pesar de ser una especie intermedia se producen emisiones de la misma a la
salida de la camara de combustién por una combustion incompleta. No se trata
de un gas efecto invernadero, como el CH, y el CO,, pero es una especie
extremadamente peligrosa para la salud. Es importante controlar por tanto las
emisiones de todos ellos.
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3.4.3 EMISIONES DE NOX

En este apartado se incluyen como emisiones de NOx, emisiones de NO, N,0,
HCN y NH;. En el caso del acido cianhidrico (HCN) y el amoniaco (NH;) las
emisiones son cero. Los NOx se componen principalmente de 6xido nitrico (NO)
y en menor medida de 6xido nitroso (N,0). Los NOx son un contaminante muy
regulado por contribuir a:

e Lalluvia acida
e Destruccion de la capa de ozono
e Humos contaminantes
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Los mecanismos de formacion de los NOx son tres principalmente. En la Figura
3.13 se muestra un esquema de los tres mecanismos.

e Formacioén térmica
e Reaccion inmediata
e Combustion de fuel

(Generacion de NOx

- Radicales CHi
Combustion

N2y 02 (aire) L

N2 (reaccion inmediata)

NO l NO (requemado)
HCN o NH3 - Fuel y N2

Combustion

02

NO |::> Emision NOx

La tasa de formacion de NOx se duplica cada
AT=90 K para T = 2200 K

Figura 3. 12 Mecanismos de formacion de NOx [Fluent, 2009]

3.4.3.1. EMISIONES DE NO

En la Figura 3.14 se observa que para la posicién z=-0.005m la cantidad de NO
es cero. Cuando se entra en la camara de combustion ya en la posicion
z=0.005m crecen los niveles de NO debido a la reaccion inmediata por la
presencia de radicales de CH,. El comburente trae una componente tangencial,
que a la entrada de la camara, arrastra el CH, hacia las paredes de la camara de
combustion. En esta zona la temperatura es superior a la del metano
inicialmente. Iniciandose también el proceso de formacion de NO térmico.

Una vez se alcanza la zona de Illama la temperatura aumenta
considerablemente. La mayor temperatura se da en las paredes de la camara.
Es en esta zona donde mayor importancia tiene el NO térmico. Esto se observa
en la evolucién de los perfiles de las graficab y c.
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Llama estequiométrica

Una vez que la temperatura en la camara se homogeniza a lo ancho de la
camara de combustion (esto ocurre en las posiciones z=0.2m, z=0.3m, z=0.4m)
también se forma NO térmico en la zona central.

No se aprecia un aumento significativo del NO en la zona de la llama. Se
considera por tanto que la formacién de NO a partir de la combustion del fuel es

mucho menor que para los otros dos mecanismos.
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3.4.3.2. EMISIONES DE N,0

En el caso de los N,0 la formacién ocurre de manera similar que con los NO.
Aunque en este caso si se produce N,0 como producto de la combustién del
fuel. Observe se la linea posicion z=0.025, en la grafica a. En esta posicion
existen dos zonas simétricas, respecto al eje de la camara, situadas en la zona
de llama. Sin embargo las concentraciones de N,0 son mucho menores que
para los NO.
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Analisis Paramétrico

4.1. INTRODUCCION

En el presente capitulo se expondran dos casos de dos llamas con distinto dosado
y la variacion de los distintos parametros en funcién del dosado. A continuacion se
compararan los dos casos con el caso de llama estequiométrica. Esta comparacion
permitira extraer conclusiones sobre los distintos dosados y conocer las ventajas e
inconvenientes de cada caso. Todas las graficas se encuentran en Sl.

4.2. LLAMA RICA (DOSADO ©=1.2)

Cuando se modifica la concentracion de la mezcla es necesario generar un nuevo
PDF. Fluent nos permite crear una nueva tabla dentro del modelo especies para las

nuevas condiciones de contorno.

Las condiciones de contorno son las mismas que para el caso estequiométrico
(®=1). La unica diferencia estd en el dosado (®=1.2) que equivale a una
concentracion de 28,1% en CH, y un 71.9% de inerte.

Tabla 4. 1 Condiciones de contorno de entrada para ®=1.2

Combustible Comburente
Inyeccion Tobera Central Tobera Anular
Diametro (mm) 0-15 15-31
Fraccion masica 28,1%CH4 71,9%Add | 22% 02 78% N2
Temperatura (2K) 3.0000E+02 1.2000E+03
Densidad (Kg/m3) 6.5267E-01 2.9452E-01
Velocidad (m/s) 6.6000E-01 1.5400E+00
Caudal (m3/s) 3.2398E-04 3.0480E-03
Gasto (Kg/s) 2.1145E-04 8.9767E-04
Intensidad Turbulenta (%) 1.2000E+01 7.5000E+00
Conductividad Térmica (W/m/K) Mixing-law
Viscosity (kg/m/s) Mixing-law
Molecular Weight (kg/kmol) 1.6000E+01 2.8880E+01

En la Figura 4.1 se observan los contornos de velocidad axial para el caso de llama
rica y en la Figura 4.2 los perfiles para distintas posiciones en el eje Z. En la Figura
4.1 se puede observar que existen ZRE en las esquinas de la camara de

combustién pero no se alcanza la ZRI.
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Esto ultimo se puede comprobar en los perfiles de velocidad, s6lo en las zonas
cercanas a las paredes de la camara de combustién se dan valores negativos de la
velocidad (posiciéon z=0.025m). El valor minimo en la zona central es positivo y se
alcanza para la posicion z=0.1m.
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Figura 4. 1 Contornos de Velocidad Axial para ®=1.2

Velocidad Z{m/s)

Figura 4. 2 Perfiles de Velocidad Axial para ®=1.2

En la Figura 4.3 se observan los contornos de temperatura para el caso de llama
rica. La temperatura maxima alcanzada en la camara de combustion se encuentra
en torno a 2190K. En la Figura 4.4 para la posicién z=0.025m la temperatura
maxima no se encuentra en la zona de la llama. En esta posiciéon las temperaturas
maximas se alcanzan en las paredes de la camara de combustion, por la
recirculacion del flujo en esta zona. Sin embargo a medida que se avanza en la
camara de combustion la temperatura se va haciendo mas uniforme hasta la
posiciéon z=0.4m. Las temperaturas mas altas en toda la camara se concentran
cerca de las paredes de la camara de combustién.
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Figura 4. 3 Contornos de Temperaturas para ©=1.2

T(k)

Figura 4. 4 Perfiles de Temperaturas para ®=1.2

En la Figura 4.5 se muestran los contornos de fraccion masica de CH, y en la
Figura 4.6 las graficas para las distintas posiciones para el caso de llama rica. Se
puede observar que al igual que ocurria en la llama estequiométrica la cantidad de
CH, disminuye al mezclarse con el aire y por efecto de la combustion en la camara.

La concentracion inicial es mayor que para el caso estequiométrico por tanto se
trata de una mezcla con exceso de combustible. El resultado, es que existe una
parte de este combustible (CH,) que no llega a quemarse aumentando por tanto la
cantidad de inquemados de CH,. ElI CH, inquemado para la llama rica asciende a
0.0117 de fraccion masica de CH, lo que equivale a 11700ppm.

55



234001
2 22e-01
2.11e-01
1,99¢-01
1.87e-01
1.76e-01
1.64e-01
1.52e-01
1.40e-01
1.29¢-01

1.17e-01
- 1.05e-01
9.37e-02
8.19-02
7.02e-02
5.85e-02
4.68e-02
351e-02
2 34e-02
1.17e-02
0.00e+00

ca de CHa

Figura 4. 6 Perfiles de Fraccién masica de CH, para ®=1.2

En los préximos apartados se comprobara como afecta el dosado a las emisiones
de inquemados y otros agentes contaminantes como CO, CO, y NOx.

4.3. LLAMA POBRE (DOSADOQO $=0.8)

Para las nuevas condiciones de contorno es necesario volver a crear un nuevo
PDF. En este apartado se realiza una simulacion para el caso de llama pobre
(9=0.8).

Tabla 4. 2 Condiciones de contorno de entrada para ®=0.8

Combustible Comburente
Inyeccion Tobera Central Tobera Anular
Diametro (mm) 0-15 15-31
Fraccion masica 18,7%CH4 81,3%Add 22% 02 78% N2
Temperatura (2K) 3.0000E+02 1.2000E+03
Densidad (Kg/m?) 6.5267E-01 2.9452E-01
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Velocidad (m/s) 6.6000E-01 1.5400E+00

Caudal (m3/s) 3.2398E-04 3.0480E-03

Gasto (Kg/s) 2.1145E-04 8.9767E-04

Intensidad Turbulenta (%) 1.2000E+01 7.5000E+00
Conductividad Térmica (W/m/K) Mixing-law
Viscosity (kg/m/s) Mixing-law

Molecular Weight (kg/kmol) 1.6000E+01 2.8880E+01

Se sabe por los trabajos realizados por otros autores que al aumentar la
concentracién de 0, en la mezcla las emisiones de CO, y sobre todo de NOx
aumentan [Merlo, 2014]. Algunos van mas alla y aseguran que el CO, aumenta de
manera lineal con el 0, y que las emisiones de NOx son mas sensibles al exceso
de oxigeno a mayores niveles de 0, [Wu, 2010].
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En la Figura 4.7 se puede comprobar que, al igual que en los casos anteriores,
existe ZRE en las esquinas de la camara de combustion. En cambio no se alcanza
ZRI. Aunque existe una pequefia zona de un azul mas oscuro, no obstante, no
alcanza valores negativos de la velocidad axial en la zona central de la camara de
combustion.
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Figura 4. 10 Perfiles de Temperaturas para ®=0.8

En la Figura 4.9 y 4.10 se muestra el contorno de temperaturas y el perfil de
temperaturas para la llama pobre, respectivamente. A la vista de las figuras se ve
que los contornos son mucho mas perpendiculares al eje de la camara que para los
demas dosados hasta ahora vistos. El aumento de la temperatura en la camara de
combustién se produce de forma mas gradual alcanzando antes una temperatura
practicamente uniforme (posicion z=0.02m).
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Figura 4. 11 Contornos de Fracciéon masica de CH4 para ®=0.8

En la Figura 4.11 se muestran los contornos de fracciéon masica de CH,. En ellos se
observa como el CH, entra en la cdmara de combustidon y se mezcla con el aire.
Cuando alcanza la flamabilidad la mezcla, se inicia la llama, consumiéndose
rapidamente el CH,. Se ve como para las posiciones entre 0.25D y 0.75D en torno
al eje de la camara se produce un elevado gradiente que indica la posicién de la
llama.

Si ahora nos fijamos en la Figura 4.12 entre la posicion z=0.025 y z=0.1m se
produce un elevado descenso de la fraccion masica de CH, alcanzando valores
cercanos al cero ya en la posicion z=0.2m.

Fraccidn misica de CH4

Figura 4. 12 Perfiles de Fraccion mdsica de CH,4 para ©=0.8

Sera de interés la comparaciéon de estas graficas y contornos para los casos de
llama estequiométrica, llama rica (®=1.2) y llama pobre ($=0.6). De esta manera se
podran observar mejor las diferencias y obtener conclusiones.
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4.4. INFLUENCIA DEL DOSADO

En el presente apartado se procedera a comparar los tres casos hasta ahora
expuestos con el fin de observar las diferencias en cuanto a una serie de
parametros. Los parametros que se comparan son la temperatura, la velocidad
tanto axial como tangencial y las emisiones e inquemados. En este ultimo apartado
se incluyen inquemados de CH,, emisiones de CO,, CO y NOx.

Una vez realizada las comparativas de cada parametro se obtendran las

conclusiones propias de cada caso. Estas se recogeran en el ultimo capitulo como
conclusiones finales del presente TFG.

4.4.1. INFLUENCIA SOBRE LA TEMPERATURA

En la Figura 4.13 se comparan los contornos de temperatura de las tres llamas rica
(grafica a), estequiométrica (grafica b) y pobre (grafica c). Inicialmente las
condiciones son iguales, sin embargo, una vez se alcanza la camara de combustion
existen diferencias.

Por un lado la temperatura maxima es distinta para ®=1. Para este caso la
temperatura maxima alcanza los 2310K, mientras que para los dosados ®=1.2 y
®=0.8 alcanza una temperatura de 2190K.

El aumento de la temperatura ocurre mucho mas rapido para el caso ®=0.8 y
®=1.2. Se observa en la grafica c cémo los contornos de temperaturas son mucho
mas verticales para la llama pobre. Se produce por tanto un aumento mas uniforme
de la temperatura a lo largo de la camara de combustion. Ademas se alcanza la
temperatura maxima en el centro de la camara de combustion.

En cambio para la llama rica (grafica a), los contornos son mucho mas horizontales.
Esto provoca que las mayores temperaturas se den en las paredes de la camara de
combustién. Si tenemos en cuenta que éstas temperaturas elevada se alcanza
mucho antes que para los otros dos dosados, tenemos una amplia zona de las
paredes de la camara expuesta a una elevada temperatura. A la larga esto podria
suponer un problema si el material de las paredes no es lo suficientemente
resistente a elevadas temperaturas. También influye en el mantenimiento del
quemador aumentando la acumulacién de cenizas.

Si se trata de un quemador para una industria la vida util de los materiales y el
mantenimiento son factores muy importantes a tener en cuenta.
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Se puede comprobar en la Figura 4.14 que las tres llamas parten de las mismas
condiciones de contorno de temperatura (grafica a). Es a partir de la posicion
z=0.025mm (grafica b) donde empieza a haber diferencias entre los distintos
dosados, siendo éstas mas importantes en las paredes de la camara.

Otra diferencia que podemos observar en la Figura 4.14 es que la temperatura
aumenta mucho mas rapido en la zona central para la el ®=0.8 (grafica c) que para
los otros dos casos. Sin embargo a medida que se avanza en la camara de
combustion la llama ®=1 alcanza una mayor temperatura final. Seria interesante
para trabajos futuros ensayar dosados entre 0.8 y 1. Es posible que se alcancen
temperaturas similares o incluso mas altas que para el caso estequiométrico.
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4.4.2. INFLUENCIA SOBRE LA VELOCIDAD

En este subapartado se evaluaran los contornos de la velocidad axial y tangencial,
asi como las graficas correspondientes para los tres casos de llama.
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4.4.2.1. VELOCIDAD AXIAL

En la Figura 4.15 se muestran los contornos de velocidad axial para los tres casos
de llama. Se observa que al igual que en el apartado anterior las condiciones de
contorno para la velocidad axial son las mismas para los tres casos. Es decir,
velocidad axial del combustible 0.66m/s y velocidad del comburente 1.54m/s. Para
los tres casos se comprueba que existe ZRE y no existe ZRI.

a) I
b)
c)

Figura 4. 15 Contornos de Velocidad Axial (Grafica a) Dosado ®=1.2, Grafica b) Dosado ®=1, Grafica c) Dosado
©=0.8)

Si ahora se fija la vista en la Figura 4.16 se ve que apenas hay diferencias en
cuanto a los perfiles de velocidad para los tres casos de llama. Si se aprecia una
ligera diferencia de la llama ®=0.8 a medida que se avanza hacia el final de la
camara de combustion. Siendo la velocidad de ésta algo menor que las otras dos
en algo menos de 0.05m/s.
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Por tanto se observa que el efecto del dosado no es importante sobre la velocidad
axial al menos en estos valores. Podria ser un factor importante a tener en cuenta si
se sigue esta tendencia.
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4.4.2.2. VELOCIDAD TANGENCIAL
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En la Figura 4.17 se compara la velocidad tangencial para los tres casos de llama.
La componente tangencial solo se imprime al comburente, ya que es en la tuberia
exterior en la que se situa el generador de Swirl.

65



La componente tangencial aumenta en el centro de la camara a media que se
avanza por esta, esto se debe a la existencia de un transporte hacia la zona central.
El fluido se frena en la zona préxima a las paredes por la viscosidad del fluido y la
componente tangencial es muy baja en esta zona.

La velocidad tangencial no se modifica a pesar de los cambios en el dosado del
combustible. Las condiciones a la entrada (grafica a) de la camara de combustion
son idénticas para los tres casos y vuelven a ser lo a la salida. Existen ligeras
diferencias en el interior de la camara (grafica b y c¢) pero desaparecen cuando se
alcanza la salida (grafica d).

En este apartado se concluye que el efecto del dosado sobre la velocidad tanto
axial como tangencial es despreciable. No es un parametro por tanto dependiente
del dosado.

4.4.3. INFLUENCIA SOBRE LAS EMISIONES E INQUEMADOS

En el presente apartado se comparan las emisiones de las distintas especies que
aparecen en la combustién del CH, para los tres casos de llama. Las especies que
se comparan son el CH, inquemado, el CO, el CO, y los NOx. Los cuales incluyen
(N,O0 y NO).

En la Figura 4.18 se comparan los contornos de la fraccion masica de CH,. Lo
primero que se comprueba es que las condiciones no son iguales para los tres
casos. La variacion del dosado esta directamente relacionado con la variacién de la
concentracién de CH, como se explicd en el capitulo anterior. Por tanto para un
dosado ®=1.2 la concentracion de CH, es de 28.1% lo que equivale a un 0.281 en
fraccion masica; un dosado ®=1 equivale a una concentracion de 23.4% y una
fraccion de 0.234; un dosado ®=0.8 equivale a una concentracién de 18.7% y una
fraccion de 0.187.

Sin embargo si se atiende a la grafica a de la Figura 4.19 vemos que las fracciones
de CH, son mas bajas para todos los casos. En la gréafica a la fraccién masica para
el dosado ©=0.8 es de 0.134 cuando deberia ser de 0.187, para el dosado ®=1 es
de 0.184 cuando deberia ser de 0.234 y para el dosado ®=1.2 es de 0.234 cuando
deberia de ser de 0.281. Esto se debe a un error que comete el Fluent por el cual
reduce las concentraciones de todas las mezclas. No se ha llegado a una
justificacion de este error.
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b)

i .
Figura 4. 18 Contornos de Fraccion masica de CH, (Grafica a) Dosado ®=1.2, Grafica b) Dosado ®=1, Grafica c)
Dosado ©=0.8)

Se observa en la Figura 4.18 que el CH, se consume antes en la llama ®=0.8. Si
esto lo comprobamos en las graficas de la Figura 4.19, se verifica que para la
posicion z=0.15m la fraccién de CH, es mucho menor que para los otros dos casos,
aunque esto podria deberse a que la fraccion inicial es menor.

Sin embargo, en la posicion z=0.4m la linea de circulos es practicamente horizontal.
Es evidente que a menor dosado, menor es la proporcién de CH, en la mezcla para
la misma cantidad de aire y por tanto se consume mayor cantidad del combustible.
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4.4.3.1. EMISIONES DE CO2

En la Figura 4.20 se observa como para el mayor dosado (grafica a) la formacion de
CO, es mucho menor que para los dosados ®=1y ®=0.8. Al igual que se hizo en el
capitulo anterior solo se estudia la parte de la camara a partir de la llama, ya que el
CO, se forma del CO.

Los contornos son mucho mas horizontales para la llama estequiométrica (grafica
b). En cambio son verticales para la llama pobre (grafica c).
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En la Figura 4.21 se comparan los perfiles de fraccion masica de CO,. Se observa
que las emisiones de esta especie son mayores para una llama ®=0.8 (linea de
circulos grafica d). Se sabia por los trabajos realizados por otros autores que al
aumentar la concentracién de 0, en la mezcla las emisiones de CO, aumentan
[Merlo, 2014]. Se comprueba que esto es asi. Aunque no se confirma que lo haga
de manera lineal como indica el autor [Wu, 2010].
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Tabla 4. 3 Partes por millén de CO,

©=0.8 ®=1 ®=1.2
C02[133300ppm | 125736ppm | 90570ppm

Tras extraerse los valores de la tabla 4.3 se concluye que las emisiones
disminuyen con el aumento del dosado.
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4.4.3.2. EMISIONES DE CO

a)

C) I

Figura 4. 22 Contornos de Fraccidn masica de CO (Grafica a) Dosado ®=1.2, Grafica b) Dosado ®=1, Gréfica c)
Dosado ©=0.8)

Determinados autores recomiendan aumentar la concentracion de H, en el
comburente [Schefer, 2002]. De esta manera el enriquecimiento de metano con
hidrogeno aumenta la resistencia a la deformacién de llama y reduce la
concentracion de CO sin afectar negativamente a las emisiones de NOXx.

En la Figura 4.22 se puede comprobar cémo se dijo en el parrafo anterior que la
concentracion de CO es menor a medida que disminuye el dosado. Es decir, cuanto
mayor es la proporcion de H, con respecto al combustible menor es el CO.
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En la misma Figura 4.22 se puede comprobar también como la zona de mayor
concentracién de CO es mayor a mayor dosado (zonas rojas de las graficas a, b y
c). Esto implica que el dosado aumenta la zona de formacion de CO y por tanto la
cantidad de CO.
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Esto mismo se puede observar en los perfiles de la Figura 4.23. En ellos esta
especie comienza siendo mayor para el caso ®=0.8 (linea de circulos de la grafica
a) pero en la salida es notablemente menor que para los otros dos casos (grafica
d).

Tabla 4. 4 Partes por milléon de CO

©=0.8 =1 ®=1.2
CO|5419ppm | 29840ppm | 68400ppm

A la vista de la Tabla 4.4 se advierte una relacion entre el dosado y el CO. Siendo el
CO directamente proporcional al dosado.

4.4.3.3. EMISIONES DE NOx

En este apartado se comparan las emisiones de NO Y N,O0 para los tres casos de
llama. Los efectos de ambos gases son muy perjudiciales tanto para el medio
ambiente como para la salud de las personas. Ademas son gases efecto
invernadero por tanto se deben reducir sus emisiones en la medida de lo posible.

En la Figura 4.25 se muestran los perfiles de fraccion masica de NO. Para la
posicion z=-0.005m (grafica a) la concentracion de NO para el caso ®=0.8 es
practicamente cero y no comienza a aumentar hasta casi la mitad de la camara de
combustién, posicion z=0.15m (grafica c). Por lo que el NO predominante es el que
se obtiene por formacion térmica y no aparece hasta que se alcanza suficiente
temperatura en la camara de combustion.

Esto mismo ocurre para el caso ®=1.2 pero en menor medida. Si se observan los
contornos de la Figura 4.24 y se comparan las gréaficas a y ¢ se ve que el NO se
forma cerca de las paredes de la camara de combustion.

Para el caso de dosado ®=1.2 esto ocurre de manera mucho mas rapida, empieza
a aumentar ya en la posicion z=0.025m (grafica b Figura 4.25), que para el dosado
©=0.8.

Se comentd en el apartado de la temperatura que para el caso rico las mayores
temperaturas se dan en las paredes de la camara. Por este motivo aparecen
mayores concentraciones de NO en esta zona, posicion z=0.15m. Ademas la
concentracién de CH, es mayor para este dosado, favoreciendo la formacion del
NO por los mecanismos de reacciéon inmediata.

En el caso del dosado ®=1 la mayor temperatura se da en las paredes de la
camara como ocurre en el dosado ®=1.2. Teniendo en cuenta que las temperaturas
para este caso son mayores que para la llama rica la formacién de NO térmico es
mucho mayor.
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Si se cuantifican las emisiones de esta especie (Tabla 4.5), se observa que las
menores emisiones de NO se dan para el dosado ®=0.8 y para el dosado ®=1.2.
Es decir, 72ppm para el dosado ®=0.8 y 813ppm para el dosado ®=1.2.

Se concluye por tanto que la fraccion masica de NO disminuye a medida que se
aleja la concentracion del dosado ®=1 y que es totalmente dependiente de la
temperatura. Como se explicé en el capitulo anterior, la formacién NOx se duplica
por cada incremento en 90K a partir de una temperatura de 2200K.

Tabla 4. 5 Partes por millén de NO

©®=0.8 o=1 ®=1.2
NO | 72ppm | 1536ppm | 813ppm
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Como ocurria en la especie anterior las mayores concentraciones de N,0 se dan en
las paredes de la camara de combustién. Es decir, las zonas de mayor temperatura
para caso rico y estequiométrico. Observando se los contornos de la Figura 4.26 el
N,0 aumenta inicialmente en las paredes de la camara, para el caso pobre. Sin
embargo a medida que aumenta la temperatura en la zona central comienza la
formacion del N,0 también en dicha zona.
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En la Figura 4.27 se muestran los perfiles de fraccién masica de N,0. Como se
comentd anteriormente se sabe por los trabajos realizados por otros autores que al
aumentar la concentracién de 0, en la mezcla las emisiones de CO, y sobre todo de
NOx aumentan [Merlo, 2014].

Observando las imagenes a, b, c y d de la Figura 4.27 se comprueba que para el
dosado ®=0.8, en el cual la reduccién de CH, aumenta el 0,, al aumentar el O, se
aumenta la formacion de NOx de tipo N, 0. Sin embargo, esto no ocurria asi para el
NO.

Tabla 4. 6 Partes por millén de N,O

®=0.8 =1 ®=1.2
N20O (0.301ppm [ 0.103ppm | 0.0257ppm
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Como se observa en la Tabla 4.5 las emisiones de N,0 depende del dosado,
aumentando con la disminucion de éste. Aunque no se ha podido demostrar que las
emisiones de NOx son mas sensibles al exceso de oxigeno a mayores niveles de
0, como explica el siguiente autor [Wu, 2010].
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Figura 4. 27 Perfiles de Fraccion mdsica de N, O (Grafica a) 1z=-0.005m, Grafica b) 1z=0.025m, Grafica c)
1z=0.15m, Gréfica d) 1z=0.4m)

77



78



[CONCLUSIONES Y
TRABAJOS FUTUROS]

79



80



Conclusiones y trabajos futuros

5.1. INTRODUCCION

En el presente capitulo se recogeran todas las conclusiones obtenidas durante la
realizacién de este TFG. Para continuar se propondran una serie de trabajos
futuros que ya sea por falta de tiempo o por salirse del ambito que centra este
TFG no se han tratado.

5.2. CONCLUSIONES GENERALES

Tras la realizacion de este TFG se ha llegado a una serie de conclusiones que
son interesantes de remarcar. Se recuerda que el objetivo principal era la
reduccion de emisiones de gases contaminantes. Se han simulado 3 dosados:
pobre, estequiométrico y rico en una llama con Swirl elevado.

Una ventaja importante de la llama ®=0.8 es que la temperatura maxima se
concentra en la zona central de la camara de combustion y no en las paredes
como en los otros dos casos. Interesa que la temperatura en las paredes no
aumente demasiado para no debilitar el material de la camara de combustion y
minimizar las labores de mantenimiento limpiando cenizas.

En cuanto a la velocidad, se concluye que el efecto del dosado sobre la
velocidad tanto axial como tangencial es despreciable. No es un parametro por
tanto dependiente del dosado.

Se ha demostrado que al aumentar la concentraciéon de 0, en la mezcla, las
emisiones de CO, y sobre todo de NOx aumentan [Merlo, 2014]. No se ha podido
asegurar que el CO, aumenta de manera lineal con el O, y que las emisiones de
NOx son mas sensibles al exceso de oxigeno a mayores niveles de 0, como
propone [Wu, 2010]. Seria necesario alguna simulacién mas para llama pobre
para comprobarlo.

Se ha comprobado que las emisiones de CO, disminuyen con el aumento del
dosado.

Las inquemados de CH, se reducen con la reduccion del dosado. Siendo las
emisiones de esta especie las mas bajas para el dosado de ®=0.8.

Se verifica que disminuyendo el dosado de CH, y por tanto aumentando la
concentracién de H, en la mezcla se reducen la formaciéon de CO [Schefer,
2002]. Si cuantificamos las emisiones de esta especie para el dosado ®=0.8 se
observa que las emisiones de CO son mas bajas que para los otros dos casos.

Se llega a la conclusion de que la fraccién masica de NO disminuye a medida
que se aleja la concentracion del dosado ®=1 y que es totalmente dependiente
de la temperatura.
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Una vez obtenidos los datos se demuestra que las emisiones de N,0O dependen
al igual que las de NO de la temperatura. Como ocurria en la especie anterior las
mayores concentraciones se dan en las paredes de la camara de combustion. Es
decir, las zonas de mayor temperatura. Por otro lado, las emisiones de N,0
depende del dosado, aumentando con la disminucién de éste.

5.3. TRABAJOS FUTUROS

Entre los posibles trabajos a realizar para continuar esta linea de investigaciéon
se propone comprobar el efecto de la temperatura en la combustién en cuanto a
las emisiones de gases contaminantes. Otros compafieros han hecho estudios
sobre la influencia de la temperatura en la combustién para mejorar la eficiencia
de dicha combustion [Escorial, 2015]. En este caso el interés se centraria en
inquemados y las emisiones de CO, CO, y NOx.

Otro de los posibles caminos de investigacion a seguir seria comprobar el efecto
de un difusor a la entrada de la camara de combustién. En este caso también
otros companeros probaron la modificacion del la geometria de la camara de
combustién [Zamora, 2015]. Al igual que antes el interés se pondria sobre las
emisiones.

Algunos autores concluyen en sus experimentos que el CO, aumenta de manera
lineal con el 0, y que las emisiones de NOx son mas sensibles al exceso de
oxigeno a mayores niveles de 0, [Wu, 2010]. Se propone realizar simulaciones
para llamas pobres.

Por otro lado otros autores proponen una modificacion del comburente de la
mezcla. Estos recomiendan aumentar la concentracién de H, en el comburente
de manera que el enriquecimiento de metano con hidrogeno aumenta la
resistencia a la deformacion de llama y reduce la concentracion de CO sin
afectar negativamente a las emisiones de NOx [Schefer, 2002]. En este TFG se
ha reducido la concentraciéon de CH, pero no aumentado la concentracion de H,.

Los experimentos de ciertos autores muestran que a medida que el numero de
Swirl aumenta desde 0 a 1, la formacion de NO térmico primero aumenta para
valores bajos y luego disminuye a medida que se acerca a 1. Es decir el NO
térmico es predominantemente afectado por la temperatura, mientras que el NO
de combustible esta predominantemente afectado por la mezcla de especies a
través de la turbulencia. [Zhou, 2002]. El presente TFG utiliza un niamero de
Swirl entorno a 0,9. Seria interesante comprobar como afectaria aumentar el
numero de Swirl como proponen estos autores.
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Conclusiones y trabajos futuros

Por dltimo resulta llamativa la propuesta realizada por una serie de autores.
Estos sugieren introducir el CO, en la recirculacién de los gases de escape a la
camara de combustién [Tan, 2002]. Se reducen de esta manera las emisiones de
CO, y la reduccion e incluso eliminacion de las emisiones de NOx. Ademas se
consigue la mejora de la eficiencia de la planta debido al volumen de gas bajo y
un mejor flexibilidad operativa.

Seria interesante para trabajos futuros ensayar dosados entre 0.8 y 1. Es posible

que se alcancen temperaturas similares o incluso mas altas que para el caso
estequiométrico ahorrando combustible.
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ANEXOS
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Pollutant NH3 Mass Fraction
Pollutant N20O Mass Fraction
Mean Mixture Fraction 0.
Mixture Fraction Variance 0
is zone used in mixing-plane model? no
RICA  innerinlet
Condition Value

0.66000003
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Velocity Specification Method 2
Reference Frame 0
Velocity Magnitude (m/s) 0.66000003
Coordinate System 0

X-Velocity (m/s) 0
Y-Velocity (m/s) 0
Z-Velocity (m/s) 0
X-Component of Flow Direction
Y-Component of Flow Direction
Z-Component of Flow Direction
X-Component of Axis Direction
Y-Component of Axis Direction
Z-Component of Axis Direction
X-Coordinate of Axis Origin (m)
Y-Coordinate of Axis Origin (m)
Z-Coordinate of Axis Origin (m)
Angular velocity (rad/s) 0
Temperature (k) 300
Turbulent Specification Method 3
Turbulent Kinetic Energy (m2/s2) 1
Turbulent Dissipation Rate (m2/s3) 1
Turbulent Intensity (%) 0.12
Turbulent Length Scale (m) 1
Hydraulic Diameter (m) 0.025
Turbulent Viscosity Ratio 10

Mean Mixture Fraction 0.28099999
Mixture Fraction Variance 0

is zone used in mixing-plane model? no
innerinlet

Condition Value

S o N

Velocity Specification Method 2
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Reference Frame 0
Velocity Magnitude (m/s)
Coordinate System 0
X-Velocity (m/s) 0
Y-Velocity (m/s) 0
Z-Velocity (m/s) 0
X-Component of Flow Direction
Y-Component of Flow Direction
Z-Component of Flow Direction
X-Component of Axis Direction
Y-Component of Axis Direction
Z-Component of Axis Direction
X-Coordinate of Axis Origin (m)
Y-Coordinate of Axis Origin (m)
Z-Coordinate of Axis Origin (m)
Angular velocity (rad/s) 0
Temperature (k) 300
Turbulent Specification Method 3
Turbulent Kinetic Energy (m2/s2) 1
Turbulent Dissipation Rate (m2/s3) 1
Turbulent Intensity (%) 0.12
Turbulent Length Scale (m) 1
Hydraulic Diameter (m) 0.025
Turbulent Viscosity Ratio 10

Mean Mixture Fraction 0.18700001
Mixture Fraction Variance 0

is zone used in mixing-plane model? no

0.66000003

©C%ooagg

outerinlet2

Condition Value

Wall Thickness (m) 0

Heat Generation Rate (w/m3) 0
Material Name aluminum
Thermal BC Type 1
Temperature (k) 300

Heat Flux (w/m2) 0
Convective Heat Transfer Coefficient (w/m2-k) 0
Free Stream Temperature (k) 300
Enable shell conduction? no
Wall Motion 0

Shear Boundary Condition 0
Define wall motion relative to adjacent cell zone? yes
Apply a rotational velocity to this wall? no
Velocity Magnitude (m/s) 0
X-Component of Wall Translation 1
Y-Component of Wall Translation 0
Z-Component of Wall Translation 0
Define wall velocity components? no
X-Component of Wall Translation (m/s) 0
Y-Component of Wall Translation (m/s) 0
Z-Component of Wall Translation (m/s) 0
External Emissivity 1

External Radiation Temperature (k) 300
Wall Roughness Height (m) 0
Wall Roughness Constant 0.5
Rotation Speed (rad/s) 0
X-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
X-Component of Rotation-Axis Direction 0
Y-Component of Rotation-Axis Direction 0
Z-Component of Rotation-Axis Direction 1
X-component of shear stress (pascal) 0
Y-component of shear stress (pascal) 0
Z-component of shear stress (pascal) 0
Surface tension gradient (n/m-k) 0
Specularity Coefficient 0
outeroutlet

Condition Value

Flow rate weighting 1

default-interior

Condition Value

wall:001

Condition Value

Wall Thickness (m) 0

Heat Generation Rate (w/m3) 0
Material Name aluminum
Thermal BC Type 1
Temperature (k) 300

Heat Flux (w/m2) 0

Convective Heat Transfer Coefficient (w/m2-k) 0
Free Stream Temperature (k) 300
Enable shell conduction? no

Wall Motion 0

Shear Boundary Condition 0

Define wall motion relative to adjacent cell zone? yes
Apply a rotational velocity to this wall? no
Velocity Magnitude (m/s) 0
X-Component of Wall Translation
Y-Component of Wall Translation
Z-Component of Wall Translation

Define wall velocity components? no
X-Component of Wall Translation (m/s) 0
Y-Component of Wall Translation (m/s) 0
Z-Component of Wall Translation (m/s) 0
External Emissivity 1

External Radiation Temperature (k) 300
Wall Roughness Height (m) 0
Wall Roughness Constant 0.5
Rotation Speed (rad/s) 0
X-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
X-Component of Rotation-Axis Direction 0
Y-Component of Rotation-Axis Direction 0
Z-Component of Rotation-Axis Direction 1
X-component of shear stress (pascal) 0
Y-component of shear stress (pascal) 0
Z-component of shear stress (pascal) 0
Surface tension gradient (n/m-k) 0
Specularity Coefficient

[=NalrN

wall:012

Condition Value

Wall Thickness (m) 0

Heat Generation Rate (w/m3) 0
Material Name aluminum
Thermal BC Type 1
Temperature (k) 300

Heat Flux (w/m2) 0

Convective Heat Transfer Coefficient (w/m2-k) 0
Free Stream Temperature (k) 300
Enable shell conduction? no

Wall Motion 0

Shear Boundary Condition 0

Define wall motion relative to adjacent cell zone? yes
Apply a rotational velocity to this wall? no
Velocity Magnitude (m/s) 0
X-Component of Wall Translation
Y-Component of Wall Translation
Z-Component of Wall Translation

Define wall velocity components? no
X-Component of Wall Translation (m/s) 0
Y-Component of Wall Translation (m/s) 0
Z-Component of Wall Translation (m/s) 0
External Emissivity 1

External Radiation Temperature (k) 300
Wall Roughness Height (m) 0
Wall Roughness Constant 0.5
Rotation Speed (rad/s) 0
X-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0
X-Component of Rotation-Axis Direction 0
Y-Component of Rotation-Axis Direction 0
Z-Component of Rotation-Axis Direction 1
X-component of shear stress (pascal) 0
Y-component of shear stress (pascal) 0
Z-component of shear stress (pascal) 0

S o -~



Surface tension gradient (n/m-k) 0 Numerics
Specularity Coefficient 0 Numeric Enabled

wall:014
Condition Value Absolute Velocity Formulation yes

Relaxation

Wall Thickness (m) 0 Variable Relaxation Factor
Heat Generation Rate (w/m3) 0
Material Name aluminum Pressure 0.30000001
Thermal BC Type 1 Density 1
Temperature (k) 300 Body Forces 1
Heat Flux (w/m2) 0 Momentum 0.69999999
Convective Heat Transfer Coefficient (w/m2-k) 0 Turbulent Kinetic Energy  0.80000001
Free Stream Temperature (k) 300 Turbulent Dissipation Rate 0.80000001
Enable shell conduction? no Turbulent Viscosity 1
Wall Motion 0 Pollutant no 0.89999998
Shear Boundary Condition 0 Pollutant hcn 0.89999998
Define wall motion relative to adjacent cell zone? yes Pollutant nh3 0.89999998
Apply a rotational velocity to this wall? no Pollutant n20 0.89999998
Velocity Magnitude (m/s) 0 Energy 1
X-Component of Wall Translation 1 Temperature 1
Y-Component of Wall Translation 0 Mean Mixture Fraction 1
Z-Component of Wall Translation 0 Mixture Fraction Variance 0.89999998
Define wall velocity components? no Linear Solver
X-Component of Wall Translation (m/s) 0 Solver  Termination Residual
Y-Component of Wall Translation (m/s) 0 Reduction
Z-Component of Wall Translation (m/s) 0 Variable Type Criterion  Tolerance
External Emissivity 1
External Radiation Temperature (k) 300 Pressure V-Cycle 0.1
Wall Roughness Height (m) 0 X-Momentum Flexible 0.1 0.7
Wall Roughness Constant 0.5 Y-Momentum Flexible 0.1 0.7
Rotation Speed (rad/s) 0 Z-Momentum Flexible 0.1 0.7
X-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0 Turbulent Kinetic Energy ~ Flexible 0.1 0.7
Y-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0 Turbulent Dissipation Rate Flexible 0.1 0.7
Z-Position of Rotation-Axis Origin (m) 0 Pollutant no Flexible 0.1 0.7
X-Component of Rotation-Axis Direction 0 Pollutant hcn Flexible 0.1 0.7
Y-Component of Rotation-Axis Direction 0 Pollutant nh3 Flexible 0.1 0.7
Z-Component of Rotation-Axis Direction 1 Pollutant n20 Flexible 0.1 0.7
X-component of shear stress (pascal) 0 Energy Flexible 0.1 0.7
Y-component of shear stress (pascal) 0 Mean Mixture Fraction Flexible 0.1 0.7
Z-component of shear stress (pascal) 0 Mixture Fraction Variance Flexible 0.1 0.7
Surface tension gradient (n/m-k) 0 Pressure-Velocity Coupling

Specularity Coefficient
default-interior:015
Condition Value
default-interior:016
Condition Value
default-interior:017
Condition Value
default-interior:018
Condition Value
default-interior:019
Condition Value
default-interior:020
Condition Value
default-interior:021
Condition Value

Equations
Equation Solved
Flow no

Turbulence  no
Pollutant no  yes
Pollutant hcn  yes
Pollutant nh3 yes
Pollutant n20 yes
Energy no

Pdf no

Parameter Value

Type SIMPLE
Discretization Scheme

Variable Scheme
Pressure Second Order
Momentum Second Order Upwind

Turbulent Kinetic Energy ~ Second Order Upwind
Turbulent Dissipation Rate Second Order Upwind

Pollutant no Second Order Upwind
Pollutant hen Second Order Upwind
Pollutant nh3 Second Order Upwind
Pollutant n20 Second Order Upwind
Energy Second Order Upwind
Mean Mixture Fraction Second Order Upwind

Mixture Fraction Variance Second Order Upwind
Solution Limits

Quantity Limit

Minimum Absolute Pressure 1
Maximum Absolute Pressure 5e+10
Minimum Temperature 1
Maximum Temperature 5000

Minimum Turb. Kinetic Energy  1e-14
Minimum Turb. Dissipation Rate 1e-20
Maximum Turb. Viscosity Ratio 100000
Material Properties
Material: 03 (fluid)
Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #f
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Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300- Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0

1000: 426.57767 1.6599477 -0.0012276859 2.3616526e-07 Speed of Sound m/s none #f
5.1440793e-11) (1000-5000: 940.48603 0.31532971 - Material: h202 (fluid)
0.000133478 2.5971038e-08 -1.8631106e-12) Property Units Method Value(s)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
47.9982 Density kg/m3 pdf #f
Standard State Enthalpy jlkgmol  constant Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
1.426898e+08 1000: 828.32602 1.6057414 -3.6298736e-05 -1.1307034e-06
Standard State Entropy jlkgmol-k constant 6.0412174e-10) (1000-5000: 1117.8369 1.0598985 -
238850.58 0.0003604639 5.7415146e-08 -3.4994464e-12)
Reference Temperature k constant 298.15 Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0 Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Speed of Sound m/s none #f Molecular Weight kg/kgmol  constant
Material: hcooh (fluid) 34.01468
Property Units Method Value(s) Standard State Enthalpy jlkgmol  constant -

1.3610648e+08
Standard State Entropy jlkgmol-k constant

232877.52
Density kg/m3 pdf #f Reference Temperature k constant  298.15
Cp (Specific Heat) j’lkg-k  polynomial (300- Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
1500: 168.47072 3.4160115 -0.0028089748 1.3169124e-06 - Speed of Sound m/s none #f
2.6802301e-10) (1500-4000: 1437.8848 0.54636862 - Material: hono (fluid)
6.2038096e-05 -2.3967481e-08 4.5527045e-12) Property Units Method Value(s)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
46.02568 Density kg/m3 pdf #
Standard State Enthalpy j/lkgmol  constant - Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
3.8749678e+08 1000: 405.06018 2.4934515 -0.0024190849 1.3261613e-06 -
Standard State Entropy jlkgmol-k constant 3.3193117e-10) (1000-5000: 970.35838 0.7459658 -
248004.19 0.00029165133 5.255771e-08 -3.5744059e-12)
Reference Temperature k constant 298.15 Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0O Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Speed of Sound m/s none #f Molecular Weight kg/kgmol constant
Material: c2h6 (fluid) 47.01344
Property Units Method Value(s) Standard State Enthalpy jlkgmol  constant -
76735619
Standard State Entropy jlkgmol-k constant
249337.65
Density kg/m3 pdf #f Reference Temperature k constant 298.15
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300- Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
1000: 404.39609 4.284319 0.0015983264 -3.4779406e-06 Speed of Sound m/s none #f
1.2681157e-09) (1000-4000: 1334.3854 3.8269175 - Material: ho2 (fluid)
0.0012600946 1.8594723e-07 -9.9490163e-12) Property Units Method Value(s)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
30.06964 Density kg/m3 pdf #
Standard State Enthalpy jlkgmol constant - Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
83858870 1000: 750.64746 1.2586592 -0.0009549455 5.9301684e-07 -
Standard State Entropy jlkgmol-k constant 2.037611e-10) (1000-5000: 1025.7778 0.53686973 -
228975.66 0.00013371124 1.5396699e-08 -7.1568424e-13)
Reference Temperature k constant 298.15 Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0O Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Speed of Sound m/s none #f Molecular Weight kg/kgmol constant
Material: hoco (fluid) 33.00674
Property Units Method Value(s) Standard State Enthalpy jlkgmol  constant
10455847
Standard State Entropy jlkgmol-k constant
228992.05
Density kg/m3 pdf #f Reference Temperature k constant  298.15
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300- Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
1500: 422.03987 2.4959696 -0.0021431596 9.3213399e-07 - Speed of Sound m/s none #f
1.6681655e-10) (1500-4000: 1388.4341 0.23253041 - Material: oh (fluid)
3.529247e-05 -5.79261e-09 1.393982e-12) Property Units Method Value(s)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
45.01774 Density kg/m3 pdf #
Standard State Enthalpy jlkgmol  constant - Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
1.9368383e+08 1000: 1778.142 0.09048502 -0.00081942281 1.1670261e-06
Standard State Entropy jlkgmol-k constant -4.1218601e-10) (1000-5000: 1409.2737 0.49569933 -
251548.57 0.00011130917 1.0631324e-08 -2.5060852e-13)
Reference Temperature k constant 298.15 Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
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Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05

Molecular Weight kg/kgmol constant
17.00734
Standard State Enthalpy j/kgmol  constant Density kg/m3 pdf #
38985683 Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
Standard State Entropy j’lkgmol-k constant 1000: 13602.855 3.4024177 -0.0033585231 -3.9080689e-07
183602.61 1.7053957e-09) (1000-5000: 12337.891 2.8873611 -
Reference Temperature k constant  298.15 0.00023236285 -3.8074924e-08 6.5279369e-12)
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0O Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Speed of Sound m/s none #f Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Material: o (fluid) Molecular Weight kg/kgmol  constant
Property Units Method Value(s) 2.01588
Standard State Enthalpy jlkgmol  constant
2448.5948
Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
Density kg/m3 pdf #f 130593.59
Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300- Reference Temperature k constant  298.15
1000: 1531.1577 -0.851299 0.0012581269 -8.3294264e-07 Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
2.0218614e-10) (1000-5000: 1321.021 -0.014317108 - Speed of Sound m/s none #
1.6124204e-06 2.3650336e-09 -2.2699264e-13) Material: h (fluid)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454 Property Units Method Value(s)
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
15.9994 Density kg/m3 pdf #f
Standard State Enthalpy jlkgmol  constant Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
2.49195e+08 1000: 20622.11 0 0 0 0) (1000-5000: 20622.11 0 0 0 0)
Standard State Entropy j’lkgmol-k constant Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
160943.58 Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Reference Temperature k constant  298.15 Molecular Weight kg/kgmol  constant
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0 1.00794
Speed of Sound m/s none #f Standard State Enthalpy j’lkgmol  constant
Material: hco (fluid) 2.1797701e+08
Property Units Method Value(s) Standard State Entropy j/kgmol-k constant
114603.82
Reference Temperature k constant 298.15
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
Density kg/m3 pdf #f Speed of Sound m/s none #f
Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300- Material: co2 (fluid)
1000: 830.42975 1.7761804 -0.0027572078 3.1225683e-06 - Property Units Method Value(s)
1.3107969e-09) (1000-5000: 1019.2299 0.95857389 -
0.00038250616 7.0786873e-08 -4.9105261e-12)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05 Density kg/m3 pdf #
Molecular Weight kg/kgmol constant Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
29.01834 1000: 429.93022 1.8744798 -0.0019664917 1.2972557e-06 -
Standard State Enthalpy jlkgmol  constant 3.9999695e-10) (1000-5000: 841.37933 0.59324115 -
43516831 0.00024151756 4.5227419e-08 -3.153141e-12)
Standard State Entropy j/kgmol-k constant Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
224528.15 Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Reference Temperature k constant  298.15 Molecular Weight kg/kgmol  constant
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0  44.0098
Speed of Sound m/s none #f Standard State Enthalpy j/kgmol  constant -
Material: h2o (fluid) 3.9354283e+08
Property Units Method Value(s) Standard State Entropy j/kgmol-k constant
213734.59
Reference Temperature k constant 298.15
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0O
Density kg/m3 pdf #f Speed of Sound m/s none #f
Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300- Material: co (fluid)
1000: 1563.0818 1.6037598 -0.0029327939 3.2161116e-06 - Property Units Method Value(s)
1.1568305e-09) (1000-5000: 1233.2377 1.4105281 -
0.00040291547 5.5427906e-08 -2.949834e-12)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05 Density kg/m3 pdf #
Molecular Weight kg/kgmol constant Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
18.01528 1000: 968.39484 0.44879012 -0.0011522231 1.656891e-06 -
Standard State Enthalpy jlkgmol  constant - 7.3464085e-10) (1000-5000: 897.9353 0.4282339 -
2.4184276e+08 0.0001671401 3.0234596e-08 -2.0513808e-12)
Standard State Entropy j/kgmol-k constant Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
188713.27 Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Reference Temperature k constant  298.15 Molecular Weight kg/kgmol  constant
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0  28.0104
Speed of Sound m/s none #f Standard State Enthalpy jlkgmol  constant -
Material: h2 (fluid) 1.1053974e+08
Property Units Method Value(s) Standard State Entropy j/kgmol-k constant
197546.27
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Reference Temperature k constant 298.15 Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454

Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0 Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Speed of Sound m/s none #f Molecular Weight kg/kgmol  constant
Material: cho (fluid) 28.0134
Property Units Method Value(s) Standard State Enthalpy jlkgmol  constant
1429.881
Standard State Entropy jlkgmol-k constant
191509.42
Density kg/m3 pdf #f Reference Temperature k constant  298.15
Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300- Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
1000: 830.42975 1.7761804 -0.0027572078 3.1225683e-06 - Speed of Sound m/s none #f
1.3107969e-09) (1000-5000: 1019.2299 0.95857389 - Material: ch4 (fluid)
0.00038250616 7.0786873e-08 -4.9105261e-12) Property Units Method Value(s)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
29.01834 Density kg/m3 pdf #
Standard State Enthalpy j/kgmol  constant Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-
43516831 1000: 403.5915 9.0574851 -0.014425329 1.5805453e-05 -
Standard State Entropy jlkgmol-k constant 6.3431579e-09) (1000-5000: 872.48132 5.3055622 -
224528.15 0.0020083285 3.5167054e-07 -2.3339494e-11)
Reference Temperature k constant 298.15 Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0O Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Speed of Sound m/s none #f Molecular Weight kg/kgmol  constant
Material: ch20 (fluid) 16.04276
Property Units Method Value(s) Standard State Enthalpy jlkgmol  constant -
74892973
Standard State Entropy jlkgmol-k constant
186057.77
Density kg/m3 pdf #f Reference Temperature k constant  298.15
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300- Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0O
1000: 457.64471 3.497672 -0.0052283769 5.6765789¢e-06 - Speed of Sound m/s none #f
2.329643e-09) (1000-5000: 829.48959 1.8500718 - Material: (ch2o . pdf-mixture) (fluid)
0.00072796288 1.3117276e-07 -8.895527e-12) Property Units Method Value(s)
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05
Molecular Weight kg/kgmol constant
30.02628 Density kg/m3 pdf #
Standard State Enthalpy j/lkgmol constant - Cp (Specific Heat) j’/kg-k  polynomial (300-1000:
1.1591431e+08 457.64471 3.497672 -0.0052283769 5.6765789e-06 -
Standard State Entropy jlkgmol-k constant 2.329643e-09) (1000-5000: 829.48959 1.8500718 -
218606.78 0.00072796288 1.3117276e-07 -8.895527e-12)
Reference Temperature k constant 298.15 Molecular Weight kg/kgmol constant  30.02628
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant O Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
Speed of Sound m/s none #f 1.1591431e+08
Material: 02 (fluid) Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
Property Units Method Value(s) 218606.78
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: pdf-mixture (mixture)
Density kg/m3 pdf #f Property Units Method Value(s)
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-
1000: 834.82638 0.29295803 -0.0001495637 3.4138851e-07
-2.2783585e-10) (1000-5000: 960.7523 0.15941258 - Mixture Species names (ch4 n2 02
3.2708853e-05 4.6127636e-09 -2.9528327e-13) ch20 cho co co2 h h2 h2o hco o oh ho2 hono h202 hoco c2h6
Thermal Conductivity w/m-k constant  0.0454 hcooh 03)
Viscosity kg/m-s  constant 1.72e-05 Density kg/m3 pdf #f
Molecular Weight kg/kgmol constant Cp (Specific Heat) j/lkg-k mixing-law #f
31.9988 Thermal Conductivity w/m-k constant 0.0454
Standard State Enthalpy j/lkgmol constant - Viscosity kg/m-s constant 1.72e-05
847.64045 Thermal Expansion Coefficient 1/k  constant 0
Standard State Entropy jlkgmol-k constant Speed of Sound m/s  none #
205041.62 Material: (hcooh . pdf-mixture) (fluid)
Reference Temperature k constant 298.15 Property Units Method Value(s)
Thermal Expansion Coefficient 1/k constant 0
Speed of Sound m/s none #f
Material: n2 (fluid)
Property Units Method Value(s) Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1500:
168.47072 3.4160115 -0.0028089748 1.3169124e-06 -
2.6802301e-10) (1500-4000: 1437.8848 0.54636862 -

Density kg/m3 pdf #f 6.2038096e-05 -2.3967481e-08 4.5527045e-12)

Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300- Molecular Weight kg/kgmol constant 46.02568
1000: 979.04296 0.41796388 -0.001176279 1.6743942e-06 - Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
7.2562943e-10) (1000-5000: 868.62287 0.44162954 - 3.8749678e+08

0.00016872292 2.9967875e-08 -2.0043856e-12)
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Standard State Entropy
248004.19
Reference Temperature  k
Speed of Sound m/s
Material: (03 . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method

jlkgmol-k constant

constant 298.15

none #f

Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:
426.57767 1.6599477 -0.0012276859 2.3616526e-07
5.1440793e-11) (1000-5000: 940.48603 0.31532971 -
0.000133478 2.5971038e-08 -1.8631106e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant

Standard State Enthalpy j/kgmol constant
1.426898e+08

Standard State Entropy
238850.58

Reference Temperature  k constant

Speed of Sound m/s none

Material: (c2h6 . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method

47.9982

j/kgmol-k constant

298.15
#f

Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:
404.39609 4.284319 0.0015983264 -3.4779406e-06
1.2681157e-09) (1000-4000: 1334.3854 3.8269175 -
0.0012600946 1.8594723e-07 -9.9490163e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 30.06964

Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
83858870

Standard State Entropy
228975.66

Reference Temperature  k constant

Speed of Sound m/s none

Material: (hoco . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method

jlkgmol-k constant

298.15
#f

Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1500:
422.03987 2.4959696 -0.0021431596 9.3213399e-07 -
1.6681655e-10) (1500-4000: 1388.4341 0.23253041 -
3.529247e-05 -5.79261e-09 1.393982e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 45.01774

Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
1.9368383e+08

Standard State Entropy
251548.57

Reference Temperature  k constant

Speed of Sound m/s none #f

Material: (hono . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method

j/kgmol-k constant

208.15

Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:
405.06018 2.4934515 -0.0024190849 1.3261613e-06 -
3.3193117e-10) (1000-5000: 970.35838 0.7459658 -
0.00029165133 5.255771e-08 -3.5744059¢e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 47.01344

Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
76735619

Standard State Entropy j/kgmol-k constant
249337.65

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (h202 . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:
828.32602 1.6057414 -3.6298736e-05 -1.1307034e-06
6.0412174e-10) (1000-5000: 1117.8369 1.0598985 -
0.0003604639 5.7415146e-08 -3.4994464e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 34.01468
Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
1.3610648e+08
Standard State Entropy j'lkgmol-k constant
232877.52
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: (cho . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000:

830.42975 1.7761804 -0.0027572078 3.1225683e-06 -
1.3107969e-09) (1000-5000: 1019.2299 0.95857389 -
0.00038250616 7.0786873e-08 -4.9105261e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 29.01834
Standard State Enthalpy j/kgmol constant
43516831
Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
224528.15
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: (hco . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #
Cp (Specific Heat) j’/kg-k  polynomial (300-1000:

830.42975 1.7761804 -0.0027572078 3.1225683e-06 -
1.3107969e-09) (1000-5000: 1019.2299 0.95857389 -
0.00038250616 7.0786873e-08 -4.9105261e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 29.01834

Standard State Enthalpy j/kgmol constant
43516831

Standard State Entropy j/kgmol-k constant
224528.15

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (ho2 . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #t

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:

750.64746 1.2586592 -0.0009549455 5.9301684e-07 -
2.037611e-10) (1000-5000: 1025.7778 0.53686973 -
0.00013371124 1.5396699e-08 -7.1568424e-13)

Molecular Weight kg/kgmol constant 33.00674
Standard State Enthalpy j/kgmol constant
10455847
Standard State Entropy j/kgmol-k constant
228992.05
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: (oh . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000:

1778.142 0.09048502 -0.00081942281 1.1670261e-06 -
4.1218601e-10) (1000-5000: 1409.2737 0.49569933 -
0.00011130917 1.0631324e-08 -2.5060852e-13)
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Molecular Weight kg/kgmol constant 17.00734

Standard State Enthalpy j/kgmol constant
38985683

Standard State Entropy j/kgmol-k constant
183602.61

Reference Temperature  k constant  298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (o . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:

1531.1577 -0.851299 0.0012581269 -8.3294264e-07
2.0218614e-10) (1000-5000: 1321.021 -0.014317108 -
1.6124204e-06 2.3650336e-09 -2.2699264e-13)

Molecular Weight kg/kgmol constant 15.9994

Standard State Enthalpy j/kgmol constant
2.49195e+08

Standard State Entropy j’/kgmol-k constant
160943.58

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (h . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000:
20622.11 0 0 0 0) (1000-5000: 20622.11 0 0 0 0)

Molecular Weight kg/kgmol constant 1.00794

Standard State Enthalpy j/kgmol constant
2.1797701e+08

Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
114603.82

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (co2 . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000:

429.93022 1.8744798 -0.0019664917 1.2972557e-06 -
3.9999695e-10) (1000-5000: 841.37933 0.59324115 -
0.00024151756 4.5227419e-08 -3.153141e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 44.0098

Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
3.9354283e+08

Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
213734.59

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (h2 . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:

13602.855 3.4024177 -0.0033585231 -3.9080689e-07
1.7053957e-09) (1000-5000: 12337.891 2.8873611 -
0.00023236285 -3.8074924e-08 6.5279369e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 2.01588

Standard State Enthalpy j/kgmol constant
2448.5948

Standard State Entropy j/kgmol-k constant
130593.59

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (co . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
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Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:
968.39484 0.44879012 -0.0011522231 1.656891e-06 -
7.3464085e-10) (1000-5000: 897.9353 0.4282339 -
0.0001671401 3.0234596€e-08 -2.0513808e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 28.0104
Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
1.1053974e+08
Standard State Entropy j'lkgmol-k constant
197546.27
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: (h20 . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000:

1563.0818 1.6037598 -0.0029327939 3.2161116e-06 -
1.1568305e-09) (1000-5000: 1233.2377 1.4105281 -
0.00040291547 5.5427906e-08 -2.949834e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 18.01528
Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
2.4184276e+08
Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
188713.27
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: (02 . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #
Cp (Specific Heat) j’/kg-k  polynomial (300-1000:

834.82638 0.29295803 -0.0001495637 3.4138851e-07 -
2.2783585e-10) (1000-5000: 960.7523 0.15941258 -
3.2708853e-05 4.6127636e-09 -2.9528327e-13)

Molecular Weight kg/kgmol constant 31.9988

Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
847.64045

Standard State Entropy j/kgmol-k constant
205041.62

Reference Temperature  k constant 298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: (n2 . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 pdf #t

Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:

979.04296 0.41796388 -0.001176279 1.6743942e-06 -
7.2562943e-10) (1000-5000: 868.62287 0.44162954 -
0.00016872292 2.9967875e-08 -2.0043856e-12)

Molecular Weight kg/kgmol constant 28.0134
Standard State Enthalpy j/kgmol constant 1429.881
Standard State Entropy j/lkgmol-k constant

191509.42
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f

Material: (jet-a<g> . pdf-mixture) (fluid)

Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (273.15-

1000: 103.70508 6.6165853 -0.0040329449 1.4614312e-06 -
3.2397358e-10) (1000-5000: 1236.368 3.8884678 -
0.0015678577 2.8761674e-07 -1.9791652e-11)

Molecular Weight kg/kgmol constant 167.31462



constant

Standard State Enthalpy j/kgmol
2.4971701e+08

Standard State Entropy j/kgmol-k constant 628431.5
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #

Material: (ch4 . pdf-mixture) (fluid)
Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 pdf #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000:

403.5915 9.0574851 -0.014425329 1.5805453e-05 -
6.3431579e-09) (1000-5000: 872.48132 5.3055622 -
0.0020083285 3.5167054e-07 -2.3339494e-11)

Molecular Weight kg/kgmol constant  16.04276

Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
74892973

Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
186057.77

Reference Temperature  k constant  298.15

Speed of Sound m/s none #f

Material: methane-air-2step (mixture)

Property Units Method Value(s)

Mixture Species names (ch4 02 co2
co h2o n2)

Density kg/m3 pdf #f

Cp (Specific Heat) jlkg-k mixing-law #f

Thermal Conductivity w/m-k constant 0.0454

Viscosity kg/m-s constant 1.72e-05

28.01055

constant
constant

Molecular Weight kg/kgmol

Standard State Enthalpy j/kgmol
1.1053956e+08

Standard State Entropy
197531.64

Reference Temperature  k constant

Speed of Sound m/s none #f

Material: (carbon-dioxide . methane-air-2step) (fluid)

j/kgmol-k constant

298.15

Property Units Method Value(s)
Density kg/m3 constant 1.7878
Cp (Specific Heat) jlkg-k  polynomial (300-1000:

429.92889 1.874473 -0.0019664851 1.2972509e-06 -
3.9999559¢e-10) (1000-5000: 841.37646 0.59323931 -
0.00024151675 4.5227278e-08 -3.1531301e-12)
Molecular Weight kg/kgmol constant
Standard State Enthalpy j/kgmol constant
3.9353235e+08
Standard State Entropy j/lkgmol-k constant
Reference Temperature  k constant
Speed of Sound m/s none
Material: (oxygen . methane-air-2step) (fluid)
Property Units Method Value(s)

44.009949

213720.2
298.15
#f

Density kg/m3 constant  1.2999
Cp (Specific Heat) j’/kg-k  polynomial (300-1000:
834.82648 0.29295799 -0.0001495637 3.413885e-07 -

Thermal Expansion Coefficient 1/k  constant 0 2.2783581e-10) (1000-5000: 960.75232 0.15941258 -
Speed of Sound m/s  none #f 3.2708853e-05 4.6127648e-09 -2.9528325e-13)
Material: (nitrogen . methane-air-2step) (fluid) Molecular Weight kg/kgmol constant 31.9988
Property Units Method Value(s) Standard State Enthalpy j/kgmol constant 0
Standard State Entropy j/kgmol-k constant
205026.86
Reference Temperature  k constant 298.15
Density kg/m3 constant  1.138 Speed of Sound m/s none #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000: Material: (methane . methane-air-2step) (fluid)

979.04303 0.41796389 -0.001176279 1.674394e-06 - Property Units Method  Value(s)

7.2562972e-10) (1000-5000: 868.62292 0.44162953 -

0.00016872295 2.9967875e-08 -2.0043858e-12) Density kg/m3 constant 0.6679
Molecular Weight kg/kgmol constant 28.013399 Cp (Specific Heat) jlkg-k  constant 2222
Standard State Enthalpy j/kkgmol constant 0 Molecular Weight kg/kgmol constant 16.04303
Standard State Entropy j/kgmol-k constant Standard State Enthalpy j/kgmol constant -74895176

191494.78 Standard State Entropy j/kgmol-k constant 186040.09
Reference Temperature  k constant 298.15 Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f Speed of Sound m/s none #f

Material: (water-vapor . methane-air-2step) (fluid) Material: mixture-template (mixture)
Property Units Method Value(s) Property Units Method Value(s)
Mixture Species names (h20 02 n2)
Density kg/m3 pdf #f
Density kg/m3 constant  0.5542 Cp (Specific Heat) j/lkg-k mixing-law #f
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000: Thermal Conductivity w/m-k constant 0.0454

1563.077 1.603755 -0.0029327839 3.216101e-06 - Viscosity kg/m-s constant 1.72e-05

1.156827e-09) (1000-5000: 1233.2338 1.4105233 - Thermal Expansion Coefficient 1/k  constant 0

0.0004029141 5.5427719e-08 -2.949824e-12) Speed of Sound m/s  none #
Molecular Weight kg/kgmol constant 18.015341 Material: (nitrogen . mixture-template) (fluid)

Standard State Enthalpy j/kgmol constant - Property Units Method  Value(s)
2.418379e+08
Standard State Entropy j/kgmol-k constant Density kg/m3 constant 1.138

188696.44 Cp (Specific Heat) j/kg-k  constant 1040.67
Reference Temperature  k constant  298.15 Molecular Weight kg/kgmol constant 28.0134
Speed of Sound m/s none #f Standard State Enthalpy j/kgmol constant 0

Material: (carbon-monoxide . methane-air-2step) (fluid)

Standard State Entropy j/lkgmol-k constant 191494.78

Property Units Method Value(s) Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: (oxygen . mixture-template) (fluid)
Property Units Method  Value(s)
Density kg/m3 constant  1.1233
Cp (Specific Heat) j/kg-k  polynomial (300-1000: Density kg/m3 constant 1.2999
968.38977 0.44878769 -0.001152217 1.656882e-06 - Cp (Specific Heat) i’kg-k  constant 919.31
7.3463702e-10) (1000-5000: 897.93054 0.4282316 - Molecular Weight kg/kgmol constant 31.9988

0.00016713922 3.0234435e-08 -2.0513699e-12)

Standard State Enthalpy j/kgmol constant 0
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Standard State Entropy j/lkgmol-k constant 205026.86
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #t

Material: (water-vapor . mixture-template) (fluid)
Property Units Method  Value(s)

Density kg/m3 constant 0.5542
Cp (Specific Heat) jlkg-k  constant 2014
Molecular Weight kg/kgmol constant 18.01534
Standard State Enthalpy j/kgmol constant -
2.418379e+08
Standard State Entropy j/lkgmol-k constant 188696.44
Reference Temperature  k constant 298.15
Speed of Sound m/s none #f
Material: aluminum (solid)
Property Units Method Value(s)

Density kg/m3 constant 2719
Cp (Specific Heat) j/kg-k constant 871
Thermal Conductivity w/m-k constant 202.4
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