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En este trabajo se resoelve por el metodo de los volu.menes finitos, y aplicando un Esquema de
Reaccion Reducido y conceptos de Eddy Break Up, la combustion de gas natural en aire en una
caldera de vapor. Se presentan resultados de la simulacion de una llama de difusion turbulenta en
cscala natural y condiciones operacionales, con transmision de calor por conduccion/conveccion y
radiacion. Por tratarse de una tarea en progreso y de largo a1cance que im'olucra una caldera en
servicio los resultados son preliminares y la comparacion con resultados e,,:perimentales es
limitada. No obstante, los resultados obtenidos son considerados satisfactorios, aunque indican
que es necesario continuar refinando los modelos de mezclado y radiacion para reproducir mejor
las condiciones reales.

Combustion of natural gas in air in a utility boiler is simulated by means of a finite volume
approach, using a Reduced Reaction Scheme and Eddy Break Up concepts. Results are presented
for a turbulent diffusion flame, under operational conditions and in full size, including heat
transfer by conduction/convection and radiation. Preliminary results onJy are presented and a
limited comparison with experimental results is made due to the scope of the task which involves
a. facility in service. Nevertheless, results are considered satisfactory, although there are
indications that it is necessary to continue refining the mixing and radiation models for better
malching with operational conditions.

La combustion de hidrocaIburos en aire es gobernada por mecanismos multipasos que comprenden cien 0 mas
reacciones. Aunque no es imposible resolver tales sistemas, el proceso de solucion a menudo oscurece el
progreso de las reacciones y dificulta ganar un vision interna de la naturaleza de la combustion. Tambien, para
c31culos prncticos es conveniente reducir el numero de pasos a un pequefl.o nu.mero de reacciones significativas.

EI metoda de reducir un mecanismo completo a una pocas reacciones significativas ha sido formulado [I] Yse
ha logrado programar la generacion automatica de Esquemas de Reacciones Reducido (RRS) [2]. Para la
combustion de metano en aire hemos elegido el esquema dado por [3].

Habiendo seleccionado un RRS, para llamas no premezcladas, es necesario considerar la influencia de la
mezcla en la velocidad de reaccion. Aunque modelos mas avanzados est3n siendo desarrollados. el modelo
Eddy Break-Up (EBU) [4][5] es ann utilizado debido a so simplicidad, para dar ellimite de la quimica rnpida a
las velocidades de reaccion. Ha sido demostrado [6] que una forma heuristica de la velocidad de reaccion EBU
puede ser encontrada tal que tiene una base en teoria, y esta es la forma usada en los calculos presentes.

Nuestra tarea de investigacion actual es la simulacion numerica de una llama de difusion turbulenta de metano
en aire a presion ambiente en una caldera existente y su comparaci6u con datos experimentales, La obtenci6n
de datos experimentales en una caldera de gran porte en servicio no es una tarea sencilla ni economica, y al
presente 5010 se dispone de un limitado conjunto de datos experimentales. Luego, el prop6sito del presente
trabajo es presentar los resultados pertenecientes a los escalares principales (campos de flujo y especies
quimicas), mientras que continua el trabajo de refinamiento de los modelos usados y obtencion de mediciones
en la caldera.



EI objeto de este estudio es una caldera que se encuentra en funcionamiento, propiedad de ESEBA SA Mar del
Plata. La misrna fue diseilada originalmente para funcionar con fuel oil; en la actua1idad la mayor parte del ano
es alimentada a gas natural, por 10que ha sufrido varias modificaciones.

La Figura 1 muestra una seccion de la caldera. Las dimensiones generales de la caldera son largo: 5,64 m,
ancho: 4,11 my alto: 15,09 m.
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Figura 1: Esquema de la Caldera

La potencia nominal de la caldera es de aproxirnadamente 30 MWe, para un consumo de 250 000 m3 de gas
natural por dia. La caldera posee seis quemadores en tres filas de dos, cada uno compuesto por seis lanzas
inyectoras de gas rodeadas por dos anulos de aire, uno intemo a \as lanzas y otro extemo. La Figura 2 muestra
una vista esquematica de un quemador. Los eentros de cada par de quemadores se encuentran a 2.8, 4.8 Y6.8
metros desde la base respectivamente.
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EI gas ingresa a una temperatura de 50· C. En su disposicion original 10s caudales de aire y gas estaban
uniformemente distribuidos entre todos los quemadores y 10s picas de inyeccion presentaban un orificio Unico,
horizontal, de 18 mm de diametro. Despues de sucesivas modificaciones 10s caudales de gas se establecieron
con una relacion entre sf de 1/6, 1/3 Y 1/2 del caudal total de gas que ingresa a la caldera, donde 1/6 es el
caudal superior, el 1/3 es el medio y el 1/2 es el inferior.

Los inyectores de gas modificados poseen una inclinacion de 20· bacia abajo. Cada una de las lanzas de gas
posee una distribucion de pequeilos orificios de dilimetros entre 4 y 6 mm, 105cuales produeen la turbulencia
deseada para el correcto mezclado entre el aire y el gas. La Figura 3 muestra 105 picos de inyecci6n de gas,
original y modificado.
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Figura 3: Inyectores de gas

La entrada de aile tambien rue modificada: en el quemador superior ingresa la mitad del caudal del quemador
medio e inferior. La temperatura del aile que ingresa a la caldera es de 120· C.

Con estas modificaciones se logrO un descenso de la temperatura de gases de salida del homo, estimado entre
100y 200oC.

Bcuacioues de transporte. La conservaci6n de la masa es computada por promedio Favre en la forma
conservativa [7][8] como: arpii;

--=0
aXi (1)

La conservaci6n de cantidad de movimiento y de escalares es computada en forma conservativa en coordendas
eartesianas (x,y,z) usando la ecuacion de transporte general en promedio Favre :

t3 _ a aif, ,p-(pu,p)=-(D-)+Sax. I ax. ax.
I I I

donde cI> es la cantidad calculada, D la viscosidad efectiva

D = 11 + l:L,
Sc,p

y el mimero de SchmidtlPrandti Sc y e1 Iermino de fuente S+ est3n listados en la
otras definiciones.

(3)
Tabla I, junto con

Tabla I - Tenninos de fuente y def"miciones

Termino de fuente

ii 1.0 ~[D(~:)]+ ;[ D(~:)]+ ~[D(~:)]-:
v 1.0 ~[D(~;)]+ ;[D(~:)]+ ~[D(~;)]-:
w I 0 ~[D(t3ii)]+~[J aV)]+~[J aw)]_ iTpax az ay""'l az az""'l az az
K 0.9 (fJ - pc)

- _2
& 1.22 CI(fJ -C3fJB)~-C2P Ii_

I( I(

Ii 0.7 Verte"10

7 0.7 Ninguno

Defmiciones,p= ¢ +,po(promedio Reynolds) = if, +,po(promedio Favre)
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'1 OXj oXi 3 '1 ax oy oz

G = f.Jt[2(Oil)2 +2(OIi)2 +2(Ow)2 +(Oil + OIi)2
ax oy ax oy ax

(Oli OW)2 (ail OW)2 2-2J+ -+- + -+- --() +GBOZ 8y OZ ox 3

f.J lq5
Cu = 0.09, Cl = 1.44, C2 = 1.92, C3 = O.S,GB = g-=-

0jpa
Condiciones de Contomo. Las condiciones est3ndar de Dirichlet y de Newmann fueron aplicadas en los
contomos. Las leyes logaritmicas de la pared fueron aplicadas para el modelo K-& en contomos s6lidos.

CH4+H;fJ+2H~O+4H (I)
CO+H;fJ HCOfH2 (II)
2H2+0r~2H;fJ (Dl)
3H2+0r~2H;fJ+2H (IV)

Computamos !as siete especies principales en este mecanismo, es decir, CH4, ~, H20, C~, H, CO, Y H2.
Tambien computamos ocho especies menores implicitas es este esquema (CH3, 0, H02, HCO, CH30, H202,
CH20, OH) y el gas de bafio M.

Las velocidades de reaccion de I-IV de acuerdo con el mecanismo esqueletal est3n dadas en [9]:

wI = w13 +wlS

wll = w9
wIll = w5 -wlO +w16 -w20 -w22 +w24 +w25

W/V = wI -w7 - Ws +wlO -w16 +w18 +w20 -w24 - w25

Resolvemos Ecuaciones Diferenciales a Derivadas Parciales (PDE) para !as cuatto especies principales. Las tres
especies principales restantes son enconttadas por medio de escalares conservados y la fraccion de rnezcla. Las
especies menores son encontradas asumiendo estado estacionario.

En el caso de quimlca limltada por la einetica, resolvemos PDEs para las cuatto especies principales, CH4,
0Z' HZ YH, mienttas H20, CO2 YCO son encontrados usando escalares conservados.

De las ecuaciones I-IV !as velocidades molares de reaccion por unidad de volumen de las cuatto especies
principales son:



woz=-wm-WIV (9)

WHZ = 4wI + WII - ZwIII - 3wIV (10)

wH = -ZwI +ZwIV (11)

Estas velocidades son terminos de fuente de la POE:
L(ri ) = wi (1Z)

donde ri es la abundancia especifica igual a la fracci6n de masa de la especie Yi dividida el peso molecular Wi'

EI operador linear L aplicado a una variable general es:

L(,p)=pa,p +pvv,p-V'(pDV,p)at
Generamos escalares conservados por combinaci6n linear de Ecuaciones (4) • (7), resultando, por ejemplo:

1 1 IP = rCH4 +-rHZ +-rHZO +-rHZ Z 4
Considerando 105valores de contorno en el combustible (corriente 1) y en el oxidante (corriente Z), Y la fracci6n
de mezcla como:

_ 1

rHZO = ZfrCH4,1 -Z rCH4 - rHZ -"2 rH (16)

Similarmente obtenem05 CO y COZ' usando otros escalares. Las especies restantes, 0, CH3 yel gas de bIIiIo M
pueden ser calculadas como esta deta1lado en [9J.

Para condiciones de quimica nipida consideramos H en estado estacionario 10 cual reduce el sistema a tres
ecuaciones cancelando H entre I y IV.

CH4 +OZ -4CO+HZO +HZ
HZO+CO-4HZ +COZ
ZHZ +OZ -4 ZHZO

(A')

(D')

(C')

Elegim05 retener el quemado de CO en Ia reacci6n II, para promover velocidades EBU en la zona rica, micntras
se reduce el sistema a dos pasos. En el modelo EBU es la concentraei6n del reactivo deficiente Ia que
determina Ia velocidad de reacci6n. En la zona rica este sera el oxidante, y las Reacciones (A') Y (C') tendr.\n
velocidades EBU comparables. Entonces, el sistema puede ser reducido a :

CH4 + ZOZ + HZ -4 CO + 3HZO

HZO+CO -4 HZ +COZ

Las velocidades de reaccion (A) y (B) seran obtenidas de 105 principi05 EBU como sigue. La velocidad de
reacci6n Eddy Break Up entre el combustible F y el oxidante °es computada como en [6J:

&
wUU=~p- (17)

K



fFU =fCO

fOX =fH20
s = I

En este caso resolveremos POEs para CH4, 02' H2 YCO, mientras que H20, CO2 y H seran calculados por
conservacion de especies atomicas.

Para cambiar entre quimica limitada por la cinetica y quimica limitada por la mezcla calcularemos las
velocidades cim:!ticasde reaccion de las reacciones A y B usando los resultados de arriba, es decir:

W A,cin = wI ,cin = w13 (25)

wB,cin = wIII,dn = w9 (26)
Luego calculamos las velocidades EBU, y entonces, si WA,cin > WA,EBU y wB cin > wB EBU y Wt.,EBU >
wB.EBU utilizamos el metodo EBU, y calculamos intermedios y produetos usando relaciones algebraicas y
escalares. Si alguna de las ve10cidades cineticas es Menor que la velocidad EBU entonces calculamos todas las
especies usando velocidades cineticas y escalares conservados.

pmq:4jrniento de Solucion Numedca EI conjunto de ecuaciones de transpone y ecuaciones auxiliares fueron
resueltos usando una tecnica de volfunenes finitos [IOJ. En este procedimiento las ecuaciones discretizadas son
resueltas en una gdlla altemada usando el esquema diferencial hIbrido y una ecuacion de correccion de presion
para la ecuacion de continuidad [II J.

EI metodo de solucion es desacoplado: las ecuaciones de conservacion de cantidad de movimiento y de
continuidad discretizadas son resueltas primero, dando un campo de presiones y velocidades; este paso incluye
ajustes en el flujo de masa integral. Las ecuaciones escalares son resueltas luego, en el siguiente orden:
cantidades de tuIbulencia Ky E, fraccion de mezclajy entalpia de estagnacion especifica total h (la cual incluye
potencial quimico). EI mode1o de llama de 4-pasos se resuelve por Ultimo, incluyendo la computacion de las
fracciones de masa de las especies Yi y lambien la temperatura T.

Finalmente, la masa molecular de la mezcla, la densidad y los coeficientes de transporte arriba mencionados
son calculados para completar un paso de iteracion.
LatrnDsferencia de calor por radiacion es obtenida por el metodo de transferencia discreto de Lockwood y Shah
[12]. Este metodo incorpora caracterlsticas de los metodos de zona, flujo y Monte Carlo 10 cual proporciona
buenos resultados y es computacionalmente eficiente.

EI homo es dividido en celdas cartesianas, a las que se asigna temperatura y coeficiente de absorcion constante.
Un nfunero discreto de rayos parten desde el centro de cada celda de pared ubicada en los alrededores. Como
cada rayo encuentra a la celda con temperatura T y coeficiente de absorcion K, el cambio en intensidad del rayo
esta dado por:

dI (j 4
-=-(k +k )I+-k T +S (27)
ds a S tr a rad

ks 4tr
Srad =- fIdO. (28)

4tr b
La absorcion 0 emision neta de energia Qr de una celda, es la sumatoria de 105cambios de intensidad de cada
rayo pasando a traves de la celda.

EI tratamiento usado aqui asume un coeficiente de absorcion de gas dado por
-T/

k a = 0.32 +018e 11135 (29)
La dispersion de radiacion es isotr6pica y ha sido incluida con un coeficiente de dispersion asumido dado por

ks = 0.13 (30)



La energia neta de conveccion estli dada por:
Q = KA t1T (32)

donde el coeficiente K puede estar dado previamente 0 no. En el segundo casa suponem05 que el numero de
Lewis es I, por 10 tanto Sc = Pr . Luego, el coeficiente de transmisi6n del calor es:

A. = Cpilr (33)

donde Ia viscosidad turbu1enta l1T es calcu1ada por el mode1o de pared, Yse obtiene
A.

K=- (34)
t1x

LiJDi.tl:s. EI rango de soluciones de PDEs debe ser restringido a Iimites permisibles [13]. Por ejemplo, para CH4
el valor m3ximo es el del combustible no reaccionado, y el minimo es obtenido positando r H2 ~ 0 en las
Reacciones I to IV:

Y . = 1_(1- I)Y02,2 (36)
•••• 2(1 +WID/ )

/ww
No se dispone de un modelo para wmlwIV como una funci6n de f, Y se adopt6 un valor constante de -0.2 en
base a resultados experimentales obtenidos de Ia literatura.

Para oxigeno, 105 limites son obtenidos positando r H ~ 0 yr H2 ~ 0:

Y •••• = (1-/)Y02,2 - 2(1+WID~ X!-YCH4) (37)/wIY

1+ wIII

2 wli Ww
Y •••• = (1- I) Y02,2 -'3(4 +-XI-YCH4X 2w) (38)

WI 1+--!!L
3ww

Y •••• = (1- f) Y02,2 - 4(1 - YCH4)
Y •••• = (1- I) Y02,2 -41

(39)
(40)

Los limites para CO, H2 Y H fueron obtenidos de manera similar, despreciando convecci6n1difusi6n; los de
CO2 YH20 fueron deducidos de la reacci6n de un solo paso.

Es de natar que este area no ha recibido suficiente esfuerzo y estudio aUn, y faltan determinar Iimites
permisibles apropiados para estas llamas.

EI modelo numCrico en general funcion6 satisfaetoriamente, con la conocida rigidez propia del modelo 1(-£ . La
transmisi6n de calor a las paredes se calcul6 en 44 MW, y !as temperaturas medias de 105 gases de salida fueron
de 1040 Y 9400C en 105 casas original y modificado. Las concentraciones de especies intermedias (CO, H02,
CH20) en el escape son negligibles.

La Figura 4 muestra contomos de temperatura y vectores de velocidad (normalizados a m6duIo unitario, casa
modificado) en un corte en elevacion por el centro de 105 quemadores, para 105 casas original y modificado. Se
observa que el efecto de Ia modificaci6n fue de incrementar la temperatura en Ia zona inferior de Ia caldera Y
reducir Ia temperatura de salida, que eran 105efeetos deseados.

La Figura 5 muestra contomos de la concentraci6n de CO para el casa modificado donde se aprecia que aoo
cuando se aIcanzan concentraciones del orden del 4% en la zona inferior, el CO es satisfactoriamente
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EI metodo de cuatro pasos permite calcular estados de la mezcla intermedios entre la mezcla inerte y la
combusti6n completa de un solo paso tradicional. La Figura 6 muestta las fracciones de masa de 02 Y CH4 en
funcibn de 13 fraccibn de mezc\a J Se aprecia que se obtienen valores en toda Ia region fisicamente permitida
en Ingar de la soluci6n de un solo paso (lineas b).



a: mezcla inerte
b: reac. un solo paso
c: reac A' del RRSy
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Figura 6: Fracciones de masa de 02 y CH4

La Figura 7 muestra las fraciones de masa de los productos principales CO2 y H20. De utilizarse la reaccion de
un solo paso

CH4 +2 (02 + 3.76 N2) ~ C~ + 2H20 + 7.12 N2 (41)
(donde se ban omitido )as variaciones para casos no estequiometricos) sOlo se obtendrian valores sobre las
lineas b. La diferencia entre 105 valores computados Y )as lineas b est3 dada por la presencia de )as especies
menores (CO, CH3, H2, HO, CH20, etc.)

...
•.• f '.1

"
0.0

• .• fl.. 0.0 f 0.1 ',if 0.3 OA 0.5 8.6 0.7 U
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Figura 7: Fracciones de masa de CO2 y H20
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Se ha implementado con exito un modelo de llama de difusion tuIbulenta para 13combustion de gas natural en
una caldera a presion atmosferica. El modelo utilizado no asume 13 combustion completa ni estados de
equilibrio cinetico, e incluye consideracion de la influencia de 13 difusion tuIbulenta en la velocidad de
reaccion.

Los resultados iniciales son considerados aceptables dado que la transmision de calor y la composicion de 105
gases de escape estAndentro de 105valores esperados segtin 13experiencia de operacion.

EI resultado quiz3s mas importante es que el modelado de 105 casas original y modificado reproduce 105
cambi05 operacionales que fueran observados, que es precisamente el merito de este tipo de simulacion
numerica: proveer una herramienta que permita ensayar modificaciones de operacion 0 diseil.o y verificar
tendencias a un costa muy inferior y con mucha mayor flexibilidad que el ensayo flsico.
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