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Cual es la reaccion de combustion del metanol

RESUMEN: El proceso de combustion del metano con aire se representa habitualmente mediante la reaccién: CH4 + 2 02 CO2 + 2 H2O0; sin embargo, ocurre realmente a través de un elevado namero de etapas. Para este proceso estan identificadas al menos 325 reacciones en las que participan 53 especies (mecanismo detallado GRI-Mech 3.0). Sin
embargo, existen varios mecanismos que simplifican este nimero de especies y reacciones, con el objetivo de resolver adecuadamente la quimica del proceso y conseguir a su vez una reduccién en el coste computacional de los célculos. En este trabajo se han analizado diferentes mecanismos para la combustién del metano, distinguiendo entre
globales, reducidos y detallado. Para ello se han comparado los datos obtenidos mediante simulacién numérica con datos experimentales publicados en la bibliografia. El estudio se ha centrado en el ajuste de los perfiles de temperatura y concentraciones mayoritarias (CH4, 02, CO2) obtenidos en el eje central de la llama, asi como en el tiempo
computacional requerido por cada uno de los mecanismos para alcanzar la solucién del problema. El objetivo principal es la determinaciéon del mecanismo o mecanismos que resulten més adecuados para la simulacién del proceso, en una geometria de llama en dos dimensiones, distinguiendo entre sistemas no premezclado y parcialmente
premezclado. Para la simulacién numérica del proceso se ha utilizado un cédigo CFD (ANSYS Fluent), utilizando una geometria sencilla en dos dimensiones que representa una llama aislada y experimental. Los mecanismos de reaccién quimica analizados pueden dividirse en: globales (mecanismos de 1, 2 y 4 pasos), reducidos (entre 35y 104
reacciones) y detallado (mecanismo GRI-Mech 3.0, 325 reacciones); ademas de su ajuste con los datos de referencia, se ha tenido en cuenta el tiempo de céalculo requerido por la simulacion con cada uno de ellos para alcanzar la convergencia del problema. Una vez analizados los resultados, se ha concluido que, para este tipo de geometrias y
condiciones de combustion, los mecanismos de cuatro pasos (Jones & Lindstedt y su versiéon modificada) se presentan como la mejor alternativa para la prediccién de temperatura y especies mayoritarias en sistemas no premezclados; por otra parte, el mecanismo de Smooke resulta la mejor opcién para la simulacién del proceso en condiciones de
sistema parcialmente premezclado (para A = 0,4). ABSTRACT: Methane with air combustion process is usually represented with the reaction: CH4 + 2 02 CO2 + 2 H20; however, it actually occurs through a large number of stages. For this process there are identified at least 325 reactions involving 53 species (detailed GRI-Mech 3.0 mechanism).
However, there are several mechanisms that simplify this number of species and reactions in order to resolve properly the process chemistry and in turn achieve a reduction in the computational cost of the calculation. In this paper different mechanisms for methane combustion have been analyzed, distinguishing between global, reduced and
detailed. Data obtained by numerical simulation has been compared with experimental data published in the literature. The study has focused on temperature and majority concentrations profiles (CH4, O2, CO2) obtained in the flame central axis and on the computational time required by each of the mechanisms to achieve the problem solution. The
main goal is the determination of the mechanism or mechanisms that are most suitable for the process simulation in two-dimensional flame geometry, distinguishing between non-premixed and partially premixed systems. For this process numerical simulation it has been used a CFD code (ANSYS Fluent), using a simple two-dimensional geometry that
represents an isolated, experimental flame. Chemical reaction mechanisms analyzed can be divided into: global (1, 2 and 4 steps), reduced (between 35 and 104 steps) and detailed (GRI-Mech 3.0 mechanism, 325 reactions); along with their fitting to reference data, it is also taken into account computational time required for each simulation to reach
problem convergence. After analyzing the results, it has been concluded that, for this kind of geometries and combustion conditions, four steps mechanisms (Jones & Lindstedt and its modified version) are presented as the best alternative for temperature and majority species prediction in non-premixed systems; on the other hand, Smooke mechanism
turns out to be the best choice for partially premixed systems (for A = 0,4). You're Reading a Free Preview Page 2 is not shown in this preview. Pa ver una descripciéon del metanol como combustible, Metanol (combustible). Metanol XeneralEstructura quimica Férmula quimica CHs«OSMILES candnicu COPropiedaes fisiquesMasa 32,026 Unida de masa
atéomicaDensida absoluta 0,79+0,01 gramu por centimetru cibicuPuntu de fusién —144+1 Grau Fahrenheit, —97,99999999999997 grau CelsiusPuntu d'ebullicién 147+1 Grau Fahrenheit, 65 grau CelsiusVelocida del soniu 1121+1 metru por segunduEnerxia d'ionizaciéon 10,84+0,01 Electréon-voltiuCapacida calorifica 9,798 xuliu por mol
kelvinPropiedaes termoquimiquesEntalpia de formacién —238 660 xuliu por mol, —200 660 xuliu por molEntalpia de combustiéon —726,4 quiloxuliu por molEntropia molecular estandar 126,8+0,1 xuliu por mol kelvin, 239,9+0,1 xuliu por mol kelvinPeligrosidaPuntu d'inflamabilidd 52+1 Grau FahrenheitTemperatura d'autoignicién 440 grau
CelsiusLlimite inferior d'esplosividd 6+1 porcentaxe en volumeLlimite superior d'esplosividad 36+1 porcentaxe en volumeldentificadoresIDLH 7860+10 miligramu por metru ctibicu 13 020+1 Pascal, 96+ 1 milimetru de mercuriu El compuestu quimicu metanol, tamién conociu como alcohol de madera o alcohol metilico (o raramente alcohol de
quemar), ye'l alcohol mas senciellu. A temperatura ambiente preséntase como un liquidu llixeru (de baxa densida), incoloru, inflamable y téxicu que s'emplega como anticonxelante, disolvente y combustible. El so férmula quimica ye CH30H (CH40). Historia Foi utilizau nel procesu d'embalsamamientu, pero los antiguos exipcios utilizaron un amiestu
de sustances, incluyendo metanol, que llograben por aciu la pirélisis de la madera. Sicasi, en 1661 Robert Boyle, aisllé'l metanol puru, cuando lo producio al traviés de la destilacién de madera de boxe. Mas tarde aport6 a conociu como'l espiritu piroxilico. En 1834, los quimicos franceses Jean-Baptiste Dumas y Eugene Peligot determinaron el so
composicién elemental. Ellos tamién introducieron la pallabra metileno na quimica orgdnica, formada a partir de la pallabra griega methy= "vieno" + hylé = madera (grupu d'adrboles). La intencidn yera que significara «alcohol prepardu a partir de madera», pero tien errores de llingua griega: isase mal la pallabra "madera", y un orde erréneu de les
pallabres por cuenta de la influencia del idioma francés. El términu "metilu" foi credu alredor de 1840 por abreviatura de metileno, y dempués foi utilizdu pa describir 1'alcohol metilico; espresién que la Conferencia Internacional sobre Nomenclatura Quimica amenorgé a «metanol» en 1892. En 1923 los quimicos alemanes Alwin Mittasch y Pier
Mathias, que trabayen para BASF, desenvuelven un mediu pa convertir un gas de sintesis (un amiestu de monoéxidu de carbonu, diéxidu de carbonu y hidréxenu) en metanol. La patente foi presentada'l 12 de xineru 1926 (referencia non. 1569775). Esti procesu utiliza un catalizador d'6xidu de cromu y manganesu, y rique de presiones
desaxeradamente elevaes que van dende 50 hasta 220 atm y temperatures d'hasta 450 °C. La produccién moderna de metanol ye mas eficiente: utilicense catalizadores (cominmente cobre) capaces de funcionar a presiones mas baxes. El metanol modernu de baxa presién (LPM) foi desenvueltu por ICI a finales de 1960 cola teunoloxia anguafio
propieda de Johnson Matthey, que ye un licenciante lider de teunoloxia de metanol. L'usu de metanol como combustible de automocion recibié atencién mientres les crisis del petroleu de la década de 1970 por cuenta de la so disponibilidad, so costu, y los beneficios medioambientales. A mediaos de la década de 1990, mas de 20 000 "vehiculos de
combustible flexible" (VCF) capaces de funcionar con metanol o gasolina vender n'Estaos Xunios. Amas, mientres gran parte de la década de 1980 y principios de los 1990, nos combustibles de gasolina que se vienden n'Europa entemécense pequefios porcentaxes de metanol. Los fabricantes d'automdviles dexaron de construyir VCFs a metanol a
finales de los afios 1990, camudando la so atencidn a los vehiculos propulsados por etanol. Anque'l programa de VCF a metanol foi un ésitu téunicu, I'aumentu del preciu del metanol a mediaos y finales de la década de 1990 mientres un periodu de cayida en precios de la gasolina menguo l'interés nel metanol como combustible. Aplicaciones El
metanol, como tou alcohol, tien dellos usos. Ye un disolvente industrial y emplégase como materia primo na fabricacion de formaldehido. El metanol tamién s'emplega como anticonxelante en vehiculos, combustible de estufetas d'acampada, solvente de tintes, tintes, resines, adesivos, biocombustibles y aspartame. El metanol puede ser tamién agregu
al etanol pa faer qu'esti nun sia aptu pal consumu humanu (el metanol ye altamente téxicu) y pa vehiculos de modelismu con motores de combustion interna. Tosicidd En concentraciones elevaes (0 menores en comparanza col alcohol etilico) el metanol puede causar dolor de cabeza, maréu, estomagaes, vultures y muerte (la ingestion d'una dosis ente
20 ml a 150 ml ye mortal[1]). La esposiciéon aguda puede causar ceguera o perda de la vision, ya que puede estropiar seriamente'l nerviu 6pticu (neuropatia 6ptica). Una esposicion crénica pue ser causa de dafios al fégadu o de cirrosis. L'envelenamientu por metanol y la so asociacion con tosicida severa sobre'l sistema nerviosu central y ocular,
constitiin un problema de salt. Les carauteristiques cliniques de la intoxicaciéon aguda por metanol incltin acidemia férmica, acidosis metabdlica, tosicida visual, coma y en casos estremos la muerte. El metanol ye metabolizado a formaldehido nel fégadu, y por oxidaciones socesives al traviés d'una via dependiente de tetrahidrofurano (THF) férmense
acidu férmico y diéxidu de carbonu. L'dcidu féormico ye'l metabolito responsable de los efeutos toxicos del metanol, que inhibe la citocromo oxidasa, interfiriendo col tresporte d'electrones na cadena respiratoria. Inhibe la funcién mitocondrial na retina y aumenta el estrés oxidativo. La so aicion citotdxica exercer de manera estremada sobre los
fotorreceptores, con una recuperacion parcial de les respuestes apoderaes polos cayaos y nenguna recuperacion sobre les respuestes mediaes por conos ultravioleta. La graveda de la intoxicacion con metanol esta causada polos acidos xeneraos nel so metabolismu al traviés de la enzima alcohol deshidrogenasa (ADH). Estos metabolitos atropar nel
organismu nes 12-24 hores posteriores a la intoxicacién. El etanol actiia como antidotu ya que se xune selectiva y competitivamente al ADH, al traviés de la mesma via enzimatica. Ente que el metabolismu de metanol da llugar a acidu férmico, responsable de la so tosicida, el etanol compite cola ADH, y xenera acetaldehido, que n'dltima instancia
convertir en acetil coenzima A, pa la sintesis d'acidos grasos. Biometanol Na industria rellacionada cola produccién de vinu, el metanol provién de la desmetilaciéon enzimatica de les pectinas presentes na paré celular de la uva y, poro, la so concentracién nos vinos va tar determinada pola concentracién de pectines nel mostiu, que depende de la
varieda d'uva que s'emplegue, la concentracion d'enzimes y el grau d'activida d'estes postreres. Na pila de combustible, trabayar na so aplicacién en base al metanol que puede estrayese de productos vexetales ya integraria un procesu de xeneracién natural ecoléxica y sostenible. Referencies T «Intoxicaciéon por Metanol». Consultdu'l 4 de xineru de
2011. Enllaces esternos Institutu Nacional de Segurida ya Hixene nel Trabayu d'Espana: Ficha internacional de segurida quimica del metanol. Datos: Q14982 Multimedia: Methanol Sacdu de «
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