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Introducción

• La combustión es la principal fuente de energía en el mundo (85 
% a través de combustibles fósiles), pero también es el proceso 
que mayores contaminantes produce.

 El butanol es una alternativa prometedora que puede usarse en 
motores de combustión interna en mezclas mas altas que el 
etanol

 Tiene un creciente interés de investigación

 Tiene gran diversidad de reacciones químicas

 No toda la química de combustión está bien entendida

 Mediciones y simulaciones han arrojado  resultados 
contradictorios
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Bio-combustible

Figura 1: Ciclo neutro del CO2

Bio-combustible:   n-C4H9 OH+  6.5O2 + 18.92 N2 4CO2 + 5H2O + 18.92N2

Hidrocarburo fósil:    C8H18 +12.5 O2 + 47 N2 8CO2 + 9H2O + 47N2
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Bio-combustibles

• Bio-combustibles de

primera generación

• Bio-combustibles de 

segunda generación

Son aquellos fabricados a partir de:

 Bioetano: azúcar o almidón 

 Biodiesel: aceites vegetales 
o grasas animales

Son aquellos fabricados a partir de:

 Biomasa: desechos agrícolas o 
madereros

(No compiten con la producción de 
alimentos)
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Combustión: dinámica de fluidos que reaccionan químicamente, comprende áreas
interdisciplinarias como termodinámica, mecánica de fluidos y cinética química. Desarrollo y
validación de modelos químicos reducidos con FlameMaster y CHEMKIN II.
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Desarrollo del modelo de combustión

(1)

(2)
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Metodología

1. Para establecer el mecanismo cinético  a temperaturas altas, se parte del 
mecanismo de San Diego (UCSD mech con 48 especies químicas y 240 
reacciones, validado para C0-C3) y diversos trabajos publicados con 
mecanismos detallados (H. Curran y E. Ranzi) de alrededor de 3000 
reacciones y cientos de especies.

2. Después, con análisis de sensibilidad, el tamaño del mecanismo detallado 
fue reducido al eliminar sistemáticamente las especies y reacciones que 
tienen muy poca influencia en los fenómenos de combustión (llamas e 
ignición).

3. Se eliminaron especies químicas en estado estacionario

4. El análisis se hizo en el software libre FlameMaster. 

5. Los resultados son comparados, con diversos experimentos reportados en 
la literatura hechos e tubos de choque (STD) con T > 1000 K y de 
propagación de llamas para diferentes mezclas de aire/combustible.
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Resultados

• Finalmente se agregaron solo 14 reacciones para el 1-
butanol y 6 especies químicas al mecanismo de la 
Universidad de California, San Diego, San Diego mech (240 
reacciones y 45 especies)

• Resultando un mecanismo de 254 reacciones y solo 6 
especies nuevas que generan tiempos de ignición a altas 
temperaturas y velocidades de llamas comparables a los 
reportados por los experimentos. 
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Tabla 1: Mecanismo reducido de combustión del n-butanol y 
sus constantes de reacción Kj (mol, cm3, s, kcal, K

No. Reacción Bj αj Ej

1 NC4H9OH(+M)  NC3H7 + CH2OH(+M)
3.02E+23 -1.88 85710

2 NC4H9OH+O2  C4H8OH-1+HO2
2.00E+13 0.00 46800

3 NC4H9OH+HO2  C4H8OH-1+H2O2
6.00E+12 0.00 16000

4 NC4H9OH+O  C4H8OH-1+OH
1.45E+05 2.47 876

5  NC4H9OH+OH  C4H8OH-1+H2O
5.56E+10 0.500 -380

6 NC4H9OH+H  C4H8OH-1+H2
1.79E+05 2.530 3420

7 C4H8OH-1  CH3CHO+C2H5
3.00E+11 0.000 31000

8 C4H8OH-1+O2  CH2CO+C2H6+HO2
4.40E+11 0.000 5000

9 C4H8OH-1+O2  C4H8OH-1O2
1.00E+12 0.000 0.000

10 C4H8OH-1O2  CO+C2H6+CH2O+OH
2.50E+11 0.000 25000

11 C4H8OH-1O2  C4H7OH-1OOH-4
4.69E+09 0.000 21950

12 C4H7OH-1OOH-4+O2  C4H7OH-1OOH-4O2
4.52E+12 0.000 0.000

13 C4H7OH-1OOH-4O2  C4OHKET1-4+OH
1.56E+09 0.000 13650

14 C4OHKET1-4  C2H4+H+CO2+CH2O+OH
1.00E+16 0.000 39000
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Figura 2: Comparación de las velocidades de llama medidas y calculadas para una mezcla de n-butanol/Aire.
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Figura 3: Tiempo de ignición para mezcla de n-butanol/Aire a diferentes presiones para φ = 1.0
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Figura 4: Concentración de n-butanol, a 1 atm, en función de la temperatura para φ = 0.5 en JSR
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Conclusiones

Se describió la importancia de los biocombustibles: Balance neutro del
CO2, producción y consideraciones de uso.

También se ha mostrado que agregando un conjunto relativamente
pequeño de reacciones y especies al mecanismo químico reducido de
UC San Diego, es posible modelar la combustión del n-butanol. La
metodología toma en cuenta extensa literatura reciente sobre la
cinética química de este bio-combustible.

Para obtener este mecanismo corto y de fácil uso, en el presente trabajo
se eliminaron todas aquellas especies químicas y reacciones de menor
importancia así como eliminación de especies en estado estacionario.

Ninguno de los parámetros químicos finales fue escogido arbitrariamente
para ajustarse a los datos experimentales; todos ellos fueron tomados
directamente de la literatura.

El mecanismo reducido resultante produce muy buenos resultados al
compararlos contra datos experimentales de propagación de llamas,
tiempos de ignición y reactores de inyección agitado, para mezclas de n-
butanol/aire.
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