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ecnologia
—Juimica

ANACOMB: UN PROGRAMA PARA EL ANALISIS DE
REACCIONES DE COMBUSTION PARA QUIMICA
GENERAL

Henry Bory Prévez, Dunia Rodriguez Heredia
Instituto Superior Politécnico "Julio Antonio Mella™, Santiago de Cuba

En el presente trabajo se explica el funcionamiento de AnaComb version 1.0 (analizador de
combustién), programa que se disefia para el analisis de las reacciones de combustion que se
estudian en el tema Termodinamica de la asignatura Quimica General del primer afio de las
carreras de perfil eléctrico. El programa, entrado el combustible, su estado de agregacion y el del
agua, devuelve la ecuacion de la combustién completa ajustada, y luego, entrando como datos las
propiedades de estado: variacion de entalpia de combustion o de formacion del combustible,
variacion de energia libre de combustidn o de formacion del combustible y la variacion de entropia
de la combustién o entropia absoluta del combustible, calcula las propiedades de estado no
entradas y a opcion del usuario, otros parametros termodindmicos importantes como: calor
evolucionado a presién constante, calor evolucionado a volumen constante, variacién de la
energia interna y trabajo, devolviendo junto a los resultados un breve comentario. Se brinda al
asuario, ademas, laopcion de guardar el andlisis en unfichero. El programa Anacomb fue disefiado
empleando el lenguaje de programacion MatLab 5.3.

Palabras clave: entalpia, energia libre, entropia, combustion, calor.

This present work explains the functioning of AnaComb version 1.0 (Combustion Analyzer), a
program that is designed for the analysis of combustion reactions that are studied in the topic
Thermodynamics of the subject General Chemistry of the first year of the electrical profile careers.
Entering the fuel, its aggregation state and of the water, the program returns the equation of the
complete adjusted combustion, and then entering as data the state properties: variation of
combustion enthalpy or of formation of the fuel, variation of free combustion energy or of formation
of the fuel, and the variation of combustion entropy or absolute fuel entropy; it calculates property
states of non inputs and to user’s option, other important thermodynamic parameters as: heat
evolved at constant pressure, heat evolved at constant volume, variation of internal energy and
work, returning next to the results a brief comment. It also offers to the user the option to save
analysis in a file. The program Anacomb was designed using the program language MatLab 5.3.
Key words: enthalpy, free energy, entropy, combustion, heat.

Introduccién

Dentro de la asignatura Quimica General para
las carreras de perfil eléctrico, tenemos el tema
de Termodindmica Quimica, temade vital impor-
tancia. Dentro de ésta se imparten las reacciones
de combustion, debido a la dificultad que presen-
tan los estudiantes en lacomprensiény dominio de
los conceptos, definiciones y aplicacion de la
termodindmica quimica a las reacciones de com-
bustion completa. Nos propusimos disefiar un
paquete de programa nombrado AnaComb v 1.0
(Analizador de Combustiénversion 1.0), que dado

el combustible, su estado de agregacion que pue-
de ser solido (s), liquido (I) o gaseoso (g), y el
estado de agregacion del agua que puede ser
liquida (I) o0 gaseosa (g), devuelva la ecuacion de
combustion completaajustada siempre para 1 mol
del combustible, y conociendo que el proceso
ocurre a presion constante de una atmosfera 'y a
temperatura constante de 298 K, permita calcular
diferentes propiedades de estado como variacion
de entalpia de formacién del combustible (AH®
conocidalavariacion de entalpia de lacombustion
(AH®;) oviceversa, lavariacion de laenergialibre
de formacidn del combustible (AG®), conocidala
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variacion de la energia libre de la combustion
(AG®°. ) o viceversa, la entropia absoluta del
combustible (S°), conocida la variacion de entropia
de la combustidn (AS°;) o viceversa; ademas, de
variables termodindmicas como: cantidad de calor a
presion constante (Q,), trabajo (w), variacion de la
energia interna (AE) y cantidad de calor a volumen
constante (Q.), que el estudiante puede seleccionar
a voluntad para que el programa los calcule.

El programa tiene como datos implicitos la
entalpia de formacidn, la energia libre de forma-
cion y la entropia absoluta, tanto del dioxigeno
gaseoso, del didéxido de carbono gaseoso, asi
como del agua liquida y gaseosa. Los Unicos
combustibles aceptados por AnaComb son los
compuestos porCeHo C,Hy O.

Desarrollo

Descripcion del programa

En este acépite se brinda una descripcion del
funcionamiento de AnaComb mediante un ejemplo,
empleando el combustible etanol (C,HsOH) en
estado liquido reaccionado conel dioxigeno gaseoso,
produciendo diéxido de carbono gaseoso y agua
liquida, y se desea calcular AH°; conocido AH®;,
AG®;, AG®, AS°, S°, asi como Q,,w, AEY Q..

El programa AnaComb v.1.0 fue disefiado con
el paquete de programa profesional MatLab 5.3,
al invocarlo se presenta mediante una ventana
principal como se muestra en la figura 1.

Anal:umh: Analizador de Combustion ¥. 1.0 10l x|
Fichero Analisis  Acercade;  Avuda  Demostracian
Estado de Estado de
Combustible: Bgregacian: agreqacion:
|czHBO i =l o C102(g) Hzot: [ -

Ecuacian de Combustion:

| 17C2H6011(1) + 302(g) = 2°C102(g) + 3"H201{I) |

Resultados/Comentarios:

< LIMPIAR -> |

| -» CERRAR <

Fig.1 Ventanaprincipal de Anacombv 1.0.

Laventanaprincipal posee un menu que inclu-
ye las opciones: fichero, analisis, acerca de:,
ayuda y demostracidn, que se describiran poste-
riormente. En la ventana principal existe un area
paraeditar el combustible, debajo de combustible;
ademads, se muestran los compuestos que inter-

vienen en la reaccién de combustion y mediante
controles debajo de estado de agregacion; el
usuario puede escoger el estado de agregacion
del combustible y del agua producto de lacombus-
tién. Por defecto, el programa lo tiene ajustado al
estado gaseoso.
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Para el uso del programa se debe seleccionar
primero el estado de agregacion del combustible
y del agua (para este ejemplo ambos son (1)), y
luego se escribe el combustible en forma compac-
ta, o sea, cada simbolo quimico una sola vez
separados por sus subindices correspondientes,
aunque sean uno; para este ejemplo, el etanol
(C,HsOH) se escribe como: C,H¢O,, luego se
presiona retorno y en la franja blanca debajo de
ecuacion de combustion, aparece la ecuacion de
la combustién completa ajustada (Fig. 1).

Enel areadebajo de Resultados/Comentarios:,
AnaComb visualiza los resultados del calculo de
todas las variables de estado, asi como de las
termodinédmicas seleccionadas. En la parte infe-
rior de la ventana principal, se encuentran los
botones LIMPIAR para inicializar el programay
borrar toda la informacién editada en esta venta-

na, lo cual prepara a AnaComb para un nuevo
analisis, y el boton SALIR paraterminar la ejecu-
cion del programa.

Luego que el programa brinda la ecuacién de
la combustion ajustada, se encuentra listo para
realizar el analisis, la entrada de datos y la selec-
cion de las variables por calcular. Para realizar
este paso, se da clic con el raton en el mend
Anélisis, y aparece la ventana Incognitas/Datos,
(Fig. 2). En esta ventana, se da clic con el ratdn
sobre las variables por calcular, y en la misma
estéd seleccionado por defecto: AH®;, AG°.y AS®,
(marcadas con un punto negro). Al dar clic sobre
las otras variables termodinamicas, aparece una
marca dentro del cuadradito, indicando que se
desea calcular. En la (Fig. 2) se muestra la
ventana con las variables seleccionadas por cal-
cular en nuestro ejemplo.

Iglncugnitas,.-"Datus

=1

DHf
" DHf combustible

& DH cambustian

Ds
" 5 comhbustible

& DS reaccidon

Diras YWariables Termodinamicas

W Qp [ Calor a presion constante )
I Cre [ Calor awolumen contante )
I DE (“ariacitn Energia Interna )

¥ W [ Trabajo)

CALCULAR

DGt
" DGf combustible

& DG combustian

Tipo de Proceso
F=101.3 kPa
T=2498 K

CAMNCELAR

Fig.2 Ventanade Incognitas/Datos, que permite seleccionar las variables por determinar.

Si se desea abandonar el analisis, se presiona el
boton CANCELAR de la ventana Incognitas/Datos
(Fig. 2). De desear realizar el analisis, se presionael
boton CALCULAR, laventana Incégnitas/Datos se

cierra'y aparecerd la ventana Datos que se repetird
tres veces, para que el usuario escribalos valores de
las variables de estado que desea entrar como datos,
una ventana por cada variable de estado (Fig. 3).
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Datus Jﬂﬂ|
. C oL Inidad de
“ariable Termodindamica; Medida:
DHfcombustible 2776 (kdimaol)
(&)
|n[)al:us ;lﬂi”
. C oL Inidad de
“ariable Termodindamica; Medida:
DGfcombustible 1748 (kdirnol)
(b)
|n[)al:us ;lglﬁ”
. L Unidad de
Yariable Termodinamica: Medida:
scombustible 161.0 (Jimal k)

(c)

Fig. 3 Ventanadeentradade los valores de las variables de estado que constituyen los datos.(a)
Paralavariacion de entalpia. (b) Paravariacion de energialibre. (c) Paralaentropia.

Observe que en cada ventana se indica la unidad
de medidade lapropiedad de estado por entrar como
dato, y que en el nimero que representa el valor de
la variable, la parte entera estd separada de la
decimal por un punto. En estas ventanas, luego de
entrado el valor numérico de la propiedad de estado,
se presiona retorno; la ventana se cierra, y aparece
la consecutiva, asi hasta la terceray tltima ventana,
que luego de presionar retorno se cierra, y aparecen
en el area Resultados/Comentarios: de la ventana
principal los valores de las propiedades de estado y
de las termodindmicas que se deseaban calcular
junto a breves comentarios (Fig.4).

El mend Fichero estd compuesto por un
submend, que brinda las siguientes opciones:

- Nuevo Anélisis: realiza lamismaaccion que el
botén LIMPIAR.

- Guardar andlisis como: permite guardar el ana-
lisis realizado en un fichero con un nombre
asignado por el usuario, con unade las siguien-
tes extensiones: doc (documento Word), txty
asc (para bloc de notas), m (fichero MatLab).
Este fichero contiene toda la informacion edi-
tada en la ventana principal (Fig. 5).

- Cerrar: termina la ejecucion del programa y
cierra la ventana principal.
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nnnal:umh: Analizador de Combustion ¥. 1.0 i [m] 4

Fichero Analisis Acercade: Avuda Demoskracidn

Estado de Estado de
Cambustible: agregacian: agregacian:
|czHB0 [ = oo C102(g) Hzo1: |0 -

Ecuacion de Combustian:
| 1*C2HB01(1) + 3*02(g) = 2*C102(g) + 3*H201()) |

ResultadosfComentarios:

DHeombustion=-1367.1 kJ DH=Suma(n*DHfproductos)-Sumaln*DHfreaccionantes)
DGreombustion=-132586 kJ Proceso Espontaneo. DG=Sumaln®DGiproductos)-Sumaln®DGireaccionantes)
DSrcombustion=-01391 kJK  D3=Sumaln™Sproductos)-Sumalni*Sreaccionantes)

Qp=-1367.1 kJ Qp=DHr=DHc

Chy=-1364.6236 kd Ch=0p-%W{1raleyde la Termodinamica)

DE=-13646236 kJ Disminuye Energia Interna { DE = Op -%/ { 1ra Ley de la Termodinamica ) }

Wi=-2 4764k Weompresian=DOn{gaseososR*T .donde: R=8.31 J/mol Ky T=295 K

| <UMPlaR> | [ CERRAR < |

Fig. 4 Ventanaprincipal de Anacombv 1.0, con los resultadosy comentarios de las variables
calculadas.

EGuardar Analisis como: x|

==Ertre la direccidn donde desea salvar datos:
Id:a’usuarius

==Teclee el nombre del fichero: (Extensiones validas: doc txd m asc)
|nlisis.doc

Cancel QF.

Fig.5 Cajadedialogo paralaentradadedirecciony nombre del fichero donde se deseasalvar

el analisis.
La opcion del mend Acerca de: muestra el mismo, junto a un logotipo que representa a
nombre del programa y de los creadores del AnaComb, como se muestra en (Fig. 6).
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n Acerca de: 10 =
Anacomb: Analizador de Combustian

Creado por:

-Ing.: Henry Bory Prévez

- Lic.: Dunia Rodriguez Heredia,

Fecha: 0z/2007

< CERRAR >

Fig. 6 Ventana Acercade.

La opcion Ayuda, abre una ventana que programa, su funcionamientoy como explotar-
ofrece al usuario una breve descripcion del lo (Fig. 7).

nnyuda =13l =]

A LIDA -
AnaComb wersion 1.0

-» Qué ez AnacomB?

Programa de Andlizis Termodindmico de laz reaciones de combiustidn
completa. Dado DHcombustidn o DHfcombuszstible, DGocombustion o
DGfcombushible, DSreaccion o Scombushible permite calcular:

- DHeoombustidn o DHfcombustible

- DG ocombustidn o DGFcombustible

- DSreaccion o Scombustible

zequn datos entrados p

- Op [Cantidad de calor evolucionado a prezidon conztante]

- O [Cantidad de calor evolucionado a wolumen constante]

- DE MWariacidn de energia internal

-1 [Trabajo)

Ezte programa [AnaComblfue dezarollado con el zoftware profezional
M atlab 5.3,

-» Dezcripcidn de programa:

AnaComb funciona a partir de una ventana principal denominada:
AnaComb . 1.0, constituida por una barra de mend que incluye las
opciones: Fichero, Andaliziz, Acerca de:, Aypuda, Demostracidn.

El &rea de la ventana esta compuesta por un editor de combustible
[debajo de combustible], este dltimo zeguido por un seleccionador
del estado de agregacion del combustible, con estados posibles: =1 |

3 |

e S
<]

[ <ok ]

Fig. 7 Ventanade ayudadel programa Anacombv 1.0.
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La ultima opcion del mend de la ventana prin-
cipal, Demostracion, da la posibilidad de correr
dos ejemplos, segun escoja el usuario, uno con el
Etano (C,Hg) y el otro con el Metanol (CH;0H),
donde se indica paso a paso el procedimiento que
se debe seguir para explotar el programa. Se
recomienda seguir las instrucciones indicadas en
cada demostrativo para evitar posibles errores.

Conclusiones

Se hadisefiado un programa especifico parael
analisis de las reacciones de combustion, que
cuenta con las siguientes caracteristicas:

- Se copia, no se instala.

- Ocupa poco espacio de memoria (menos de
200 kilobyte).

- Facil de usar.

- Posee un ambiente agradable.

- Posee diferentes validacionesy sus correspon-
dientes advertencias, para indicar al estudiante
el error cometido al entrar algin dato o al
realizar una accion.

- Dado el combustible en forma compacta, el
programa devuelve la reaccidon de combustion
ajustada.

- Posee una ayuda breve y concreta, que es sufi-
ciente para entender y manipular el programa.

- Cuenta con dos ejemplos demostrativos que
ensefian paso a paso como explotara AnaComb.

- Junto a los resultados del analisis, se indican las
ecuaciones empleadas en el calculo de las varia-
bles y la interpretacién de algunas de éstas.

- Permite guardar en un fichero toda la informa-
cion relacionada con el anélisis realizado, dan-
do la posibilidad de poder exportar los resulta-
dos a otros programas o imprimir el fichero
como material de estudio.
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