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BAB 1
PENDAHULUAN

11 LATARBELAKANG

Pesatnya perkembangan teknologi dan ekonomi di masyarakat tidak
terlepas dari penggunaan bahan bakar fosil. Alat transportasi darat, laut dan udara

serta industri-industri yang mulai bermunculan sangat bergantung pada

bahan bakar ini. Seme .‘ ] isis.energi akibat penggunaan
bahan bakar fg syarakat di dunia tak
terkecual jddli k) 3 ' a i thpdonesia karena

nesia semakin

Ja Jah mulai

len Rl No.

2 Pnergi Selain itu masa okdinpan juga

-i, 0 den@ sl ah K rgi karena

jugasakan dampak

adap lingKln e gkungan ini berkaitantdengan hasil

h BN bahan bakar, bmbakaran yan K sempurna

dapat asilkan maleeMaie - Vang tidak dan emis

senyawa Kimig#*b erh wA ;:z'ﬁ pahaya utama bagi
[ingkungamieia TETemea s ok

Saat ini, P ' jembang energi aternatif yang

ramah lingkungan untuk Meagal@Sisi g cadangan minyak yang semakin

menipis dan masalah lingkungan tersebut. Namun pengembangan energi alternatif
tentu membutuhkan waktu yang lama dan biaya yang cukup besar untuk dapat
menghasilkan bahan bakar yang memiliki efisiensi yang sama dengan bahan bakar
fosil dan bahan bakar yang ramah lingkungan. Selain usaha pengembangan energi
aternatif sebenarnya ada usaha lain yang dapat dilakukan yaitu dengan
peningkatan efisiensi bahan bakar tanpa mengurangi kinerja mesin bakar dan
mampu mengurangi dampak negatif terhadap lingkungan. Usaha ini dapat
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menjadi alternatif pilihan pemerintah sehingga peningkatan efisiensi bahan bakar
ini merupakan hal yang sangat menarik untuk dikaji. Dewasa ini pun masyarakat
mulai semakin sadar untuk mengurangi emisi polutan berbahaya yang dihasilkan
oleh proses pembakaran pada sektor industri, rumah tangga dan transportasi yang
menyebabkan tingkat pencemaran lingkungan semakin tinggi. Emisi polutan yang
berbahaya tersebut dapat dikurangi dengan meningkatkan efisiens proses
pembakaran sehingga bahan bakar menjadi lebih ekonomis. Pengetahuan

mengenai efisiensi bahan bakg

yang terjadi sela o ' tgkscbut di dalam ruang mesin
. _ bakar dan

schagal  panas.
i‘-’ di produk.
gi. Rektan
pelgjari

perkaitan dengan fenomena pembakaran

3 ah denga memkb model

< ' ar ter kinetika

Qi M a mpulan reat(dementer

: oefisien |g ' (k) dari

/), eksponen

temper at Uiiiia)ed2 i & S ‘--- darl  mekanisme
pembakaran ap= LT ] cgoptimasiisuatt proses pembakaran
bahan bakar. Opt ) el o ariasi terhadap tekanan
awal, temperatur awal, rasio ekivalgasidan Komposisi bahan bakar sehingga dapat

diketahui kondisi optimum dari proses pembakaran.

Mode kinetik dari bensin juga dapat dipaka untuk mengetahui bagaimana
perilaku oksidasi dan pembakaran bensin tersebut. Rasio ekuivalensi, kondisi
pembakaran (suhu dan tekanan awal) di dalam mesin, dan komposis bahan bakar
bensin merupakan parameter eksperimen yang akan digunakan untuk mengetahui
perilaku oksidasi dan pembakaran bensin tersebut. Perilaku tersebut akan
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memperlihatkan emisi polutan dan energi pembakaran yang dihasilkan bahan
bakar, serta keamanan bahan bakar untuk mesin. Rasio ekuivalens dapat
disesuaikan dengan cara mengatur katup aliran udara di mesin (Throttle body).
Untuk kondisi pembakaran, karena pembakaran merupakan proses yang
berevolusi, maka secara dinamis kondisi tersebut ditentukan oleh desain mesin itu
sendiri. Komposisi bahan bakar bensin dapat diatur dengan cara mengatur ulang
(reformulating) komposis bensin itu sendiri. Secara umum, bensin yang

digunakan merupakan kombipasi

giusan komponen hidrokarbon, yakni
| aggan alkana 4-8%, akena 2-
5%, isoalkana 09 G 4% dan aromatik 20-
50%. Seq Nt

rantai hidrokarbo

an dengan cara

c 1 S J D
trial @ So ik ' vel :
R e0an demikian Ladiorapkan dapat menghasi alat untuk
AN o ahan bakar

DERSIN yang Me dhan yang
Alal yanggi N adalah

) 'c; ’mulasi pregiam komp Metode

i . - gtas data N, murah
untuk mens AN model

isiiOptimum dan

pengatu 'j""f" Kar, Gl lalkal) Deke ‘ lukan inputan
berupa mekanisiie res ' Tii K : pembakaran dan

komposis bal& WSeria men it konsumsi dari setiap
reaksi yangterlib”r o5 pemibakaran o tersebut.
‘o’

Bahan bakar yang digunakan pada penelitian ini adalah bahan bakar B-35
yang diproduksi oleh Petrobras, perusashaan minyak asal Brazil, yang
diperuntukkan bagi mesin Formula 1 yang digunakan oleh tim BMW Sauber.
Mekanisme reaks oksidas dan pembakaran bahan bakar B-35 merupakan
mekanisme reaks yang sangat kompleks. Bahan bakar ini terdiri atas

multikomponen yang mencapai ratusan spesi dan ribuan reaksi elementer.
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Kebanyakan studi mengenai pemodelan kinetika dan oksidasi ini hanya
dilakukan penelitian terhadap satu komponen bahan bakar, yaitu iso-oktana (Y uli
Aulia, Desember 2007) dan toluena (Sukirman, Desember 2007) yang merupakan
komponen utama dari bahan bakar. Selain itu, Nancy Groups di Perancis baru
berhasil mengembangkan reaksi yang semi detail karena banyak reaks yang di
lumpidkan. Maka model kinetika tersebut menjadi kurang representatif dalam
menggambarkan proses pembakaran dan oksidasi dalam bahan bakar. Oleh karena
itu dalam penelitian ini akan dika
bahan bakar yang.im
representatif d

model kinetika pembakaran dan oksidasi
at_sehingga menjadi lebih
oksidas bahan bakar
penelitian ini

bensin. RDeta

merupa ; ¥ ; ' modinamika

Universi

flosarkan | atersie! Bfkemukaka A rumusan
mbg digjukan d i addlah schagai berlu
° Bag@a g .;r

f an akaran bensin
multikompone ‘- \m cpresentatif — untuk

menghasi ergl pembakarannya

tinggi, dan w B :‘ energi.

e Bagamana mendapat < W 3 pakar dan produk polutan yang
dihasilkan melalui profil konsentrasi.

e Bagamana mendapatkan perilaku anti ketukan (anti knocking) pembakaran
bahan bakar yang ditunjukkan melaui profil waktu tundaignisi.
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1.3  TUJUAN PENELITIAN
Tujuan dilakukannya penelitian ini adalah
e Dihasilkan model kinetika oksidasi dan pembakaran bensin multi komponen;

e Diperoleh profil ignition delay time dari reaksi oksidasi dan pembakaran
bahan bakar B-35;

e Diperoleh profil konseg a5 yang terbentuk maupun senyawa

reaks oksidasi dan

polutan yaa n dihas
pembalkay ‘ } i
1. /] =Y AN -

yang akan dibahas

sebagai

lingkup dari g

o 1L pokar yandg*dre an me T bakar B- y diproduksi
‘robras—Brazi
<Kel ¢ pone&sukan (input)

'?Il ksi_spesi yang paing

kompone

signiftikag

e Pada mekanﬂ akar bensin yang aken
disimulasikan, reaksi nepdale .

e Penyusunan mekanisme reaksi dilakukan berdasarkan penelusuran studi

literatur ;

e Simulas dilakukan dengan memvariasikan tekanan awal, temperatur awal

dan rasio ekivalens;

e Proses simulasi reaks oksidasi dan pembakaran menggunakan software
Chemkin 3.7.1.
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e Fasilitas yang digunakan di dalam software Chemkin 3.7.1 yakni :

— AURORA untuk penentuan profil ignition delay time dan penentuan profil
konsentrasi
e Simulas ini menghasilkan profil waktu tunda ignisi, profil temperatur dan

profil konsentrasi.

e Polutan hasil proses oksidasi dan pembakaran yang akan dianalisis adalah
karbon monoksida (CO).

15

elreaks yang
di A [ enggunakan ‘data“eksperimen karena
Deri e Ol e ke kinetika

asilkan melalui pro: i ipotesis

o BRSUAT mekanisme re g 'Stdah valid apabifa™dit@mbahkan
valtd maka akan

e reaks pé antei /lehih. panjang yang sud
%‘kanm Nars arsebut_yang vall ga tanpa ada

pengubahas ﬂ" ey Vliswan Muharam untuk
menge oF
e Suatu mek dltambahkan dengan
mekanisme reaksi Iam¢V n@ﬂ#‘ ;menghaslkan suatu mekanisme
reaksi baru yang sudah valid Jtifa tanpa melakukan pengubahan terhadap

mekanisme reaksi penyusunnya. Penelitian ini telah dilakukan oleh M. Niko
Alfredo untuk menghasilkan mekanisme reaksi PRF (Primary Reference Fuel)

-8 yang homol og.

yang valid, yaitu dengan cara melakukan penggabungan mekanisme reaksi
isooktan yang sudah valid dan mekanisme reaks n-heptana yang sudah valid
sehingga akan menghasilkan mekanisme reaksi PRF yang sudah valid juga
tanpa melakukan pengubahan.
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e Suatu mekanisme dasar B-35 ditambahkan dengan mekanisme reakss MTBE
yang sudah valid menghasilkan mekanisme reakss B-35 MTBE, setelah
divalidasi dalam penelitian yang dilakukan oleh Tri Wahyudi P menghasilkan
mekanisme B-35 MTBE yang valid. Lalu mekanisme dasar B-35 ditambahkan
dengan mekanisme reaksi ethanol yang sudah valid menghasilkan mekanisme
reaksi B-35 ethanol, setelah divalidasi dalam penelitian yang dilakukan oleh
Antonius Albert T menghasilkan mekanisme B-35 ethanol yang valid juga.

ks MTBE atau ethanol diekstraksi dari

Oleh karena itu apabila mek
mekanisme regksi anel. yang sudah valid, maka
dihipotesis 3 () sar B-35 yang sudah
validjing

9

16 [ EMATIKAPENU ‘ )

dilka penulisan'@alamimigkal afni adal ah sebagar e

PEND L UA

Men 1 ) ata kang, [
,-r A ;1 permasal ahan, ematika

A\

---------- I Daharn angka oktan, mesin

pem :
konstanta g ;

temperatur dan tekanan pada konstanta laju reaksi, termodinamika dan

mum yang meliputi

reaks elementer, pengaruh

kinetika, mekanisme reaksi, hukum-hukum dalam reaks serta
parameter-parameter kinetika yang mempengaruhi reaksi oksidas dan
pembakaran BBM. Menjelaskan tentang aturan reaksi yang meliputi
reeks pada temperatur tinggi dan rendah, serta mekanisme

pembakaran toluena.
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BAB3 METODOLOGI PENELITIAN

Menjelaskan mengenai diagram dir penelitian, mulai dari
investigasi mekanisme reaksi, data termodinamika dan data kinetika
yang terkait, mengembangkan model kinetika, pengembangan
mekanisme reaksi, analisis sensitivitas dan simulasi model.

BAB4 PENGEMBANGAN MEKANISME

Menjelaskan mea Dipotesis keakuratan mekanisme B-35

berdasarkag- hi ; | epleaks parafin rantai lurus

hony Reference Fuel), dan

eaks B-
endally temperaturtawal interpagdiet dan

‘bs -’/

Sintlas=mek anisme B-35 dengan

disis sepgitivitas

bere ; ki . :":L‘ ofil konsentrasi yang

W T valrasio ekivalend,
gi'

Menjelaskan mengenai  kesimpulan yang diperoleh dari

BAB7 KESIMPULAN ‘w“

penelitianini.
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BAB 2
TINJAUAN PUSTAKA

2.1 BAHAN BAKAR BENSIN (GASOLINE)
Bensin (gasoline) adalah suatu campuran kompleks yang terdiri lebih dari

500 macam hidrokarbon [1]. Bensin dibuat dari minyak mentah, cairan berwarna
hitam yang dipompa dari perut bumi dan biasa disebut dengan petroleum. Cairan

ini mengandung hidrokarbon ). karbon dalam minyak mentah ini
berhubungan satu_gemg i cara. membentuk rantal yang
panjangnya komponen tersebut

bervarias aimana  proses

pengida 3 M0 8 Rantai hidrokarbon
yang bias ’ 5 5 pail €., dengan
Kg ena 3-7%,

S \ Kena 1-4%, dan aromati0-5

Oomponen R Ak oY apg terdapat dalam bensin :

Kompag

Hrarokarbon Jenuh (paféfin o
vl
i i [ upakan kom besar dari

.‘g, s :i anh'hbakaran yang

. Ng.@engan cabang dan

o)

— Rantai norma (rantai panjang)

a

e Alkana

Memiliki angka oktan yang rendah. Angka oktan semakin rendah dengan
semakin panjangnyaikatan rantai karbon.

Contoh : normal heptana C-C-C-C-c-C-C C/Hss
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— Rantai bercabang

Memiliki angka oktan yang lebih tinggi. Angka oktan semakin meningkat
dengan semakin bertambahnya jumlah cabang pada ikatan rantai karbon.

Contoh : iso-oktana (2,2,4-trimetil pentana)

Hidrokario or - il C rupakan komponen

daam | dala. benst: ar dengan udara

menghasil kaqy

e Alkena (olefin)
— Bersifat tidak stabil dan biasanyajumlahnyadibatasi pada bensin.

— Bersifat reaktif dan beracun.

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



11
Contoh: 2-metil-2-butena (CsHo)

C

I
CCCC

o Alkynes (acetylenes)
Bersifat Iebih tidak stabil dan hanya terdapat di beberapa pengilangan bensin.

Contoh :

\

26
¥

Memiliki titi
pada bensin.

Contoh: Naphthalene (CyoHs)

am jumlah yang kecik

cC ¢C
I\ N

\W\W N T
cC ¢C
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Molekul hidrokarbon dengan panjang yang berbeda akan memiliki sifat dan
kelakuan yang berbeda pula. Metana (CH4) merupakan molekul paling ringan,
bertambahnya atom C dalam rantai tersebut akan membuatnya semakin berat.
Empat molekul pertama hidrokarbon adalah metana, etana, propana dan butana.
Dalam temperatur dan tekanan kamar, keempatnya berwujud gas, dengan titik
didih masing-masing -107, -67,-43 dan -18 °C. Berikutnya, dari Cs sampai dengan

Cig berwujud cair, dan mulal dari C,9 ke atas berwujud padat.

Dengan bertambah p aidrokarbon akan menaikkan titik

didihnya, sehingdalikiz emisahke honlifii dengan cara destilasi.
insip ini te % ' jemi sahkan berbagai
i >

i

B
yang

2 [ i, Ketik 0gen e OKSIgE ka kita

i idee oksigen berlimpan, a akan

dih , s 15at T galen bensin (4, M;rjgkandung
J [RYEY Enga : 000 BTMsh Thermal

Massa atau volum yang dibutuhkan untuk menyediakan oksigen yang cukup
untuk pembakaran sempurna merupakan massa dan volum udara yang
stoikiometri. Stoikiometri massa udara ini  berhubungan dengan rasio
karbon:hidrogen pada bahan bakar. Stoikiometri kimia pembakaran hidrokarbon
dengan oksigen:

CxHy + (x + (y/4))O, -> xCO; + (y/2)H,0O
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Bensin biasanya digunakan sebagai bahan bakar pada mesin pembakaran
dalam yang merupakan mesin pada kendaraan bermotor. Penambahan senyawa
iso-oktana dan aromatik pada bensin dapat meningkatkan nilai angka oktan
bensin. Di Indonesia sendiri terdapat tiga jenis bensin yang dibedakan
berdasarkan nilai angka oktannya, yaitu Premium (angka oktan 88), Pertamax
(angka oktan 92), dan Pertamax Plus (angka oktan 95).

endaraan akan menimbulkan dua masalah
di kota-kota besar. Masaah kedua

Bensin yang digunakan oleh

utama. Masalah pertama ag

adalah karbon g "3- i )sin dibakar di dalam
mesin  kenglg 3 ; saja.  Kenyataannya
pembakakan a s 3 i A pembakaran bensin,

dihasil y '

. . vano akan ga

. I oksida, NOx, sebagai bgifutamaasap di p g jumlah

araap@yf@sangat ba
.'\ grekarbon yang tidakite 2 : Der utama OZ6RRe kotaan.
a dengan |apisan Gzgn kg adl atmosfer ata‘sfer) yang
bewbagl manusta“dai K *Aidlo Iamnya, ﬂHang kontak
Iangsung de F'r .A sahaya, karena bersifat
w akan berubah menjacli
ah kaca ini akan menyebabkan

perubahan iklim bumi (pemanasan global), naiknya permukaan air laut (karena es

CO; yang merupakan gas

di kutub mencair), banjir, terancamnya kota-kota di pesisir pantai, dan sebagainya.

Sdlain itu, masalah utama dari peningkatan penggunaan bensin sebagai
bahan bakar adalah adanya krisis energi karena cadangan minyak bumi yang
semakin menipis. Masalah inilah yang sedang dihadapi oleh bangsa Indonesia saat
ini. Oleh karena alasan-alasan inilah, para ilmuwan sekarang sedang berusaha
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mencari bahan bakar alternatif untuk mengganti bahan bakar bensin ataupun

berusaha meningkatkan efisiensi energi dari bahan bakar bensin yang tersedia.

2.2 ANGKA OKTAN
Bilangan oktan adalah angka yang menunjukkan seberapa besar tekanan

yang bisa diberikan sebelum bensin terbakar secara spontan [3]. Di dalam mesin,

campuran udara dan bensin (d gs) ditekan oleh piston sampai dengan

volume yang sang |kan api yang dihasilkan

busi. Karena N juga bisa terbakar
secara Sponte ' : i A Campuran gas ini
api, dari busi),
ini akan

a hindari.

pkigldlihindari dengan,_angkz an yang

menambah kandungan
rgi yang
terhadap

dagat_dipegoleh pada p melindungj, M

kerusakan _gkibat knoc : nikien, nilal k sin yang
dinai kka@anny ) /et au barue LS bathungkit oktan
yang dipakai [4 ‘i\

karbon berikatan. Hidrokarbon rantai furus seperti n-heptana memiliki ikatan
secondary C-H yang lebih lemah dari ikatan primary C-H yang terdapat pada

hidrokarbon rantai cabang, seperti iso-oktana.

Nama oktan berasal dari oktana (Cg), karena dari seluruh molekul penyusun
bensin, oktana yang memiliki sifat kompresi paling bagus. Oktana terutama iso-
oktana dapat dikompres sampai volume kecil tanpa mengalami pembakaran
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spontan, tidak seperti yang terjadi pada n-heptana, misalnya, yang dapat terbakar
spontan meskipun baru ditekan sedikit. Bensin dengan bilangan oktan 88, berarti
bensin tersebut terdiri dari 88% iso-oktana dan 12% heptana (atau campuran
molekul lainnya). Bensin ini akan terbakar secara spontan pada angka tingkat
kompresi tertentu yang diberikan, sehingga hanya diperuntukkan untuk mesin
kendaraan yang memiliki ratio kompresi yang tidak melebihi angka tersebuit.

Ada dua kategori angka okta
MON (Motor Octane Numbe

Ssaat mesin diog

yaitu RON (Research Octane Number) dan

i dari simulasi kinerja bahan bakar
a MON menunjukkan
ih berat. Angka
RON. Angka
oktg | d adelah RON.
aah nilai

OKtan yang

kinerja baha

oktan

H pembakars L dustion engin ah sebuah
mesin y. ,*' A ,‘.Igh gan | pembakaran
panas da j8i.. paka 1 heroere alam ™ mesigilB]iy Scbuah mesin

bakar hidrokarbon
atau hidrogen yand menex -hu3 d } mesin jet bekerja dengan
panas pembakaran yang mendorongiliage am nozzle dan ruang pembakaran,

sehingga mendorong mesin ke depan.

pembakaran d'OPSBISION beker ﬁ 3 pakerepeic

Mesin bensin atau mesin Otto dari Nikolaus Otto adalah sebuah tipe mesin
pembakaran dalam yang sering digunakan dalam kendaraan bermotor, terutama
mobil. Pada mesin bensin, bensin dibakar untuk memperoleh energi termal.
Energi ini selanjutnya digunakan untuk melakukan gerakan mekanik. Prinsip kerja
mesin bensin, secara sederhana dapat dijelaskan sebagai berikut : campuran udara
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dan bensin dari karburator dihisap masuk ke dalam silinder, dimampatkan oleh
gerak naik torak (piston), dibakar untuk memperoleh tenaga panas, yang mana
dengan terbakarnya gas-gas akan mempertinggi suhu dan tekanan. Bila torak
bergerak turun naik di dalam silinder dan menerima tekanan tinggi akibat
pembakaran, maka suatu tenaga kerja pada torak memungkinkan torak terdorong
ke bawah. Bila batang torak dan poros engkol dilengkapi untuk merubah gerakan
turun naik menjadi gerakan putar, torak akan menggerakkan batang torak dan

yang mana ini akan memutarke engkol. Dan juga diperlukan untuk

apuran udara bensin pada

< secara periodik dan

.:!
[ -

[!P
o, :Pu.l
N Batang

(). Pofod engd

__f;’ "(
n:mu : n -"i“\

i e &in

(Sumber : http://okasatria.blog§ info-mengenal -motor -bakar.html)

Kerja periodik di dalam silinder dimulai dari pemasukan campuran udara
dan bensin ke daam slinder, sampa pada kompresi, pembakaran dan
pengeluaran gas-gas sisa pembakaran dari dalam silinder inilah yang disebut
dengan siklus mesin. Pada mesin bensin terdapat dua macam tipe, yaitu motor
bakar 4 tak dan motor bakar 2 tak. Pada motor 4 tak, untuk melakukan satu siklus
memerlukan 4 gerakan torak atau dua kali putaran poros engkol, sedangkan pada
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motor 2 tak, untuk melakukan satu siklus hanya memerlukan 2 gerakan torak atau

satu putaran poros engkol.

2.3.1 Mesin Bensin Empat Langkah (Mesin Otto)

Tipe paling umum dari mesin bensin adalah mesin pembakaran dalam
putaran empat langkah yang membakar bensin. Pembakaran dimulai oleh sistem

ignisi yang membakar spark v pelalui busi. Mesin pembakaan empat

langkah ini adal almlife dunia otomotif dan
industri, seper; { ) }

naik turun di

apal oleh
) dan titikterendan gi titik mati
BT sebut |angka e). Pada

dal aaggsaiiL ger langkah
8].

efja dap | angKaipembuang

-’/
_

N g o f

Pt
'ul-u_.mmrlt_h_ z -"" ‘

v i “L“;:"-ulﬂl

.’ iy L TIme
g { o/ I
ol

Gambar 2. 2 CaraKerjaMesin 4 Langkah
(Sumber : http://okasatria.blogspot.com/2007/11/otomotive-info-mengenal -motor-bakar.html)
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1. Langkah Hisap (Intake/Induction Stroke)

Pada gerak hisap, campuran udara bensin dihisap ke dalam silinder. Bila
jarum dilepas dari sebuah aat suntik dan plunyernya ditarik sedikit sambil
menutup bagian ujung yang terbuka dengan jari (alat suntik akan rusak bila
plunyer ditarik dengan tiba-tiba), dengan membebaskan jari akan menyebabkan
udara masuk ke alat suntik ini dan akan terdengar suara letupan. Hal ini terjadi
karena tekanan di dalam lebih rendabedari tekanan udara luar. Hal yang sama juga
terjadi di mesin, torak dalg gari TMA ke TMB menyebabkan

kehampaan di caiEiiis end o
dalarn. %I il
menutug

> \/
—
=

dara bensin dihisap ke

]dan katup buang

B A&

2. Langkah Kompres (Compression Sroke)

Dalam gerakan ini campuran udara bensin yang di dalam silinder
dimampatkan oleh torak yang bergerak ke atas dari TMB ke TMA. Kedua katup
hisap dan katup buang akan menutup selama gerakan tekanan dan suhu campuran
udara bensin menjadi naik. Bila tekanan campuran udara bensin ini ditambah lagi,
tekanan serta ledakan yang lebih besar lagi dari tenaga yang kuat ini akan
mendorong torak ke bawah. Sekarang torak sudah melakukan dua gerakan atau
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satu putaran, dan poros engkol berputar satu putaran. Kondisi pada langkah
kompresi ini yang akan menjadi kondis awa dari simulasi yang dilakukan.
Tekanan dan temperatur pada langkah kompresi ini yang akan divariasikan dalam
simulasi untuk memperoleh kondisi optimum dari pembakaran bahan bakar

[

5
¥

bensin.

() ==

a (Powier/Ca L poke

r

gerakan ini, g

b yang dihi akar dan

Dt
M
ang mendoer ke bawah
menerusi‘en engoerak'y FA'M- . ,-= i kMi&ap dan katup
buang masih. 18 f‘ ﬁ s : m\ i0Kah.dan poros engkol

berputar satu

men terbakar da

Gambar 2. 5 Langkah Kerja
(Sumber : http://mww.keveney.com/otto.html)
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4. Langkah Buang (Exhaust Stroke)

Dalam gerak ini, torak terdorong ke bawah, ke TMB dan naik kembali ke
TMA untuk mendorong gas-gas yang telah terbakar dari silinder. Selama gerak ini
kerja katup buang sga yang terbuka. Bila torak mencapai TMA sesudah
melakukan pekerjaan seperti di atas, torak akan kembali pada keadaan untuk
memulai gerak hisap. Sekarang motor telah melakukan 4 gerakan penuh, hisap-
kompresi-kerja-buang. Poros engkoldberputar 2 putaran, dan telah menghasilkan

satu tenaga. Di dalam mesij abuka dan menutupnya katup tidak

terjadi tepat paga

‘A tetapi ak 3 18Bii cepat atau lambet, ini
dimaksud ef]

desain mesin itu sendiri agar dap Ja dengan baik dan menghasilkan kinerja
yang optimal. Jenis bensin tersebut biasanya diwakili dengan angka oktan (RON),
misalnya Premium beroktan 88, Pertamax beroktan 92 dan seterusnya. Semakin
tinggi angka oktan, maka harga per liternya pun umumnya lebih tinggi. Namun
belum tentu bahwa jika mengisi bensin beroktan tinggi pada mesin mobil atau
motor, maka akan menghasilkan tenaga yang lebih tinggi juga. Apabila spesifikasi
kendaraan bermotor dicermati maka pada keterangannya akan menampilkan

informasi rasio kompresi (Compression Ratio/CR). Rasio kompresi ini adalah
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hasil perhitungan perbandingan tekanan yang berkaitan dengan volume ruang
bakar terhadap jarak langkah piston dari titik bawah ke titik paling atas saat mesin
bekerja. Dari rasio kompresi ini maka dapat diketahui jenis bensin yang bernilai
oktan berapa yang sesuai dengan kendaraan bermotor tersebut. Semakin tinggi
nilai rasio kompresi pada mesin berarti mesin tersebut membutuhkan bensin

bernilai oktan tinggi (bensin lambat terbakar).

Apabila suatu kendaraan diisigdengan bensin yang memiliki angka oktan

lebih rendah dari yang sehg erjadi ‘ngelitik’ (knocking) karena

bensin dengan g : 3 sin berkompresi tinggi
membuat be 3 ; g akan menjadi
masala ercikkan api

shului busi,
cbut. Saat
sin tidak

abila s kenda
g rUsnye a keuntunganryf@®™ekan kurang
sebandiR@*dengan harge \/ahg H ; karenakan b gan oktan

Iebihw (pert A e IO Ll agamy a umumnya
dilengkapi deng 4?' yak memberi

penamba - adi-angka okian tinggi buiken dapat menghasilkan

tenagalebih pulv "
H.“ &aran dalam 4 langkah dengan

Daam kenyataannya
bahan bakar bensin, rasio kompresi tidak dapat diubah lebih besar dari 10. Hal ini
dikarenakan apabila rasio kompresi lebih besar dari 10, maka peningkatan suhu

19l Cepgan.bens T I angka

epth tinggl darl

dalam proses kompresi gas campuran udara dan bahan bakar akan dapat
memanaskan dan membakar gas tersebut sebelum dibakar oleh percikan listrik
busi. Ini menimbulkan penyalaan dini (premature ignition) atau pra-penyalaan
(pre-ignition) sehingga terjadi letupan (detonation) yang menimbulkan suara
ketukan (knocking) dan gelitik (pinking) padamesin [9].
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Rasio kompresi bukan merupakan satu-satunya penentu angka oktan yang
diperlukan. Hal-hal lain yang dapat menentukan angka oktan yang diperlukan
adalah bentuk ruang bakar, desain mesin, bentuk kepala piston, perbandingan
campuran bahan bakar, aliran masuk bahan bakar, mang emen alirannya serta fitur
seperti cyclone, valve deactivation, variable valve timing, turbocharger atau

supercharger, gasoline direct injection, dan lain-lain.

Selain rasio kompresi, yang perlu diperhatikan pada suatu mesin adalah

efisens termanya. Dimag ini menunjukkan tingkat energi

pembakaran yag : '. .' 3 g (thermal efficiency)
siklus Ottgy 3 e ynekanik keluaran

(mechal 2 asukan (heat

LL =1 LS
enedy 6 '/
i 18 atkan,s

kan rasig kompresi antéra 3lan 10

N SUlise DEANA AN pemibak aran A Ui nokatan

egangan elektroda 1, A almnenambahkan B (Spark-plug

F ebih tahan

antara koil busi dengan

" 4

3. Menigdaka ﬁ Ker3 aiRg Silinder mesin,
dengan c& Atk a 0-'”F.'=-T A me purna.

4. Méapis permu%@ w »@5 gel anti-friksi (minimasi
friksi).

5. Meningkatkan nilai kekentaan atau viskositas minyak pelumas, dengan
mengganti pelumas menjadi yang memiliki viskositas Iebih kental pada suhu

tinggi.

6. Meningkatkan nilai oktan bahan bakar, sehingga tidak terjadi pembakaran

dini (pre-ignition) yang menimbulkan letupan (detonation) dan ketukan
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(knocking) pada mesin, dengan cara mengganti bahan bakar menjadi yang
memiliki nilai oktan Ibih tinggi.

7. Meumas dengan baik seluruh bagian bergerak atau mekanisme kendaraan,

dan memelihara agar tekanan angin ban selalu pada ukuran tepat.

24 KINETIKA KIMIA

Reaksi kimia terjz

dengan senyaw

ri suatu senyawa bertumbukan
. Dalam reaks kimia

atom-atongtia ) > : lalam molekul yang

rus memiliki energi

king r M 1. Nya a8 atany baru yang
lai gLk A : fing padassifat aldm lan faktor
turpkan mungk eibeda dari

e upake fari panas

calf§ kimia [10

A+B+C+..— 5 D+E+F+..., (2.1)
dengan A, B, C menunjukkan senyawa yang terlibat dalam reaksi. Laju reaks
yang dilihat dari konsumsi senyawa A dapat dituliskan sebagai berikut :

dA]

?r_kmnm[q ..... (2.2)
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[A], [B], [C], adalah konsentrasi senyawa A, B, C, dengan a, b dan ¢ merupakan
orde reaksi serta B merupakan koefisien laju reaksi yang spesifik untuk reaksi
global dan bukan fungsi dari konsentrasi reaktan.

Dalam suatu sistem reaksi yang tidak terjadi perubahan konsentrasi suatu
senyawa sepanjang reaksi, misalnya konsentrasi B dan C tidak berubah maka akan
dihasilkan konstanta lgju efektif yang dapat dilihat pada persamaan berikut :

Ker = k[B]b[C]C (2.3)
sehingga lgju reaksinya menjagi

(2.4)

( ) an mengintegralkan
' -1 28 rg z ),kmaka hasil

(2.5)

(2.7)

dmgan [ = e S| ) L..wﬂ" Waktu to and t.
Grafik konsentrasite D \\a ' ama dan orde kedua dapat
ditunjukkan sebagarse
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2] reakst orile pertata [1_11 reakst orde kedua

Gambar 2. 7 Perubahan konsenti

2.4.2 Rgaks 3 ( )

B K@ : dijel askan
pad samaan reaksi kimia.

CCu\

eaksi orde pertama dan kedua.

2: ukum Aksi Massa

ku eryetake e ponya Senyawa
ki = ‘ ' bereaksi,
di ikiometri. Hal

reaksi elenW’num dapat
. Yo

gan koefisi

(2.8)
: . . Tﬂhwmﬁm suatu senyawa yang
muncul di kedua SIS La| ~ ieekian, dar pembentukan produk dapat
ditulis pada persamaan berikut:
dRIJR dR
(RIER] oo (R} (2.9)
dttd
d[Pi[P d[P)
e e ha S
Ty
dM] _
o A

dengan wmerupakan lgju reaksi
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r =k[R,]J*[R,]*[R,]® (2.10)
Persamaan (2.8) menunjukkan reaksi stoikiometri: setigp a mol

R pereaks dengan a. mol R, &, mol R . dan seterusnya, untuk menghasilkan
b mol P, b, mol P, b. mol P, dan seterusnya. Jadi banyaknya R, yang
bereaks berhubungan dengan banyaknya R ., R . dan seterusnya yang telah
beresks. Jika b,=a,, M disebut sebagai third body. Senyawaini mungkin tidak

berubah tetapi kehadirannya
untuk menyedi akai

ptuk keberhasilan suatu reaks, yaitu
bukan antara reaktan.

ya molekul
g terlibat
Mol ek S, e reaksi

e aldl a Sebaga berik [1

2.2.1 Regks olekul

S di bawal er't % b eal, ka
isintegrasi sg i.ii" M -

a tumbukan dengan
e 2). Laju reaksi
il reaks dengan satuan

| tidak

(2.11)

orde pertama,
(Us).

2.4.2.2.2 Reaksi bimolekular

Reaks di bawah adalah reaksi yang paling umum yang terjadi dalam
pembakaran karena sangat besar kemungkian terjadinya tumbukan antara dua
molekul yang ada.

R,+R, >bP, +bP, +.. (2.12)
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Laju resks orde kedua, w=- I—[R]Eg[ ] dan B merupakan koefisien lgju

reaksi dengan satuan (mol/cm®)*s*

2.4.2.2.3 Reaksi trimolekular

Kemungkinan terjadinya tumbukan tiga molekul secara simultan cukup

kecil,

R,+R,+R; > DbP +h,B (2.13)
akan tetapi real ot angat penting. Sebagai
contoh, regisi b ( ' iUk membentuk air
akan terjadl | tumbukan, dan

e i dy dibutuhkan
enyerap
dan ¥

kiri. D
|aju reaksigspesitikny

allev I ] r (2.14)
d

hal ini berarti bahwa reak 2 "ﬂzﬂ‘ mekanisme berikut

aR, +a,R,—“—>hP +hP, (2.15)
b,P,+b,P.—5aR, +a,R, (2.16)

sehingga lgju reaksinya adalah
IR ok R PRI +akRPRP @17

dt

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



28

2.4.3 Ketergantungan Koefisien Laju Reaks Terhadap Temperatur

Berdasarkan hukum Arrhenius, untuk mendapatkan koefisien lgju reaksi
dapat digunakan persamaan sebagai berikut [10] :

k= Aexp'{— :_‘i‘_} (2.18)

denganE adalah energi aktivasi. Nilai E berasal dari hasil eksperimen atau
dari perhitungan mekanika statisti
Tidak semua ty

. menghasilkan suatu reaksi, tetapi
hanya yang | - p garipada energi yang
dibutuhkag
disebut

sua PAC Sias ; > ati energi

agl penghalang ini
ikatan dalam

ikal 7 . Nifaiene fReiRgK - kecil atau
b

iRer €€ . : A hukum
Affffienius D entang tempiggatt jangy Keterganturiganitemnperaidr biasanya
diga T dengan EkSpone sndiri. Ak atapi untuk™re ) tgmperatur
yane ang ditemu dél h airan, perilaku “no us’ pada
koefi” cenderung : proses y IHiliki energi
barrier mu '1;: ! c Ner e %rrhenius yang

dl mOdIfI 14 .'\':lm l-.=.| o u-;(-ll"'

sangat penting ; ;

p koefisien lgju

k=AT"exp - (2.19)

RT

2.4.4 Ketergantungan Koefisien Laju Reaksi Terhadap Tekanan

Ketergantungan koefisien lgu reaks disosias (unimolekular) dan
rekombinasi (bimolekular) pada tekanan merupakan suatu indikasi bahwa reaksi-
reaksi ini tidak elementer. Reaksi-reaks tersebut merupakan suatu rangkaian dari
reaksi-reaksi. Pada kasus yang paling sederhana, ketergantungan pada tekanan
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dapat dimengerti menggunakan model Lindemann. Mengacu pada model ini,
suatu reaksi dekompisisi unimolekular hanya mungkin terjadi jika energi pada
molekul cukup untuk memutuskan ikatan. Oleh karenanya, agar reaks
dekomposisi dapat terjadi, energi harus ditambahkan kepada molekul melalui
tumbukan dengan molekul lainnya, M (untuk eksitasi dari vibras molekular).
Molekul tereksitasi kemudian terdekomposisi menjadi produk bergantung pada
kekuatan eksitasi, atau terdeaktivasi melalui suatu tumbukan kedua [10],

A+M—sA*4M aktivasi) (2.20)

A% +M — s S 1 (2.21)
APl ( ) (2.22)
dimana ; S KSitas 1 ja oefisien lgu
| dori recks

(2.23)

d

: ’ (2.24)

S dari interfiegier” reskiif A*
p =

W= ATIM] -k [

"Wengén mengasu

berada p u
. (2.25)
dapat diperoleh [H‘
. K[AIM]
[A ]_—k_a[M] " (2.26)
dan [10]
AB) _ I [AIIM -
dt Kk M]+k, '

Dua kondisi ekstrim dari reaksi, pada tekanan sangat rendah dan sangat
tinggi, dapat dibedakan dari Persamaan (2.27). Pada rentang tekanan yang rendah,
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konsentrasi rekan tumbukan M sangat kecil dan k [M] <<k, . Oleh karenanya,

lgju orde kedua dapat diperoleh
B pam (229)

Laju reaksi sekarang sebanding dengan konsentrasi senyawa A dan rekan
tumbukan M, karena aktivasinyalambat (pembatas |gju) pada tekanan rendah.

Pada rentang tekanan yang tinggi, konsentrasi rekan tumbukan M besar

dank ,[M] >> k, . Hal ini megk

grde pertama

(2.29)
ank, tumbukan,
tinggl tumig jadi de nesisi mol ekul

i\l | Ti .oi

usifesikan fakta bahwa_orde#resks dari

plikan Yeheme rganiitng  padaiskondi S yangs dipilih.

Mekanisme Lindeman

ompl €

Ikian, iri mée del  yang

-
245 Te#odi ¢ JE‘- i“\ h

j memiliki aiali ke Kaiian ¢ ,“kesetimbangannya

bersifat dinami ingga kesetimbangan
konsentrasi dipertahan ﬁf
A+B=C+D, (2.30)
hubungan ini muncul pada kesetimbangan
Al,[B
r_ klAlg[Bly 231
fy ky[Clg[Dlyy

dimana I dan r,adalah lgju reaksi ke kanan dan ke kiri dan subskrip eq mengacu

ke kesetimbangan. Oleh karenanya
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ki _[Clg[Dly 2.32)
kb [A]eq[B]eq

-

=K, 2.33)

dimana K ;. adalah konstanta kesetimbangan.
Suatu lgju reaksi terkadang lebih mudah diukur pada satu arah daripada

arah lainnya. Contoh, rekombinasi radikal metil untuk membentuk etana

CH,+CH, 2> C, (2.34)

Reaks d D@ ; i mperatur tinggi, seperti
pembakara, ité . pynila K .. Laju
dekomposisi ILCMg ) ntuk rentang
tentu) dan

mungkin

_untuk

(2.35)

ngoga K.di

K2
3 i.umumnya, S| S a f ) nit konsentr,

Persam .35) adalsl s ~ 2t di onveue' K (konstanta
M a'r ‘ ¥ "“'- [

keseti mbangain.y AA0ri nyaiek:

KC . (2.36)
dimana | ‘adal ah tekanan st* v )aan (2.35) menjadi

__k
k,= < (2.37)

pRT

Dengan menggunakan hubungan antaralk r/ p(dan perubahan pada energi

G iekanan) melalui

reaks standar Gibbs, AG°

o_ Kp
AG® = -RTIn—L (2.39)
p
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dan hubungan antara AG° dan perubahan pada entalpi standar dan entropi resks,
AH °dan AS°.

AG? = AH? -TAS® (2.39)
persamaan berikut dapat diperoleh
AH? AS?
k , =k,RT ex expl ——— 2.40
{ Bt {45 20)

dimana AH {dan AS! adalah entghgi, standar dan entropi standar reaksi pada

temperatur T : . .
AHY = Ak I (2.41)
e (2.42)
, lal &l ﬁ dan hukum

rtehientuipaca temperatur T
nismelReaks

ak te : B 2h be? an yang
di au produk Y cul dari penamabahaafkontribusi

ﬁ .
. vl
S e emente

I’Ju .r.' '| 2N MERgAT ‘t‘.

) di
. i
dari t

pa(héberapa reaksi

sebagal rg oduks dan konsumsi
merupakan has ar Se ru 5 elene
Untuk sua® : * k St"elementer, yang tersusun
dari <spesi, yang diberik v
TVOA, Y WA, (243)
s=1 s=1
dimana »=1, 2, ..., F, Vf: dan vr(g menunjukkan koefisien stoikiometri

reaktan dan produk, laju pembentukan suatu spesi i diperoleh dari penambahan

seluruh persamaan lgju dimana spesi i terlibat,
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S
2] =S -vnp]e .
chem sl

dimana i=1, 2, ..., <€

2.4.6.1 Reaks Rantai

Pembakaran hidrokarbon muncul melalui reaks rantai, yaitu proses yang

menghasilkan produk yang mengi 8_proses selanjutnya dengan jenis yang

sama, yang disebut_rang ahan sendiri. Reaksi-reaks di
bawah adalah g re

(2.45)

(2.46)

» OH + O (2.47)

1+ OH+M > (2.48)
S (2,48 . cakSi | S ai : cliet reaktif
de [ aipsuatl &g T as i it . Reaksi

16) adalch suatu reaksl pe 193N rent: <an-lehih banyak
radik eaks (2.47) adale H arfib rantai, dima dikal dapat
berub titas, namup Jtmial Ak bertibah. Reaksi alah reaksi
terminasi rantgj mﬁf i : 11";. us.

Réaks maclal A RA vVana. sanoarNeniie pembakaran. Nyala
tidak akan dapatReliananssentlir| dak memiliki sifat ini. Dengan

reaks rantai, lgju reaksS dag i; ‘ saCaka ekSponensial dan menyebabkan
ledakan. Pada nyala normal, hal i
daerah reaks oleh difus atau konveksi, dan karena konsumsi bahan bakar.

flok terjadi karena panas dipindahkan dari

2.4.6.2 Analisis M ekanisme Reaksi

Mekanisme reaks detail untuk pembakaran hidrokarbon dapat terdiri dari
beberapa ribu reaksi elementer. Namun, banyak dari reaksi-reaks ini tidak
penting dan dapat diabaikan. Oleh karenanya, dibutuhkan metode analisis untuk
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menghilangkan reaksi-reaks yang dapat diabaikan. Beberapa metode dapat
digunakan. Analisis sengitivitas mengidentifikasi langkah reaksi pembatas laju
(rate-limiting reaction step). Analisis aliran reaksi menentukan karakteristik jalur
reaksi. Informasi yang diperoleh dari metode-metode ini dapat digunakan untuk
menghilangkan reaksi-reaksi yang tidak penting dan menghasilkan mekanisme
reaks yang tersederhanakan atau tereduksi [10].

2.4.6.2.1 Andisis sensiti
Huku d erdiri dari R reaks

diantara $'sq : ' : A AN ciferensial biasa

orde pe =

(2.49)

- d i adalah

den, da

‘a koefisien

parMstan. Konse

yataka

ang di perti‘ sehagai

dapat menj aU]eter sistem

.. .-:1

jika diin an. Seluseo i Stem persamaay rensial (2.4 antung pada
J P RN gantung p
kondisi ay Claiiid,) U3 L

Untuk™se , ' ¢ 3 ef ahan parameter sistem
(koefisien lgju) ha
waktu. Bahkan jika reaksinyate
memeriukan koefisien lgju yang sangal akural. Di sisi lain, untuk sebagian kecil

ofts yang bergantung pada
PCard eksplisit pada mekanisme, itu tidak

dari reaks elementer, perubahan koefisien lggu memiliki pengaruh yang besar
pada keluaran sistem. Akibatnya, koefisien lgju yang akurat diperlukan. Beberapa
langkah reaksi penting ini adalah penentu lgju (rate-determining steps) atau
pembatas laju (rate-limiting steps).

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



35

Ketergantungan solusi C, pada parameter K, disebut dengan sensitivitas.

Sensitivitas absolut (E, ) dan sensitivitas relatif (E) dapat didefinisikan

sebagai
E =5 g (2.50)
"ok,
w_k 06 _olng (251)
"¢ ok, dlnk,
2.4.6.2.2 Andj
i - ; i \davi resksi-recksi
yangib mbe Swatu contoh

ana diberika

abel 2. 1 Bagan llustraSf@utpliDarjdStiatu Analisis Aliran Reaksi

Pada contoh ini, 20% pembentukan spesi 1 berasal dari Reaksi 1, 2% dari
Reaks 3 dan 78% dari Reaks R-1. Persentase total dari seluruh kontribusi harus
100%. Tabel seperti di atas memperbolehkan konstruksi diagram airan reaksi
yang instruktif.
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25ATURAN REAKS

Walaupun mekanisme kinetika kimia yang detail dari iso-oktana
menyangkut ratusan spesies yang melaui ribuan reaksi elementer, tapi hanya
yang memiliki perbedaaan tipe reaksi yang ditampilkan. Berdasarkan pengamatan,
adalah mungkin untuk merumuskan semua kemungkinan reaks yang berlangsung
dalam oksidasi dan pembakaran hidrokarbon rantai panjang selama koefisien lgju
reaksi yang digunakan berasal dari aturan yang sederhana. Masing-Masing aturan
dak tersedia data pada suatu tipe reaksi

memberikan tipe reaks tertey

mirip dalam K' )
k Y,
< i

- |

Gambe ok fla pada i sookta
W%Irkan tem| ", reg sai digolongkan k dua grup,
yaitur ilbada ‘-',‘,,_-L—_ ;yﬁ\x:\ tempe atuwah. Penamaan
dan simbol pana ‘fﬁ:‘ gambarkamsetiaPpaturan di bawah :
A Lol LIKLUMS

e R menane

tertentu, maka dap siyang sama untuk reaks yang

C
G

e R’ menandaka SSgeitl ﬁ

o

e _, menandakan reaks irreversibel dan

e R’ menandakan spesieS'ata

¢  menandakan reaks reversibel.

25.1 Reaks Pada Temperatur Tinggi

Untuk mensimulasikan aplikasi dari reaksi oksidasi dan pembakaran dari
alkana dan akenamelaui 19 aturan reaks, yaitu [10] :
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2.5.1.1 Dekomposisi Unimolekular Dari Alkana

Dekomposisi unimolekular dari alkana merupakani reaksi inisiasi dan
terdiri dari dua aturan reaksi, pertama menghasilkan dua radikal alkil dan yang
kedua yaitu menghasilkan satu radikal alkil dan satu atom H.

RHRR: (2.52)
RHRb * (2.53)
Nilal koefisien lgju reaksi digamlilldari studi sebelumnya.

Reaks ini mg ovalen untuk membentuk dua
radikal. Secara adap kestabilitas dari

2 !\ it
radikal y ; g 5l gat eksotermik,
kombin@sisir & ; 3 i (t adanya efek
o SE ¢ unty

aur yang

ML i Ot Al .-II Al
2.5.1.2 kg 'J x

a saii-oehtia Ol 1D suiaful tine. res adikal elementer

yang prosesnya sateeredikal_dikQiise sedandkan®radikel” yang lain dibentuk.
Reaksi ini merupakas ,- ‘:, eirtransfer hidrogen menjadi
sebuah pelepasan radikal. Pada s e tinggi dan rendah, pelepasan atom
H dari suaiu akana merupakan awa dari pembentukan radikal alkil.

RH XRBXH, * (2.54)
Keterangan : X merupakan radikal aktif.

Koefisien lgju reaksi bergantung pada pelepasan radikal, tipe dari atom H

yang dilepaskan (primer, sekunder, tersier) dan nomor ekuivalen atom H dalam

bahan bakar. Tersier, sekunder, primer atom H adalah urutan yang

menggambarkan kandungan energi, yang mana energi dari ikatan C-H tersier
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lebih rendah dari ikatan C-H sekunder, dan energi ikatan C-H sekunder lebih
rendah dari energi ikatan C-H primer.

Di samping keaktifan radikal yang kecil seperti H, O, OH, H,O dan CHs,
kita mempertimbangkan juga radikal alkilperoksi, yang pembentukannya akan
dibahas pada point 2.5.2.1, sebagai radikal yang mampu mepel paskan atom H dari
akana. Tanda meliputi semua radikal alkilperoksi yang diproduksi selama
terjadinyareaksi. Menjagalokasi primer, sekunder dan tersier dalam grup peroksi.

Pada pemodelan kinetik uniui gsl_ hidrokarbon, bagaimanapun, kita
mempertimbangkapshiet Ngeiempunyal struktur bakar,
pada tempera ‘ hi harga laju reaksi
kesel uruban.

1 - qunder (dan tersier.

adikel dengan
A atom H

; ertindak

jerangan molekul "OKSI0es

( en C o | Ao Ulc |arnbd
omE agai  radikal

nisiasi terjadi. ’
2513I3dnp kal' Allg

ory "-"r-- ariad Jan- pemeca an yang berada
pada lokasi [ meafadi |okasi ‘ (pekstlangar™ By tintuk  memperbaharui

pelepasan radikal d engan suatu ikatan ganda

erupakan pusat radikal. Dua alur

menyertakan atom karbon yand

dipertimbangkan dalam proses, yang pertama yaitu menghasiikan alkena dan

atom H, dan yang kedua menghasilkan alkena lebih kecil dan radikal akil kecil,
RRH;+ (2.55)

R'R-kecil R kecil, (2.56)
Dekomposisi radikal akil hanya penting pada temperatur tinggi (T >
900K). Penambahan radikal akil pada temperatur rendah yang radikal ke dalam
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molekul oksigen lebih cepat dari persilangan 3. Hal itu disebabkan dekomposis
radikal akil memiliki energi aktivas relatif yang tinggi, yang mana penambahan
radikal alkil ke dalam molekul oksigen tidak memiliki penghambat energi.

2.5.1.4 |somerisasi Radikal Alkil

Isomerisas radikal alkil adalah salah satu alur yang mungkin untuk reaksi
radikal akil. Dalam reaksi ini, perpua@iahan sebuah atom h dalam radikal alkil dari
Igkasi radikal baru pada posis

satu lokas ke lokas radik

dimana perping 3l
D (2.57)
S gan cincin
Jémbark|an "de ‘-q. 2t a atom Sisi pada

aSUK 'atonr H)

tersier) dan bany&knyaPedafien yang tersedia ur

.' yai'ic Al (prImET,

5 Sidasi Radikal A “ A\l ki
eaks dari suatuf radikal dedgan 6KS genimelalui ban ran reaksi.

K ebanyakangdari salUraambiteUagct ol Wekilisdengiai. penamb ikal alkil ke
dalam moleku &(éf; . an rad ;L‘h sksi. yang mana tidak

mempunya® ) ergi. Aturan 2.5.] rreversibel dan

mempunyai en

- 5|I||'| il'. !‘: )i emulal  pembentukan
konjugas alkena den radikalffiOgha ™

ROIRHO (2.58)
Koefisien lgu reaks tergantung pada jenis perpindahan atom H ke dalam
molekul oksigen dan banyaknya padanan yang tersedia untuk atom H.
Dengan naiknya suhu di dalam suatu masa intermediate/antara (750 < T<
900), resks radikal akil dengan O, untuk menghasilkan radikal alkilperoksi
terjadi secara bolak-balik dan untuk mempercepat menghasilkan alkena, sehingga
alkena yang dihasilkan meningkat.
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2.5.1.6 Dekomposisi Alkena
Dekomposisi akena terjadi melalui banyak alur reaksi. Dalam kaitan
dengan tenaga energi aktivas yang kecil (kirakira 290 kJmol), namun,
dekomposisi hanya mengarah ke pembentukan dari radikal.
R' ahtk R"R kecil * (2.59)
Koefisien lgju reaksi telah dijelaskan pada studi sebelumnya[10, 11].

2.5.1.7 Abstraks A

Abstra ah suatu resks baru.
Tiga ti , 3 g pada jenis
penghil : : , ilik Atom.
ol g ter a menjadi
gkan ke

bon yang terika der, jika

eiSuatt alo ) ' ] satu @ ang lain
a dihuk e dalam
pun. Penghil gf@an ﬁ lik ierupakan awal entukan

2 ¢ B untuk

(2.60)

Gambar 2. 9 Perbedaan jenis dalam penghilangan atom H dalam molekul 1-pentana.

Pada Gambar 2.9 tentang perbedaan jenis dalam penghilangan atom H
dalam molekul 1-pentana diatas, segitiga mewakili atom H alkilik, lingkaran

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



41

untuk atom H adlilik dan segiempat untuk atom H vinilik. Warna putih
menandakan atom H primer, abu-abu atom H sekunder dan hitam atom H tersier.
Dan koefisien lgu reaks tergantung pada jenis atom H ailik dan banyaknya
padanan yang tersedia untuk atom H.

2.5.1.8 Abstraksi AtomH Vinilik

Atom H vinilik adalah atona
atom karbon. Ada dua je

dcogen dihubungkan ke suatu ikatan ganda

nder jika dihubungkan ke suatu
atom karbon y3z ¢ ; ’ 3 sier jika dihubungkan

) bain. Penghilangan
vinilik, yang
tohy acetilena

(2.61)

yaknya

dari_alkena. Atom H
dihubungkan a alom H yang lain
disebut primer. "H SUaLx hon yang terikat dengan
satu atom H yang lain di S "‘F-'f-'f‘ Ji K@rdak satupun atom H yang terikat
dengan salah satu atom karbon, yang mana atom H tersebut terhubung, atom H itu
disebut tersier. Penghilangan atom H ini berperan signifikan dalam alkena
panjang dan merupakan awa pembentukan produk yang spesifik dalam

pengamatan percobaan, seperti dialkena (CsHsg).
R' Xakenil R" + XH. (2.62)

Jikaletak atom H alkilik jauh dari ikatan ganda, ikatan ganda tersebut akan

berpengaruh kecil dalam molekul, yang mana seperti yang terkandung dalam sifat
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parafin. Dimana, koefisien lgju reaksi berhubungan dengan penghilangan atom H
dari alkana yang akan digunakan dalam hal penghilangan atom H dari akena
untuk membentuk radikal akenil dan tergantung pada jenis atom H yang
dihilangkan dan banyaknya padanan tersedia untuk atom H.

2.5.1.10 Penambahan Atom H ke Dalam lkatan Ganda
Penambahan radikal ke d

signifikan pengaruhnya. Di

jkatan ganda secara eksotermis sangat

) atom H ke dalam ikatan ganda

sebagai reaks ¢ Mg ". posisi 3 sampai letak
radikal (Aduira 2 ’

(2.63)
g

s keDala atan Ganda

anda dalam akena

?jual dalam pembentukan

R' ©adikal kel + R kecil * (2.65)

2.5.1.13 Penambahan Radikal OH ke Dalam | katan Ganda

Sama seperti Aturan 2.5.1.12, penambahan sebuah radikal OH ke dalam
ikatan ganda dalam akena merupakan suatu reaksi yang baru. Reaks ini
merupakan awa dalam pembentukan sebuah aldehid atau keton,
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R' ©-aldehid atau keton + R kecil * (2.66)

2.5.1.14 Penambahan Radikal H,O ke Dalam lkatan Ganda

Penambahan radikal H,O ke dalam ikatan ganda dalam alkena mengawali
pembentukan radikal akil hidroperoksi, R’ OOH, yang mana akan terdekomposisi
membentuk eter siklik, aldehid atau keton,

R' HO ROOH (2.67)

2.5.1.15
ang diikuti
eg baru. Itu

RS kecil + Rakeril (2.68)

Contohay@Waitu reak - Nepteha s kan ena dan

oefisien AU resksi be'd:
J‘ - n

b J
2.5.1.163 ’::-- al AlReni :i\ h

Ik kestabilan yang

skan oleh

Isome alkel
berkesi nambungq
pembentukan sementara S ; W PAQ 5 atau 6 atom. Pada temperatur
1100 K proses isomerisas radikal alkenil menghasilkan radikal alilik sekitar 5-10
kali lebih cepat daripada persilangan 3.

epat yatu melibatkan

Alkenil R" ailikR" (2.69)
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2.5.1.17 Dekomposisi Radikal Alilik

Dekomposisi radika alilik terjadi oleh pemutusan ikatan pada posisi 3
sampal letak radikal (persilangan ). Hal ini mengawali pembentukan dialkena,
sebagai contoh, 1,3-butadiena dan 1,3-pentadiena,

Alilik R" dislkena (2.70)

2.5.1.18 Dekomposisi Radikal

1 pemutusan ikatan pada

2silkan dialkena atau

Dekomposisitrad 3
posis B samp
alkina.
' o Ak (2.71)

9’ Dekomposisi Radikal
Disampii mevises , reaksit ' ragike [ 1, adalah

de . ; : )merisas

radliikal_alkenil tidak mu erje enaii@l kena pendeke, Dekamiposisi ini

terjadl Palagpersilangan dialkenil dag radikal alkil, atau
dika g

abiame ﬁ ] At i\ (2.72)
Alken"RESIRESKECT + 5 : ; (2.73)

Semua alur red ematik dapat dilihar pada
Gambar 2.10.

akena dag

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



ketyl R’

d temperatu

fla Tep

Reaks pada tempg engan penguraia i cabang

ODMPOSIS p. atur lebih

tinggi (#800 ‘K:- A .‘ yahrgantung pada
temperatugtkoe "’

2.5.2.1 Penambakiai. RadikaiA ki W i W
Pada temperatur daly, eng vas  tinggl  (113-167 kJ/mol)

dihubungkan dengan persilangan *Pada radikal akil dan reaksi penghilangan

yang ai rantai cab

atom H internal membuat proses berjalan lambat. Reaksi yang paling penting
untuk radikal akil yaitu pada penambahan molekul oksigen,

R¥ ORG~> (2.74)
Reaks ini diketahui sebagai reaks eksotermis dan reversibel dan memiliki

energi aktivasi yang kecil (mendekati nol). Dengan penambahan temperatur,
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resks ini bergeser ke arah kiri. Radikal alkilperoksi, RO, , dilepas secara acak

dan konsentrasi dari RO, sangat kecil.

2.5.2.2 Isomerisasi Radikal Alkilperoksi

Suatu radikal akilperoksi diproduksi dengan penambahan radikal alkil
yang sesuai terhadap molekul oksigen yang mengalami isomerisasi melaui
pemindahan atom H (1,4-, 148 .7-isomerisasi) untuk membentuk
radikal alkil hidrgg S r J ehagais coks reversibel,

(2.75)
ketegangan
s trangis
Jenis atom

padanan

hilangan Atomilie D3 ;[{ De Radikal Alki
] ]

Wn radikal & menyebarEtai dengan
penghild atouaH.dala Han  bakel “yang mcrupakan terbentuknya
ey ~

hi droperoksisdalTree

RO}RHREOHR . Y (2.76)
Koefisien lgju r hw"r »s om H yang dihilangkan dan

banyaknya padanan yang tersedia Unt#k atom H.

2.5.2.4 Reaksi Antara Radikal Alkilperoksi Dengan HO,

Pada kasus ini, reaks ini termasuk ke ddam kode MOLEC. Hasil dari
reaksi ini adalah hidroperoksi dan oksigen,

RO, +HO, > ROOH + O, .77)
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Reaks di atas termasuk ke dalam reaksi bimolekuler, laju reaksi bergantung
pada konsentrasi RO, dan HO,. Konsentrasi radikal HO,, walaupun relatifitas

tinggi terhadap jenis radikal lain dalam proses oksidasi, akan memberikan angka
10° mol cm?® atau kurang dari itu. Pada penjelasan ini bahwa isomerisasi
unimolekuler dari radikal alkilperoksi akan jauh lebih cepat daripada reaksi
bimolekuler. Bagaimanapun juga, kesetimbangan antara OH dan radika lain
secara umum memberikan sangat penting pada kasus ini sehingga reaks ini

termasuk ke dalam kode.

2.5.2.5 Reaks A q )
| e #-,r ) | jenis stahil
an is S Hfrf garrradik /ang lain,

(2.78)

dalamereaks i dah pégaruhaya pada | secara

gluruhan ag dalam K& -*‘g ja pekbedaan da hal temperatur pada

3 A Kan Sk R ) 2 ] ROG O pada
t ' ang lebih refigleh d N i onvers: HoCimig i ROOH
meruWwal peningKk ra keﬁeluruhw temperatur

yang IeM Yo

2.5.2.6 Pemotonoas

Hidroperoksida s galami homolisis (perpecahan

ikatan peroksida) untuk menghasilkan radikal alkoksi,

ROOHR®+OH (2.79)

Reaksi ini merupakan suatu proses pencabangan ketika dua radikal

digenerasi, dan keduanya adalah radikal yang sangat aktif. Pada proses oksidasi

yang lambat, kebanyakan molekul hidroperoksida dihasilkan melalui proses

abstraks atom H dari alkana melalui penyerangan radikal alkilperoksi (Aturan
2.5.2.3) sedemikian rupa sehinggareaksi ini menjadi penting.
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2.5.2.7 Dekomposisi Radikal Alkoksi

Radikal akoks yang tidak stabil diperlukan untuk persiapan proses
penguraian. Radikal alkoksi yang banyak dapat terurai menjadi spesiaes
oksigenas stabil yang lebih sedikit, aldehida atau keton dan radika akil yang
sedikit,

ROZdehida atau keton + sedikit R (2.80)

2.5.2.8 Penambahaiash 8 Molekul Oksigen

Pena : 4 : dalam urutan reaks
ini sudaj bahan radikal
alkil fic g e 2 5 S

ROCHULOR OO (2.81)

e [qu reaks pada i M diperoleh 02 sebel umnya

[ /

ﬁ P-a Posisi 8 Yanw Melalui
':"i adihalam posisi P

%mpal N R NG ¢ Tie a _.*;-Al'. OINgo C_O mau

pemotongan “€ ena dan H,O, atau

| | enar
hi droperoksialkw r
ROOHkena +HO, aau

R'OOHHigkoperoksialkena +sedikit R (2.83)
Reaksi pertama pada aturan lebih sensitif dan kemungkinan memiliki

(2.82)

kisaran NTC yang lebar pada oksidas n-heptana[10].
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2.5.2.10 Pemotongan Homolisis C—C Pada Radikal Alkil Hidroperoksi Dibentuk
Melalui Isomerisas (1,5)

Radikal akil hidroperoksi dibentuk oleh isomerisasi sebuah radikal
alkilperoks yang mengikutsertakan 6-anggota struktur cincin intermediet, dapat
mengalami pemotongan 3 ke dalam dua alur: untuk menghasilkan alkena dan
sedikit radikal alkil hidroperoks dengan posisi radikal pada atom karbon yang
mengikat atom oksigen, atau untuk menghasilkan hidroperoksialkena dan sedikit
radikal alkil,

(2.84)
(2.85)
par 2. 1 - 3 oleh is3
Haglan perta JA BilGepat dibandin gan pada
H ketlka| S am e s sl hldrop} ah diputus,
reaksi pertam AF tkan o aatom O.

25211 Pemotow '%”peroksi Yang Dibentuk
Melalui Isomerisas (1,6) dard,

Radikal akil hidroperoksi dihasiikan melaiui isomerisasi radikal akil
peroksi dengan struktur cincin intermediet pada atom ke tujuh dan delapan, dapat
mengalami pemotongan 3 ke dalam dua alur; untuk menghasilkan alkena dan
sedikit radikal alkil hidroperoksi, atau menghasilkan hidriperoksiakena dan
sedikit radikal alkil,

R'OOH %edlikit alkena+ sedikit ROOH, &t au (2.86)
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R'OOHMigroperoksialkena + sedikit R (2.87)

2.5.2.12 Pemotongan Homolisis O—O Radikal Alkil Hidroperoksi Dengan Posisi
Radikal Pada Atom Karbon Yang Mengikat Atom Oksigen

Radikal akil hidroperoks diperoleh dari reaksi pertama pada aturan di
atas (Aturan 2.5.2.10), yang didekomposisi untuk menghasiklan aldehida atau
keton,

R'OOH "aldetiida ( ) (2.88)
2521 id
' : eel ' cfoks dengan

Sisi B dari

tefpal TadiKal sampai oksigen,

R' OOHCHa# operoks Alkena (2.89)

bentukkan S ) <al Alkil Hidroper.iv.

ggigh reaksinty Y = I vikatan OsQudiikuti dengan
pembentukka # 10 K i:"‘ ergi aktivasi untuk
reaksi ini terg

oksirana, oksetavi

radikal alkil hidroperokSraioké

enyawa-senyawa

tay AhidropifaRe merupakan hesil dari
3 a pada fy,6¢ . posisinya

berurutan menuju atom karbon yang terikat grup hidroperoksi,

ROOH'etar siklik + OH (2.90)

2.5.2.15 Isomerisasi Radikal Alkil Peroksi Hidroperoksi
Isomerisasi radikal akil peroksi hidroperoksi terjadi melalui perpindahan
atom H yang terikat dengan atom karbon yang mengikat group hidroperoksi,
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OOR'OOH’ROOR"O0OH (2.92)
Untuk lebih menggambarkan tentang isomerisasi alkil peroksi hidroperoksi,
pada Gambar 2.12 di bawah ini merupakan salah satu contoh dari radikal alkil

peroksi hidroperoksi,

0
/\H

0 O/O\H
R/\/\/RZ — o= R
2
; o |
H Q
> o 0
n O
,
0 jel reckS bergan .'ff st | et, jenis
at SEKUNC Ser).g H yang
n.

2.5% otongan MHe SISO 3 1idroper OK
s ini merugeken® 3 ‘H_ penbehtuikkan keto#mkg dan
ot VAR eroks, b
/A S

2.5.2.17 Pembenw i dikal Hidroperoksi

Urutan rekas ini term emutusan ikatan O-O, diikuti dengan
pembentukkan siklik hidroperoksi eter. Energi aktivasi bergantung pada ukuran

cincin siklik yang terbentuk,

HOOR"OOH siklik hidroperoksi eter + OH (2.93)
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2.5.2.18 Dekomposisi Ketohidroperoksi

Ketohidroperokss dapat mengalami dekomposiss yang mengawali
pembentukkan dua radikal, radikal karbonil dan radikal hidroksil, yang
menyediakan pencabangan rantai untuk menghasilkan dua radikal dari satu
spesies yang stabil,

0=R"00H 8=R"0 + OH (2.94)

2.5.2.19 DekompQsisi® ’ "
Radiks -l DOS b el dehida dan radikal
ketil, ( ;
‘N adfh ' (2.95)
{raks AtomH DafeS ki
hesar dari C4Lyang ada
tur D€ - an kami
r besar seper ot |88 seperti apa yang il agiikan oleh
Currgmekk [11]. Urutan drastims kan terjadi altl aabstraksi
atom hegpesi es radikalak eh. pefibukas cincL mediet, yang
mengawali pem "f:]? dikal k 1
(2.96)

Sama dengan abstraksi ato a’'dkana, tingkat kemudahan abstraksi

alom H dari sikiik eter akan menentukan tingkai orde : tersier > sekunder >
primer. Sebagai tambahan, atom hidrogen yang terikat dengan atom karbon yang
mengikat atom oksigen dalam struktur cincin akan membuat abstraksi lebih
mudah terjadi.
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2.5.2.21 Dekomposisi Sklik Hidroperoksi Eter

Siklik hidroperoksi eter dapat terdekomposisi menjadi aldehida atau keton
dan radikal ketil,

Siklik hidriperoksi eter -dldehidaatau  keton + radikal ketil (2.97)

2.5.2.22 Abstraksi Atom H Dari Aldehida Atau Keton

Aldehida dan keton gl
rendah yang meli

2 proses oksidasi pada temperatur
okarbon. Atom H lebih
Siap terabstral

(2.98)

.- rakS| dan
ebagal an, | an atom
RgMeEngikat atom okSigeiligdi h gilitah di abstraks.

292 grOMposisi Rad
pikal ketil dagety d an "pada’ potongan 3 dmbentuk

alkenﬁsabilatau sedikit radiks dkil,atau@ikit radikal
ketil den [ebih sgdffa’dral keng T

(2.99)
Radikal MI

V (2.100)
Reaksi akenal, akenor, ks akena, okso-hidroperoksi akena,

radikal alkoksi, radikal alkil hidroperoksi dan spesies iain dengan ikatan ganda C—

C diperlukan karena analog atau sama dengan ikatan tunggal C—-C. Semua alur
reaksi pada temperatur rendah digambarkan secara skematik pada gambar 2.13 di
bawah.
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+ iy +RH

oksidas pada cincin aromatik termasuk ranta sampingnya. Ringkasan dari

keseluruhan reaksi-reaksi yang terjadi pada pembakaran toluena dipaparkan pada
Gambar 2.14.
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H:CH -
CgHglH, 019(16) QCH,CH,
H4(3) HO, (18) | | o 35 (35 OHB9(93) | | GyHyCH, 84 (95}
CHCHO 13033} | | 0ogH,CH, 2119} H14
CoH0 12 (19)
iy ne HOGCH,CH
OH 53 (57) e
HiO, 18
CgH:CH, *= CH,0
OH B4
D310 | WO, 57
" l, Oz 57 138) H 23
\ o 13
0 4618 1) "
I \ o 0 T

ICO+CH,
4 CH,CO

0 (53)
HI31 ™a cosHCOH
™,

=g

aners ‘ﬁﬂ' CO#2C,H,
Gambar 2. 14 Polaseba o
i@

toluene oleh
resonansinya:
(2.101)
dan selanjutnya

CeHsCH3 + HO, > CgHsCH3 + H,0, (2.102)
Lau reaksi untuk reaksi diatas telah diamati oleh Burcat [17] pada tekanan
moderat dan dengan rentang temperature 1050 — 1400 K.

Saat kumpulan radikal telah terbentuk, benzylic hydrogen dapat diabstraksi

oleh H maupun OH :

CeHsCH3 + H > CgHsCH, + Hy, (2.103)
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CeHsCH3 + OH - CgHsCH, + H,O (2104)
Walaupun rantai samping alipatik yang lebih memungkinkan untuk bereaksi
pertamakali, toluena pun dapat menjalani hal serupa oleh radikal hidrogen :

CeHsCH3z + H 2 CgHg + CH3, (2.105)
atau terjadi reaksi addisi elektropilik dengan radikal oksigen :
CeHsCH3z + O > OCgHsCH, + H (2.106)

Banyak pengamatan yangtelah dilakukan dengan metode shock tube yang

menunjukkan bahwa toluena meij gaksi dekomposisi unimolekuler, dengan

mel epaskan rantai_Samipisa

(2.107)

Reaks | al benzyl dan
hydrqQg

(2.108)

i au reaksi

o,.m- 0ah ulang yang cepaldariipénil gengan metal.

of¢

2.0 puhan M € ile

B kondisi redk8l e H ctigaifkandungan kdn bakar,
dihar ket eaksi antara moleke Akt derigan produks HagilBksidasi bisa
berlangﬁak wl';,r ) pembentivkan, | Sliag "-iﬁi d?w cakupan studi

ini, telahgba percobaanmyang hatkanroksidas! ben jan toluena pada

kondisi kaya kand@#Aga Dahangs ‘ jon kandi'STyaRg mendekati terbentuknya
jelaga, dimana pertémBinhg v b&an0Sg" secara simultan melaui
reaksi oksidasi ini.

Radika penii dapat menggantikan hidrogen pada senyawa tak jenuh
(unsaturated) yang ada pada kondis reaks pembakaran yang berkadar kaya
bahan bakar-seperti halnya benzena, etilen atau asetilen, yang secara percobaan
telah dilakukan oleh Baskharan [21]:

CeHs + CeHg > CsHsCgHs + H, (2109)
CeHs + CoHy 2 CsHsCoH3 + H, (2110)
CeHs + CoHo > CgHsCoH + H (2.111)

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



57

Hanya reaksi penil dan benzena yang dicakup dalam studi ini, dengan koeffisien
lgu reaks yang ditentukan dalam studi perhitungannya, termasuk reaksi
penggabungan radikal penil-penil :

CeHs + CeHs = CsHsCgHs, (2.112)
dan jugatermasuk reaksi penggabungan benzyl-benzyl sebagai berikut:
CeHsCH5 + CeHsCH> 2> C¢HsCHLCHo + CeHs (2113)

Reaksi-reaks yang muncul selamgambroses pembakaran toluena kebanyakan

segera terkonsumsi membentuk
gl dan jumlah resktan
2bil. berupa CO, CO,

diantaranya adalah produk i

produk lanjutag

yang menlk Q
dan H»

FDELAY TIN

TY UNDAAN

merupaka - St splos rantai-radi aksi kimia

Sf: ignition

emikian,
jumlah enerwdl bebaskan

rehrkl mia penting

induks dimana

i‘ukup banyak  untuk

ah yang cukup signifikan dan

sponensial.

temperatur m

Akhirnya, I
mengkonsumsi fraksi b

ignisi cepat dapat terjadi. Definisi yang tepat untuk waktu induksi tergantung pada

kriteria yang digunakan, yaitu konsumsi bahan bakar, pembentukan CO,
pembentukan OH, peningkatan tekanan dalam suatu bejana bervolume konstan,

dan peningkatan temperatur dalam suatu bejana adiabatik.

Karena reaks elementer dipengaruhi oleh temperatur, maka ignition delay
time sangat tergantung pada temperatur. Sketsa hubungan antara ignition delay
time dengan temperatur dapat dilihat pada gambar 2.15.
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Temperature

Hay time

rperatur befpe i SUNO Pada reaks '8 . selama
ksi [10]. ’

bakar pada fasa gas
bgnition delay times dan profil

konsentrasi produk bahan bakar yang diuji. Peralatan tersebut tersebut adalah
shock tube.

2.8.1 Shock Tube

Shock tube adalah sebuah adat yang digunakan untuk mempelgjari reaksi
pembakaran pada fasa gas. Shock tube juga dapat digunakan untuk mempelgjari
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aliran aerodinamis pada rentang temperatur dan tekanan yang lebar. Shock tube
sederhana merupakan sebuah tabung logam yang memisahkan gas pada tekanan
rendah dan tinggi dengan sebuah diafragma. Peralatan shock tube diperlihatkan
pada gambar 2.16.

s

1 GAS MING!
! SUTS-AND
FILTER

EXPEFIMENTAL SEGTION

H*

gel ombang

1001 (gas
ak perlu

enuju bag an tabung

o,

mengguna i 3 eke (jika tekana diinginkan

aimosfer). € o - gl bagian tab IU{qga tekanan

yang diiﬂ 4.7.,': aiaaiy 2 A0 :ihi : ly%w tabung harus

cukup kugih enahaniperbed oka e mulagDiafregma juga harus
membuka dengarrBaR tntuk.me ‘ h hasil pengtiffayang baik.

Permulaan pembakaFafiiine W 2 Ngkatan tekanan secara tiba-tiba

sehingga memecahkan diafragma. Metode ini merupakan salah satu metode
pemecahan diafragma yang digunakan pada campuran gas yang dapat terbakar
dalam driver. Setelah diafragma pecah, suatu gelombang bertekanan melewati
tabung menuju gas yang akan digerakkan, kemudian secara cepat membentuk
suatu shock front, yang dikena sebagai incident shock wave. Gelombang kejut ini
meningkatkan temperatur dan tekanan gas yang akan digerakkan dan menginduksi
suatu airan yang bersamaan dengan gelombang kejut (tetapi pada kecepatan yang
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lebih rendah dari gelombang kejut itu sendiri). Setiap kegutan yang melintas
melalui tiap bagian volume akan meningkatkan temperatur. Temperatur akhir
sistem biasanya sekitar 10°-10* K. Proses pemanasan terjadi dalam waktu yang
sangat cepat, yaitu selama 1 us|[22].

Ketika incident shock wave mencapai ujung shock tube, gelombang ini
dipantulkan kembali ke dalam gas yang sudah dipanaskan, dan menghasilkan

peningkatan yang lebih pada tempeg@tur, tekanan, dan densitas gas. Gelombang

ini secara efektif menghasi fjaperatur dan tekanan tinggi [23].

Baik inci a u gpat digunakan untuk
menci pt S ignisi. Teknik

r
kejutg ) [T o gan incident
shg '/p
2 megghFangkaT™igni N semheftaca®ang G kan! ecahnya

B.Henciptakan ang M nanfg ahpantulandng.

-
Ted in F o ki kel : & “-..‘ a fhKejutan yang

gAghas | kan te tinggi.

cukup kua gipercepal dengan
gradien densite Wa ini meningkatkan
kekuatan kejutan ong terjadinya detonasi
[21].

Pada proses ignis termal, peningkatan temperatur terjadi sekali. Pada
campuran hidrogen atau hidrokarbon-udara, dapat diketahui bahwa peningkatan
temperatur dan eksplos terjadi setelah periode waktu tertentu (ignition delay
time), yang dapat dilihat pada gambar 2.17.
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g T log T

Thermal Explosion Chaln explosion

Gambar 2. 17 Perilaku waktu eksplosi termal_(kiri) dan eksplosi percabangan rantai (kanan) dalam
g Batik [10]

Selama p radikal meningkat

pada laju gksg g dikonsumsi dan

jumlah

0 gan demikian,
tefjadi selama
umpulan

secara

> . > kejutan
y al ini biasa dite ﬁ galmengukur waki perlukan
gelo gjut untuk B kil lebih, yang an dengan
jarak ter@ sepagjeng Y, dan mera BwiLl ai Ny ck front yang
datang didetek: o fc Al m}’ Ktu direkam oleh suatu
pengukur

29 KNOCK PADA MESIN

Gas tidak terbakar yang terakhir tersisa disebut end-gas. Jika tekanan dan
temperatur end-gas tidak terlalu tinggi, end-gas akan terbakar oleh nyala bagian
depan sebelum knock muncul. End-gas pertama kali terbakar pada daerah dengan
peningkatan temperatur loka (hot-spots), yang disebabkan oleh (walaupun end-
gas hampir homogen) hadirnya sedikit fluktuasi temperatur dan tekanan.
Penyebab fluktuasi ini belum diketahui secara pasti. Ignisi dari hot-spot
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menyebabkan perambatan nyala induksi-tekanan atau pembentukan gelombang
detonasi yang menyebabkan terjadinya pembakaran seluruh end-gas dengan
sangat cepat [10].

2.9.1 Oksidas pada Temperatur Tinggi
Reaksi percabangan rantai [10]

H+Q (2.176)

yang mendoming angsung sangat |ambat
(karena engrg
bawah 200 ' eaunjukkan bahwa

regksi inisiasi

| Rada temperatur di

(2.177)

(2.178)
(2.179)

an kembali

(2.180)
(2.181)

%*OSGS knock delam mesin uji

Percabangan melalul
pada temperatur sekitar 1100 K.
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TIK Bl L
Non-knocking
e Knocking 2000 case
1500
1500 -

krmkpult > Flame arrival
o
1000 |- - ot
Calculated
- / i ./‘) knock point
-

1 1 | - a———ry
LV L : 1ime

0 5

Gambar 2. 18 OtQigaisi gal ami_knock dan mengalami knock .

Gagb Q ) olaan untuk siklus
mesin ock.: [gnition delay

timeldi : Hade ,‘ X di gkan dengan

o

Srpe at -.- L < g DE |tu U v ISI ma'

S dariAgsi| pareabaa eda kst ing waktu

ena itu,
tetapi,

tulftimbulaya  nyala

ya sudafissefiplifbayscaéilim otol0
* ¥

an umu
cmﬁ
2.9.2 _‘-\.'f & e
Pa vang “hilang  pada mesin - DroGi 1 Sanya lebih tlnggl

dibandingkan padamesin otoignisi muncul pada

temperatur lebih reldaf (30@80( 6 cOMton, dekomposisi H,O, sangat

lambat pada temperatur 800-900 flan ‘mekanisme percabangan rantai lain
(bahan bakar spesifik akan lebih rumit) ditentukan oleh prosesignisi [10]:

R+0,=RO, (adisi pertamaO.) (2.182)

RO, +RH-ROOH+R (abstraksi atom H eksternal) (2.183)

ROOH - RO+ OH (percabangan rantai) (2.184)

RO, - HOOR (abstraksi atom H internal) (2.185)

HOOR — RO+ OH (perambatan rantai). (2.186)
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Pada tahap pertama, radikal hidrokarbon ( IF) bereaksi dengan oksigen dan
membentuk radikal peroksi (RO.,). Radikal ini dapat mengabstrak atom hidrogen

dan membentuk senyawa hidroperoksi (ROOH). Setelah abstraksi atom hidrogen
eksternal (reaksi dengan molekul lainnya), senyawa hidroperoksi terdekomposisi
menjadi radikal oksi (RC) dan OH. Sebagai alternatif, abstraksi hidrogen secara
internal  (abstraksi suatu atom hidrogen dari molekulnya sendiri) dapat
menggantikan abstraks hidrogen eksternal, jika IF dapat membentuk intermediet
cincin 5-, 6- atau 7- yang A terdapat dua atom oksigen dan
transfer atom H4 0). Kemudian, radikal
RO,H (valer 3 ‘ | d o) oen telah diabstrak)
A 3

bereaks i dehida, keton)

|
— 5 -2 OH

|
H
dmktur

danj@®

e

H-C

s [ i -

leAbstraksi al idq A pBtafadlikal heptil pero

—
11
Kol
'i# 2 LOMG=IFEO)] h
Namun, dﬁA . : bat  dibandingkan

-,

abstraksi Imtey Suatu percabangan

ranta yang efisi 3 & iz 0 menjelaskan perilaku
ignisi diperoleh jika adisi i "'"-'r-"‘“ 3 radikal RO, H , yang dibentuk setelah

adisi O, pertama[10]:

HO,R+0, =HO,RO, (adisi kedua O.) (2.187)
HO,RO, + RH - HO,RO,H+R (abstraksi atom H eksternal)  (2.188)
HO,RO,H — HO,RO + OH (percabangan rantai) (2.189)
HO,RO - ORO+ OH (perambatan rantai) (2.190)
HO,RO, —» HO,RO,H (abstraksi atom H internal) ~ (2.191)

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



65

HO,RO,H — HO,RO+ OH (perambatan rantai) (2.192)
HO,RO — ORO+ OH (percabangan rantai). (2.193)

Mekanisme ini dapat menjelaskan ignisi dua tahap dan koefisien
temperatur negatif dari ignition delay time. Prekursor percabangan rantai, yang
terbentuk oleh adis oksigen, terdekomposisi balik menuju reaktan pada
temperatur tinggi karena ketidakstabilannya (degenerate chain branching).

Pada ignisi dua tahag
temperatur yang

gpat terbakar mengalami kenaikan
antai. Setelah ignition
delay timg 3 ¢ a0 lengkap yang
ditentu ; | { : yerah koefisien
emperatur
ngan hal
10].

2. akan ol

‘(itikpanas( SN0t H 1-ga gtidakteeriiterlalu

cepat"',“I ga tekanan bangan. Titi'v's terbentuk
karenaL?J;k oama Nps Alin KONSE .-I’-n.i- g terlihat pada

gambar 1. Gelombanc c ; enyehabken pembentukan
gelombang O&t€ S . 3 cpd gelombang detonas

menyebabkan igni . 4 Serenta pka gelombang tekanan
menabrak dinding silinder, “mat

oleh knock akan terjadi karena
pel epasan |ogam dari dinding atau piston [10].

Gambar 2. 20 Pembentukan hot-spots di end-gas pada mesin otto [10].
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BAB 3
METODOLOGI PENELITIAN

Penelitian ini dilakukan terhadap reaksi oksidasi dan pembakaran bahan
bakar B-35 melaui empat tahapan proses penelitian sebagai berikut:

1. Investigas reaksi-reaksi elementer, data kinetika terkait dan data

termodinamika spesi yang
bahan bakar hensi.

ptuk sistem oksidasi dan pembakaran

Tahapgi enang reaksi-reaks
elediente i ; 3 N menemukan
|kan data

pesi yang

sesual

Anal.ﬂmek :::II :'i\

-
Sim
Mensimulas” i Wan bakar B-35 dengan
ti

memvariasikan kondi anan awal, temperatur awa dan

rasio ekivaens (¢).

Untuk lebih jelasnya, keempat tahapan di atas beserta alurnya dapat dilihat
pada Gambar 3.1.
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( Mulai )

A 4
Investigas reaksi-reaksi untuk sistem

oksidasi dan pembakaran B-35 MTBE dan
B-35 ethanol

A 4

Investigasi data kinetika yang terkait pada
sistem oksidasi dan pembakaran B-35
MTBE dan B-35 ethanol

=
~odf

Gambar 3. 1 Skema penelitian reaksi oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35
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3.1RINCIAN KEGIATAN PENELITIAN
311 Investigas Reaks Elementer, Data Kinetika Terkait dan Data

Termodinamika Spesi Yang Terlibat Untuk Sistem Oksidas dan
Pembakaran Bahan Bakar Bensin.

Tahap ini dilakukan dengan mengumpulkan literatur tentang reaksi-reaksi
elementer yang terjadi pada oksidasi bahan bakar bensin dan menemukan

keterkaitan diantara reaksi-reglsi
reaksi-reaks terschutl 3 1 Koefisicn |aju reaks (F) dari
isial (A£), eksponen

elemen, spesi, dan

serta mengumpulkan data kinetika dari

persamaan Aj
(
mekanis | sebage , tuk salah
sat i (3 2 C 7.1, orgat penulisan

na berikut

tempera

.100
3 -300
. -800
. 0.420
. 0.000
: : 7.4
H 5. -2.000 0.000
H 2.100E+18 -0.800 0.0
HO2 1.500E+14 0.0 3.800
HO2 3.000E+13 0.0 4.000
HO2 +H =H20 +0 3.000E+13 0.0 7.200
HO2 +0 =OH +02 2.000E+13 0.0 0.0
HO2 +OH =H20 +02 6.000E+13 0.0 0.0
HO2 +HO2 =H202  +02 4.220E+14 0.0 50.140
DUPLICATE
HO2 +HO2 =H202  +02 1.320E+11 0.0 -6.820
DUPL ICATE
OH +OH (M)  =H202  (+M) 7.230E+13 -0.370 0.0
Low 7/  5.530E+19 -0.760 0.0/
TROE 7 0.500 0.0 0.0 0.0/
H202  +H =H2 +H02 1.700E+12 0.0 15.700
H202  +H =H20 +OH 1.000E+13 0.0 15.000
H202  +0 o +HO2 9.630E+06 2.0 16.630
H202  +OH =H20 +HO2 5.400E+12 0.0 4.200
o +OH =C02 +H 4.760E+07 1.230 0.290
o +HO2 =C02 +OH 1.500E+14 0.0 98.700
Cco +0 M =C02 +M 1.540E+15 0.0 12.560
co +02 =C02 +0 2.500E+12 0.0 200.000
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CH +0 =C0 +H 4.000E+13 0.0 0.0
CH +02 =CHO +0 3.000E+13 0.0 0.0
END T

Dalam setiap baris penulisan data reaks diatas, terdiri dari 2 hal utama
yaitu pertama berupa deskripsi simbolik reaksi (bagian kiri) dan kedua berupa
koefisien 1gju Arrehenius (bagian kanan). Pada deskripsi simbolik reaksi, tanda

sama dengan (=) menunjuk reaks reversibel dan tanda (=>)
menunjukkan bahy . ¥ 1 H@neijLkkan suatu reaktan atau
produk yang g a yang menunjukkan
koefisiendlg : ' (

faktar
B

body un '._t\:jo i
i . R

ulai dari kirt)

fisiens third

penulisan

-5 aistekanan,

y| andal, dengan keterlibaan thilt bg tanda
k Yerti arat (#AR) ) maka terdapat-kata | tamie tu LOW
da angan-pilang : (alQ Brupake [ rrhenius
gan setelah kala " TR@E adalah

ATE digungkef®tintuk reaksi

dan spesi yang_ ditulis g

u

palas, temperatur re

paramieter” Lroe. Kemud
elementer Yahg sama.i ang dgrbelia. Kata kunci

skhir dalzm poellat fput s

modinamika untuk

beberapa spesi yai
THERMO
300.000 1000.000 5000.000
H 8/12/99 thermH 1o 0 0 Og 300.000 5000.000 1000.000 01

2.50104422e+00 0.00000000e+00 0.00000000e+00 0.00000000e+00 0.00000000e+00
.54747466e+04-4.65341317e-01 2.50104422e+00 0.00000000e+00 0.00000000e+00
0.00000000e+00 0.00000000e+00 2.54747466e+04-4.65341317e-01

0 1201860 1 g 0300.00 5000.00 1000.00
0.02542060e+02-0.02755062e-03-0.03102803e-07 0.04551067e-10-0.04368052e-14
0.02923080e+06 0.04920308e+02 0.02946429e+02-0.01638166e-01 0.02421032e-04
-0.01602843e-07 0.03890696e-11 0.02914764e+06 0.02963995e+02

H2 121286H 2 g 0300.00 5000.00 1000.00
0.02991423e+02 0.07000644e-02-0.05633829e-06-0.09231578e-10 0.01582752e-13
-0.08350340e+04-0.01355110e+02 0.03298124e+02 0.08249442e-02-0.08143015e-05

N

W NEFEDA~MWNEPEPM™~MWNDN
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-0.09475434e-09 0.04134872e-11-0.01012521e+05-0.03294094e+02

02 1213860 2 g 0300.00 5000.00 1000.00
0.03697578e+02 0.06135197e-02-0.01258842e-05 0.01775281e-09-0.01136435e-13
-0.01233930e+05 0.03189166e+02 0.03212936e+02 0.01127486e-01-0.05756150e-05
0.01313877e-07-0.08768554e-11-0.01005249e+05 0.06034738e+02

OH 8/12/99 thermH 10 1 0 Og 300.000 5000.000 1357.000
2.62599754e+00 1.31992406e-03-3.59724670e-07 4.25630800e-11-1.82048016e-15
4.12085374e+03 7.10667307e+00 3.43586219e+00 2.02235804e-04-1.13546412e-07
2.42445149e-10-7.43651031e-14 3.74321252e+03 2.45014127e+00

H20 20387H 20 1 g 0300.00 5000.00 1000.00
0.02672146e+02 0.03056293e-01-0.08730260e-05 0.01200996e-08-0.06391618e-13
-0.02989921e+06 0.06862817e+02 0.03386842e+02 0.03474982e-01-0.06354696e-04
0.06968581e-07-0.02506588e-10-0.030 e+06 0.02590233e+02

HO2 8/12/99 thermH 0 300.000 5000.000 1390.000
4.10547423e+00 2.38452835 X ) 19 e-10-7.16400108e-15
3.98127689e+02 8-9.32385122e-07
-3.25852919e-14
H202
0.04573
-0.01800
-0.04625 0-0

Cco 86 PO-00
0. -01442689e-01-070563082 .01018581e-

= 32 0. 0

-02474951e-10 : .04848897e+0

[¢0) 121286C 10 0300.00  5000.

0 +02 0.0 01-0.104 0.0 08-0.

-0204896696e+06 §553959e+01%0 - 280°.099220728 0.01040911¢

0 02117 0 2106 0010183496 +0
CHY 12128 g 0 5000.0€ 0
0108557271e+02 0.033455738=01-0 J0138 D4 0202470573e-08-0.Q1713 2
0.03 £+05 0.05552299e%020 - g3 0ZB0206199147e-01-0.0 204
0.01%06-0.0457488 0 : 983614e+02

CH20 121286 ) J 0300.00 5000. 0.00
0.02995“)2 0 %517&12

-0.01532037e+06 S0 16 ] L * 0.01888168e-03
0.0205003

70

A WNPFE A

01

A WONEFE MODN

(@]
s

A WONEFEFAMONEPDAMEWONREDAONMNEDdMONEMONDN

Baris pertama pada data termodinamika di atas terdiri dari nama spesi

seperti H, O, Hy, dan lain-lain. Simbol G menunjukkan bahwa spesi berada dalam

fasa gas. Angka 300, 5000 dan 1000 menunjukkan rentang temperatur. Pada baris

ke-2 sampa ke-4 merupakan data termodinamika yang terdiri dari bentuk

polinomia untuk menghitung panas spesifik, entalpi standar dan entropi standar.

Formatnya dapat menggunakan Thermodynamic Database pada NASA Chemical
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Equilibrium Code yang terdiri terdiri dari 14 koefisien, dimana 7 koefisien
pertama untuk temperatur rendah dan 7 koefisien kedua untuk temperatur tinggi.
Lima koefisien pertama dari masing-masing daerah temperatur, digunakan untuk

menghitung kapasitas panas (Cg ), dan dua koefisien berikutnya digunakan untuk

menghitung harga entalpi standar (H%) dan entropi standar (S°).

3.1.2 Pengembangkan

Tahap
0 a G > 3 sisA URORA. untuk

lengan  menggunakan

aplikasi ya

mendap q\h' ! i AURORA
meibutt hehe iasU! g ; i L dan data

ter amaika dengaisiermat pe

> da bagian
3.2 Sedangkan maStilikan k @berdasarkan pade | penelitian.

G S besar a0 khiisus upakenfisistckana emperatur

o\ arsin Ol '.--‘c odld c tO enu i UK.l ndls‘ di

i kasiAURORA yalth
- 1, X

QLOS0.0
PRES 5

TEMP 1350 w
REAC |-C5H12 ; g
REAC C5H12 0.00
REAC .23DM1BE 0.0078
REAC CYC5H8 0.0096
REAC TOLUENE 0.0391
REAC |-C8H18 0.0550
REAC 02 0.2314
REAC AR 0.6391
TIME 1

DELT 1.E-3

DTSV 1.E-3

END
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Keterangan:

TRAN : kondisi proses adalah transient

ENRG : permintaan penyel esaian persamaan energi

QLOS : diasumsikan sama dengan 0 karena sistem adiabatik
TEMP : temperatur awal
PRES : tekanan awal
REAC : fraksi mol reaktan
TIME : waktu simulasi
DELT : waktu unfuksiines

DTsvk ) )

hang g sudah

B-35 @

dilakukan dengan mengubah koefisien lgu reaksi khusus dan perhitungan

konsentrasi OH. Perbedaan antara konsentrasi OH sebelum dan sesudah
perubahan koefisien lgju kemudian dihitung. Hasilnya lalu dibandingkan dengan
perbedaan terbesar yang dicapai oleh sistem. Hal ini disebut sebagai koefisien
sensitivitas. Koefisien sensitivitas dapat bernilai negatif atau positif. Koefisien
sensitivitas yang bernilai positif menunjukkan konsentrasi OH yang lebih tinggi
dan meningkatkan laju reaksi keseluruhan sedangkan koefisien sensitivitas
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negative menunjukkan bahwa konsentrasi OH yang rendah dan menurunkan laju
reaksi keseluruhan sistem. Koefisien sensitivitas dalam suatu sistem dapat
digambarkan dalam diagram batang. Hanya jalur oksidasi utama yang
bertanggung jawab (penting) untuk oksidasi bahan bakar.

3.15 Simulas
Tahap ini d| - ) : Rulasikan reaksi oksidas dan
pembakaran bg sikan kondisi operas

seperti t : 3 akemposis toluena
dan iso yang tersedia

Nfoses varias

REAC |-C5HT.
REAC C5H12 f
REAC .23DM1BE 0

REAC CYC5H8 0.009
REAC TOLUENE 0.0391
REAC I-C8H18 0.0550
REAC 02 0.2314
REAC AR 0.6391
TIME 1

DELT 1.E-3

DTSV 1.E-3

END
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Temperatur awal

Pada penelitian ini dilakukan variasi temperatur awal 700 K — 1000 K.
Varias tersebut dilakukan dengan cara mengubah nilai temperatur awal pada
inputan Aurora, yaitu sebagai berikut:

TRAN

ENRG
QLOS0.0
PRES5

TEMP 1350
REAC |-C5H12
REAC C5H1
REAC .23D
REACE
REACTO

-, /}

ens

\ erclitian irfd ;4 6 \Varias
rHJahan bakar e
Yy

TRAN

ivalens ini i Spesi-spesi

QLOS0.0
PRES5
TEMP 1350
REAC [-C5H12
REAC C5H12
REAC .23DM 1BE 0.0078
REAC CYC5HS8 0.0096
REAC TOLUENE 0.0391
REAC |-C8H18 0.0550
REAC 02 0.2314
REAC AR 0.6391
TIME 1

DELT 1E-3

DTSV 1.E-3

END
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e Komposis toluenadan isooktana
Pada pendlitian ini dilakukan variasi komposisi toluena dan isooktana, yaitu
menurunkan komposisi toluena dan isooktana sebesar 10% dari komposisi

awal toluena dan isooktana.

Hasil akhir dari ssimulasi berupa profil ignition delay time dan profil
konsentrasi. Gambar 3.2 dan Gambar 3.3 merupakan contoh dari profil waktu

tundaignisi dan profil konsentrasi hasil. ssimulasi proses oksidasi dan pembakaran

R OO

N\~
- =4

) Df | adel ay ti

n(EME
n HCsHIZ
n_ Z3DMIBE

a ' CYC5HE
i TOLUENE

»

Gambar 3. 3 Contoh profil konsentrasi

Simulasi ini bertujuan untuk menghasilkan suatu bahan bakar yang
memiliki sifat sebagai berikut:

e Polutan yang rendah
e Energi yang dihasilkan maksimal
e  Aman untuk mesin (tidak menimbulkan knocking)
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BAB 4
PENGEMBANGAN MEKANISME REAKSI

Untuk mendapatkan suatu model kinetika mekanisme reaks yang
valid,maka perlu dilakukan validasi terhadap mekanisme reaks tersebut. Validasi
ini dapat dilakukan dengan cara membandingkan data hasil eksperimen dengan

data yang diperoleh hasil dari swulasi daam penelitian. Data-data yang

digunakan untuk validasi i ecepatan nyala, profil konsentrasi

dan waktu tundg ' '5‘1'". : : gekanisme reaks B-35
divalidas de C = : ¥ asebut tidak dapat
dilakuka { : 2 a digunakan untuk

0 ada penelitian

Ui proses
hasilkan

uratan

\ E REAKS! Biss
% AW oot berdsrican

[ ' i N valid. Hal ini
disebabkan mekﬂ' : ?ethanol memiliki data
eksperimen sehingga d Ivalic : ilkan mekanisme reaksi B-35
MTBE dan B-35 ethanol yang sudah valid. Mekanisme reaksi B-35 MTBE dan
mekanisme reaksi B-35 ethanol merupakan suatu mekanisme reaksi yang
memiliki mekanisme reaksi dasar yang sama, yaitu mekanisme reaksi B-35. Oleh
karena itu dapat dibuat suatu hipotesis untuk keakuratan mekanisme reaksi B-35,
yaitu bahwa dari mekanisme reaksi B-35 MTBE atau mekanisme reaksi B-35
ethanol yang sudah valid apabila dilakukan ekstraksi mekanisme reaks MTBE

atau ethanol dari mekanisme reaks tersebut, maka akan dihasilkan suatu
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mekanisme dasar B-35 yang sudah akurat pula tanpa mengubah komponen-
komponen reaks ataupun data kinetika yang ada di dalam mekanisme reaks
tersebut. Untuk menunjukkan keabsahan dari suatu hipotesis maka perlu
dilakukan pembuktian terhadap hipotesis tersebut sehingga dapat dihasilkan
hipotesis yang kuat dan benar. Di bawah ini terdapat beberapa hipotesis dan
pembuktiannya berdasarkan pada penelitian-penelitian yang sudah dilakukan.

4.1.1 MekanismeReake i 2
- ha q } : silkan melaui suatu
W< ; s abila ditambahkan
> Dan

LH 5 di fnaka akan
alid juga

tel aiidibuktikan © clitian yang
ara R Pene berupa

ekanisme feg antal_ lurus 1o yang homolog.

memperfha A peng: gan beberapa e reaksi

para g sudah valid anisme reaks homolog

rantaluganjang yang-sudah 0a tanpa mengubal'qwsme reaksi
yang su a ""'rr Ti“\

Suatu mekanisme reaksi yang sudah valid apabila ditambahkan dengan
mekanisme reaksi lain yang sudah valid, maka akan menghasilkan suatu
mekanisme baru yang valid juga. Hipotesis ini dapat dibuktikan dengan penelitian
yang telah dilakukan oleh Mohamad Niko Alfredo [30]. Mohamad Niko Alfredo
melakukan penelitian mengenai pemodelan kinetika pembakaran dan oksidasi
campuran isooktana dan n-heptana yang biasa kita sebut PRF (Primary Reference
Fuel) atau gasoline. Pada penditiannya ini, Mohamad Niko Alfredo
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menggunakan mekanisme reaks isooktana yang telah berhasil divalidasi oleh
Yuli Aulia [31] dan mekanisme reaks n-heptana yang telah divalidasi oleh
Yuswan Muharam, untuk menghasilkan mekanisme reaksi campuran isooktana
dan n-heptana (PRF). Hasil penggabungan kedua mekanisme reaks yang telah
valid tersebut setelah divalidasi dapat menghasilkan suatu mekanisme PRF yang
valid pula tanpa melakukan perubahan (penggantian, penambahan, dan
pengurangan) reaksi dan data kinetika reaksi pada mekanisme reaks isooktana

dan n-heptana.

413 Mg

e reaks
M ~atal=~Plar'e 3 ; ) [ S| o MTBE.
2K S ter%ut 0 2 Id 5le e“tlan '] Y

Nle
Ak

an oleh

—

Purng danal asi | kan nisme 'k

BE yang

al Ui sme dasar B=3" 1le N dengan plsme.re ethanol

y O V |d ak | i i v—\’ B'35 E \/ anISl'ne
ini divalidasi dal 36 ' of ¢ kan oleh An ert Theo
[33] ' anol yeng valid Juiu karena itu

apabila anisme reaksi
B-35 MT}

potesiskan akan

menghasilkan * S valid juga tanpa
mengubah mekani 3 V aikenfefdsan singkat mengenai proses
validas mekanisme B-35 E 3-35 ethanol akan dibahas pada sub-bab

4.2.

Berdasarkan hasil-hasil penelitian di atas, maka dapat dibuktikan bahwa
hipotesis yang telah disebutkan merupakan hipotesis yang kuat dan benar. Jadi
dapat dismpulkan bahwa dari mekanisme reaksi B-35 MTBE atau mekanisme
reaksi B-35 ethanol yang sudah valid apabila diekstraksi mekanisme reaksi MTBE
atau ethanol maka akan dihasilkan mekanisme reaksi B-35 yang akurat pula. Oleh
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karena itu mekanisme reaks B-35 yang digunakan dan dihasilkan dari pendlitian
ini merupakan mekanisme reaksi B-35 yang sudah akurat.

4.2VALIDASI MEKANISME REAKSI B-35 MTBE DAN B-35 ETHANOL

Penjelasan validasi mekanisme reaks B-35 MTBE ini disertakan pada

pembahasan ini untuk memberikan.gambaran yang jelas proses dihasilkannya

suatu mekanisme reaksi das at. Seharusnya mekanisme B-35
dihasilkan dari g 2 valid dan mekanisme
reakss MTB i } asilkan mekanisme
reaksi jen. untuk validasi
2 e anmsme reaks

B- : -.-" 35 MIEBE ini divalidas

en vana.telah d ka ‘ inamika

arlsruhe-Jerman. Vel idasi [ i ini telah
oleh VWahyudRBur ahingo < ise B-35

kan data ; H Sh1 ondisi oper

telah oleh

sedang (interm A";i"r

baan yang
mMe.Dekasa.pada rent peratur awal

%‘» g bervarias dan rasio

ekival ens®stof I Ur = - C asarkan sebaran titik
percobaan dan i dan dimodelkan pada
tekanan awal konstan A w'lwﬁ gdalikendis operasinya pada rentang

temperatur awal 860,8 — 932,6 K ;
stoikiometri. Berikut data percobaan dan model yang divalidasikan pada B-35
MTBE [32]:

anan awal 12,87 atm dan rasio ekivalensi
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Tabel 4. 1 Vaidas data sistem pembakaran dan oksidasi B-35 MTBE dari percobaan dengan hasil

pemodelan
Suhu awal, K | Tekanan awal, atm | idt percobaan, ms | idt validasi, ms

860,8 15,94 29,6 26,5
867,4 14,53 31,3 26,8
886,1 10,23 58,9 31,1
888,8 11,85 57,5 25,2

909,4 15,56 13,6 14

912 14,33 15,1 15
913 10,49 61,2 21,3
914,7 15,9

916,6 18
918,3 20,8
11,4

=~

0D32,6 K ;

ms

L=

9

17

16,7
16,3

16

15,7

13,3

131

Hasil plot kurva yang diperoleh berdasarkan data di atas adalah sebagai

berikut :
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70—

60 TN
50

40

¢ idtb35-mthe exp
olaf
4 idtb35-mtbe
validasi
——idt b35-mtbe
simulasi

30

20

waktu tunda ignisi, ms

10

850

Gambar 4 ada rentang suhu

5 MTBE 14.52%

dan tekanan awal

B ordle : atas, hasi idasi : plot dengan

wak gaignisi yarg 0 Aripa S percobaan. dari segi

fa ignisi sangat baik. el i |lssimblas di atas yal tingkat
validi tinggi, ha dlzp ga grafik yan IUllkan dimana
sebaran ‘ d Sanoat i -.':w'%‘éwhw.l eksperimen.
Beberapalke 24, DENVHSIAFMEr DK N ROMDONE ampu mempercepat

dan menyempurfigkan pemk ; “

reaks B-35 MTBE ] fl endat” baik dan telah dihasilkan
_ -

mekanisme B-35 MTBE yang val i@

a gapat. disimpulkan bahwa mekanisme

Mekanisme reaks B-35 ethanol diperoleh dari mekanisme reaksi B-35
MTBE yang sudah valid lalu diekstrakss mekanisme reaks MTBE dan
ditambahkan dengan mekanisme reaks ethanol yang sudah valid. Mekanisme
reskss B-35 ethanol ini juga divalidas dengan menggunakan data hasil
eksperimen yang telah dilakukan di di Laboratorium Termodinamika Universitas
Karlsruhe-Jerman. Vaidasi mekanisme reaksi B-35 ethanol ini telah dilakukan
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oleh Antonius Albert Theo sehingga telah dihasilkan mekanisme B-35 ethanol
yang sudah valid[33].

Berdasarkan data validasi yang diberikan, kondisi operasi percobaan yang
telah dilakukan oleh Antonius Albert Theo berada pada rentang suhu sedang
(intermediate) 883 - 930 K, tekanan awal yang bervariasi dan rasio ekivalens
stoikiometri. Berikut data percobaan dan model yang divalidasikan pada B-35
ethanol [33]:

Tabel 4. 3Valid i percobaan dengan hasil

Hasil plot kurva yang diperefen berdasarkan data di atas adalah sebagai
berikut :
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Validasi Eksperimen

140.00 -
120.00 - *
100.00 -
80.00 |
60.00 -
40.00 -

Waktu IDT (m sec)

20.00

B

'F

nlot waktu

i_.hasil simulasi ckati sebaran data wakt nd isi hasil

vald ang Sanget baik. Oleh

ACH .:lo <> | . "

at disiy 3 ; k@i ¢ B ni telah

idasi.dengan baik dafiite! s meKanisme B- BSGW g valid.
) ]
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BAB 5
ANALISISSENSITIVITASMEKANISME

Studi yang dilakukan mengenai mekanisme reaks oksidas dan
pembakaran lengkap suatu hidrokarbon melibatkan ribuan reaks elementer.
Masing-masing lgju reaksi elementer dalam proses pembakaran tersebut memiliki

perbedaan yang besar. Untuk banyaareaks elementer, perubahan koefisien lgju

reaksi hampir tidak memiliki
Namun sebalikg

goi fikan pada hasil keluaran sistem.
gt mempengaruhi hasil

- anl

‘ISIS sensitivig -% oS pan reaksi Iadas (rate-
i‘

I|m|t| ction step). tuk analisisHvitas dapat

dllakukaﬂen an’ I nenguba s g g merupakan

koefisien glenigietaDa dilakukan akan

sangat mempengartira : | Sk PETUDANE | berkaitan dengan
konsentrasi radikal"@FH™rang n sen al yang berperan dalam
mempercepat atau memperlamba (a ignisi bahan bakar dalam proses
pembakaran. Koefisien sensitivitas dapat bernilai negatif atau positif. Koefisien
sensitivitas yang bernilai positif menunjukkan konsentrasi radikal OH yang lebih
tinggi dan meningkatkan laju reaksi sistem keseluruhan sedangkan koefisien
sensitivitas yang bernilai negatif menunjukkan bahwa konsentrasi OH yang
rendah dan menurunkan laju reaks sistem keseluruhan. Koefisien sensitivitas

dapat digambarkan dalam bentuk diagram batang.
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5.1 ANALISISSENSITIVITASPADA TEMPERATUR RENDAH

Pada Gambar 5.1 di bawah menunjukkan koefisien sensitivitas untuk
campuran stokiometrik bahan bakar-udara pada tekanan awal 12 bar dan
temperatur awal 700 K. Dapat diambil suatu sudut pandang bahwa pada
pembakaran bahan bakar B-35 pada temperatur rendah merupakan awal terjadinya
sistem reaks yang sangat kompleks. Berikut ini adalah tipe-tipe reaks yang
mempunyai koefisien sensitivitas paking tinggi atau paling sensitif pada reaks

oksidasi dan pembakaran h

'lf‘_,

gan temperatur awal rendah.

7,051
7,015

B8 18+ OHS
I-CgH15+OH<=
.-

-CgH14
4]. 1-CgHg+HC
A4, |-C3H13+ 5 DH

. CeHs+Op< G Wgstie
)
L PHGI5 P FC ¢ ,395

Ok ENTEFHOS="PH U HFHEZC 42,659

199. OH<= 3 ,+H20 -48,536
210, T PHEH, 6,139
221. TOLU WG 2 -5,098
399. [-CsH 1o+ O,=>A* 0o 5,521
400. [-CsH12+0,=>C-CsH11+HO, -7,608
957. CH30,+H0,<=>CH300H+HO, 26,832
1028. CH30,+CH3<=>2CH30 10,206
1029. CH30,+HO,<=>CH3;00H+0, -9,541
1058. CH,O+OH<=>HCO+H,0 -8,733
1070. CH30+0,<=>CH,0+HO, 12,009
1076. H,O,+0,<=>2H0O, -6,593
1077. 20H(+M)<=>H,05(+M) 13,687
1080. CH,0+HO,<=>HCO+H,0, 17,589
1166. C3Hg+OH<=>A-C3Hs+H,0O -8,657
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1214. 1-C4Hg<=>I-C4H+H -6,251
1220. 1-C4Hg+OH<=>|-C4H;+H,0 -6,573
1269. 1-C4Hg<=>C3Hg+CH3 19,883
1280. 1-C4H10+OH<=>[-C4Hg+H-O 16,224
1283. 1-C4H10+tHO<=>|-C4Hg+H0, -14,107

Dari daftar tipe-tipe reaks di atas dapat terlihat bahwa tipe reaks yang

memiliki koefisien sensitivitas g positif pada temperatur rendah yang

merupakan awal terjadiny ks, didominas oleh reaks yang

melibatkan real ( )

Frokan Dengaksi gan gfadtkal  yane Oge terjadi
H dangerbentul@radik@l alkil yangdebih keci kal alkil
eC akan tergekamposi S uatlk membé adikal-radikal alkil

eCi| lagi @ = : Lreaks Y compleks
BS oksidasi dafepel ﬁ i pdi pada temp *ndah ini,

2V

ked eaks tersebt ang palmg ntuk dapat
memperﬂ at i harhblla dilakukan
perubahangterha -r.. ne : s .r-1 ifligsangat berkaitan

dengan prosés ok ’ ) 3 gksperimen yang ada
dimana prediksi _'4 P dihasilkan mekanisme
reaks yang benar. Reak al alino sitif sangat berpengaruh untuk

memperlambat atau mempercepat lgu reaks keseluruhan agar diperoleh hasil

yang sesuai dengan data eksperimen untuk validasi.

Namun pada temperatur rendah ini juga terjadi reaksi yang memiliki
koefisien sensitivitas yang sangat negatif, yaitu terjadi pada reaksi

TOLUENE+HO<=>PHCH,+H,0;
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TOLUENE+OH<=>PHCH»+H,0O

Jadi dapat terlihat bahwa pada temperatur rendah, kedua reaks tersebut
merupakan reaksi yang berpotensi untuk dapat menurunkan lagju reaks secara
keseluruhan apabila parameter kinetik reaksi-reaksi tersebut dinaikkan atau
diperbesar. Gambar di bawah ini akan memperlihatkan reaksi-reaksi yang
memiliki koefisien sensitivitas tertinggi dari semua reaksi yang terlibat pada
pembakaran B-35.

|-C4H 10+0H==x-C4H9+H20
[-C4HBe=>{3HE+CH3
g7+H02

20+H02<=>HC0+H202
=>H202(+M)

20+H02

H+0ZT+18
CH30H+HO2<=>CH20H+

[-C5H12+02=A-CoH1

A\

*_ +02<=>(BH50+0

CH302+H202<=>CH300H+H02

TOLUENE+DH~
TOLUENE+HO2:= >PHC!! !!!’

f PHCH2+HO2«=»PHCH20+0H
L. o S B

R+H02<=>DI-CBH17+H202
|-CBH1B+HO2<=>BI-CBH17+H202

[-CBH1B+HO2<==Al-CEBH17+H202
|-CBH18+0H<=:DI-CBH17+H20

|-CBH1B+0H<=>BI-CBH17+H20

CI-CBH17==xI-(1 ety [-CBH1B+0H<=>Al-CBH17+H20
DI-CBH17<=>{3HE=NEQCSH11

DI-CBH17<=> 44DMITE+CH3

BI-CBH17+HO2<=>B-CBH170+0H
BI-CBH17<=>44DM2TE+CH3
BI-C8H17<=>24DMITE+CH3
A-CBH17<=>=(I-CBH1T
Al-CBH17<=>|-C4HB+-CAHS
Al-CBH17<=> 24DMITE+CH3
-50 -45 -40 -35 -30 -25 -20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20 25 30 35 40

Gambar 5. 1 Diagram Batang Analisis Sensitivitas pada Kondisi Operasi Temperatur awal 700K,
Tekanan awal 12 bar dan Rasio Ekivalensi 1,0
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5.2 ANALISISSENSITIVITASPADA TEMPERATUR INTERMEDIET

Analisis sensitivitas pada daerah NTC (negative temperature coefficient)
dilakukan pada temperatur awal 850 K dengan campuran bahan bakar-udara yang
stokiometri dan tekanan awa 12 bar. Berikut ini adalah tipe-tipe reaks yang
mempunyai koefisien sensitivitas paling tinggi atau paling sensitif pada reaksi

oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35 dengan temperatur awal intermediet.

63. Al-CgHi7<=> 6,716
130. 1-Cglghg 20,632
13 10,784
5,932

,98

7
0

CH>+H

I—‘! o

E 2<_ 6
8. CH30O,+ =>} )
52. H+Qo(+M)<ZH(
08d SOFHE < [ > 128
DI-Ceblmss | 3
06. 1-Cg = Os
V98 TOLU H{ ﬁ 7 z
I;I.99 TOLUBH QOH<=>

19. TOLU ;
'ﬁrw’#u -

OR=SA_C. L 1THC ,715

O~ -

Dari daftar tipe-tipe reaks di atas dapat terlihat bahwa tipe reaks yang

H.HL)

memiliki koefisien sensitivitas paling positif pada temperatur intermediet adalah
reaksi sebagai berikut,

PHCH2+HO,<=>PHCH,O+OH

Jadi pada temperatur intermediet ini, tipe reaks tersebut merupakan reaksi
yang paling sensitif untuk dapat mempercepat atau menaikkan lgju reaks secara
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keseluruhan apabila dilakukan perubahan terhadap parameter kinetik reaksi
tersebut. Dengan memperbesar atau memperkecil parameter kinetik reaks ini
maka akan berpengaruh terhadap laju reaks secara keseluruhan agar hasil yang
diperoleh dapat sesuai dengan data validasi.

Reaks dengan koefisien sensitivitas negatif yang paling besar ditunjukkan
oleh reaksi toluena dengan radikal aktif sebagal berikut,

TOLUGR

{ .f; ‘ eaksl, pembatas atau

A * v‘: : 19 atgkan bahwa
ermI’ -.‘ f‘ Oluena ‘<._ al) B ajl SuatU

g capal emp ruhi e , yaitu
tersebut

peffambal 3 esel uruhan.

>PHCH>+H,0,

R-mecmperbesar atau memperkeegil parameter kinetik k

a akan dag empereepat aat i
B 2 reaks : ) pProses kanisme

r ut. Gambar perlihatkan ' s yang

memi efisien sendtiviias jgi Uail ua reaks eribat pada

o g
O
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[-C4H10+HO2<=>T-C4HS+H202

|-C4H10+0H<=>1-C4HB+H20
|-C4HG<=+C3HB+CH3
|-CAHB+H«=>C3HE+CHI
T-C4HG9<=>H+|-C4HR
1-C4HB+02==>C4HT+HO2
|-CAHB+CH3<=>|-C4HT+CH4

|-CAHE+He=2|-C4HT+H2

[-CAHB<=x]-CAHT+H
[-C3HT<=>H+C3HE
C3HE+He=>(2H4+(H3
CIHE+H==A-C3H5+H2
N-C3HT7<=>H+(3HE
C3HE+0H<=»5-C3H5+H20
C3HE+0H<==A-C3HG+H20

(2H4+(H3<=>C2H3+CH4

CH20+HO2<=>HC0=H202
H202+02<=>1H02
CH3+{@ H4+02

CH30+02<=>CH20+H02
H=02(+M)<==HO2{+M)
(12<=>0+0H

(HI02+H202:=>CH300H+HOL  CH302+CH3<=>2CH30
4-(502=>1-C5H11+02

TDLUENE+OH-::2

PHCHZ#HOZ<=»PHCH20+0H
pho+0 o 0
L 1erhU EH17+H202
R 3H18+H02<=>BI-CEH17+H202
| I'i]' =»A-CEH17+H202

PI-CBH17+H20
L
BH 18+ 0H<=>B|-CBH17:H20

L = - He=>Rle CBH 174H2
I-CBH 18¢ HO
"ﬁv_.ﬁliﬁ . : |

-

|-CBH1B+0H<==Al-CBH17+H20

A|-CBH17<=>I-C4HE4I-(4HO
‘1 Al-CBH17<=> JADMITE+CH3
-
, I

-35 -30 10 15 20 25
Gambar 5. 2 Diagram % en fasp oMperasi Temperatur Awal 850K,
Tekanan Awa 3

o Ekivalens 1,0

5.3 ANALISISSENSITIVITASPADA TEMPERATUR TINGGI

Anadlisis sensitivitas dilakukan pada temperatur awal 1000 K pada
campuran bahan bakar-udara yang stokiometri dan tekanan awal 12 bar. Menurut

Gambar 5.3 di bawah, jelas terlihat perbedaan yang sangat mencolok bila
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dibandingkan dengan analisis sensitivitas yang terdapat pada temperatur awal 700
K (Gambar 5.1). Reaksi-reaks yang dianggap paling sensitif pada suhu ini adalah
sebagai berikut,

62. Al-CgH17<=>.24DM1TE+CHj3 1,329
86. D|-C3H17<:>C3H6+N EOC5H11 -1,564
99. 1-CgH1g<=>T-C4Hg+I-C4Hg 2,094
105. 1-CgHgt+H<=>BI-CgH;7+H, 1,317
106. [-CgH1gtH<=>Cl+ +H>» -2,616
130. [-CgH15+Q¥f 3,783
131. 2,157

13

H,+H€
. TOLUENE

O

OL UED

1. TOU! d

‘028. CH30#8H <

: 5034. H+O,4880+G
45. CoH=+O2=20 ;

048 4CHEEHO ,<—>6H @+t : !’769

nu#‘# M) <=>@ ! i\ -3,99

0 , 164

1058 HaOh@ OtH, -1,39
1071. 10 } Q 5 CP -3,494
1080. CH,O+ = Q+H 3,513

1088. CoH4+OH<=>C,H3+H,0 1,539
1091. CyH+0O,<=>HCCO+OH 1,314
1142. CoH4+CH3z<=>C,H3+CH,4 2,635
1166. CgHg+OH<=>A-C3Hs+H,0 -1,934
1167. CgHg+OH<=>S-C3Hs5+H,0 1,066
1177. N-CsH<=>H+C3Hg 1,313
1184. CzHg+H<=>A-C3Hs5+H> -1,334
1186. CzHgt+H<=>C,H4+CH5; 1,227
1214. 1-CyHg<=>I-C4H:+H -2,572
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1223. |-C4Hg+CH3<=>|-C4H,+CH4 -1,771
1257. .1-C4Hg+O,<=>C4,H+HO, 1,199

Koefisien sensitivitas yang paling positif ditunjukkan oleh reaksi di bawah

ini,
CH30,+CH3<=>2CH30
PHCH,+HO,<=>PHCH,0O+0OH
Reaksi-reaks  terseh < r dapat mengontrol dan
meningkatkan geluruhan. Reaks ini
dapat me@@o &sel uruhan karena

memili el - t kedua reaksi

perbgse
mpercepat atal

eak

mwkoefi s

~oeff .
Reaks injgmmess m.’.?; S g S dan, gapatsberpotensl untuk
membuat |&j U reaksi's meq| cara nada temperatur tinggi.
Jadi resksi ini 08 , i‘ha lGu resks secara

V men untuk validasi dengan cara

memperbesar parameter Kineliknya. Gambar di bawah ini akan memperlihatkan

pSitif, ksl yang

g’ Al
en neg ‘ altu

keseluruhan agar sesuai defge

reaksi-reaksi yang memiliki koefisien sensitivitas tertinggi dari semua reaks yang
terlibat pada pembakaran B-35 di temperatur tinggi.
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1-C4HB+02<=>C4HT+HOZ
|-CAHB4CHI <=2 -CAHT+CHA
[-C4HR<==-C4HT+H
C3HE+H<==C2H4+CH3
C3HR+He==A-C3H5+H2
N-C3H7<=>H+C3HB
(3HE+0H<=25-C3H5+H20

C3HE+0H<=»A-C3H3+H20
CZHA4CH3<=>C2H3+CHS
C2H2+02<=>HCCO+CH

C2H4+0H=<=>CIH3+H20
CH20+HOZ<=>HCO+H202
CH3+HO2<=>CH4

H+02(+M)==>H02{+M)
02<=>CH30+0H
dHa&H02
0

CH3024CH3<=22CH30

30
H/0 :
OTUENE:HO2<==PHCHZS

- CBH'lB+C )
geil15+CHI< Al
(H<==DI-CH

PHCH24HO2+<=»PHCH2040H

B0 H<=»B-C8H17

CBH18+He=3B-CaT
-(8H18¢=>
ACRH17<=5 24
T T T 1
) 4 6

B 10

iH17+H20

Gambar 5. 3 Di emperatur Awal 1000K,

1,0
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BAB 6
SIMULASI

Simulasi ini dilakukan pada berbagai kondisi operasi, yaitu pada rentang
temperatur awal, tekanan awal, rasio ekivalensi dan komposis tertentu. Tujuan
dari simulasi ini adalah untuk melihat perilaku dari oksidas dan pembakaran
bahan bakar bensin yang telah disimulasikan menggunakan Software Chemkin
3.7.1 dengan memakai fasii
keadaan adiabai

bensin ini_a 3 ) da ignisi dan profil
konsentg t : offl {ersebut dapat

iS : Akar memiliki
an bagi
O:rendah).

de yang diasumsikan sistem pada

pbakaran dan oksidas

ul asi AU, dua s I s lunda \gnisi dan

it . OEl : R X : ' bakar

b

dan

yang diprod aksi oksidasi

aran bahan eaks yang
komplexks. an il L6 K -17-- yan capal ratusan
spes dan rib '\1 eka hanya komponen
yang memt| S sal  vaiig  dipiil dinermalisasi  untuk
asikan reaks oksidasi
I¢ '?wo*' ofiffpaca komposisi B-35, yakni 2,2,4-

trimetil pentana memiliki konsentras™ terbesar yang diikuti oleh 2,3,4-trimetil

menghasilkan

dan pembakaran sempur

pentana dan 2,3,3-trimetil pentana. Untuk mempermudah penyusunan mekanisme
reaksi, maka ketiga spes parafin tersebut dianggap menjadi satu spesi tunggal
(isooktana) dengan komposisi awal merupakan jumlah total konsentrasi ketiga
spesi. N-pentana dan 2-metil butana adalah komponen parafin terbesar selanjutnya
yang dipertimbangkan dalam mekanisme. Lalu siklopentena dan 2,3-dimetil-1-
butena adalah komponen olefinik terbesar, serta toluena yang merupakan satu-

satunya golongan aromatik yang juga dipertimbangkan dalam mekanisme. Jadi
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semua spes tersebut yang dipertimbangkan dalam mekanisme keseluruhan.
Komposisi bahan bakar B-35 secara keseluruhan dapat terlihat pada Tabel 6.1.
Tabel 6. 1 Komposisi Bahan Bakar B-35

B35

Compounds % (massmass)
Butane, 2-methyl- 4,92
1-Butene, 2-methyl- 2.32
Pentane 527
2-Pentene, (E)- 3.68
1-Butene, 4.88

lasi ini me 3
oksgen*u "f (ri, "da ah ini akan

memper|ihaike Seliap. campuran dan

komposisi bahe brupakan komposisi

yang digunakan

Tabel 6. 2 Komposisi bahan®Bakar B-35 dalam campuran lean fuel

Komposisi Komposis

Komponen (sebelum dinormalisasi) | (sesudah dinormalisasi)

| sopentane 0,039322 0,00697

Pentane 0,042138 0,007469
.23DM1BE 0,039009 0,006242
Cyclopentene 0,044329 0,007667
Toulene 0,209231 0,031298
Isooctane 0,290587 0,044001
O, 0,238271
Ar 0,658082
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Tabel 6. 3 Komposisi bahan bakar B-35 dalam campuran stokiometri

Komposis Komposis

Komponen (sebelum dinormalisasi) | (sesudah dinormalisasi)
| sopentane 0,049153 0,008712
Pentane 0,052673 0,009336
.23DM1BE 0,048761 0,007803
Cyclopentene 0,055411 0,009584
Toulene 0,261538 0,039122
Isooctane 0,363233 0,055001
0O, 0,231383
Ar 0,639058

Kondis oper 100 K; rasio ekivalens
0,8 — 1,5 dan tekanan -masing 5, 12 dan 40 bar. Hasil
kemudian diplot antara temperatur terhadap waktu tundaignisi.

b. Kondis operasi pada rentang temperatur awal 700 — 1100 K ; rasio ekivalensi
konstan masing-masing 0,8 ; 1 ; 1,5 dan pada tekanan awal 5, 12 dan 40 bar.
Hasil kemudian diplot antara temperatur terhadap waktu tundaignisi.
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6.1.1 Simulasi Waktu Tunda Ignisi pada Kondisi Operasi Tekanan Awal
Konstan (Varias Rasio Ekivalensi)

Untuk mengetahui pengaruh bahan bakar B-35 terhadap oksigen (udara),
maka dilakukan penelitian waktu tundaignisi B-35 pada berbagai rasio ekivalensi
yang hasilnya seperti terlihat pada Gambar 6.1 - Gambar 6.3 yang
memperlihatkan profil waktu tunda ignisi dengan varias rasio ekivalens pada
setigp variasi tekanan awal konstaggserta temperatur awa dari 700 K sampai

1100 K. Pada penelitian i
saat operas pej
bakar sedi
sebandi

kan@ing

SO

t ini adalah data

‘ Tabel 6. GDAlag T

pada simulasi

apuran agar ketiga kondisi pada
dengan kondis bahan
bahan bakar yang
terakhir yaitu

ecukupan

Temperal Tekanan
awal, K aw gl |dtS|m RE=15
700 F o 5690
750 2740
800 1330
850 585
900 5 268
950 5 0 : 131
1000 5 40 45,2 72,1
1050 5 22,6 26,2 43,2

Pemodelan kinetika...
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Tabel 6. 6 Datasimulasi padatekanan awal konstan 12 bar

98

Temperatur Tekanan
awal, K awal, bar idt sm, RE=0,8 | idtsm, RE=1 | idt sm, RE=1,5
700 12 1900 1920 2170
750 12 620 632 900
800 12 266 278 437
850 12 119 128 200
900 12 55 59,6 91,8
950 12 26,9 29,4 45,5
1000 12 15,5 24,4
1050 14,2
9,04
dt ssm, RE=1,5
771
242
102
47,6
22,3
10,8
5,7
3,51
1,99

simulasi padatek
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e jdt sim, RE=0,8
e iclt sim, RE=1
1000 ——idtsim, RE=1,5
100

( 1200

gan ignition'e . uk variasi

Waktu Tunda Ignisi (ms)

[y
Q

2
c
ah
1]
o
c
=
-
=
ey
==
=

e’
600 700 0] 900 1000 1100 1200

Temperatur (K)

Gambar 6. 2 Perbandingan ignition delay times pada kondisi tekanan awal = 12 bar untuk variasi
rasio ekivalensi (®)=0,8; 1,0 dan 1,5
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1000

=—idtsim, RE=0,8
wy
£ .
= = idt sim, RE=1,5
2 100
<
20
T
-
<
e
-
2 10
==
]
=

1100 1200

A/JJ tuk varias

erdasa Gambar.6. Dé 3, & i allal  rasio
awakite id ka g bat pade i tekanan
ki waktu

Mnstan. Baha ker ﬂ jan Ko posisi Ieanfu
tundw paling cepal 8 memiliki Wunda ignisi

paling ramBht diamterAlkEeE" kormposia BaRaREDRke:. dasarkan hal

tersebut dapat_Offelaskai.ha 510 ekivalens dalam proses

 / 2)
I.f
COQ

10 ekiva

percepat waktu tunda

jmabkan pada rich fuel
S

dan pembakaran lebih besar dari

oksidasi dan p pahan Dal
ignis tetapi m

e
jumlah bahan bakar B-35

jumlah oksigen untuk membakarnya. Banyaknya konsentrasi bahan bakar tersebut
yang mampu memperlambat proses oto-ignisi. Reaksi pembakaran suatu bahan
bakar diawali dengan adanya reaksi inisiasi antara bahan bakar dengan oksigen.
Reaks inisiasi tersebut berjalan lambat, walaupun begitu reaks inisias itu
merupakan reaks yang sangat penting dalam pembakaran. Semakin besar
komposisi oksigen dibandingkan dengan komposisi B-35 dalam pembakaran,
maka semakin cepat waktu tunda ignisi karena oksigen yang tersedia berlebih
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dimana oksigen tersebut akan membakar lebih banyak bahan bakar sehingga
proses inisiasi berjalan lebih cepat. Jadi apabila komposisi bahan bakar dalam
campuran bahan bakar-oksigen semakin besar maka waktu tunda ignisi dari
proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar tersebut akan semakin lambat pula
karena prosesinisiasi berjalan lambat dimana adanya keterbatasan jumlah oksigen
untuk proses pembakaran. Bahan bakar B-35 mengandung senyawa isooktana,
toluena, dan siklopentena yang merupakan senyawa-senyawa yang juga mampu

memperlambat waktu tunda igRis itik tertentu. Hal ini karena senyawa

senyawa tersebut adasyras 3 amRalik dan ada yang memiliki

banyak percab ( roses oksidasi.

di atas, dapat
terli Gt g konstan dan
Seti e 1 daignis

aka Maldu i | sema peratur

yangtiaggl Jnembantu_proses™iiisi @l ballen bakar berjalan dimana
pepulas™Tadik; 1 yarnoWeal i fg radikalsla nny. akin cepat
te popul & sema pNyebds semakin

if
y
reakti ikal-radikal teg ko
&

@ ﬁ s bahan bWerantai.

ﬁneﬁin bensi I, *apabii AWaKLL LUAdatOnisinya terl IMmakaakan
menimbu ; 4.’”;{': ne i ?EL jangka waktu tertentu.

K nockinglidepaiigisebabken®aien adanya Kemtmngkinas pakaran terjadi lebih
awal bukan kargefld DeLGi engamgbahan bakar akibat tekanan dan
temperatur tinggi, mefa e fla) aT ruang bakar dimana kondisi
mesin dan bahan bakar yang ekst Behingga timbul nyala. Hal ini berlawanan
dengan yang terjadi di mesin diesel. Pada mesin diesel, semakin cepat waktu

tundaignisi maka semakin bagus pembakaran tersebut.
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6.1.2 Simulas Waktu Tunda Ignis pada Kondisi Rasio Ekivalensi Konstan
(Varias Tekanan Awal)

Pada simulasi ini dilakukan variasi dari tekanan awa untuk mengetahui
pengaruh tekanan awal terhadap proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-
35. Hasil simulasi dapat terlihat pada Gambar 6.4 - 6.6 yang memperlihatkan
profil waktu tunda ignisi dengan variasi tekanan awal pada setiap rasio ekivalens
yang konstan, serta temperatur awagglari 700 K sampai 1100 K. Pada penelitian

ini digunakan tiga variasi l¢ aitu 5 bar (tekanan rendah), 12

bar (tekanan segd of

Berik ' ) eKlvalens konstan

abel6, 8 Data®

as0 N & kanan awal =

kivalens 40 bar

U 680

3,33

1,82

1,04

Temperatur Tekanan awal = | Tekanan awal =
awal, K Ekivalens 12 bar 40 bar
700 1,0 4490 1920 691
750 1,0 1770 632 198
800 1,0 825 278 72,2
850 1,0 374 128 31,2
900 1,0 174 59,6 14,4
950 1,0 85,2 29,4 6,99
1000 1,0 45,2 15,5 3,63
1050 1,0 26,2 8,69 2,02
1100 1,0 15,7 53 12
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Tabel 6. 10 Datasimulasi pada Rasio Ekivalens = 1,5

103

Temperatur Rasio Tekanan awal = | Tekanan awal = | Tekanan awal =
awal, K Ekivalensi 5 bar 12 bar 40 bar
700 15 5690 2170 771
750 15 2740 900 242
800 15 1330 437 102
850 15 585 200 47,6
900 15 268 91,8 22,3
950 15 131 45,5 10,8
1000 15 , 24,4 5,7
1050 15 14,2 3,51

rasio gki

Waktu Tunda Ignisi

emperatur (K)

asimulas pada

0,8, 5 bhar
0,8, 12 bar
0,8, 40 bar

1100 1200

Gambar 6. 4 Perbandingan ignition delay times pada kondisi Rasio Ekivalensi (@) = 0,8

untuk variasi tekanan awal =5, 12 dan 40 bar
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=t sim, RE=1, 5 bar
1000 = idt sim, RE=1, 12 bar
)
E e jdt sim, RE=1, 40 bar
‘@B
‘e 100
50
o
o
c
2
-t
-
1
=

1100 1200

1, RE=1,5, 5 bar
, RE=1,5, 12 bar

—— | ({4

m, RE=1,5, 40 har

Waktu Tunda Ignisi (m

1000 1100 1200

Temperatur (K)

Gambar 6. 6 Perbandingan ignition delay times pada kondisi Rasio Ekivalensi (@) = 1,5 untuk
varias tekanan awa =5, 12 dan 40 bar

Pada simulasi ini dapat terlihat pada tabel dan gambar bahwa untuk rasio
ekivalens yang konstan apabila tekanan awal semakin tinggi maka waktu tunda
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ignisi akan semakin cepat. Temperatur awal dalam kondisi ini sangat berkaitan
dengan tekanan awal, karena ketika tekanan awa dinaikkan maka secara
bersamaan temperatur juga akan naik (kecuali kondisi diatur pada temperatur
tetap) sehingga material akan terbakar dengan sendirinya begitu juga ketika
temperatur dikondisikan tetap, apabila tekanan dinaikkan sampai titik tertentu
maka material tersebut akan terbakar dengan sendirinya karena ketika ditekan
akan terjadi gesekan antara partikel dalam material. Jadi apabila tekanan dan

temperatur awal semakin tinggi

tunda ignisi yang dihasilkan juga

akan semakin cepa

K etika aan temperatur
akan sef . Hal tersebut

dapat.di > 2an A bawah ini:

1N tiE a p = KE i JKaAlk qetik 2 O|ekU|-

plekilisenyawa yand' te - dala Sha kan enefg < tersebut

akal gkatkan jum ekul yang ter|@ ama reaks
(A), energi mel energi aktivgngga reaksi
dapat terjadi |ehi 4?;:; ' K i 6-:;'.“# meningkatkan
jumlah tumbe giitar_moteleul (A) “sehingaa reaks jadi lebih cepat

dimanahal ini digeffifaikan.aengz “ W INOAIgHIS yang cepat.

Ketika tekanan awHWSenigkia.ti JOi

semakin cepat, ha ini terjadi

aka waktu tunda ignisi juga akan
karena semakin tingginya tekanan akan
mempercepat reaksi-reaksi yang melibatkan komponen third body (M) seperti
pada reaksi-reaksi sebagai berikut :

H,O0+M=>H+OH+M

H+O,+M=>HO,+M
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Suatu reaksi dekompisisi unimolekular hanya mungkin terjadi jika energi
pada molekul cukup untuk memutuskan ikatan. Oleh karenanya, agar reaks
dekomposisi dapat terjadi, energi harus ditambahkan kepada molekul melalui
tumbukan dengan molekul lainnya, M (untuk eksitasi dari vibras molekular).
Molekul tereksitasi kemudian terdekomposiss menjadi produk bergantung pada
kekuatan eksitasi, atau terdeaktivasi melalui suatu tumbukan kedua. Pada rentang
tekanan yang rendah, konsentrasi rekan tumbukan M menjadi sangat kecil

sehingga proses aktivas berjalag dal ini menyebakan waktu tunda ignis

semakin lambat pad .'- : clegaan yang tinggi, konsentrasi
rekan tumbuks ¢ A g ering terjadi sehingga
proses agtiva ‘ } nda ignis semakin
cepat, padaiiek \ 1 )i maka reaksi
di g .S A an radikal kuat

yang Al berjalan

Epat dan waktu tundaio

2SI MULASI PROFIL N M Sl ‘ ’
H}asi profil kd untuk mem IUan perilaku
oksidasi peg; ,“J ‘-‘ A&‘P‘; profil konsentrasi ini

akan menipe "= ame) eSI=SpeEsH Lo lgmers aMan = atkan hasil dari

proses oksidas “dapembakase i it Oleh Karena™tt dari profil konsentrasi

ini akan terlihat SPES=Spesdpd ang dinaSitkan dari proses oksidas dan
pembakaran bahan bakar B-

dan variasi rasio ekivaiensi.

' P2 |a3 ini dilakukan variasi tekanan awal

6.2.1 Simulasi Profil Konsentras pada Varias Tekanan Awal

Simulas ini dilakukan untuk memperoleh profil konsentrasi pada varias
tekanan. Kondisi operasi berada pada variasi tekanan awa 5, 12 dan 40 bar;
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temperatur awal 700, 850 dan 1000 K ; rasio ekivalensi 0,8, 1 dan 1,5. Hasil
kemudian diplot antara waktu tinggal (residence time) terhadap profil konsentrasi
konsumsi dari 6 reaktan utama dan serta produk polutan CO, CO, dan HO.
Tampilan profil konsentrasi ini menggunakan aplikass AURORA Code. Tujuan
simulasi ini adalah untuk mengetahui seberapa besar pengaruh tekanan terhadap
proses pembakaran bahan bakar B-35. Hasilnya dapat terlihat pada gambar-
gambar di bawah ini yang menunjukkan profil konsentrasi dari spesi-spesi yang
terlibat pada saat pembakara

D8 ar_B-35 dan profil konsentrasi polutan
yang dihasilkan Qlehape f p @refil konsentrasi dan profil

temperatur se o

neratur Awal

qil aS .-‘ A arl ertl C S 50 Gambar

6.9 meaurjukkafpe ulstekanapgeada kecep an untuk

pnvers meljadi produk *- rodik akhir C eaks _pémbakaran
peng

l at D energ Sl kan dari

"7« Mole_traction_CO
= = Mole fraction CO?

c0- dan ta

flasi dan pemiy

CEH1Z
=
=4

o0

=
2

TTIT TFTlIIIIIIIIIl Ll II||I|I||III Ll IIIIIIIII|II,[

Mole_fractio

------
~ma
-----

=
=2

=
=
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AURORA Solution
Temperature (K]

Time {s}

=]
I

Time {s}

Gambar 6. 8 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan

profil temperatur pada tekanan awal 12 bar ; temperatur awal 700 K ; ®=1,0
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AURORA Soluiion

AURQRA Solion  —ffole Fraction C5HIZ
+++«Mole_fracfion_|-C5H12
I = «Mole_fraction_23DM1BE
Mole fraction CYCSH8
005 == -~ :Mole_fraction_TOLUENE
s | = =Mole_fraction_|-C8H18

015

1010

=3
=
-~

Maole_fraction_CSH12
[ =g
=B
-~

Mole_fraction_H20

Z

%ar B-35, dan

00K ; ®=1,0

b) Simulasi Prow 0 dan Temperatur Awal
850 K

Hasil ssimulasi dengan variasi tekanan seperti ditunjukkan pada Gambar

6.10 — Gambar 6.12 menunjukkan pengaruh tekanan pada kecepatan reaktan

untuk terkonverss menjadi produk dan hasil produk akhir untuk reaksi

pembakaran berupa CO, CO, dan H,0, serta pengaruhnya terhadap energi yang

dihasilkan dari proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35.
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AURORA Solution

. [——Wae fraction F20
S e Mole_fraction_CO
- [ = Mok facon CO2|

- AURORA Solution

4 6 B 10

Time (5)

M bakar B-35,

850K ; ®=1,0

Vo Taction 120
Mo faction CO
= Mol fraction CO?

o b b s
umﬂ 2 4 §

11 1 1
8 10
Time (s}
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AURORA Solution
Temperature {K
16800 —
1400 —
< -
o -
=2
3 -
8 1200 —
£ -
e
L —
1000 —
P T SO S AT SR T S N S|
0.0 . 0.8 1.0

Gambar 6. 11 Profi tan dari bahan bakar B-35,

850K ; ®=1,0

dan proj

. 0 Fecton F20
fraction CO
fraction 002

=
3

Temperature (K]

1200 -

1000

Time (s}

Gambar 6. 12Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan
profil temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 850 K ; ®=1,0
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c¢) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivaens 1,0 dan Temperatur Awal
1000 K
Hasil ssimulasi dengan variasi tekanan seperti ditunjukkan pada Gambar
6.13 — Gambar 6.15 menunjukkan pengaruh tekanan pada kecepatan reaktan
untuk terkonverss menjadi produk dan hasil produk akhir untuk reaksi
pembakaran berupa CO, CO, dan H,0, serta pengaruhnya terhadap energi yang
dihasilkan dari proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35.

AURORA Safution P . AURORA Solution

005

ol Trchan 20
----- Mok fraction_CQ

Temperature (K)

. 0.6
Time {s)
Gambar 6. 13 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35,

dan profil temperatur pada tekanan awal 5 bar; temperatur awal 1000 K ; ®=1,0
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AURORA Saolution

Temperalure K

8

g

/

Temperature (K)

1200

100(10

Gambar @815 hse S 5 S

O raSi |ak § Dad
al,
KUkan anali sis terhadap hasi | Hw ='< anada sala | titi K temperatur awal

an bakar B-35,
:P=1,0

s0erimen

yagkbetbeda, yaitu tekanan '@ mpératur awal dan raglo ekiv@lens. Jika

, Ma o bar "8 bar 6.15

a_ketika tekanan ay@l di ﬁ mek& konsentrasi
semakin cgpat berkuran 3 akin tinggi

maka aWnolek A akan Wesekan dengan
semakin akfif Ok ‘(‘? ah prose @ Kin cepat pula. Dari
profil ko enl

ar akan

juga dapat terlihat

ah spesi reaktan yang
dingkan dengan spesi reaktan
lainnya karena kedua spesi tersebut merupakan parafin yang mudah putus
ikatannya sehingga lebih mudah terbakar seiring dengan naiknya temperatur.
Toluena adalah spesi reaktan yang paling lambat terbakat dan lambat habis karena
toluena merupakan senyawa aromatik yang ikatannya sulit untuk diputuskan
sehingga lebih sulit terbakar. Namun dengan semakin meningkatnya tekanan awal
maka toluena akan semakin cepat terbakar, walaupun toluena masih merupakan
spes yang paling sulit terbakar dibandingkan dengan spesi-spesi reaktan yang
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lain. Andisis pada salah satu titik temperatur awa tertentu (700 K)
memperlihatkan bahwa produk polutan hasil pembakaran akan semakin cepat
terbentuk dengan meningkatnya tekanan awa pembakaran. Pada awal
terbentuknya produk, H,O merupakan produk yang paling banyak terbentuk
diiringi oleh CO, dan CO. Namun seiring berjalannya waktu, konsentrasi H,O
yang tadinya meningkat akan menurun tgjam dan konsentrass CO., juga yang
tadinya meningkat akan menurun sedikit sedangkan konsentrasi CO yang tadinya

menurun malah akan naik dan e iagkat. Analisis ini berlaku untuk setiap

variasi temperatur yaag

Dari, 1 0 ; bar 6.7 — Gambar

6.15, semaki A D6 tan akan lebih
cepat] te 3 holore ' Jé ' eningkatnya
3 aka pro ke semaki X e . Namun

/a temperatu Al tid erfaly garuhi

j lkonsentrasi spesi pol utafiyangitliha@si kan dari pembak

N pigfik kOsertiasigy a0 dipexli hatk Aipasa.carfiber 6.7 —

Ganbar6:15, dapat dikatakan b: H ATonis oksidasdapeshbakaran

baha ar B-35 ditent 6l eh spesiireaitan Yeng paling | akar. Profil

konswI emperlihatkan*spegreaki ™ vang paling Ia?‘akar adalah
3% ¥ 3N ail b1 rendah

terjadi multi-

toluena 0

D REOSES™OKSIOAS dan ™ pembakala e akar B-35. Ha

stage ig

tersebut dapat dilifial_padasierofi “ otresimREOdUK TasI| pembakaran dimana
M d@maknimya ignisi yang sebenarnya

tercapai. Multi-stage ignition adalafES#&tu Sistem ignisi dimana suatu porsi dari

terjadi beberapa tahap 1gami

bahan bakar akan terignisi dan produknya kemudian digunakan untuk mengignisi
seluruh campuran bahan bakar. Multi tahap ignisi dapat terjadi karena spesi-spesi
reaktan tidak terbakar habis secara bersamaan pada tekanan dan temperatur
rendah. Pentana, isopentana dan .23DM1BE merupakan spesi-spesi reaktan yang
mudah terigniss walaupun pada kondisi tekanan dan temperatur awal rendah
sekalipun, sedangkan siklopentena, isooktana dan toluena merupakan spesi-spesi

reaktan yang tidak mudah terignisi pada tekanan dan temperatur awa rendah
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sehingga dibutuhkan panas dan tekanan lebih untuk mengignisinya. Oleh karena
hal itulah pada kondisi operasi tekanan dan temperatur awal rendah terjadi multi
tahap ignisi, yaitu pentana, isopentana dan .23DM1BE akan terignisi terlebih
dahulu dan selanjutnya panas dan tekanan yang dihasilkan dari ignisi tersebut
akan digunakan untuk mengignisi siklopentena, isooktana dan toluena sehingga
akhirnya bahan bakar B-35 akan terignisi seluruhnya. Namun pada tekanan dan
temperatur awal yang tinggi, multi tahap ignisi tidak terjadi. Hal ini disebabkan
oleh spesi-spesi reaktan habis_se BEsamaan dimana spesi-spesi yang sulit

terbakar akan menjaéli iSighil, ignisi hanya akan terjadi
sekali ketika

campuragia

g) akan membakar

¢ 3 X ‘ temperatur di
bes dafam_mepentuka Oa ignisi, (igniTTOR"dEL: £S) Proses
eiDakara an Kar B85, GelomB anan  yang

dalamgshieck tuligs akKe eningkaikan tempeé tekanan

Sangat i

Denin tempera dan teké akan

0 populas radikal.

reakti fer !
K adika yangfetikup f& pngkonsumsi pakar dan
menyaalgkén terjadinya awal dan rasigyekivialensi yang
sama t o“*,rf-"'- rak Jan (GRS i‘i oleh kenaikan
temperatuiiyaiag, Senoaticepaise : i 2 e eF dis tekanan yang
lebih tinggi. M& z Bmpres gas yang lebih
tinggi akan mengak AN Ke A temperat g cepat sehinggga dengan
'

sendirinya akan tercapai igniSyangie cpet.

Pada keadaan tekanan dan temperatur awal yang semakin tinggi maka
dapat terlihat dari profil temperatur bahwa temperatur akan meningkat semakin
tinggi dan semakin cepat. Pada tekanan dan temperatur awa yang semakin tinggi,
maka akan semakin meningkatkan energi kinetik dari molekul-molekul senyawa
yang terlibat dalam reaksi. Kenaikan energi kinetik tersebut akan meningkatkan
jumlah tumbukan antar molekul yang terjadi selama reaksi (A) terutama

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



117

tumbukan antar molekul yang melibatkan komponen third body (M). Keadaan ini
akan menghasilkan peningkatan populasi radikal kuat sehingga akan
menghasilkan energi yang lebih besar dalam pembakaran bahan bakar B-35. Jadi
dengan semakin meningkatnya tekanan awal maka kenaikan temperatur akan
semakin tinggi sehingga dapat menghasilkan energi pembakaran yang lebih besar.
Energi pembakaran yang lebih besar ini mengakibatkan spesi-spesi reaktan lebih
cepat terbakar dan spesi polutan menjadi Iebih cepat terbentuk.

Pada tekanan dag ) :
memperlihatkag ' oC ertahap. Hal ini juga

menunjuk 5 > gahan bakar B-35.
t e 3 g , gukan (knocking)

e (e j ecara tiba-tiba

Sebel um,semua ~-=,;-s! terbakar

Kan ketURa ang dapat

ang rendah, profil temperatur

iiemperat® g tinggi,

emperling -*n- gk atan temperattr Yaing terjadi Secara satu
g6a tidak ¥ . e Ni g fi pada an dan
te inggi tidak tefedi | ﬁ‘ [§i8tchap ignisi JJZbabkan
knocHJg dapat mert S A E

6.2.2 Simulasi valensi

Simulasi ini dilakK
rasio ekivalensi. Kondisi operasi berada pada varias rasio ekivalens 0,8, 1 dan

1,5; tekanan awal 5, 12 dan 40 bar; temperatur awal 700, 850 dan 1000 K. Hasi

kemudian diplot antara waktu tinggal (residence time) terhadap profil konsentrasi

profil konsentrasi pada variasi

konsumsi dari 6 reaktan utama dan serta produk polutan CO, CO, dan H,O.
Tampilan profil konsentrasi ini menggunakan aplikass AURORA Code. Pada
penelitian ini digunakan tiga campuran bahan bakar B-35, yaitu campuran dengan
kondis bahan bakar sedikit (lean fuel), campuran dengan kandungan bahan bakar
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yang sebanding dengan banyaknya oksigen (stoikiometri) dan yang terakhir yaitu
kandungan bahan bakar dalam suatu campurannya melebihi rasio kecukupan
secara teoritis untuk jumlah keperluan oksigen (rich fuel). Tujuan ssmulasi ini
adalah untuk mengetahui seberapa besar pengaruh rasio ekivalensi terhadap
proses pembakaran B-35. Hasilnya dapat terlihat pada gambar-gambar di bawah
ini yang menunjukkan profil konsentrasi dari spesi-spesi yang terlibat pada saat
pembakaran bahan bakar B-35 dan profil konsentrasi polutan yang dihasilkan oleh

pembakaran. Simulasi ini jug iasilkan profil temperatur yang dapat

digunakan untuk meams > pg dihasilkan pada proses
oksidasi dan p a orofil konsentrasi dan
profil t : B '
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garuh s pada
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AURORA Solution
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Gambar 6. 16 P i dari bahan bakar B-35,

dan proiil te 3 _ < p&ratur awal 700 K
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Gambar 6. 17 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35,
dan profil temperatur pada ®=1,0 (stokiometri); tekanan awal 12 bar; temperatur awal 700 K
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AUROAS Solution AURORA Solution
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Gambar. oNSuUN aktan dai i M bakar B-35,

dan profil tem emperatur awal 700 K

b) Simulasi Provd P dan Temperatur Awal
850 K
Hasil simulasi dengan variasi tekanan seperti ditunjukkan pada Gambar
6.19 — Gambar 6.21 semuanya menunjukkan pengaruh rasio ekivalensi pada
kecepatan reaktan untuk terkonversi menjadi produk dan hasil produk akhir untuk
reaksi pembakaran berupa CO, CO, dan H,0, serta pengaruhnya terhadap energi
yang dihasilkan dari proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35.
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AURORA Solution AURQRA Solution
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AURORA Solution
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Gambar 6. 21 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35,
dan profil temperatur pada ®=1,5 (rich fuel); tekanan awal 12 bar; temperatur awal 850 K
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c¢) Simulasi Profil Konsentrasi pada Tekanan Awal 12 bar dan Temperatur Awal
1000 K
Hasil ssimulasi dengan variasi tekanan seperti ditunjukkan pada Gambar
6.22 — Gambar 6.24 semuanya menunjukkan pengaruh rasio ekivalensi pada
kecepatan reaktan untuk terkonversi menjadi produk dan hasil produk akhir untuk
reaksi pembakaran berupa CO, CO, dan H,0, serta pengaruhnya terhadap energi
yang dihasilkan dari proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35.

Wale Tracion F20
. Bhuliole raction CO
4= blole fraction (02

Temperature (K)

1200

T R N TR NN NI AR S T R S SR |
10000 2 4 1} 8 10

Time {s)

Gambar 6. 22 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35,
dan profil temperatur pada ®=0,8 (Iean fuel); tekanan awal 12 bar; temperatur awal 1000 K
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AURORA Solution
Temperature {K

1400

1300

1200

Temperature (K)

y

1100

I
10

Gambar 6. 24 B

; i dari bahan bakar B-35,
dan pr' : D r awal 1000 K

gtur awal dan rasio aﬂj si. Jika

CA ali. alldld .I .“J =‘ ar] $ fld SAl ! titi K DEldl ur aNaI

herbeda, yaitu tekanan “@lival, ftémp

, Malg a al pag nbar G har 6.24

ika rasio ekivaens ﬂ esdifinaka bahan hakal akah terlihat
sem bat terbakariiPeals x 23DM 1BE, merthakan spesi-
spesi b akar _yang SeC 2 klopWa toluene dan
isooktan merug ﬁr Desi-spest L m it terbakar. Dari profil
konsentr ' ivalensi bahan

bakar 0,8 (Ieanv'i

’jFErbakar dibangdingkan
dengan kondisi rasio ini dikarenakan karena pada
akar B-35 jumlahnya lebih sedikit bila
dibandingkan dengan komposisi udara (O,) dalam campuran bahan bakar — udara

kondis lean fuel, komposisi bah

sehingga campuran memiliki oksigen berlebih untuk menginisiasi lebih banyak
spesi-spesi  reaktan sehingga spesi-spesi tersebut lebih cepat terbakar. Hal
sebaliknya terjadi pada campuran bahan bakar yang memiliki rasio ekivalensi 1,5
(rich fuel) dimana spesi-spesi reaktan menjadi lebih lambat terbakar dibandingkan
dengan kondis rasio ekivalenss yang lain. Hal ini dikarenakan karena pada
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kondis rich fuel, komposisi bahan bakar B-35 dalam campuran bahan bakar —
udara jumlahnya lebih besar bila dibandingkan dengan jumlah udara (O,) yang
tersedia sehingga campuran tidak memiliki cukup oksigen untuk dapat
menginisiasi lebih banyak spesi-spesi reaktan sehingga spesi-spesi tersebut lebih
lambat terbakar.

Pada satu titik temperatur awal yang sama, semakin besar nilai rasio
ekivalens bahan bakar maka produk
Dari Gambar 6.16 — Gambs : _ a pada rasio ekivalensi 0,8 (lean
fuel) dan rasio g ..r S : : I polutan berupa karbon

aasi | pembakaran semakin lambat terbentuk.

monoksi dag#(@ [ 'sedangkan produk
berupa ) 3 ] konsentrasi dengan
O

ampuran®™hah kar-udara

»O lebih

pon monoksid eskipun

embali - tururigisali walaupun

€0 "’i» dib. gkan dengan

dl e conseniirasi, karbon dioksida
juga memilik et terjadi dikarenakan
pada kondisi ricl campura : KA & hanya memiliki sedikit

'

yang mudah terbekar sgja yang dapar terbakar sampai habis. Dari profil

oksigen untuk membakar SpESi-sf Sehingga hanya spesi-spesi reaktan
konsentrasi reaktan pada rich fuel dapat terlihat bahwa semua spesi reaktan
terbakar habis kecuali toluena yang terlihat masih tersisa (tidak terbakar habis).
Oleh karena itu pada kondisi rich fuel dihasilkan karbon monoksida (CO) yang
lebih rendah dan karbon dioksida yang lebih tinggi (CO,) dibandingkan dengan
lean fuel, tetapi disaat bersamaan rich fuel juga menghasilkan polutan toluena

yang merupakan sisa spesi reaktan toluena yang tidak terbakar.

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



127

Dengan kondis temperatur dan tekanan awa operas yang sama, bisa
dilihat bahwa dengan adanya perbedaan equivalence ratio dari Gambar 6.16 —
Gambar 6.24, maka akan terlihat adanya perbedaan kenaikan temperatur pada
profil temperatur nyala adiabatik. Berdasarkan profil temperatur di atas, dapat
terlihat bahwa bahan bakar |ean fuel menghasilkan peningkatan temperatur nyala
adiabatik yang lebih cepat dan lebih tinggi bila dibandingkan dengan bahan bakar
stokiometri dan rich fuel. Namun sebaliknya bahan bakar rich fuel menghasilkan

peningkatan temperatur nyala

ang paling rendah dibandingkan
campuran bahan ba giken bahwa campuran bahan
bakar lean f esar dengan adanya
peningkal dibandingkan
fyel memiliki

campuran

oksigen.
bih banyak spesi-SpeS Teékian yang
clildl b cony BEi-spesi

aghas gl bakaran

peningkatan tempeg@tur yang

. Namun hal sebaltknya terjadi

pada c rich fugl echanagan oksig bakar yang
lebih kecil sehi .1—"? 3 ."w;‘-r ang jumlahnya relatif

kecil (keltiral 8 N Tue ikt cukup oksigen
untuk dapat  meRgkksiasis e : ' ir resktan yang akan
mengakibatkan pembent K !:w* , ih lambat sehingga spesi-spesi

tersebut lebih lambat terbakar. Ha
toluena yang terbakar habis sehingga ada toluena yang tersisa. Keadaan ini akan

lga dikarenakan tidak semua spesi reaktan

menghasilkan energi pembakaran yang rendah yang dapat diperlihatkan dengan
peningkatan temperatur yang rendah pada campuran bahan bakar rich fuel.
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6.3SIMULASI VARIASI KOMPOSISI TOLUENA SAN ISOOKTANA

Simulasi varias komposisi toluena dan isooktana ini dilakukan untuk
memperlihatkan pengaruh komposis spesi toluena dan isooktana terhadap
perilaku oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35, dimana hasil simulasi ini
berupa profil konsentrasi yang akan memperlihatkan perilaku spesi-spesi inputan
dan hasil dari proses oksidasi dan pembakaran tersebut. Oleh karena itu dari profil

konsentrasi ini akan terlihat spesigggesi polutan yang dihasilkan dari proses

oksidasi dan pembakaran b Biinulasi ini dilakukan pada kondisi
bahan bakar ¢ p ) gan variasi komposisi

toluena dagfi g

asl \/aciasisksompos

asi varias komposis telienaimi dilakukan untuk meliiat pengaruh

erhadz 0ses OKsidadl G ?j' Karan Da bakar*B-358 Varias

flena di G BN balte ora yang

stokKi iw (Rasio Ekiy@lens ;‘ aric8ik yang  dilak dengan
men komposisi S = pada campu bakar B-
35. Untuellh A an [hmdl ngan antara
hasil simulas "B m‘ m pmpesis toluena yang
normal dan pembal dengan komposisi

toluena yang t osis normal. Simulas
dilakukan pada variasi tEkae W 3 , 12 dan 40 bar, serta varias
temperatur awal sebesar 700, 850 dan 1000 K. Simulasi ini juga menghasilkan
profil temperatur yang akan memperlihatkan perbandingan energi yang dihasilkan
pada proses pembakaran bahan bakar B-35 dengan komposisi toluena masing-
masing. Hasil ssimulasi dapat terlihat pada gambar-gambar di bawah ini yang
menunjukkan profil konsentrasi dari spesi-spes yang terlibat pada saat
pembakaran bahan bakar B-35 dan profil konsentrasi polutan yang dihasilkan oleh
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pembakaran, serta profil temperatur yang memperlihatkan besarnya energi yang
dihasilkan dari pembakaran.

a) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivaens 1,0 dan Temperatur Awal
700K

Gambar 6.25 — Gambar 6.27 menunjukkan hasil ssmulasi dengan variasi

tekanan awal. Profil konseqk pjukkan perbandingan antara profil
p bakar B-35 komposisi
hasil pembakaran
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Gambar 6. 30 Pro rag dari bahan bakar B-35,
dan perbandingan proﬂ eratur awal 850 K ; ®=1,0. (a)

komposisi toluenaawal, (b) kom| t 0% dari keadaan awal

c¢) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivalensi 1,0 dan Temperatur Awal
1000 K

Gambar 6.31 — Gambar 6.33 menunjukkan hasil smulasi dengan varias
tekanan awal. Profil konsentrass menunjukkan perbandingan antara profil
konsentrasi reaktan dan produk hasil pembakaran bahan bakar B-35 komposisi
toluena awa dengan profil konsentrasi reaktan dan produk hasil pembakaran
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bahan bakar B-35 komposisi toluena yang diturunkan 10% dari komposisi awal,

serta memperlihatkan perbandingan energi yang dihasilkan dari proses oksidasi
dan pembakaran bahan bakar B-35.
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Gambar 6. 31Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan
perbandingan profil temperatur pada tekanan awal 5 bar; temperatur awal 1000 K ; ®=1,0. (a)
komposisi toluenaawal, (b) kompoisi toluena diturunkan 10% dari keadaan awal
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Gambar 6. 32 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35,
dan perbandingan profil temperatur pada tekanan awal 12 bar; temperatur awal 1000 K ; ®=1,0.
(a) komposisi toluena awal, (b) kompoisi toluena diturunkan 10% dari keadaan awal
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Gambar 6. 33Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan
perbandingan profil temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 1000 K ; ®=1,0. (a)

komposisi toluenaawal, (b) kompoisi toluena diturunkan 10% dari keadaan awal
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Berdasarkan hasil ssmulasi profil konsentrasi dari Gambar 6.25 — Gambar
6.33 dapat terlihat bahwa dengan menurunkan komposisi toluena sebesar 10%
maka waktu tunda ignisi bahan bakar B-35 akan menjadi lebih cepat
dibandingkan dengan waktu tunda ignisi bahan bakar B-35 dengan komposisi
toluena awal. Perilaku tersebut tetap berlaku seiring dengan peningkatan tekanan
dan temperatur awal operasi. Walaupun komposisi toluena berkurang sehingga
menyebabkan komposisi spesi-spesi reaktan lainnya meningkat, toluena masih

merupakan spesi yang meneq

tunda ignisi karena toluena masih

menjadi spesi reakiamgya adi.dapat disimpulkan bahwa
toluena merug ol terignisi apabila
dibandingké eningkatnya tekanan
dan te pula berarti dengan

kondisi ketika
da ignisi
olekul toluena yang nalls dibakar
sedikit me ANg anterjadinya ig bakar.

rofll ke & dpat ter

s p 4 g

dengan polut

s dengan

dit a komposig

dihasitigagloih ramah li

pada koYd ko .#‘,. Nz : [ -:i_“-

konsentragigigila{t5O) i : arbon._menoeks da (CO) yang
ditandai denga enjadi lebih landai

‘ s [ arb NNO
dibandingkan den Hﬁlkan dari bahan bakar

dengan komposisi toluena

an yang
dihasilkan

peningkatan

perubahan komposisi toluena ini
tidak berpengaruh secara signifikan terhadap konsentrasi karbon dioksida (CO»)
yang dihasilkan dari pembakaran karena konsentrasinya terlihat relatif hampir
sama.

Pada kondis tekanan dan temperatur awa yang rendah, multi-stage
ignition tetap terjadi pada proses pembakaran bahan bakar B-35 ini walaupun
komposisi toluena diturunkan sebesar 10%. Peristiwa ini tetap terjadi karena pada
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kondis komposisi apapun pada saat tekanan dan temperatur awal rendah maka
spesi-spesi reaktan yang mudah terignisi akan terbakar terlebih dahulu dan spesi-
spes reaktan yang tidak mudah terignisi seperti toluena akan terbakar paling akhir
sehingga menyebabkan terjadinya multi-stage ignition. Pada kondisi tekanan dan
temperatur awal tinggi, multi-stage ignition cenderung tidak terjadi karena spesi-

spes reaktan hampir terignisi secara bersamaan.

Pada tekanan dan tempergtuisawva yang sama, profil temperatur yang

dihasilkan oleh campura | : ) komposisi awal dan campuran
bahan bakar deagike Juena. 0%8unacrmperlihatkan bahwa
peningkatag ] ayawal lebih tinggi
daripads

10% : K g 0

ena diturunkan
osisi awal
Dakar agar
g lebih

0l untuk

tide

di perlihatiss

memb abis se SpES a yang
: Spes reak ) u profil

te bahan bakar memiliki ke emperatur

yanggailiftinggi dima energi pembakaran” yang |ebih
tinggi d -ﬁ 3 _Cdanlt o ‘u.‘ h)ut. Perbedaan

juga terlinahgpald Sae=T tersebut, vyaitu

peningkatan ‘t@ ; ..W' is  paham g gengan toluena yang
diturunkan 10% tée ebi hyCepat I a an peningkatan temperatur
awal. Hal ini disebabkan dengan

penurunan komposisi toluena maka semakin sedikit molekul toluena yang harus

pada komposisi bahan bakar*de

dibakar dan semakin sedikit molekul toluena yang menahan terjadinya ignisi
bahan bakar. Jadi penurunan komposisi toluena sebesar 10% mempengaruhi
besarnya peningkatan temperatur yang dihasilkan dari proses pembakaran, dengan
kata lain penurunan komposisi toluena sebesar 10% juga mempengaruhi besarnya
energi yang dihasilkan pada proses pembakaran bahan bakar B-35. Dapat diambil
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kesimpulan bahwa spesi toluena sangat mempengaruhi besarnya energi yang

dihasilkan pada proses pembakaran.

6.3.2 Simulasi varias Komposis | sooktana

Simulasi variass komposisi isooktana ini dilakukan untuk melihat
pengaruh isooktana terhadap proses gksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35.

Variasi komposisi isooktang pndisi campuran bahan bakar-udara

yang stokiomets dilakukan ada dengan

menurunkag | : e : uran bahan bakar
B-35. perbandingan
SiS, isooktana

omposisi

a varias. tekand
ehesar 7001850 ¢ . Si L i i aghasilkan

ftur yand : hasilkan

pembakaran Baiian ; angen komposisi isee
[ ] ]

masin simulasi bar-gambar Wh ini yang
menunjLM pr : --‘ hat pada saat

pembakar agskaliX itan yang dihasilkan oleh

esarnya energi yang

pembakaran, al
L

dihasilkan dari pé n ‘

a) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivalensi 1,0 dan Temperatur Awal
700 K
Gambar 6.34 — Gambar 6.36 menunjukkan hasil smulasi dengan varias
tekanan. Profil konsentras menunjukkan perbandingan antara profil konsentrasi
reaktan dan produk hasil pembakaran bahan bakar B-35 komposisi isooktana awal
dengan profil konsentrasi reaktan dan produk hasil pembakaran bahan bakar B-35
komposisi isooktana yang diturunkan 10% dari komposisi awal, serta
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memperlihatkan perbandingan energi yang dihasilkan dari proses oksidasi dan

pembakaran bahan bakar B-35.
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Gambar 6. 34 Perbandingan profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan

bakar B-35, dan perbandingan profil temperatur pada tekanan awal 5 bar; temperatur awal 700K ;

®=1,0. () komposisi isooktana awal, (b) kompoisi isooktana diturunkan 10% dari keadaan awal
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Gambar 6. 35 Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35,

dan perbandingan profil temperatur pada tekanan awal 12 bar; temperatur awal 700 K ; ®=1,0. (a)

komposisi isooktana awal, (b) kompoisi isooktana diturunkan 10% dari keadaan awal
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Gambar 6. 36Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan
perbandingan profil temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 700 K ; ®=1,0. (a)

komposisi isooktana awal, (b) kompoisi isooktana diturunkan 10% dari keadaan awal
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b) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivalensi 1,0 dan Temperatur Awal
850 K
Gambar 6.37 — Gambar 6.39 menunjukkan hasil smulasi dengan variasi
tekanan awal. Profil konsentrasi menunjukkan perbandingan antara profil
konsentrasi reaktan dan produk hasil pembakaran bahan bakar B-35 komposisi
isooktana awa dengan profil konsentrasi reaktan dan produk hasil pembakaran
bahan bakar B-35 komposisi isooktana yang diturunkan 10% dari komposisi awal,

serta memperlihatkan perbandiag gi_vang dihasilkan dari proses oksidasi
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f o]
WI B

I -
l 1
7 4 S 10
Time {5}

L

olution

——MWole_fraction 20
..... Mole_fraction_CQ
[~ = Mole fraction CQ2|

015

Mole_fraction_H=0
=
=

=
5

-
-
-------
----------------

__ll [ I LI | | [ | [ | I [ I | | ‘ -l | | I ‘ L1 1 | Il Il Il ‘ 11| ‘
00y 2 4 6 8 10 0005 2 4 6 8 10
1ime {5} Time {s)

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



146

AURORA Solution AURORA Sokstion
[ Tenpeatie

g
i
&

T
Il!l[l

Temperawre [K)

Temzeratre (K)

T

&

R e~ ) I
g
If

oo b o b b b | v e v b ey
b 3 10 0 il 40 B 8 100

Time (g Time: {5}

O [T L eR

Mole_fra

=

@
=
=

=
=

Meole_fraction_H20
=
=

Mole_f-action_H20

=4
&

Q.00 ¥

2 4 [3 ] 10
Time (5) Time s}

10

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



Temperature (K}

AURORA Salion

T ——— [ Terperaturs )
i 1 1 1 | 1 1 ] 1 1 1 l 1 1 | 1 1 1 [
o 2 4 B

2
o
1 ) A I

Male_fraction_H2O
£
=

=
F

=
=3
=

= = gk bauion 002

02 04 il
Time {5}

10

147

AURORA Solaion
| Temperaturo {K]]
WOH——
1400 -
g H
E -
3
3
g 1200 H-
E H
[
.
1000 f—
'l 1 1 l 1 L 1 | 1 1 1 | 1 1 1 ] L 1 L |
0 2 4 6 [ 10
Time (s}

bakar B-35, dan
; ©=1,0. (&

el fracton F20
Mole_fraction CO
= = Nole fraction C02

Mole_fraction_H20

005

Time (s)

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



148

AURORA Solution AUAORA Solution

o —— [ Temperature [K]
1600 - a0 —
ghﬂl— Q f400 —
g [ g
3 3 -
i L i [
g ram 2 1200
o — o
[ S
10:02* 1000
Illllll]llll III]IIllI\IlJIIllIIl
00 02 04 02 04 06 08 10
Time () Time i)
(b)
Gambar 6 pahan bakar B-35,

£V g

c)SSimulas Profil KonsentraSiipad@iRasi@fEkivalensi 1,0 d ur Awa
0.40 u hasi| S varias
telanan. Profil konsentras perBandingan antara pr sentrasi
reaktgréanproduk hasil B-35 komp
dengan profil konsentkasi ror limpenbakar an bakar B-35
komposisi  isafkizs i:f : . arin Komposis awal, serta
memperli &t
pembakaran bah

0 T ktana awa

preses oksidasi dan

AURDRA Solution ALRORA Sulution

— 7
-+ Mole_fraction_|-CaH12
- = «Molefraction_ 73DM1RE

=
&

raction_C5H1

. Mol Traction | C5H12

= «Mole_fraction_23DMIBE

Viole raclon CYCHS Mol Iracion CYCSHB
o 004 -~ Mole_fracion_TOLUENE o Vol racion_TOLUENE
£ - -Wole fraction |CEH18 & I = =Mole_fraction_|-GBH18
u = 0I
]
£ 0.03 _é
i 3
:' 002 %I
g 2

=
=2

Time (s} Time {s)

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



AURORA Solution

AURORA Solution
4 e ! L
IR —ole Facion 10 0tse
012 ot oo Mole_fraction_CO
. ' = = ‘Nl fraction CO2 [
8 040 g L
g\ C\ 0.10
20 2 r
i
: Por
g0 g |
0 T -
z 2005
.:f.-...-_,_______"_-
’ Nemneeeen.

10

e (3)

Emperare (k)

04 8
Time {5}

o\

Time (g}

@

Gambar

komposisi i awal
—=Hiole fracfion CSHIZ ole_Tracion |
005 Male_fraction_CSH12 -+ Male_fraction_| C5H12
= = Malefraction_ Z3DMIBE - -me_mn_zaumam
Mole fraction CYCAHB e n CYCSH:
oo . = Wule_fragton_TOLUENE
a0 = -Molefracfion_|-CRHIR
% Yy
L | .,
2o ~
4 \
F \
g \
g 0
H AN
b \\
oo AR
AR : . !
oo duan (N LN ) 0 WP S LT I
Pooo 0005 0010 0915 0020 0025 Yo
Time {s)

0.005 0010 0015 0.020 0.025
Time {5

149

M’I‘Of“ ONSU f:. 21 oAl LKSImpOl utan an bakar B-35,
dan perbandi r -‘grwu atur pad: ‘.h.l iemperafur-awal 1000 K ; ®=1,0. (a)
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Berdasarkan hasil . W 0 i dari Gambar 6.34 — Gambar

6.42 dapat terlihat bahwa dengan menurunkan komposisi isooktana sebesar 10%
maka waktu tunda ignisi bahan bakar B-35 akan menjadi lebih lambat
dibandingkan dengan waktu tunda ignisi bahan bakar B-35 dengan komposisi
isooktana awal. Perilaku tersebut tetap berlaku seiring dengan peningkatan

tekanan dan temperatur awal operasi. Penurunan komposisi isooktana sebesar
10% mengakibatkan adanya peningkatan komposisi pada spesi-spesi reaktan
lainnya terutama komposisi toluena. Peningkatan komposisi toluena ini
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menyebabkan waktu tunda ignisi proses pembakaran bahan bakar B-35 pada
kondis ini menjadi lambat. Toluena merupakan spesi reaktan yang paling sulit
terignis maka seiring dengan peningkatan komposisi toluena akibat penurunan
komposis isooktana dalam bahan bakar maka waktu tunda ignisi juga akan
semakin lambat. Semakin meningkatnya tekanan dan temperatur maka waktu
tunda ignisi juga akan semakin cepat berarti dengan kata lain spesi-spesi reaktan
juga semakin cepat terbakar. Pada kondis ketika komposisi isooktana diturunkan

10% dari komposisi awal, wa RIS menjadi agak cepat karena tekanan

dan temperatur awak-ira § ebih cepat mengignisi spesi
toluenayang |
, multi-stage

ini walaupun

ydi karena

eri@nis akan terbakar

fong ti0e ol erigni sigseperti toluena ak r paling

- enyel ) ()@ Wt -3 ynition: tekanan
daWur awa ting@iy m ﬁ N cenderung tiWi karena
[ ] @
spesi tan hamp ignisi secara bersamean. H
Iﬂt s8N -da eratur yan
‘.r‘ p yang

dihasilka g, Campl
bahan bakar dene

peningkatan temp

8l dan campuran
mperlihatkan bahwa
oktana diturunkan 10%
lebih tinggi daripada pen r pada bahan bakar komposis
isooktana awal. Hal ini dapat terjadi sebab penurunan komposisi isooktana akan
meningkatkan jumlah spesi reaktan lainnya terutama jumlah spesi toluena dalam
bahan bakar sehingga semakin banyak molekul toluena yang menahan terjadinya
ignisi bahan bakar. Oleh karena itu dibutuhkan energi yang lebih tinggi yang
ditandai dengan peningkatan temperatur yang lebih tinggi agar semua spesi
reaktan dapat terbakar habis terutama spesi toluena yang jumlahnya lebih banyak
itu yang merupakan spesi yang paling akhir terbakar. Perbedaan jugaterlihat pada
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waktu terjadinya peningkatan temperatur tersebut, yaitu peningkatan temperatur
pada komposisi bahan bakar dengan isooktana yang diturunkan 10% terjadi lebih
lambat dibandingkan dengan peningkatan temperatur pada komposisi bahan bakar
dengan isooktana awal. Hal ini disebabkan dengan penurunan komposisi
isooktana maka akan meningkatkan jumlah spesi reaktan lainnya terutama jumlah
spes toluena sehingga semakin banyak molekul toluena yang harus dibakar dan
semakin banyak molekul toluena yang menahan terjadinya ignisi bahan bakar.

Jadi penurunan komposis iSQ@ 10% mempengaruhi besarnya

peningkatan tempeta espembakaran, dengan kata lain
penurunan ko

aruhi besarnya energi
39 Dapat diambil
H energi yang

yang di
kesimp
dihasilka

6.K TERGLS 2EV BAKARAN PAB N

deri peaelitien i L menghasi [k I bensin
yﬁ emiliki energi ya ' ‘ untuk mesin. Ha berkaitan
den ngan antara hasit’ simuias 5 sidasi dan pe
bakar Mvdengan aplikast Dadl CBrglaeaan. Keduaﬁ sebut sangat
penting untuk JEE ! ama 2 ;br

kendaraa ¥Pe am - subbab-iii- alkan. dibahe ondisi hasil simulasi

palkaran bahan

inerja mesin dalam

oksidasi dan pemig iy paker hens
yang maksimal pada mesix %,.“'{ | affllswbbab ini akan dibahas cara untuk
menghidari terjadinya knocking df@lalam mesin dengan memanfaatkan hasil

simulasi oksidasi dan pembakaran bahan bakar bensin yang telah dilakukan.

6.4.1 Karakteristik Pembakaran: Bahan Bakar yang Menghasilkan Energi
Maksimal

Pada pembahasan sebelumnya, energi pembakaran yang maksima hanya
ditunjukkan dengan profil temperatur nyala adiabatik yang memperlihatkan
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peningkatan temperatur adiabatik yang paing tinggi. Untuk melengkapi
pembahasan tersebut, maka di dalam subbab ini akan dibahas melalui grafik
produksi panas gas (gas heat production) yang dihasilkan pada setiap campuran
bahan bakar lean fuel (Rasio Ekivalensi 0,8) , stokiometri (Rasio Ekivalens 1,0)
danrich fuel (Rasio Ekivalens 1,5). Di bawah ini merupakan perbandingan grafik
gas heat production yang dihasilkan pada setiap campuran bahan bakar tersebut.

AUAORA Soluion

GasHeat Production, calfsecfcm?®

14

GasH eat Production, cal/secfcm?

20
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Tme s
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). Nila masl SiNg energi

si™eampuran bahan apat terlihat

Tabel 6. 11 Nilai GgSHeE: dugiion pada pbardan Temperatur Awal 850 K di

Rasio Ekivalens @as Heat Production (cal/sec/cm?®)
0,8 (lean fud) 46,5

1,0 (stokiometri) 46,2
1,5 (rich fudl) 17,2

Hal ini dapat menguatkan analisis pada pembahasan sebelumnya bahwa
pada kondisi campuran lean fuel akan menghasilkan energi yang paling tinggi
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yang ditandai dengan peningkatan temperatur adiabatik yang paling tinggi pula.
Kondisi campuran lean fuel dapat menghasilkan energi paling tinggi karena pada
kondisi ini campuran memiliki oksigen berlebih untuk dapat membakar habis
semua spesi reaktan, sedangkan kondisi campuran rich fuel menghasilkan energi
paling rendah karena tidak memiliki cukup oksigen untuk membakar habis semua
spesi reaktan sehingga ada spesi reaktan toluena yang bersisa (tidak terbakar
habis). Jadi dapat diambil kesimpulan bahwa pada kondisi campuran bahan bakar

lean fuel diharapkan dapat mene A.Dembakaran yang sempurna sehingga

menghasilkan energi gsiy kendaraan.

Pada s : 0 panas gas (gas heat
producti 5 bar, 12 bar
dan 40 =production

ya

—d
\o

GasHeat Production, cal/ses/cn
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C) bar

Berdasarkan Gambar 6.44 (a) — (c), pada saat waktu tunda ignisi (ignition

delay time) terjadi dapat terlihat bahwa kondisi tekanan awa 40 bar akan
menghasilkan energi panas yang lebih besar daripada tekanan awal 5 bar dan 12

bar. Nilai masing-masing energi panas yang dihasilkan pada setiap tekanan awal
dapat terlihat padatabel di bawah ini.
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Tabel 6.12 Nilai Gas Heat Production pada Rasio Ekivalensi 1,0 dan Temperatur Awal 850 K di
Setiap Kondisi Tekanan Awal

Tekanan Awal (bar) | GasHeat Production (cal/sec/cm®)

5 9,96
12 46,2
40 391

Hal ini dapat mengua ada pembahasan sebelumnya bahwa
pada tekanan ayalidP mnengher anas yang paling tinggi
yang ditandai g paling tinggi pula
gl karena semakin
hird body)
Semakin
hasilkan
ar dapat

OD
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Berdasarkan Gambar 6.45 (@) — (¢), pada saat waktu tundaignisi (ignition
delay time) terjadi dapat terlihat bahwa pada temperatur awa 1000 K
menghasilkan energi panas yang lebih besar daripada temperatur awa 700 K dan
850 K. Nilai masing-masing energi panas yang dihasilkan pada setiap temperatur
awal dapat terlihat padatabel di bawah ini.
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Tabel 6.13 Nilai Gas Heat Production pada Rasio Ekivalensi 1,0 dan Tekanan Awal 12 bar di
Setiap Kondisi Campuran Bahan Bakar

Temperatur Awal (K) | GasHeat Production (cal/sec/cm?®)

700 5,64
850 46,2
1000 378

Hal ini dapat mengua ada pembahasan sebelumnya bahwa

pada temperatur g Igeanas yang paling tinggi
yang ditandai g paling tinggi pula
ggl karena semakin
3 eningkat juga
jghasilkan
a akan
g tinggi

Silkan energi panas yang tiAgoi pifa pada temperat

iUk Mgaghasilkan bahan

(6712 amdhat adalah dengan tidak
terjadinya oy dJaraa Ing dapat terjadi

erena bahan balvi

(spark plug), melainkan K

: @ ercikan nyaladari busi

h’-‘ﬁ" 2 gi. Hal ini dapat merusak mesin
kendaraan tersebut, oleh karena itu knocking harus dihindari terjadi pada mesin.
Berdasarkan hasil penelitian ini, maka di dalam subbab ini akan dibahas beberapa
cara yang dapat dilakukan untuk menghindari terjadinya knocking pada mesin
kendaraan.

Pada mesin pembakaran dalam (internal combustion engine) bekerja
secara empat langkah dimana salah satu tahapnya adalh tahap kompresi. Pada
tahap kompresi ini, piston akan menekan campuran bahan bakar sehingga
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dihasilkan tekanan yang tinggi dan selanjutnya bahan bakar tersebut akan terbakar
olen percikan nyala busi sehingga menghasilkan energi untuk kerja mesin
kendaraan. Seiring waktu dengan kerja piston pada mesin tersebut, maka tekanan
dan temperatur di ruang pembakaran akan semakin meningkat. Keadaan inilah
yang dapat menimbulkan knocking apabila bahan bakar yang digunakan tidak
memiliki ketahanan yang cukup baik terhadap tekanan tersebut. Sketsa gambar di
bawah ini menunjukkan profil peningkatan temperatur di dalam mesin

pembakaran seiring waktu ke A dalam siklus empat langkah tahap

kompresi.

Amal< Aaleatt ) ral engan semakin
meningkatnya t Kang yang tinggi, knocking
dapat terjadi apabila c Hi,w? : ar lebih cepat karena tekanan

yang tinggi sebelum tercapainya Walttl tunda ignisi sebenarnya atau campuran
bahan bakar terbakar oleh percikan nyala busi. Berdasarkan analisis ini, knocking
dapat dihindari menurut dua kriteria, yaitu waktu pengapian busi dan komposisi
bahan bakar.

Cara pertama yang dapat dilakukan untuk menghindari terjadinya
knocking adalah dengan mengatur waktu pengapian busi. Pada saat tercapainya
temperatur maksimal seperti yang diperlihatkan dalam gambar 6.44, maka
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dibutuhkan waktu pengapian yang lebih cepat agar tidak terjadi knocking. Waktu
pengapian bus harus dibuat lebih cepat agar campuran bahan bakar dalam mesin
tidak terbakar terlebih dahulu akibat tekanan dan temperatur yang tinggi. Dengan
cara ini, maka knocking dapat dihindari terjadi pada mesin kendaraan. Di dalam
mesin kendaraan juga diperlukan adanya pendingin agar tidak terjadi kelebihan
panas (over heat) di dalam mesin setelah tercapainya temperatur maksimal. Over
heat ini juga dapat merusak mesin kendaraan jika panas yang dihasilkan terlalu
berlebihan, oleh karena itu dipes

Balu sistem pendingin di dalam mesin

kendaraan.

Lalu, @

knockings@i pES i angatur komposisi

bahad | Ky * 2 dfg mengatur
o -kom Panan bak L. A c bahan

0 amemiliki

ghindari terjadinya

ntuk menahan teke par epat menghindari {grjadiagi@knocking
SMamptian. texrset : a Panan D dap arnay erhadap
empera g tinge 0g mud sebelum

percikan ag@ibus diinHanSeesi bahan b
I vl
aatau toluena | au toluena

A. g mW&q kemampuan
‘m\" erjadinya knocking

dalam bahan bakar

biasanya

biasanya Kang A atay
bensin. ﬂ I r

Pada saat ini bany. 0 v
campuran bahan bakar bensin dengan tujuan untuk melakukan penghematan
bahan bakar tersebut. Cara yang dilakukan adalah dengan cara membuat
campuran bahan bakar tersebut menjadi lean fuel. Berdasarkan pembahasan-

ukan pengaturan rasio ekivaensi

pembahasan sebelumnya dapat diketahui bahwa memang campuran bahan bakar
lean fuel menghasilkan energi pembakaran yang tinggi sehingga dapat
menghemat penggunaan bahan bakar dan menghasilkan polutan karbon

monoksida paling rendah. Namun kondisi ini juga perlu ditinjau dari segi waktu
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tunda ignisi karena campuran bahan bakar lean fuel memiliki waktu tunda ignisi
yang sangat cepat. Hal ini dapat mengindikasi terjadinya knocking di mesin pada
saat tekanan dan temperatur mesin sangat tinggi. Untuk menghindari terjadinya

knocking, apabila waktu tunda ignisi campuran lean fuel lebih cepat maka waktu
pengapian busi harus dibuat |ebih cepat lagi.

(32
N> —,
>

Xy =
Ve \ > g

!"F
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BAB 7
KESIMPULAN

Berdasarkan pembahasan pada bab-bab sebelumnya, maka dapat diambil
kesimpulan sebagai berikut:

1. Mekanisme reaks B-35 yang akurat diperoleh dari ekstraksi reakss MTBE
atau reaksi ethanol dari mek S| B-35 MTBE atau mekanisme reaksi
B-35 ethanol

2. Andlisis sg
yangpali
ygit

jjukkan bahwa reaksi
an bakar B-35

Rada “femperal rendal sl vand 1o koefisien

35 paling Positif aks o 17+H20,
-CgH1gh@his=>BI

emperg pks Ve emiliki

Koefisien Se h H ng positif adalan reaksi
| & S
PHEH+HO,<= CHO0OH, dai 5 yang memierikag sensitivitas

Wg n =_ g g +th

C. P I gLl TTHOAI(TUUU N ), TeaksS TV dlichale i J |||k| koef|S|en
sensitiviias pallNg..pesiti ﬁ aks CH3O2+CH3<=>2CH30 dan
resks P Q . +OH, S&rfa reaksi yang memiliki

koefisien sensitivitas Baling negatif adalah reaksi
TOLUENE+OH<=>PHCH>+H,0.

3. Hasil simulas waktu tunda ignisi pada variasi rasio ekivalensi menunjukkan
bahwa campuran bahan bakar lean fuel (Rasio Ekivalensi 0,8) akan memiliki
waktu tunda ignisi yang paling cepat apabila dibandingkan dengan campuran
bahan bakar stokiometri (Rasio Ekivalensi 1,0) dan rich fuel (Rasio Ekivalensi
1,5).

164 UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



10.

165

Hasil simulasi waktu tundaignisi pada bahan bakar B-35 menunjukkan bahwa
semakin tinggi tekanan dan temperatur awa proses pembakaran, maka waktu
tundaignis proses oksidasi dan pembakaran bahan bakar B-35 akan semakin
cepat pula. Waktu tunda ignisi paling cepat terjadi pada tekanan 40 bar dan
temperatur 1000 K.

Profil konsentrasi spesi reaktan menunjukkan bahwa semakin tinggi tekanan
dan temperatur awal maka spesi-spesi reaktan akan lebih cepat terbakar habis.
Spesi-spesi reaktan paling ce akar pada tekanan 40 bar dan temperatur
1000 K.
Pada kead; al J S tinggi, berdasarkan

profi ‘ d3
tinggiea an ; bakaran yang
mnél \-ﬂ-’u. DR i digl tekanan 40

N

akan semakin

ol Rondisi  campuran s 1,5

. an kae oneksi g , G onidioksida

ggi : ai ' ean fuel
kivalens 0,3) ﬁ rich fuel (Ras'® alensi 1,5)

R~ 19

jagamenghasilkan pg g'merupakan sisa spesireaktan toluena
y terbaka r.

Campuran 4&"?‘;.'1 arle A. kiva :""ho menghasilkan energi
pembakar 3 Al gyt hagGmKaieiha. waraiiyl el menghasilkan
peningkatan . @.M inggi bila dibandingkan
dengan bahan bakar h‘,é 0 Bliwalens 1,0) dan rich fuel (Rasio

Ekivaens 1,5).
Toluena merupakan spesi reaktan yang menentukan waktu tunda ignisi proses
pembakaran bahan bakar B-35 karena toluena merupakan spes reaktan yang
paling akhir dapat terbakar.

Penurunkan komposisi toluena sebesar 10% menyebabkan waktu tunda ignisi
bahan bakar B-35 akan menjadi lebih cepat dibandingkan dengan waktu tunda
ignis bahan bakar B-35 dengan komposisi toluena awal. Hal ini berlaku
seiring dengan peningkatan tekanan dan temperatur awal.

UNIVERSITAS INDONESIA

Pemodelan kinetika..., Yendha Putri Wulandari, FT Ul, 2009



166

11. Penurunkan komposisi toluena sebesar 10% menghasilkan polutan yang lebih
ramah lingkungan yang ditandai dengan konsentrasi karbon monoksida (CO)
yang lebih kecil bila dibandingkan dengan konsentrasi karbon monoksida
(CO) pada bahan bakar B-35 dengan komposisi toluenaawal.

12. Penurunkan komposisi toluena sebesar 10% mempengaruhi pada energi yang
dihasilkan dari pembakaran bahan bakar B-35 karena peningkatan temperatur
yang dihasilkan bahan bakar komposisi toluena diturunkan 10% menjadi
lebih rendah daripada peningi
awal.

13. Penurunkg

ignisigiia

mperatur bahan bakar komposisi toluena

babkan waktu tunda

148Rentrtman komposisi 1so0
asilka
bih bege

Sooktana awal .
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LAMPIRAN

Lampiran 1: Inputan Aurora pada setiap Rasio Ekivalensi

a) Inputan Aurorapada Rasio Ekivalensi Lean Fuel

TRAN
ENRG
QLOS0.0
PRES 12
TEMP 1000
REAC |-C5H12
REAC C5H1
REAC .238
REAC G
REA

0o B

b)Wurora pada R

TRA
ENR

QLOSO:
SEN OH
PRES 12
TEMP 850

REAC I- C5H12i‘

REAC C5H120.0093

REAC .23DM1BE  0.007
REAC CYC5H8 0.0096
REAC TOLUENE  0.0391
REAC I-C8H18 0.0550
REAC O2 0.2314
REAC AR 0.6391
TIME1

DELT 1.E-3

DTSV 1.E-3

END

F
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Lampiran 1: Inputan Aurora pada setiap Rasio Ekivalens (L anjutan)

¢) Inputan Aurorapada Rasio Ekivalensi Rich Fuel

TRAN
ENRG
QLOS0.0
PRES 12
TEMP 1000
REACI-C5H12  0.0130
REAC C5H120.0140
REAC .23DM1BE
REAC CY C5H8
REAC TOLUE

REAC I-
REAC

=
~odf
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Lampiran 2: Profil Konsentras dan Profil Temperatur

a) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivaens 0,8 dan Temperatur Awal
700K

2

‘Mole_fracton_C5H12
=
=

=
=

TTTIATTT TTTTTT

Profil konsentr

2

Mala_fraction_C5H12

2

B~ N v Mole_baction_ |-C5H12

E Yy - Mglg fraction_ZiDMIBE

= N Mole baction CYCSHR . [——Mole_fraction_H2O
£ A Maie_raction_1ULUE S e Mole_fraction_CO

- \\ = =Wl _fractio = = «Molg_fraction CO2

((((?,

AUROAA Solufion AURORA Solution

Ve Faclion CSHiz 0= e

0

s

Temperature (K]

bakar B-35, dan profil

o . —_—
temperatur 2 al 700K ; ©=0,8
ALROAA Solution AUROAA Salution
ii\ c_fraction_| C e
E +- - Male_fraction_| GaH12 020
E = -Male_raction_ 230M1BC C 0k
E Male fraclion CYCSHE C Mole_traction_CQ
3"""-. +=Male_frachon_TOLUENE a - = “Molg_fraction_CO2
o - -Male Faction |CAHIR gois B
= 1 r
F oy 5 C
N [ C
= E o1
= LI EI C
= v 0 C
= ‘o = F
B i 0
& v r
. A T
L N ; C R e T
M 1 s ] J ._n'_'J._'Fllll;lll;ll'Jll-l
? 4 & ] 10 noa H 4 [ [ 10
Tirme (s} Time {8)
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AURORA Solution
C \ Temperature (K
1600 —
1400 —
< -
w -
5 -
© 1200 —
@ -
(= X
E —
L
2 -
1000 —
BOO —
= |
0

Profil konsenty
g

10

{

o
8

1400

[
g

Temperature (K)
a
3
ol|||||\|\|\|\||l|||

o
8

(=]

" Time (s}

Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan profil
temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 700 K ; ®=0,8
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b) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivalensi 0,8 dan Temperatur Awal
850 K

AUROAA Soluion AURORA Solution
N L
U.Dﬂt— n_GaHI C
% 018 —
S om o L
Ium:l"'-\_ B L
ﬂl El N o L
© L 8010 —
8 = W 2 0.10 N
goel E L
g' N C
o \
;\ co onmull T T ., 090 e
= I IR B
0

£

06 0.8 10

hperature (K)
I~y
2

1000
o

-
-
~

Profil konsent #«

hakar B-35, dan profil
O=0,8

AURORA Solution AURORA Soldion

e Mol _raclion_GSHI2

. Mole_fraction_|-C5H12
004 - - -Mole_fraction_23DMIDT o —
Mole Traction CYCAHH B
. Mole_fraction_ TOLUENE L
b = =hole fraction -GOH1G B
N  fraction | B
¥ 08T Qo1s—
In] . —
Qa s L L
¢ \ £ |
] 1 2 L
FRCI= Ton
M 1 N B
H vl 3
g v =
00—y 005 —
. N
1 .
N B N B I SO B B PR B
qu 02 04 06 0.8 10 mlm 02 04 06 [(F:] 10
Time (5] Tie is)
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3
8

Temperature (K)

1000

Profil konsentrg

Temperature (K)

0
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AURORA Solution

k Temperature (K

1400

1000

3, bakar B-35, dan profil
=08
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igie racton 10511
Gon Z0M1B

(=

2 4 [ 8 10
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Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan profil

temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 850 K ; ®=0,8
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c¢) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivaens 0,8 dan Temperatur Awal
1000 K

AURORA Salution
AURORA Solution
0= peeMokfainiCi |

E 015 |—

L ~ Mole_frachon_[OLUENE , faction
Sme k = = Hole_fraction_-GEH1E L Mole_traction_CO
F S S L = «Male_fraction_CO2
8 R g -

] = ~ I B
5 R gl 00—
P It :
;I Y < L :
T - N gl [T :
2 F \ .
00 = AY N
= 5 N B
C AY -
] -
0%

»

KSpol utan.a

; I AURORA Solution

——Mole_fraction_C5H12
++ o «Mole_fraction_-CSH12
= = Male fraction_23DM1BE

Mole fraction CYC5HE
+=Mole_fraction_TOLUENE
k= =Mole_fraction_|-C8H18

015

=
2

Maoke_fraction_H20
=2
=1

Mole_fraction_C5H12
=
3

0.01

| L L L ‘ Ll L | L L Il ‘ L Il L ‘ . l| | 1 11 I 111 I 11 1 | 11 1 |
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AURORA Solution
_ & Temperature {K]
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d) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivaens 1,5 dan Temperatur Awal
700 K

AUHORA Solion .+ Malefraction GO
= = Mole_fracton_CO2

-
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AURORA Solution Temperatra (K]
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g
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Temperature (K)
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pahan bakar B-35, dan profil
K;®=15

tion HOO
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n 002

Temperature (K)
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Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan profil
temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 700K ; ®=1,5
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e) Simulasi Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivalens 1,5 dan Temperatur Awal
850 K

AURORA Solution AURORA Solution

008}— E
— nia —
B L
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AURDRA Solution

Temperature {K]
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f) Simulas Profil Konsentrasi pada Rasio Ekivalensi 1,5 dan Temperatur Awal
1000 K

AURDRA Soluion AURORA Solution
0 D PMTE
o2l e [——Mols_fraction_H20
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I B T L
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o i E
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i L s F
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:‘:i 00 K&, €15

008 — T
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o I ool
c F g B
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i Er
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B e,
- s
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AURQORA Solution
Temperature {K}
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=
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Temperature (K)

1100
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Profil konsentrasi konsumsi reaktan dan produksi polutan dari bahan bakar B-35, dan profil
temperatur pada tekanan awal 40 bar; temperatur awal 1000 K ; ®=1,5
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Lampiran 3: Database Beberapa Nama Spesies

Spesies Nama Spesies Struktur Spesies
I-CsH12 | sopentana c--Cc--C--C
I
C
CsH1o Pentana G-CG-CG-C-C
.23DM1BE 2,3 Dimetilbutena c=c-c-C
|1
CcC
CY CsHg

1-CgH1s

C
I
C
[-C4Hg Radikal isobutil Cc-C-C-@
I
c
T-C4Hg Radikal tersier butil @
|
C-C-C
I
C
A-CsHyp Radikal primer pentil c-@
|
C-C-C-C
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C-CsHny Radikal tersier pentil @c
1
C-C-C-C
I
E-C-C-C
I
C
A-C3Hs Radikal primer propenil C-C=C
I
@
24DMITE 2,4 Dime Riena c c
[
C=C-C-C-C
CH30,

CeHs
Ce
CsHs

£y IW u'll"

I-C4H7
HCO
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Lampiran 4 : Rangkuman Hasil Smulasi Oksidasi dan Pembakar an B-35

Rasio Tekanan Temperatur Waktu Temperatur Komposis
Ekivalens Awal Awal tundaignis nyala Polutan CO
(bar) (K) (detik) adiabatik (K) | (fraksi mal)
0,8 5 700 4350 1600 0,20
(lean fuel) 850 343 1750 0,20
1000 40 1900 0,22
12 700 1900 1700 0,22
1850 0,22
1900 0,22
0,24
\ 0,24
0,24
10 R CNEEST 0,145
(stokio 0,19
0,20
0,18
0,22
0,24
0,2
0,21
0,24
15 0,09
(rich fuel) 1350 0,11
1450 0,14
12 700 2170 1300 0,10
850 200 1400 0,14
1000 244 1500 0,17
40 700 771 1350 0,125
850 47,6 1450 0,16
1000 57 1550 0,20
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