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RESUMEN CONDENSADO

En este trabajo se desarrolla e integra un paquete computacional, para
analizar la combustién de hidrocarburos ligeros, liquidos y atomizados; dicho
analisis permite, entre otras cosas, estimar la composicidén de los productos en
las distintas etapas del proceso, como funcidn de diferentes parametros como
pueden ser la razén aire - combustible, la composicién quimica del combustible,
la distribucidn inicial de tamafos y la velocidades de gotas de combustible.

El paguete incluye un conjunto de programas de computo para resolver las
ecuaciones diferenciales que describen la evolucién del combustible liquido
atomizado asi como la dindmica de la mezc¢la aire - combustible, incluyendo la
cinética quimica; para propédsitos de calcuio se supone un ducto de geometria
cilindrica y un flujo localmente homogéneo. Para obtener la primera
aproximacion de la solucién se propone una cantidad de combustible, a partir
de esto se calcula el aire estequiométrico, la velocidad de flujo, densidad y se
supone una distribucion de temperaturas en el ducto. Con esta informacion se
resueiven de forma independiente {a evolucidn de la mezcla aire - combustible
y la cinética quimica de reaccidén de la mezcla aire-combustible con el modelio
que se propone en este trabajo, en la etapa posterior incluye como condiciones
iniciales los resultados de la primera aproximacion, los cuales en conjunto con
la fraccion mezcla y una diferencial de tiempo, permiten acopiar y modelar el
sistema de combustion compieto, para las condiciones dadas de mezcla aire -
combustible.

--En este trabajo se considero n-heptano.como combustible, se proponen el
gasto de combustible, las distribuciones de velocidades y tamafnos de gotas;
con {o cuai se obtienen los perfiles de concentracion de los productos de
combustién y de temperaturas con respecto a la distancia del atomizador.




ABSTRACT

A computational package to analyze the combustion of liquid atomized light
hydrocarbons has been developed and integrated in this work. Such analysis
leads to, amoung others, an estimate of the composition of combustion
products, at different stages of the process, as a function of the various
parameters as the air - fuel ratio, the chemical composition of the fuel, the
initial sizes and velocity distributions of fuel drops.

The package includes a set of computer programs to solve the differential
equations that describing the evolution of the liquid atomized fuel as well as the
dynamics of the air - fuel mixture, including the chemical kinetics; it is assumed,
for computational purposes, a locally homogeneous flow in a cylindrical duct.
A first approximation is obtained by assuming that the evolution of the spray
and dynamics of the air - fuel mixture are independient processes; the
approximate solution together with the change in time of the air - fuel mixture
fraction allow the coupling of the processes and, thus, the modelling of the full
combustion processes.

Concentration and temperature profiles, as functions of distance from the
atomizer, have been obtained in this work for several fuel rates, drop size and
velocity distributions assuming n-heptane.
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ABSTRACT

A computational package to analyze the combustion of liquid atomized light
hydrocarbons has been developed and integrated in this work. Such analysis
leads to, amoung others, an estimate of the composition of combustion
products, at different stages of the process, as a function of the various
parameters as the air - fuel ratio, the chemical composition of the fuel, the
initial sizes and velocity distributions of fuel drops.

The package includes a set of computer programs to solve the differential
equations that describing the evolution of the liquid atomized fuel as well as the
dynamics of the air - fuel mixture, including the chemical kinetics; it is assumed,
for computational purposes, a locally homogeneous flow in a cylindrical duct.
A first approximation is obtained by assuming that the evolution of the spray
and dynamics of the air - fuel mixture are independient processes; the
approximate solution together with the change in time of the air - fuel mixture
fraction allow the coupling of the processes and, thus, the modelling of the full
combustion processes.

Concentration and temperature profiles, as functions of distance from the
atomizer, have been obtained in this work for several fuel rates, drop size and
velocity distributions assuming n-heptane.




RESUMEN CONDENSADO

En este trabajo se desarrolla e integra un paquete computacional, para
analizar la combustién de hidrocarburos ligeros, liquidos y atomizados; dicho
analisis permite, entre otras cosas, estimar la composicién de los productos en
las distintas etapas del proceso, como funcién de diferentes parametros como
pueden ser larazon aire - combustible, la composicién quimica del combustible,
la distribucidn inicial de tamanos vy la velocidades de gotas de combustible.

El paquete incluye un conjunto de programas de computo para resolver las
ecuaciones diferenciales que describen la evolucién del combustible liquido
atomizado asi como la dinamica de la mezcla aire - combustible, incluyendo la
cinética quimica; para propésitos de célculo se supone un ducto de geometria
cilindrica y un flujo localmente homogéneo. Para obtener la primera
aproximacion de la solucién se propone una cantidad de combustible, a partir
de esto se calcula el aire estequiométrico, la velocidad de flujo, densidad y se
supone una distribucién de temperaturas en el ducto. Con esta informacion se
resuelven de forma independiente la evolucidon de la mezcla aire - combustible
vy la cinética quimica de reaccién de la mezcla aire-combustible con el modelo
que se propone en este trabajo, en la etapa posterior incluye como condiciones
iniciales los resultados de la primera aproximacidn, los cuales en conjunto con
la fraccion mezcla y una diferencial de tiempo, permiten acoplar y modelar el
sistema de combustién completo, para las condiciones dadas de mezcla aire -
combustible.

En este trabajo se considero n-heptano como combustible, se proponen el
gasto de combustible, las distribuciones de velocidades y tamafos de gotas;
con lo cual se obtienen los perfiles de concentracién de los productos de
combustién y de temperaturas con respecto a la distancia del atomizador.




RESUMEN

En este trabajo se estudia el proceso de la combustién de hidrocarburos
ligeros, {de 1 a 10 carbones}, con el propdsito de rastrear los cambios que
sufren las especies quimicas durante el proceso. Esto permitira conocer de
manera detallada, la cantidad y la calidad de las especies que se emiten, con lo
cual podrian sugerirse las mezclas aire - combustible para obtener, la mayor
eficiencia en la transformacién de energia o reducir el nimero y la cantidad de
gspecies contaminantes.

Para estudiar el proceso de combustién, cuando se utiliza un combustible
liquido mezclado con aire, se separa el mismo en tres grandes subprocesos:

i.- Evoluciéon del combustible liquido fraccionado en gotas e inyectado en el
flujo de aire (spray).

ii.- Dinamica de la mezcla aire-combustible.

iii.- Cinética quimica de reaccion.

Cada subproceso se representa con un grupo de variables, las cuales al
interacutar entre si permiten dar una descripcién aproximada del proceso de
combustién.

Para desarrollar este trabajo primeramente se busco informacién en la
literatura, encontrando que autores como Spalding (s7, ss, s9), Faeth {18) y Kuo
(3s); presentan problemas en donde modelan la evolucién de mezclas de fluidos;
para desarrollar su trabajo estos autores hacen suposiciones, acotaciones y
proponen condiciones para determinar las velocidades axial y radial de
diferentes mezclas de fluidos; tomando como base los resultados de combustion
de propano y pentano presentados por Faeth (18} y Kuo (a9), se calculan para
este trabajo las velocidades axiales y radiales de la mezcla aire-combustible.

El modelo del spray, parte de suponer gque se puede describir el mismo
mediante las distribuciones de tamanos y velocidades de gotas. En la evolucién
o avance del 'spray’, se consideran las velocidades axial y radial de la mezcla
aire-combustible, calculadas por similaridad a partir de los trabajos de Faeth (1s)
y Kuo (39). Habra que hacer notar que la distribuciéon de temperatura y los
valores velocidad intervienen directamente en los subprocesos de evaporacion
y evolucion temporal de la mezcla aire - combustible; en los resultados se puede
observar la dependencia del tamaino de gota con la evaporacién, el tiempo de
vida de las gotas, asi como la trayectoria y velocidad de las gotas.

La parte cinética del proceso de combustién, se simula mediante el
mecanismo cinético de reaccién propuesto por Sarv et. al. {(s1) para aire - n-
heptano en donde se especifican las especies y reacciones quimicas, que toman
parte. Se determina la evolucién en cantidad y nimero de las especies con las
variables de dinamica de fluidos, to cual incide directamente en las
concentraciones de especies y la temperatura que se genera en la combustion;
los célculos se hacen suponiendo que el proceso es adiabatico.




Para integrar las Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (EDQO) que simulan el
mecanismo cinético de reaccién, se considera inicialmente un intervalo de
tiempo de 1x107° segundos, con el cual se calculan la concentraciones,
tolerancia y precision; sin embargo si se obtienen concentraciones negativas
{sin significado fisico), tolerancia fuera de rango o alguna otra inconsistencia,
entonces se reinicializa el programa ajustando el paso de integracién. Se
encontrd que para mezclas aire - n-heptano, con fraccién mezcla entre 0.03 y
0.25, el tiempo de reaccién es menor a 0.001 segundos (ver figura 4.9).

Finalmente se acoplan la evolucidn del spray con las variables dindmicas del
fluido y la cinética quimica de reaccién, considerando que los tres grupos de
actividades anteriores se desarrollan simultaneamente en la mezcla aire -
combustible, determindndose de esta la distribucién aire, combustible, vy
especies reactivas con respecto a la distancia del difusor en donde se inyecta
la mezcla aire - combustible.

En este trabajo se obtuvieron los programas de computo para SIMULAR LA
EVOLUCION DEL SPRAY vy resolver los MECANISMOS CINETICOS DE
REACCION. Esto permite modelar el proceso de combustién de hidrocarburos
liquidos con aire. Los programas de computo elaborados, se utilizaron para
modelar el proceso de combustion de n-heptano con aire, en este caso, se le
limitaron las variables de entrada en los siguientes rangos :

a).- Gasto de combustible entre 1 y b0 gramos por segundo,
estequiométricamente se calcula el gasto de aire.

b).- Las distribuciones de tamafios y velocidades de gotas, se especifican
indicando el nimero de gotas, y las frecuencias de tamafos y velocidades.

c).- Se determina el alcance maximo del spray, dando los diametros del
difusor, el atomizador y la velocidad del flujo de aire; para un gasto de
combustible especifico, al trazar la evaporacién y evolucién de las gotas se
determina la distancia maxima en gue se encuentran presentes.

d}).- Se inician los procesos de evaporacion y combustion con un perfil de
temperaturas contra distancia propuesto, una vez que el sistema evoluciona
hasta un estado pseudo-estacionario, el perfil de temperaturas se va
recalculando.

e).- En el presente trabajo solo se incluyen los resultados del mecanismo
cinético de reaccidn para aire - n-heptano, pero de forma alterna, mediante la
utilizacién del GENerador de CODigo {(GENCOD), (70} se han resuelto los
mecanismos cinéticos de reaccién para METANO, PROPANO, BUTANO vy
PENTANO.



NOMENCLATURA

a, aceleracion de la gravedad.
a aceleracion.

a, aceleracion de la gota en direccién "x’.

a, aceleracion de la gota en direccion "y’.

B numero de transferencia. ec (4.5).

¢ capacidad calorifica del vapor.

C, coeficiente de arrastre.

Con coeficiente de arrastre con transferencia de masa.
C, constante turbulenta a viscosidad absoluta.
C. constante turbulenta para la fraccién de flujo.
C, constante turbulenta para la fase gaseosa.

d diametro de la gota.

d{} derivada.

D{() derivada substancial.

dA diferencial de Area superficial de la gota.
dV, diferencial del volumen del liquido.

dV, diferencial del volumen del vapor.

DSF flujos separados deterministicamente

dW™ intercambio de trabajo reversible.

e energia interna.

¢ fraccién mezcla promediada en el tiempo.

f, fuerza externa por unidad de masa sobre la especie k’esima.
F fuerza.

F, fuerzas de Stokes en direccién x, ec. (5.2).

F, fuerzas de Stokes en direccién y, ec. (5.3).

H calor de combustion.

J; rapidez de cambio de masa en la reaccion i por unidad de volumen.
k conductividad térmica del vapor.

K{j} constante de velocidad de reaccion de la reaccion j.

LHF aproximacién de flujo localmente homogéneo.

M,, concentracion de oxigeno.

m, masa del i"'esimo componente.

m, masa inicial de la gota liquida.

m masa de liquido evaporada en un periodo de tiempo.

M, peso molecular del elemento ‘A",
N, numero de componentes.

n, numero de especies.

n, numero de reacciones.



APLICACION DE LA DINAMICA DE FLUIDOS...

p presion.
Q calor latente a la Temperatura de ebullicién del liquido.

g vector de flujo de calor {difusion, conduccion, Dufour(s7)).

O calor de combustién.

ro es el radio inicial del flujo, conocido al fijar el "LHF".
r coordenada radial.

r distancia radial.

r.. radio minimo.

I'max Fadio maximo.

Re nimero de Reynolds.

S, termino fuente.

s = 1, masa.

s = U : velocidad axial.

» = V . velocidad radial.

» = W ; velocidad tangencial.

» = [ ; fraccién mezcla.

» = k. energia cinética turbulenta.

» = € ; velocidad de disipacion energia cinética turbulenta.
» = g, fluctuaciones de concentracién.

» = H; entalpia total de mezclado.

o = Y concentracion de especies.

E cantidades promediadas en el tiempo.

SSF flujos separados estocasticamente

SMD diametro Medio Sauter.

t tiempo.

t, tiempo de residencia.

T. temperatura de la atmosfera.

T, temperatura de ebullicién del combustible liquido.
u, velocidad en la direccién axial.

a

u, velocidad axial promediada en el tiempo.

u, velocidad inicial del flujo, se fija con el 'LHF’.




NOMENCLATURA

i velocidad del flujo gaseoso (aire - combustible}.

u, componente de velocidad en direccidn x.

u, componente de velocidad en direccién y.

u, componente de velocidad en direccién z.

u’ velocidad por esfuerzo de Reynolds en direccién x.
v velocidad local.

-0

v® velocidad radial pesada, promediada en tiempo.

V, velocidad de difusién de masa de la k’esima especie,

V., velocidad de desplazamiento del fluido en direccién x.
v, velocidad de la gota en direccion x.

v, velocidad de la gota en direccidn vy.

V,o velocidad inicial de la gota en direccidon 'x’.

v, velocidad inicial de la gota en direccion "y’.

v’ velocidad por esfuerzo de Reynolds en direccién 'y'.

V, volumen molar del liquido.

V, volumen molar del vapor.

X distancia axial.

Xo Posicion inicial de la gota en direcciéon "x’.

x; posicion final de la gota en direccidon "x’.

y distancia perpendicular al punto del esfuerzo de corte.
Yo Posicion nicial de la gota en direccidn "y'.

y; posicién final de la gota en direccidon ‘y'.

Y, fraccién masa de la kesima especie.

z coordenada espacial.

B 4ngulo de salida del combustible liquido.

p densidad.
p, densidad del elemento A.

p densidad promedio en el tiempo.
p. densidad en las condiciones del SPRAY.

i viscosidad dinamica.
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u’ viscosidad volumetrica.

i, Viscosidad turbulenta.
y Viscosidad cinematica.

T tensor de esfuerzos de corte.

¢ disipacion por esfuerzos viscosos.

o esfuerzo de corte.
o desviacion estandar.
o tension superficial.
o, relacién PRANDTL/SCHMIDT (energia cinética turbulenta).
o. relacion PRANDTL/SCHMIDT (disipaciéon de energia cinética
turbulenta).

o, relacion PRANDTL/SCHMIDT (fraccién mezcla).

O, relacion PRANDTL/SCHMIDT {concentracion de fluctuaciones).

a; reflacion PRANDTL/SCHMIDT a la velocidad axial promediada en el
tiempo.

a7 relacion PRANDTL/SCHMIDT a la fraccién mezcla promediada en el

tiempo.
V divergencia.
v razon estequiométrica oxidante/combustible.

At diferencial de tiempo.

e T



1.- INTRODUCCION.

Uno de los procesos que mayormente se usa en la actualidad para la
obtencién de energia es la combustién de hidrocarburos.

Los estudios de combustién son complejos y costosos, debido a que las
instalaciones para realizar experimentos y los instrumentos asociados, tienen
un elevado costo. Por otro lado, los adelantos en computacion permiten que
cada vez mas, los sistemas bioldgicos, sociales, quimicos, fisicos, ... , etc.,
puedan ser estudiados mediante modelacién matematica (3), que es una
herramienta que aplicada sistematicamente, permite estudiar el comportamiento
idealizado de los procesos que se dan en este tipo de sistemas.

Para describir el proceso de combustién mediante un modelo matematico se
necesitan especificar las condiciones del proceso de combustion, entre las que
destacan: el tipo de combustible, la cantidad de aire para oxidarlo y la
temperatura a la que se lleven a cabo las reacciones quimicas, que a su vez
generaran, por un lado, una cantidad de energia y, por otro, una mezcla de
gases, con una composicién que estard determinada por las condiciones en que
se lleven a cabo las reacciones (s9}.

Basicamente el proceso de combustién de hidrocarburos se puede dar con
dos tipos de combustible :

i).- Si el combustible es gaseoso, la etapa en que se mezcla el aire con el
combustible y se oxida, no presenta mayor problema desde el punto de vista del
proceso mismo; sin embargo, su descripcién, para propoésito de modelacidn,
pudiera complicarse puesto que tendrian que especificarse mediante diferentes
ecuaciones las caracteristicas del combustible gaseoso y del aire de manera tal
que, dependiendo de las condiciones dindmicas (s2) se establecieran las
condiciones de la mezcla aire - combustible.

ii).- Si el combustible es liquido entonces la mezcla aire - combustible que
precede a la oxidacién se logra a través de una atomizacién que consiste en la
produccion de particulas o gotas muy finas de combustible liquido en el flujo de
aire (spray).

En el caso de los combustibles liquidos, la atomizacion (41} generalmente se
realiza mediante dispositivos mecanicos, aprovechando las condiciones
dindmicas del aire de combustién para modificar la distribucién de tamanos de
gotas que proporciona un equipo dado. Una vez que el spray se ha producido,
las condiciones dinamicas y termodinamicas en que este esta inmerso, influyen
en el tamano de las gotas debido a la evaporacién de combustible en las
mismas (17), lo cual da origen a una mezcla gaseosa (aire - combustible) con
gotas de combustible liquido. Esto sugiere que, desde el punto de vista de
modelacién, es mas simple proponer un modelo de una sola fase para estudiar
la evolucién, tanto temporal como espacial del spray; que desarrollar un modelo
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en que se describa la dindmica de mezclado aire - combustible gaseoso con sus
respectivas ecuaciones como si fueran dos fases diferentes.

El proceso de evaporacion del combustible liguido depende de la
temperatura, la cual genera una mayor o menor cantidad de combustible
gaseoso, que al combinarse con el flujo de aire presenta dos posible efectos :

i).- Distribucién de gotas de liquido con diferentes tamafos gue son
arrastradas en la direccién del flujo.

ii).- Si las condiciones son apropiadas se llevaran a cabo las reacciones
guimicas. Al proceso quimico se le denomina cinética de combustion. Es claro
que la dindmica del flujo aire-combustible y los procesos de transporte seran
determinantes en la eficiencia del proceso de combustién, por lo cual un modelo
matematico que caracterice al mismo debe de incluir los fendmenos de
evaporacion de las gotas, transferencia de momentum y energia {2s, 43, ss).

Una vez que se cuenta con la mezcla aire - combustible, es importante
conocer sus composiciéon de manera tal que se establezcan las posibles
reacciones que podran llevarse a cabo (9). Esto determina las caracteristicas del
medio en el cual evoluciona el spray. Conviene sefalar que el detalle con el que
se conozca la composicién de la mezcla determinara el grado de precision con
la que pueda describirse la evolucién espacio - temporal del spray. En efecto,
si solo se conoce la composicion elemental del combustible, se obtendra
informacién sobre la composicion final de los productos, con lo cual no es
posible hacer una descripcién cinética completa del proceso; sin embargo, sila
composicion de la mezcla aire - combustible se proporciona en términos de
todos los compuestos quimicos posibles de acuerdo con el mecanismo cinético
de reaccidn, sera posible analizar las reacciones (s, 21) de disociacién, oxidacién,
etc. de manera tal que la evolucidon temporal de la composicidon quimica del
medio circundante al spray puede modelarse. Para este propdsito conviene
introducir el concepto de mecanismo cinético de reaccion, el cual involucra las
reacciones que pueden ocurrir entre reactivos y productos intermedios antes de
obtener los productos de combustion finales como son diéxido de carbono CO,,
agua H,O, nitrégeno N,, monéxido de carbono CO y aire 6 combustible
remanentes; es importante hacer notar, que no todas las reacciones que se
presentan en los mecanismo cinéticos de reaccion estan determinadas para un
intervalo de tiempo. En consecuencia, se hace necesario contar con
procedimientos que permiten probar diferentes mecanismos cinéticos de
reaccion {70) para un combustible dado.

El objetivo general de este trabajo es simular la combustién de hidrocarburos
ligeros, tratdndolos como un flujo reactivo y obtener con ello una herramienta
que nos permita el analisis del proceso de combustion.

Fisicamente el problema se puede describir como un ducto concéntrico y
axisimétrico por donde se inyectan combustible liquido y aire a presidén;
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el combustible liguido se fracciona en gotas las cuales al sumergirse en el flujo
de aire se integran totalmente al mismo, para lo cual se considera que se forma
un flujo homogéneo, que se desplaza en la direccién del flujo de aire y formando
algunas zonas de igual concentracién de mezcla aire - combustible; los
pardmetros que intervienen en el proceso y su evolucidn se pueden observar en
la figura # 1.

En el presente trabajo se propone estudiar la combustiéon a partir de los
siguientes grupos de actividades :

1.- La evolucion del flujo gaseoso, formado por aire y combustible, la cual se
describe a través de la DINAMICA DE FLUIDOS.

2.- El fraccionamiento de una pelicula de combustible liquido en pequefas
gotas (atomizacién}, aumenta el drea de contacto del combustible liquido con
la atmosfera gaseosa, disminuyendo [a tensién superficial del liquido e
incrementando la evaporacion; a la incorporacion del combustible atomizado al
flujo gaseoso se le denomina proceso de FORMACION DEL SPRAY.

3.- Las reacciones quimicas que se lievan a cabo en la mezcla aire -
combustible, las cuales estardn contempladas en los MECANISMOS
CINETICOS.

Las ecuaciones de transporte para las particulas de liguido {gotas} son
incluidas mediante Ecuaciones Diferenciales Parciales ‘EDP’ similares en forma
a las del fluido, segun la aproximacién gue propone Faeth (18}, Una revisién
bibliografica de la forma como se estudia ia cinética quimica de reaccidn en el
proceso de combustion, nos indica que existen dos maneras generales de
abordar el problema :

1.- Mediante mecanismos cinéticos de reaccidn globales (9, 20, 21, 23, 53, &1,
74, 75), en donde con 4 6 5 especies y menos de 10 reacciones, se expresa la
parte quimica de la combustién.

2.- Con el uso de mecanismos cinéticos de reaccion detallados (12, 1s, 28, 51,
56, 68, 71}, en donde existen un numero variable de especies y reacciones
quimicas para representar la parte quimica de la combustién.

El estudio de la cinética quimica detallada de la combustiéon es una tarea audn
no concluida y presenta uno de los principales problemas en este tipo de
estudios y es justamente una propuesta en esta direccidn lo que se esta
desarrollando y acoplando en este trabajo.

Los resultados mads relevantes de este trabajo corresponden a la cinética
quimica que se incorpora al estudio que se hace del proceso de combustién. Los
mecanismos cinéticos de reaccidn reportados en la literatura fueron
representados mediante ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO)} que resultan
de la cinética quimica involucrada, ademas de que implemento un método
numerico para resolver el sistema en EDO.

En la realizaciéon de este trabajo se modela el proceso de combustion de n-
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heptano con aire, para lo cual se propone el diagrama general del proceso que
se puede observar en la figura # 2.

El diagrama general del proceso de combustion muestra tres grupos de
actividades principales, (SPRAY - DINAMICA DE FLUIDOS - MECANISMOS
CINETICOS), en la parte superior. En orden descendente se tiene la
desagregacién de actividades; actividades con ligas multiples, (dinamica de
fluidos, la fraccidon mezcla e intervalo de tiempo), presentan la dependencia e
interaccién {acoplamiento) entre las secciones propuestas para estudiar la
combustidon de n-heptano con aire.

El diagrama general que se propusc para modelar la combustiéon tiene una
estructura ciclica, por lo tanto si alguna variacién se da, en cualquiera de las
actividades, esta incidird en las variables restantes del sistema y generara
modificaciones recurrentes hasta alcanzar un estado pseudo-estacionario.

En resumen, el estudio del proceso de combustion de combustibles liquidos
involucra la descripcidn y evolucién de la mezcla aire - combustibie, {spray), en
términos de las condiciones fisicas del medio circundante; las caracteristicas de
la evaporacion de gotas para establecer las especies quimicas; los mecanismos
cinético quimicos en los cuales pueden intervenir dichas especies y las
condiciones termodindmicas y quimicas del medio que se genera en la evolucidon
del spray; haciéndose notar que la dindmica del medio jugara un papel
importante.

En el presente documento se describe la forma en que las secciones del
diagrama de la figura 2, asi como su interaccién, conforman el modeio del
proceso de combustién propuesto.

En este documento el capitulo 1, introduce el problema de combustion,
describe las herramientas utilizadas v justifica el planteamiento y la solucidon que
se obtiene.

Ei capitulo 2, contiene la descripcién de las herramientas de dinamica de
fluidos con que se modelaran la evolucién espacio - temporal de la mezcla aire -
combustible y la cinética quimica de reaccion.

En el capitulo 3, se encuentran las suposiciones, condiciones y resultados de
la evolucién espacio - temporal de la mezcla aire - combustible, sin considerar
la presencia de reacciones quimicas.

El capitulo 4, presenta el desarrollo de la cinética quimica con la dinamica de
fluidos, sin tomar en cuenta la evolucién de la mezcla aire combustible.

El capitulo 5, muestra los resultados de acoplar la evolucién espacio temporal
de la mezcla aire - combustible con la cinética quimica de reaccion a través de
la dinémica de fluidos y considerando la teoria estadistica de la turbulencia.

En los capitulos 6 y 7 estan la discusion de resuitados y las conclusiones
respectivamente, mientras que en los apéndices se encuentran las herramientas
que se usaron y los principales resultados.
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DIAGRAMA GENERAL DEL PROCESO DE COMBUSTION

DINAMICA
_-_l | MECANISMOS

SPRAY DE
FLUIDOS CINETICOS
—— —
DISTRIBUCION MEZCLA ESPECIES Y

DE REACCIONES

komas liEeAsss"_ anses | | "oumcas
] [ [

EVOLUCION
EVAPORACION ’ EN

EL TIEMPO

L

SOL'N DE
ECS. DEL
MODELO

GENERADOR
DE CODIGO

Figura 2 Diagrama propuesto para modelar el proceso de combustion
de una mezcla aire - n-heptano.



2.- HERRAMIENTAS DE DINAMICA DE FLUIDOS.

En este capitulo se describen lo que es un tluido, también algunos problemas
de la dindmica de fluidos encontrados en la literatura (18, 19, 39, 57, s8, 58). De las
condiciones y suposiciones que se hacen en estos trabajos se obtiene la
informacioén necesaria para desarrollar la dinamica de fluidos en el problema que
nos interesa modelar. Después de la definicion de un fluido, se incluyen
aproximaciones y modelos propuestos para representar el movimiento de los
fluidos y sus mezclas.

2.0 Fluidos.

Un fluido se define como un material que sufre una continua deformacién en
presencia de esfuerzos de corte, 1os fluidos son estudiados a partir de las leyes
de movimiento de Newton (33);

F=-ma 2.1

Una forma alternativa de expresar el mismo efecto pero como un
componente del tensor de esfuerzos de corte es :

dv

X

’ny="|.l.71i/— 2.2

En el estudio del movimiento de los fluidos, estos se consideran como un
conjunto de particulas con las propiedades promedio del grupo y una trayectoria
libre media muy pequena, en comparaciéon con las dimensiones del problema.
Como el fluido esta en movimiento en un puntc dado del sistema, el grupo se
renueva constantemente, a esta distribucion del fluido se le denomina
‘continum’ (s3).

En la dinamica de fluidos, si la observacién del ‘continum’ se realiza en un
punto de coordenadas fijo, y a medida que en éste punto de observacion se
renueva el ‘continum’ como una funcién del tiempo, se dice que se hace una
descripcion EULERIANA, y se considera la mejor forma para estudiar el
movimiento del fluido, ya que puede proporcionarnos patrones de flujo, campos
de concentracién, etc.

£En caso contrario, si la observaciéon se hace sobre una seccién del fluido y
esta se mueve a través del sistema coordenado con el paso del tiempo, esta
descripcion se conoce como LAGRANGIANA, esta descripcion es la menos
usada en el estudio de flujo de fluidos, ya que su interés es principalmente en

7
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la historia v tiempo de vida de particulas de fluido, como lo es el caso de este
trabajo, en que se traza el movimiento de gotas liquidas de combustible
inmersas en un flujo de aire.

2.1 Aproximacién matematica del movimiento de un fluido.

Para estudiar un fluido en movimiento, se recurre al principio universal
conocido como balance en el cual se examina para un espacio o volumen
determinado, la entrada, salida, generacién y acumulacién de masa, movimiento
y energia. Estas leyes béasicas dan lugar a las denominadas 'ECUACIONES DE
BALANCE’ y son las siguientes :

1).- Ecuacidén de conservacion de masa (2.3).

2).- Ecuacidén de conservaciéon de cantidad de movimiento (2.4).

dp

—=—(V-p0). 2.3

~f (Vo)
%pﬂ=—(V'pUU)—Vp-(V"c)+pag 2.4

3).- Ecuacién de conservacion de energia (2.5).

S (5Pud=~(T3putD) (VPO -p(-V O -(VIE M) (VD) +p(0:a) 25

Las representacién de las ecuaciones de balance que se utilizan en este
trabajo, se puede consultar en el APENDICE A. La descripcién realizada
corresponde a un sistema en una sola fase y un solo componente, si el fiuido
contiene mas de un componente o mas de una fase, aunque las leyes o
principios basicos sean los mismos, se incrementara el niumero de ecuaciones
ya que estas mismas ecuaciones se aplicaran también a las nuevas fases o
nuevos componentes.

De las ecuaciones anteriores se puede observar que para describir el
movimiento de un fluido, se necesitan al menos cinco ecuaciones
independientes, normalmente, estas son : tres ecuaciones de conservacion de
cantidad de movimiento {una para cada componente del vector de velocidad u,,
u,, u,), la ecuacién de conservacién de masa y la ecuacién de conservacion de
energia. A menudo se introduce de forma adicional, una ecuacién de estado
para asegurar que la ecuacion de conservacion de energia quede en funciéon de
la temperatura, densidad y presidon, en este caso, el sistema se describe con




HERRAMIENTAS DE DINAMICA DE FLUIDOS 9

seis ecuaciones y seis incognitas (u,, u,, u,, p ., Ty pl

Para un fluido incomprensible de densidad conocida no es necesaria la
ecuacion de energia, por lo tanto si se conoce el cambio de presién con la
velocidad se puede describir completamente el flujo del fluido (se), esto significa

yf

que la densidad se mantiene constante p=cfe, en la ecuacion A.1 y por lo

tanto la divergencia de la velocidad es igual a cero.

(V-#)=0. 2.6

Si en la ecuacidon de cantidad de movimiento ademas de la densidad, se
considera constante la viscosidad p=cte. ,laecuacion A.2 endonde seincluye

la ecuacién 2.6 se reduce a la ecuacion de Navier Stokes (s):

Dv
= - _Vp+uVP0+3 p. 27
e P

y si no se tiene movimiento por transporte viscoso [v-t]:o ., es decir el

tensor de esfuerzos es cero, la ecuacién de cantidad de movimiento se reduce
a la ecuacion de Euler :

Dv
— =-Vp+d p. 2.8
le‘ P gP

En general para obtener una solucidn aproximada de las ecuaciones de
balance en un fluido no viscoso e incomprensible {s), solo se necesitan las
ecuaciones de conservacion de masa y conservacion de cantidad de
movimiento. Un fluido en estas condiciones es ideal, 0 sea que no se encuentra
en la naturaleza.

2.2 Mezclas de fluidos.

En una mezcla de dos fiuidos en el que uno de ellos es gas y el otro es
liquido, se pueden tener dos posibilidades bien definidas:

2.2.1 Fluidos Heterogéneos.

Silos dos fluidos no se mezclan y tienen caracteristicas fisicas muy distintas
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uno de otro, se tendrdn diferentes fases y para su dinamica, se tendran que
usar las ecuaciones de balance con unos pardmetros para liquidos y otros
pardmetros para gases. Las ecuaciones del modelo estardn acopladas entre si,
y en este caso se encuentran las siguientes aproximaciones para el
acoplamiento {1s):

Aproximacion de Flujos Separados Deterministicamente (Deterministic
Separated Flow, ‘DSF’), donde los pequenos efectos de transporte entre las dos
fases son considerados; en estos modelos generalmente se utilizan resultados
de experimentos efectuados con la finalidad de determinar las relaciones de
velocidad y fraccidon mezcla en el centro del flujo, pero divididas entre los
valores originales de las mismas variables, esto permite normalizar los
parametros de velocidad y fraccién mezcla con respecto al valor central, estos
parametros adimensionales se utilizan como coeficientes de las ecuaciones de
balance que representan el sistema.

Aproximacion de Flujos Separados Estocasticamente (Stocastic Separated
Flow, 'SSF’}, en donde la interaccion de la fase dispersa con la turbulencia se
supone mediante un numero aleatorio que representa el producto de los

vectores de velocidad " O "y " ¥V ", promediados en el tiempo.

2.2.2 Fluidos Homogéneos.

Si la fase liguida es diluida en la gaseosa y se considera que hay suficiente
velocidad de mezclado para considerar una sola fase {aunque sea en pequefias
regiones), se podra en este caso aplicar un modelo de dindamica de fluidos
unico, en el que se considerard gue la densidad y la velocidad solo dependen de
ta posicién y el tiempo, pero son las mismas para todo el elemento de volumen;
esta aproximacion es conocida como Flujo Localmente Homogéneo (Locally
Homogeneous Flow, 'LHF'). Se caracteriza porque las fases gaseosa y liquida
se asumen dindmica y termodinamicamente en equilibrio; es decir, que en cada
punto, el flujo de las 2 fases esta a la misma velocidad y temperatura, como si
fuera una sola fase en equilibrio. En forma practica, un fluido gaseoso con gotas
de menos de 20 micras (ss), se considera un ‘LHF’ en donde los cambios que
se dan en la mezcla de fluidos son infinitamente rapidos, por lo cual se
consideran instantaneos, la figura 2.1 muestra un diagrama de la aproximacion
‘LHF" que se propone utilizar en este trabajo, asi mismo se senalan las
posiciones en que se analizara la informacién del modelo propuesto y la seccién
de x/d < 20, en donde debido a las condiciones de altas presiones,
fraccionamiento de la gota, etc. no se puede aplicar [a aproximacion "'LHF’
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POSICIONES DE ANALISIS DEL MODELO 'LHF’

HARZHXX K
TR
NN

zona no incluida en el
x/d < 20

xid=0 . x/d = 1000

Figura 2.1 Representacion esquematica del modelo de flujo localmente homogéneo 'LHF'.
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2.2.2.17 Formulaciéon matematica de los modelos ‘LHF’.

En el desarrollo de un modelo tedrico para describir Flujos Localmente
Homogéneos 'LHF’, se requiere de una ecuacion de estado, ecuaciones de
conservacion, ecuaciones de transporte turbulento, condiciones limite, asicomo
de constantes y correlaciones fisicas. Basicamente se supone :

1).- Los coeficientes de transporte de calor y especies son constantes.

2).- El proceso de combustion es adiabatico.

3.- Los términos para radiacién, disipaciéon viscosa y energia cinética se
consideran despreciables.

4.- Las reacciones quimicas y los cambios moleculares de concentracion son
lo suficientemente rapidos como para que se mantenga el equilibrio
termodinamico.

5.- El flujo medic es estacionario y axisimétrico.

Mediante estas suposiciones, el estado local de ila mezcla {liquido - gas) se
puede especificar a partir de la presién, velocidad, la relacién en peso del
combustible entre el peso total de la mezcla (fraccién mezcla) y temperatura,
en caso de no contar con esta uUltima, directamente se puede referir a la
entalpia.

2.2.2.2 Aproximacién LHF para una mezcla de fluidos.

Una mezcla de combustion (aire - combustible liquido), puede considerarse
un fluido uniforme, a temperatura y presion constantes; para representar el
movimiento de este fluido uniforme en un ducto cilindrico axisimético se utilizan
las ecuaciones A.24 y A.25 del APENDICE A y que aqui se expresan como
ecuaciones 2.9y 2.10:

9 e+ 12(Fpv9)=0, 2.9
ox ror

Si el fluido es incompresible no es necesaria la ecuacion de energia porque la
densidad es conocida y con solo el cambio de presidon con ta velocidad se puede
describir el flujo completamente (s}.

Si el fluido ademas de incompresible, es isotérmico, el modelo de
aproximacion 'LHF’, se puede plantear con la ecuacién general A.24, de donde
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(A.27). Enlasolucién del modelo ‘LHF’ que representa este problema se definen
primeramente los parametros adimensionales 'x/d’ que es el valor normalizado
de la distancia 'x’ en la direccién de flujo entre el diametro del difusor ‘d’ y que
tendra un valor entre 20 y 1000 de acuerdo con la figura 2.1, 'r/x’ que se
define por la relacién del radio 't’ del cono de combustible atomizado entre ‘x’,
el cual tendra un radio maximo de 0.2 x/d y cualquier valor mayor a este se
considera como infinito en las condiciones limite. A partir de las condiciones
limite para un radio cero, las variables {P) de velocidad, fraccion mezcla, etc.
no tendran variacién, mientras que en un radio muy grande estas mismas
variables no tendran valor :

r-0, 2.0,
or
r-=, =0,

En el trabajo de FAETH et al (18) presenta un problema en donde se utiliza
aire caliente como fluido incompresible e isotérmico. La aproximacién con que
se modela el problema, se muestra en las figuras 2.2 - 2.4, en donde los
simbolos indican los datos experimentales, |las lineas la aproximacién tedrica y
se tiene que la u, es la velocidad inicial al salir del atomizador, u_ es la velocidad
en el centro del ducto y ‘u’ es la velocidad determinada en cualquier posicién
del ducto.

En la figura 2.2 podemos observar que para este fluido la relacidn de
velocidades ‘u_/u,’ solo se determiné entre 4 y 30 veces el didametro del difusor,
lo cual no indica que sea el Unico intervalo de trabajo, solo que de acuerdo con
los valores que se presentan en la figura 2.1 los valores de 'x/d” mayores a 30
dardn una relacion de velocidades 'u,/u,” menor a 0.1. Para utilizar esta
informacion se parte de que se conoce la velocidad 'u,’, por lo tanto al fijar el
valor de "x/d" se puede conocer el valor de 'u.’ que es un parametro de entrada
en la figura 2.3.

En la figura 2.3 se muestra la relacion de la velocidad ‘u’ con respecto a la
velocidad central ‘u.’ para la coordenada adimensional 'r/x’, la limitante es que
el valor de la velocidad central 'u,” depende del valor que se asigno a 'x/d’, por
lo cual los resultados llevan especificado este valor.

La figura 2.4 presenta el producto de la variacion de las velocidades en dos
direcciones, pero normalizadas con respecto a la velocidad central ‘u./,
denominados esfuerzos de Reynolds y en este caso se presenta su variacion
con la coordenada adimensional 'r/x’, en este caso igual que en el de la figura




"(8t) Yyise4 ‘0oI1wIgl0SI @ g|qisardwonul opingy un esed ‘,p/x, |eixe
uoloe|al ef ap ugiouny us [euiblio pepiso|an el e 03122dsal UOD |RIIUSD PEPISO|IA B 8P UQIORLEA ‘7' einbig

P/X

00} oL I
I I B B T d T T T T T 1 , L0

O

0’}

OE IOn

'S0dINT4 3d YOIWVYNIA Y1 3d NOIDVIINdY bl



“(8t) ylae4 ‘ooluliglosl 8 a|qisaidwodul oping un ered ‘, x/1,
|BIPRI UQIDB|S} B 8P UQIOUN} U8 [RIIUS3D PEPIDO|aA B] B 0108dSal U0D PEPIDO|SA B| 9p UQIDRLRA g7 einbi]

. . 000
2e0 _ v2'0 L
— 20
e RA
£l
S
£l
v}
— 90
oIS =P/ V¥
ovE =p/x =
0LL =pP/x o e
0L=pX A
se=px b
D
e o)

gl SOdAINT4 3a VOIANVNIQ 30 SYLIN3IINVHH3IH




"{81) y1ee4 ‘021WI910SI @ 3|qisaidwooul opin|)
un esed ‘,x/4, |eipes ugioeal ef & 010adsal uod ,°n/,A,N SPIOUAY 9P SOZIaNYSa SO| ap UQIdBLIBA '{°Z BInBi4

X\.-
ce'0 ¥co 910 80’0 00°0
I I 00°0
£
— 10°0 .M.
.....ﬂ l
016 = U\X v »
ovE = p/X ®
OLL =p/xX ®
0L =px D
09 =pX g
0S5 =pX A
c0'0

©'S0diNT4 3d YOIWNVYNIA V1 3d NOIDVIIIdY 91



HERRAMIENTAS DE DINAMICA DE FLUIDOS 17

2.3 los resultados se especifican en funcidén del valor de "x/d’.
En el problema que presenta Faeth (18} para la aproximacion 'LHF’, en donde

utiliza aire caliente a una velocidad inicial promedio Eo , se calcula la velocidad

en el centro Ec del flujo a partir de la figura 2.2 y con este valor en la figura

2.3 se obtiene la velocidad y los esfuerzos de Reynolds en la figura 2.4 ambas
en funcion de la distancia radial ‘r/x’. Esta informacién permite calcular la
distribucién, cantidad vy velocidad de aire caliente para el sistema.

2.2.2.3 Aproximacion LHF para dos fluidos acoplados.

El comportamiento de dos gases que se mezclan homogéneamente, a
temperatura, presion y velocidad constantes, teniendo la maxima velocidad en
el eje de simetria y decayendo la misma gradualmente en la direccién radial,
puede aproximarse numéricamente mediante las siguientes suposiciones (3s) :

1).- En el sistema de inyeccién de ia mezcla aire/combustible, el diametro
total del difusor de aire incluye en forma concéntrica el difusor de combustible.

2).- No se consideran reacciones guimicas.

3).- La densidad, viscosidad y otras propiedades de los gases son uniformes
en toda la evolucién del flujo.

4).- El flujo es estacionario.

5).- No se considera efecto de turbulencia.

B).- La presion del fluido se mantiene uniforme en todo el ducto.

7).- La difusién de masa, conduccién de calor y efectos viscosos en la
direccién axial son despreciables.

8).- No tienen valor los niumeros turbulentos {Schmidt y Prandtl) Sc = Pr =
1.

En estas condiciones la ecuaciéon 2.9 representa la conservacion de masa,
y la ecuacion 2.10 de cantidad de movimiento se reduce a:

—3—(552)+ (rpv E)_——(r a” .11
ox

Si se toma la aproximacion de SHVAB-ZELD'OVICH descrita en el APENDICE
A, la ecuacidn de conservacion de especies en funcion de la fraccion mezcla
queda como :

—(puf)+ (r v7) (r”‘af 212

ror oF or
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Considerando las simplificaciones propuestas para un flujo localmente
homogéneo, las ecuaciones de masa (2.10), movimiento (2.11) y especies
{2.12) se reducen a :

u ave v°
M. VY g 2.13
ox or r

goY .,y v 93Uy 344

ox or ror or

g ol v 99y 545

ox or ror or

En el caso de un problema particular de dos fluidos acoplados en un inyector,
sin reacciones quimicas, con un flujo permanente, propiedades del flujo
uniformes (densidad, viscosidad, etc.}, sin turbulencia, se definen para este
dispositivo los invariantes de 'momentum’ y especies (ss, ss) en funcién del
radio y la velocidad inicial como sigue :

1=, 1,1=
L (G2rdr=2 (=32, 2.16
vf v 2y 0)

17—, 1, — 2
—lufrdr=—(—u.ry). 2.17
Jurar G o)

Tomando la misma geometria que en la aproximacién 'LHF" para una mezcla
de fluidos {seccién 2.2.2.2), se obtienen los invariantes para calcular las
velocidades {direcciéon 'x’ y ‘y’) y la fraccidon mezcla contra los parametros
adimensionales 'x/d’ vy 'r/x’, con lo cual se podran comparar los resultados en
diferentes planos.

Para determinar las condiciones de frontera se debe de indicar que r, es el
radio del difusor v f es la fraccién mezcla de combustible liquido, por lo tanto
en el plano de entrada o sea donde se inyecta el combustible la distancia es
cero, la velocidad del fluido ‘u’ es la velocidad inicial del fluido ‘u,” y 'f’ es la
unidad.

=0yr<r
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En el plano de entrada para un punto fuera del difusor se tiene: x = Oy
r>r,;u=0;f=0;

En un plano cualquiera para un punto con un radio muy grande {mayor a
0.2x/d) se tiene:

r=o;u=0;f=0.

La solucién al modelo propuesto para dos fluidos acoplados que se representa
con las ecuaciones diferenciales parciales 2.13, 2.14 y 2.15, de acuerdo con
SPALDING (ss, s9), se satisfacen a través de los invariantes con las condiciones
de frontera, las velocidades, las relaciones de estas velocidades y la fraccion
mezcla, que se muestran en las ecuaciones 2.18 - 2.22.

- 8 ,—2.2.,. E2.

u= Un I (1 + =2 2.18
8Xv( 0 o)( + 4)

— = [—](1+>) 2.19

w3 x 0y

3 72,428 181,82 50
V—(ﬁuoro) }( ‘E)( +?) .

v 3 £3 £2 o
=¥ HE-=2) (1= 2.21
u, 8 x(E 4)( 4)

— Bt 2
20 1,82 oo
8xv 4

En donde de acuerdo a lo que propone Spalding (ss, s9) :

Re.d
B4 2z
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Los valores centrales de velocidad y concentracién dependen de la relacién
r/x’ y se representan con las ecuaciones 2.22 y 2.23:

U, x=-2(G2r2) 2.24
8v

f

c

x=81(50r02) 2.05
v

En tanto que los valores normalizados de la velocidad axial y la fraccion
mezcla con respecto a su valor central son :

7":—1—22— 2.26
c -I i..
(1-2)

~_"—=——1E 507
o g 82
4

Un problema de dos fluidos acoplados que no reaccionan quimicamente entre
si, pero que tienen propiedades uniformes, a una temperatura y flujo constante,
es propuesta vy resuelta en FAETH et al (is), los resultados experimentales se
expresan con simbolos y las lineas representan la aproximacion tedrica y se
pueden observar en las figuras 2.5 a 2.8.

En la figura 2.5 podemos observar que para estos fluidos acoplados,
experimentalmente se obtuvieron datos de la relacion de velocidades ‘u /u.’,
entre 50 y 500 'x/d’, de igual forma, que para el modelo de un fluido isotérmico
e incompresible al determinar el valor de la velocidad 'u,’, se puede calcular la
velocidad "u.’ en funcidon de la coordenada axial "x/d’.

En la figura 2.6 se muestra la relacién de la velocidad ‘u’ con respecto a la
velocidad en el centro del ducto ‘u.’ fija para la coordenada adimensional "x/d’,
en el centro del ducto tendréa
velocidad méaxima, el cual disminuira como se muestra en la figura al aumentar
el valor de "r/x’.

La figura 2.7 presenta los esfuerzos de Reynolds en funcién de la
coordenada adimensional ‘r/x’, en este caso igual que en las figuras 2.3y 2.6,
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los resultados se especifican en funcion de la distancia "x/d’.

La figura 2.8 muestra la variacion de la fracciéon mezcla central 'f;" entre la
fraccién mezcla original ‘f,’ con que se inyectan los dos fluidos acoplados, alo
largo de la coordenada adimensional “x/d’.

Para dos fluidos acoplados de los cuales se conoce la velocidad inicial

promedio Ua con que se inyectan, se calcula la velocidad central EC del flujo

a partir de la figura 2.5. Con la velocidad central y la figura 2.6 se pueden
obtener la velocidad y los esfuerzos de Reynolds {figura 2.7}, en cualguier punto
de! sistema. La fraccién mezcla se obtiene de la figura 2.8. A partir de los
valores iniciales de velocidad con que se inyectan los fluidos acoplados se
pueden calcular la distribucién, cantidad y velocidad de los fluidos para cada
punto del sistema.

2.2.2.4 Flamas de gases con aproximaciéon LHF.

En muchos procesos industriales se tienen flamas que resultan de la
inyeccién de gases combustibles dentro de una atmdsfera oxidante. Con el fin
de proponer un modelo simplificado de una mezcla de fluidos que incluya
combustion (ss), se hacen las siguientes consideraciones :

1}.- Los coeficientes de transporte de calor y especies quimicas son
constantes.

2}.- El proceso de combustidn es adiabatico.

3.- Los términos para radiacion, disipaciéon viscosa y energia cinética se
consideran despreciables.

4 .- Las reacciones quimicas v los cambios moleculares de concentracion son
lo suficientemente rapidos como para que se mantenga el equilibrio
termodindmico.

5.- El flujo medio es estacionario.

6.- Velocidades de flujo menores a 50 m/s.

7.- Las Reacciones quimicas son instantaneas.

8.- La Presidén es constante.

9.- No se consideran los efectos de recirculacion del flujo.

10.- Ducto axisimétrico.

El modelo matematico que se propone par representa una flama de gas, es
una aproximacién 'LHF’, para lo cual se utilizan :

1.- Ec. 2.9 para conservacién de masa.

2.- Ec. 2.11 para conservacion de cantidad de movimiento.

3.- Ec. 2.12 para conservacioén de fraccion mezcla combustible - oxidante.

4.- Ec. 2.28 para conservacion de energia.
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O ,~—n 10, ——on 10 aH
—(puH)+——=(rov"HY=——(ru—) 2.28
ax(p ) rar( pv°H) rar( “’ar)

Si consideramos, que cuando el radio de flujo de la mezcla combustibte - aire
‘r’ tiende a ser muy grande, la fraccién mezcla de combustible y la velocidad de
flujo tienden a cero, mientras que la entalpia es igual a la del medio ambiente,
entonces tenemos las siguientes condiciones de frontera :

r-oo;u =0 ;

r-o ;f=0;

r-o ;h=h_.

La aproximacion para representar una mezcla de combustible-aire
reaccionando mediante las ecuaciones 2.9, 2.11, 2.12 y 2.28, tiene una
solucién de acuerdo con los invariantes propuestos por SPALDING (ss, s9) en
las ecuaciones 2.16 y 2.17. El calculo de las velocidades, las relaciones de las
velocidades y la fraccion mezcla se pueden obtener con las ecuaciones 2.18 -
2.22; el valor de la entalpia total se obtiene con la ecuacidén 2.29.

H- 350(H0‘Hw)f02 H

2.29

oS

52 2
8 +—
XV(1 )

La solucién de las ecuaciones 2.9, 2.11, 2.12 y 2.28 que representan un
flujo LHF de Propano - Aire con combustién, el cual cumple con tas condiciones
limite anteriormente enumeradas, es presentada por FAETH et al {18). Los
resuitados experimentales se expresan con simbolos y las lineas representan la
aproximacioén tedrica.

En la figura 2.9 podemos observar que para estos fluidos acoplados la
relacion de velocidades "u_/u,’, experimentalmente se obtuvieron datos entre 40
vy b0O 'x/d’, de igual forma que para los dos modelos anteriores, el valor de la
velocidad ‘u,’, se puede calcular a partir de la velocidad 'u_.’ en funcién de la
coordenada axial "x/d’.

En la figura 2.10 se muestran las relaciones de velocidad "u’ con respecto
a la velocidad en el centro del ducto ‘u_.’ fija para cuatro diferentes valores de
'x/d’. Se pueden observar en las figuras que los resultados para los diferentes
valores de 'x/d’ no son muy diferentes y que para los célculos tedricos se podria
proponer una sola ecuacion para calcular la relacion 'u/u.’ sin introducir con ello
UN error mayor a un cince por ciento.
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La figura 2.11 presenta la variacion de los esfuerzos de Reynolds con
respecto a cuatro diferentes valores de 'x/d’. En estas figuras se observa que
al disminuir el valor de "x/d’ el valor maximo del esfuerzo de Reynolds es menor
vy hay un desplazamiento, es decir se dan a mayor valor de 'r/x’.

La figura 2.12 muestra la variacion de la fraccion mezcla 'f” entre la fraccion
mezcla central 'f." con que se inyectan la mezcla combustible, a lo largo de la
coordenada adimensional r/x’.

Las figuras 2.13 y 2.14 presentan la variacién de temperatura a lo largo del
centro del ducto en funcién de la coordenada adimensional 'x/d” y en funcién
de la coordenada adimensional 'r/x’ para cuatro valores especificos de 'x/d". El
calculo de la temperatura se hace determinando la distribucion de la mezcla
combustible - aire en el sistema con las ecuaciones 2.22 y 2.27. Si se toma en
cuenta la reaccidén quimica y el proceso es adiabatico, mediante la ecuacién
2.28 se calcula la entalpia y a partir de relaciones termodindamicas se obtiene
la temperatura.

Para dos fluidos que forman un flujo reactivo (Propano - Aire), del cual se

conoce la velocidad inicial promedio Uo con que es

inyectado, se puede calcular la velocidad central Ec del flujo a partir de la

figura 2.9, con la velocidad central y la figura 2.10, se calculan la velocidad con
respecto a la distancia radial y los esfuerzos de Reynolds en cualquier punto del
sistema que se muestran en la figura 2.1 1. La fracciéon mezcla se obtiene de la
figura 2.12, la variacién de temperatura a lo largo de la direccion axial es
expresada en la figura 2.13 y a diferentes distancias del difusor se expresan en
la figura 2.14. A partir de los valores iniciales y la graficas que muestran las
variables del sistema, se realizan los célculos de velocidad con que se inyectan
los fluidos acoplados, y asi se pueden calcular la distribucién, cantidad vy
velocidad de los fluidos para cada punto del sistema.

2.3 Caracteristicas del modelo '"LHF’ aplicado.

Para el desarrollo de este trabajo, se decidid tomar una mezcla de
combustible - aire con una evolucidn espacio temporal, como si fuera un 'LHF’;
para implementar el mismo se hicieron las siguientes consideraciones :

Combustible : n-Heptano,

Gasto comb. : 1 - 50 g/s,

Gasto aire : estequiometrico al gasto de combustible.

E! combustible se inyecta a presién en el flujo de aire y se considera que la
mezcla de fluidos producida (aire - n-Heptano liquido) tiene las siguientes
caracteristicas :
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El combustible se dispersa en numero de gotas multiplo de diez {10, 100,
1000, etc.), con distribuciones normales de tamaros y velocidades de gotas.

Para calcular las variables dindmicas del sistema estudiado, se recurrio al
teorema de similaridad o teorema Pi de Buckingham (33), en donde se indica que
dos flujos son similares, si los parametros y variables adimensionales que
caracterizan a los dos sistemas son los mismos para ambos flujos. También se
senala la cantidad de flujo puede no ser idéntico pero si proporcional y siempre
que se mantenga la misma forma geometrica del ducto(ss).

La dindmica de fluidos que se necesita para resolver el problema de un flujo
gaseoso de n-heptano - aire, el cual se considera gque va reaccionando
guimicamente, se caracterizara con ecuaciones adimensionales y se obtendra
el modelo del sistema, con la posibilidad de modificar interactivamente los
argumentos adimensionales.

Proponiendo unas condiciones iniciales de flujo y temperatura, mediante un
grupo patron de gotas obtenemos la distancia maxima que alcanzan las gotas
(tamafo del SPRAY}, a partir de lo cual se pueden calcular los pardmetros
adimensionales ‘x/d’" y ‘r/x’ que por similaridad seran semejantes a los
problemas ya descritos de un fluido isotérmico e incompresible {seccidn
2.2.2.2), dos fluidos acoplados (seccion 2.2.2.3) y una flama de gas Propano
{seccion 2.2.2.4), cuya solucidn presenta FAETH et al (1s) y que se reproducen
en las figuras 2.2 - 2.14.

Numeéricamente los parametros se expresan de acuerdo con los invariantes
propuestos por Spalding (ss, s9) (ecs. 2.16 y 2.17) y las condiciones frontera
que indican que cuando el radio de flujo de la mezcla combustible - aire 'r’
tiende a ser muy grande, la fraccién mezcla de combustible y la velocidad de
flujo tienden a cero, mientras que la entalpia es igual a la del medio ambiente.

r-oc ;u=0;

r->o :f =0 :

r—-o ;h =nh_.

La variacion de la velocidad central contra el valor de velocidad inicial, el cual
es un dato experimental con que no se cuenta, pero que se propone su
substitucion calculdndolo con una ecuacién obtenida de ajustar los datos del
trabajo presentado por FAETH et al (1s) para una flama de gas Propano. Esta
informacién se ajusta a una funcién trascendente, la cual se expresa mediante
la siguiente ecuacion :

-log(X
U (1.115 Iog(d))

Y_10 . 13<X<1000: 2.30
u,  1.21267 d
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De acuerdo con la solucién propuesta por Spalding (s}, para obtener la razén

. ) u ..
de velocidad contra el valor de velocidad central, — tenemos la ecuacidon
c

2.26, en donde :
=30, 1 2.31

4/ X

U, es la velocidad inicial del flujo, conocida al fijar el ‘LHF’.
ro, es el radio inicial del flujo, conocido al fijar el "LHF".

K viscosidad del gas, se considera constante en todos los calculos.

p densidad del gas, se considera constante en todos los calculos.

Por ejemplo para un 'LHF" de 1 a b m, se tendrian radios iniciales 0.01 < r,
< 0.05 m, considerando gastos de combustible de 1 a 20 g/s y un LHF de 2.5
m, las velocidades del flujo de aire serdn 6.56 < u; < 131.33 m/s.

La razdén de la fraccion mezcla central contra el valor de fraccién mezcla
inicial como funcion de la distancia axial, se calcula con la ecuacion :

((1.115-log(=))
f. 10 d

e - 13<%<1000; 2.32
f 1.21526 d

La razon de fraccidon mezcla contra el valor de fraccidon mezcla central en
funcidn de la distancia radial, se calcula con la ecuacion 2.2b, en tanto que la
ecuacion 2.33, se propone para calcular los esfuerzos de Reynolds es la
siguiente :

1/vs! 2
v r r
UY _exp(-815() +73L-59) 2.33
u? X X
c
Para calcular la temperatura se tomaron las graficas 2.13 - 2.14

correspondientes a una flama de gas propano (1s) y mediante una
transformacién de coordenadas 'x/d’ y ‘r/x’, se obtuvieron los perfiles de
temperatura que se muestran en la figura 2.15. Estas son las temperaturas que
se utilizaran para calcular los parametros de la aproximacion 'LHF que



36 APLICACION DE LA DINAMICA DE FLUIDOS...

proponemos para modelar la evolucion, concentracién, evaporacion y reaccion
de la mezcla n-heptano - aire que se utilizara en el desarrollo de este trabajo.
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3.- EVOLUCION DE LA MEZCLA AIRE-COMBUSTIBLE.

En este capitulo se describen los usos de mezclas gas-liquido (formacion de
sprayes), se caracterizan estas mezclas, se propone una forma de simular la
atomizacién del combustible liquido, se calcula la evaporacidon de combustible
en las gotas, se comparan dos modelos de evaporacidon y se establecen las
condiciones para el tratamiento que se le dara a la evolucion de la mezcla aire -
n-heptano.

La transformacién de un volumen de liquido en un grupo de pequenas
particulas de liquido (gotas) dispersas en una atmdsfera gaseosa (SPRAYES) es
una aplicacién industrial y parte central de procesos como : combustion,
generacion de energia eléctrica con turbinas de gas, encendido de motores
diesel, secado, evaporacién en frio, metalurgia de polvos, pintado, fumigado,
asi como en muchas aplicaciones de medicina y meteorologia (42). Numerosos
dispositivos han sido desarrollados para producir SPRAYES. Como se puede
suponer, el estudio de los fenédmenos de transporte en la producciéon y
evolucidon de los SPRAYES, se complica debido a la presencia simultanea de
varios efectos como son : la distribuciéon de gotas de diferente tamano al
integrarse al flujo, el estudio del espacio fisico, la evaporacién de las gotas del
liquido, el arrastre producido por el flujo de gases. El problema se puede
representar como un flujo gaseoso que arrastra gotas de liquido, el modelado
de este tipo de trabajo ha sido ampliamente tratado en la literatura {19, 75) y se
han descrito como parte de esta tesis los flujos: separados estocasticamente
'SSF’ y separados deterministicamente ‘DSF’, enlaseccién 2.2.1, enla seccion
2.2.2 se describe la aproximacién de flujo localmente homogéneo ‘LHF'.

En cuanto ala generacién, tratamiento y modelado de SPRAYES, este trabajo
parte de la tesis doctoral 'ATOMIZACION Y COMBUSTION DE
HIDROCARBUROS LIQUIDOS’ de Juan Rubén Varela Ham (s9), el cual considera
una distribucién rigida en cuanto al tamafio y velocidad de las gotas, haciendo
el analisis unidimensional de la evolucidn del spray mediante las ecuaciones de
Navier - Stokes). En el presente trabajo se pueden incluir diferentes tipos de
distribuciones de tamanos y velocidades de gotas. La evolucion de los
SPRAYES se hace trazando el movimiento, velocidad, tamaifo y evaporaciéon de
cada gota en las direcciones 'x’ y 'y’.

En general cualquier aproximacién é modelo que se proponga para estudiar
teéricamente a los SPRAYES, debera considerar ademas de las caracteristicas
fisicas de los fluidos (nimero de fases y componentes), una ecuacion de estado
para los gases, las ecuaciones de balance para: conservacion de masa
{especies), conservacién de cantidad de movimiento y de conservacion de
energia. Los cambios de presién (compresibilidad) causados por la interaccion
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flujo, cambios de velocidad en el flujo o a la presencia de flujos reactivos. Las
cantidades fisicas instantaneas (velocidad, presion, temperatura, densidad, etc.)
se consideraran variables aleatorias centradas que fluctian en el tiempo y en
el espacio.

Es sumamente importante examinar como estas variables se manifiestan en
los principales mecanismos que definen la evolucién del SPRAY como son:
evaporacion, difusion, produccidn y destruccion de especies, etc., la evolucion
de un SPRAY se puede representar con el siguiente diagrama que se presenta
en la figura 3.1.

3.1 CARACTERIZACION DE SPRAYES.

Cuando un liquido es descargado a través de pequefas aberturas a una alta
presion, en un flujo gaseoso, suceden dos fendmenos principales (a1, 42} que son

1.- El fraccionamiento del liquido en pequenas gotas de diferentes tamanos.

2.- La incorporacién de las particulas de liquido al flujo gaseoso; el tamano
y la velocidad de las gotas dependen del tamano de la abertura por donde se
inyecta el liquido y de la presidon de aire con la que se provoca la dispersion.

Buscando en la literatura algunos datos acerca de la funcionalidad de la
velocidad de las gotas con la presidon de inyeccidén, encontramos que
HIDROCARBUROS (HC's) liquidos inyectados en aire (41}, considerando que no
hay friccién, mediante 2.5 atmdsferas de presién se producen gotas a una
velocidad de salida de aproximadamente de 18.6 m/s, la cual se incrementaré
en funcidn de la raiz cuadrada de la presidn, asi por ejemplo una presion de 8
atmodsferas producirda velocidades promedio de salida de 41.5 m/s y 55
atmosferas daran velocidades aproximadas de 117 m/s.

A la formacién y dispersion de gotas liquidas en el flujo gaseoso se le
denomina atomizacion y a la mezcla de estos fluidos se le conoce como SPRAY.
La atomizaciéon normalmente se produce a partir de una pequena pelicula de
liquido que se desintegra por medio de energia cinética 0 energia mecanica en
pequefas particulas de liquido (gotas) que son expuestas a un flujo de aire a
alta velocidad que los arrastra, debido a la gran cantidad de esfuerzos y efectos
gue se introducen en el proceso de atomizaciéon, el SPRAY resultante se
caracteriza por un amplio espectro en el tamano y velocidad de las gotas.

La fuerza necesaria para atomizar un liquido depende directamente de la
tension superficial del liguido, que representa la fuerza que se opone a la
formacién de la nueva &area superficial, la minima energia requerida para la
atomizacion es igual a la tensién superficial multiplicada por el incremento de
area superficial.

Al aumentar el nimero y tamano de las aplicaciones de SPRAYES (zs), se
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DIAGRAMA PARA OBTENER LA EVOLUCION
ESPACIO-TEMPORAL DE SPRAYES

VRLORES INICIALES R
TIEMPO = ©

TEMPERATURA
PRESION
DENSIDAD
DINAMICA
DISTRIBUCION
DE
DE GOTAS
FLUIDOS
t 3

EVUAPORACION [«

fFCTIEMPO)

Figura 3.1 Diagrama para representar la evolucién de sprayes.
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necesita de mayor niimero de experimentos y modelos matematicos para
estudiar ¢ simular la generacién, evolucién y combustién (72, 73, 74} de los
mismos, normalmente la descripcién de un SPRAY incluye los valores de :
densidad, velocidad y distribucién de tamafios de gotas como una funcion del
tiempo y el espacio, haciéndose notar que estas caracteristicas dependen
fuertemente de la geometria interna del atomizador, las propiedades del liquido
y del medio gaseoso que arrastra las gotas.

Para comparar SPRAYES producidos por diferentes dispositivos de
atomizacién, se calculan las areas superficiales del liquido antes y después de
la atomizacidn, el calculo del area superficial del liquido antes de la atomizacién
se aproxima con el area interna del ducto que conduce el liquido al atomizador,
el area superficial posterior a la atomizacién se calcula mediante la suma del
area superficial de las gotas producidas, el factor de incremento en el area
superficial es una funcién directa del nivel de atomizacién y es un punto
determinante en fendmenos superficiales como la evaporacion, difusidn,
absorcion, etc. El Diametro Medio Sauter (41) (SMD) es la relacion del volumen
total de las gotas entre el area superficial de las mismas gotas, siendo este un
nimero que no depende del tipo de atomizador, nos sirve para comparar los
diferentes atomizadores y modelos de atomizacion propuestos.

n‘, 3
E NrD-’
SMp-- 341

e

Y NDf

El flujo gaseoso dentro del cual el liquido es inyectado puede variar
ampliamente tanto en presién como en temperatura, especialmente en
combustibles liquidos para sistemas de combustidn (13, 34, 64). Los patrones de
SPRAY generados por grandes diferenciales de presién en atomizadores
producen remolinos (turbulencia) y generan corrientes de aire a alta velocidad
que modifican los patrones de flujo, los cuales también son alterados por el
angulo de la boquilla de inyeccidon, este pardmetro influye directamente en el
tamano o alcance del SPRAY.

El desarrollo de un modelo para aproximar numéricamente la generacion,
tratamiento y evoluciéon de un SPRAY (49, 53, 63) dependera en cuanto a las
gotas de liguido de :

1.- Angulo de salida de los orificios de atomizacidn.

2.- Volumen.

3.- Rango de tamanos.

4.- Rango de velocidades.

5.- Relacion de volumen-area (SMD) para el combustible.
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6.- Temperatura superficial.

Asi como para el flujo gaseoso se necesita de :

7.- Gasto de aire.

8.- Velocidad.

9.- Temperatura ambiente.

10.- Presién de inyeccién.

El conocimiento de esta informaciéon nos permitird calcular, la transferencia
de calor entre la fase dispersa del liquido y el gas circundante, la transferencia
de masa liquida a vapor {(evaporacién, ver figura 3.2}, la evolucién {cantidad-
posicion) de la fase dispersa de liguido asi como la de gas circundante, con lo
cual en cualquier instante de tiempo se podra caracterizar el SPRAY.

3.2 HISTORIA POR ETAPAS DE LA VIDA DE UNA GOTA.

El presente trabajo, esta encaminado al estudio de los flujos donde la
compresibilidad Unicamente afecta a la densidad, y esta se modifica con los
perfiles de temperatura (i0), por las diferentes cantidades de combustible
liquido-aire que se mezclan y pueden reaccionar.

Las caracteristicas, de densidad, velocidad y tamano de gotas en un SPRAY
son funcidn del tiempo v el espacio, las consideraciones que se hicieron para
obtener un modelador {generacidn - evolucidn de gotas) de SPRAY se describen
las secciones siguientes :

3.2.1 DISTRIBUCION DE TAMARNOS Y VELOCIDADES DE GOTAS.

Se considera que se generan aleatoriamente cada milésima de segundo,
paquetes de un determinado niumero de gotas (10, 100, 1000, etc.}, con una
distribucion normal de tamanos de gotas, la cual es basicamente de 2 formas

1.- A partir del valor medio del diAmetro que se quiere generar y la dispersién
con que se esperan obtener las gotas {(desviacion estandar), de esta informacién
se obtienen los limites de la distribucion de gotas con un nivel de confianza
mayor al 95%, mediante las ecuaciones :

rmin=<f>—30 32
[ax=<r>+30 3.3

En donde :
o desviacion estandar
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2.- La segunda forma es dandole directamente el limite superior y el limite
inferior, a partir de estos datos y con las formulas anteriores se puede despejar
el radio medio y la desviacién estandar.

Con la finalidad de hacer una discretizaciéon en los rangos de tamano de
gotas, al mismo tiempo que simplificar el procedimiento computacional, los
limites inferior y superior se reasignan a la decena mas cercana en valor inferior
para el minimo y mas cercana al superior, con esta modificaciéon se tiene un
rango fijo de decenas el cual al ser dividido entre diez, da un nimero entero de
intervalos :

r .
= 10-+(FIX(CT) 34
. =10.+(IFIX( 2"‘8" ) 35

Como los valores obtenidos de los intervalos discretos en rangos de 10
micras para radios no dan el numero total de gotas requerido, (porque la
informacién proviene de una integral de - a o), se normaliza al hiumero de
gotas que se quieren manejar, que la mayoria de las veces son 100 gotas. En
la figura 3.3 se puede ver una distribuciéon generada a partir de un radio medio
<r> = 150.00 micras, con una desviacion estandar ¢ = 22.50 micras y 100
gotas.

Si hacemos esta reasignacion de limites tenemos al dividir entre 10, un
nimero entero de intervalos que obtenemos asi :

..~
- max min 3.6

10

Los limites de cada intervalo se obtienen con la ecuacidén de recurrencia :

1 Se hace notar que esta notacion es valida Unicamente en forma
computacional y que IFIX{nreal) es una funcién de computo que permite fijar la
parte entera de un numero real.



APLICACION DE LA DINAMICA DE FLUIDOS... 45

ri:rmin

+/x10.  para O<icn 3.7

Con esta informacién se obtiene una distribucién normal con intervales
discretos para un determinado numero de gotas (por ejemplo 100) que se
quieren generar, la discretizacién se hace mediante la ecuacién :
1, f7<r> 2

)
=100.¢ 2 ° 3.8

N

gotas,i

En la figura 3.3 se encuentra una distribucion normal de tamanos en el
intervalo de 90 a 210 micras.

Para obtener ladistribucién de velocidades se siguen los mismos lineamentos
{algoritmos) que en la distribucidn de tamanos de gotas, solo que aqui se
incluyen las siguientes variantes, la velocidad asignada aleatoriamente se hace
en metros/segundo, ajustdndose al nUmero entero mas cercano inferior para el
limite minimo y al mdas cercano superior en el caso del limite maximo, la
distribucién se puede ver en la figura 3.4.

Una vez asignada la velocidad, esta se divide en un componente 'x’ y otro
'y', debido a que al inyectarse la gota, el dispositivo tiene un angulo de salida
'@’ con respecto al eje central del
difusor, generando los dos componentes en el vector de velocidad del SPRAY,
para asignar los valores correspondiente a v, y v, tenemos :

V,=Velocidad+ COS(8) 3.9

V,=Veelocidad+ SEN(9) 3.10
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3.2.2 EVAPORACION DE GOTAS EN UN MEDIO GASEOSO.

El proceso mediante el cual se forma o produce un spray, es un problema
interesante y complejo de estudiar o modelar, ya que involucra la evolucién
espacio-temporal, evaporacion y combustién de las gotas de combustible liquido
sumergidas en el flujo gaseoso. En este trabajo se discuten las siguientes
formas de evaluar la evaporacién del spray mediante calculos termodinamicos
o termofisicos para lo cual se hacen las siguientes suposiciones :

3.2.2.1 CALCULOS TERMODINAMICOS EN EQUILIBRIO.

A partir de un spray formado, independientemente del dispositivo utilizado,
para evaluar la cantidad de combustible que se evapora de las gotas en funcién

de las variables termodinamicas, tenemos lo siguiente :
1.- Se hace un andlisis para una gota de combustible rodeada de su vapor,

en equilibrio y contenida en un recipiente imaginario de paredes elasticas
(sistema), en donde la presién del vapor (p,) y la presion de la gota liquida (p)

pueden o no ser diferentes.
2.- El medio ambiente de este sistema solo interactla a través de la fase

vapor, por lo cual se puede expresar mediante la ecuacién :

aw, '=pdV,+pdV,  3.11

En donde :

dW™ = Intercambio de trabajo reversible.
dV, = Diferencial del volumen del vapor.
dV, = Diferencial del volumen del liquido.

3.- El trabajo de "compresién” realizado por el medio (fase vapor sobre la
gota) es:

p,dV=-pdVcdA  3.12

En donde :
dA = Diferencial de area superficial de la gota.
g = Tension superficial.

Asi, el trabajo neto comunicado por todo el sistema, como las fuerzas de los
alrededores son :

dW,'=p dV +pdV-odA 3.13
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4.- Si el sistema gota-vapor de combustible es cerrado {no hay entrada ni
salida) y estad en equilibrio, las diferenciales de volumen tanto para el liquido
como para el gas son iguales pero de signo contrario:

aV=-av, 3.14

5.- El trabajo neto que comunica el sistema (gota-vapor} al medio es cero y
de esta se puede establecer la siguiente ecuacion:

[p-pJdV=cdA 3.15

Como la relacién entre el area de la gota y el volumen del gas es puramente
geometrico, para simplificar las expresiones se considerard como una gota
esférica, por lo tanto el drea y el volumen correspondiente son :

A=4rr? 3.16

Obteniendo las derivadas del volumen del gas {V ), del area, substituyéndolas
y haciendo las reducciones pertinentes en la ecuacion del trabajo neto
obtenemos ta ecuacion de Laplace :

[pl_pv :2_: 3.18

Esta ecuacion relaciona las presiones internas y externas de una gota
esférica de radio "r” con la tensién superficial.

En general, la presion de vapor en equilibrio con su liquido es p,, pero para
el caso en que "r" tienda a infinito {substrato liquido en equilibrio con su vapor)
se representara como p,.,, asi, se podrd satisfacer la igualdad de los potenciales
quimicos :

wATp,)-u(T.p) 319

Si utilizamos el teorema fundamental del calculo integral para calcular el
volumen molar del vapor obtenemos la expresion :
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—  du,

V= 3.20
e

En donde :
\7V Volumen molar del vapor y \7] volumen molar del liquido.

Para calcular el volumen molar de la gota liguida que es incompresible y
considerando que el vapor de combustible que la rodea sigue el
comportamiento de un gas ideal tenemos :

pV,=RT 3.21
Vi

= 3.22
Ny

Como el volumen molar del liguido es constante el sistema se puede expresar
como :

py
frdpv Vfdpvm( e, 328
Py, Py,

En donde :
A es el area superficial de |la gota.

n, es el nimero de moles de liquido.

Realizando las integrales y substituyendo los limites obtenemos:

an[p 1=V, (p,-p,) ro( )Tp, 3.24

v, Ny

Partiendo de las suposiciones geométricas y de la definicidon de volumen
molar se puede obtener :
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oA, 2V
)T,pv_

(an, r

Substituyendo estas relaciones obtenemos :

P, 20V,

Voo

RTIN[ 3.26

]=T/-I (pv_pwo +

Como el termino VI_(pv_me) tiene una contribucién muy pequena

comparada con el resto de los términos, puede despreciarse con lo cual queda
la ecuacion

- 20V,
ATin(p, /p,)

3.27

La ecuacion 3.27 es conocida como ecuacion del modelo de KELVIN (z2). En
donde el radio de la gota depende de la presion de vapor (p, ), la temperatura (T}
y la tensién superficial () que a su vez es inversamente proporcional a la
temperatura (2), en forma general, se puede observar que el radio disminuye
aumentando la temperatura o disminuyendo la tensidn superficial.

3.2.2.2 CALCULOS TERMOFISICOS.

El calculo de la aproximacién termofisica parte de considerar que las gotas
sumergidas en la atmdsfera gaseosa que las arrastra, estan sometidas a varias
fuerzas que modificaran su tamafo y posicién dentro del flujo, si consideramos
individualmente cada gota dentro del SPRAY, el nuevo tamano se puede
obtener con la ley del didmetro cuadrado (a0, s7}, la cual es una relacién
rectilinea obtenida como resultado del estudio de evaporacién de gotas aisladas,
sumergidas en ambientes gaseosos, estancados, la forma mas comun de
representar esta ley es la siguiente :

d2=di-at 3.28

En donde 'd’ es el didmetro final de la gota, ‘d,” el diametro inicial de la gota,
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A, la constante de evaporacion, que depende de |a naturaleza de la gota y de las
condiciones ambientales y 't’, el tiempo.

Esta ley se desarrollo en forma empirica {40) y no fue sino hasta 1953 en que
Spalding (s7) la dedujo en base a una aproximacion estacionaria, la cual implica
resolver las ecuaciones de balance de masa y energia, conduciendo a la
siguiente expresidon para la constante de evaporacion :

BKiniB) 329
cp,

En donde 'B’ es el numero de transferencia, 'c’ la capacidad calorifica de
vapor, 'k’ la conductividad térmica del vapor vy ‘p,’ la densidad del liquido.

El nimero de transferencia depende de las condiciones ambientales que
envuelven a la gota, esto es, temperatura, presidon, concentraciéon de oxigeno,
etc. Este pardmetro también depende de la estequiométria en casos de
combustion, tomando como base el modelo original de Spalding (s7) la
estimacion del nimero de transferencia queda como :

HJ“ox C
-H L(r.-T.) 3.30
Q v +o( a~Ts)

En donde 'H’ es el calor de combustiéon, 'Q" es el calor latente a la
temperatura de ebullicién del liguido, ‘M_,” la concentracidn de oxigeno, v la
razon estequiométrica oxidante/combustible, T, la temperatura de la atmdsfera
y Ty la temperatura de la superficie de la gota.

En la combustidn de una gota aislada (24, 25, 27, s54) inmersa estacionariamente
en una atmosfera con movimiento se presenta el efecto de conveccidn natural,
gue rompe la supuesta simetria esférica adoptada en el modelo de aproximacion
estacionaria. La conveccidén aumenta la razén de pérdida de masa en la gota,
aumentando el valor de la constante de evaporacion.

Al calcular y graficar la cantidad de liquido que se evapora de la gota
mediante datos termofisicos, se puede observar en la figura 3.6 que con la
disminucién del radio de la gota aumenta la cantidad de liquido evaporado, lo
cual concuerda en forma general con los calculos termodindmicos de la tensién
superficial realizados con la ecuacion 3.27. De los valores obtenidos,
observamos que la tension superficial disminuye al reducirse el radio de la gota,
y por lo tanto aumenta la cantidad de liquido que se evapora.
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3.3 FUERZAS DE ARRASTRE DE LAS GOTAS.

Cuando existe un movimiento relativo entre la gota y el ambiente que la
rodea, aparecen efectos que modifican fuertemente el proceso de evaporacion
y que cambian el estado del movimiento. Para estudiar estos casos se recurre
a la ley de STOKES (sz, s}.

F=3rud(d-v) 3.31

En donde F es la fuerza que ejerce el flujo de gases sobre una esfera solida
de diametro 'd,’, i es la viscosidad de los gases, O es la velocidad de los

gases y V es la velocidad de la gota.

Una forma alternativa de escribir la ley de STOKES (es) en términos del
coeficiente de arrastre C,, que ademas permite extender su aplicacién para
numeros de Reynolds R, grandes es :

ﬁ:%pdfco[u-m(a—m 3.32

Y en donde g es la densidad de masa.

A partir de la ecuacién 3.32 y utilizando valores par el coeficiente de arrastre
calculados con C, =24/R;, se hace posible el tratamiento de una variedad de
regimenes que van desde R.=1 hasta R,=2000, en donde el nimero de
Reynolds, lo calculamos a partir de la ecuacién :

RE=—Ed,.|U—V| 3.33

Cuando existe transferencia de masa entre la gota y el flujo de gases {este
efecto aparece siempre en el estudio de la evaporacion de SPRAYS), Spalding
{s9} propone la siguiente expresién

Ln(1+B)

Coy=Ch 3.34

donde :
Com s el coeficiente de arrastre en presencia de la transferencia de masa.
En trabajos mas recientes (1) se sugiere que el factor {1 +B)°’ produce
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mejores resultados que la expresidn propuesta por Spalding (s9), este factor
pretende tomar en cuenta todos los efectos que ocurren en la transferencia de
masa, momento y energia entre la gota y el flujo de gases que la arrastran.

3.4 DINAMICA DE MOVIMIENTO DE LAS GOTAS.

Las ecuaciones que describen el movimiento individual y los cambios que
ocurren en la gotas {incluyendo cambio de posicién, velocidad y tamafo), son
sumamente dificiles {si no es que imposibles) de obtener analiticamente, debido
a la irregularidad de las condiciones a que estadn sujetas las gotas a lo largo del
SPRAY. El periodo de tiempo At en que se analiza la cantidad de liquido
evaporado es de 0.001 segundos {este es el tiempo de vida promedio de una
gota de didmetro aproximado a 20 micras, ademas este es un periodo de
tiempo en el que se pueden efectuar todas las reacciones guimicas de una
mezcla combustible-aire con fracciones mezcla entre 0.02 y 0.20, ver capitulo
4 y apéndice C).

Con el periodo de tiempo determinado, se supone gue la gota tiene un
movimiento rectilineo y uniformemente acelerado, a partir de esta suposiciones,
se aplican las ecuaciones clasicas de movimiento y la ecuacién de pérdida de
masa (Ley del didmetro cuadrado (se}} para intervalos de tiempo cortos, esto
permite predecir: posicion, velocidad y radio de las gotas a partir de sus
condiciones iniciales.

La velocidad final ¥ vy la posicion final X se calculan de acuerdo con las

ecuaciones clasicas de la mecéanica de Newton (s}:

p=y,+aAt  3.35

En donde ¥, es la velocidad inicial de la gota, & la aceleraciéon y At el

tiempo transcurrido v :

x:xowoang(an?- 3.36

En donde X, es la posicion inicial de la gota.

A partir de la densidad del liquido p,, se obtiene m, y usando la fuerza segun

la ecuacion F = m, & se obtiene la expresion para la aceleracién :
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3 p Cp
__B_—FIU V,[(@-v,) 3.37

3.5 PROPOSICIONES PARA MODELAR UN SPRAY.

En este trabajo se propone el desarrollo de un modelo matemético de
SPRAYES, tanto su generacién como su evolucion, para lo cual la primera
proposicion que se asume es considerar que la mezcla de combustible liquido-
aire estan en una sola fase homogénea, este es un sistema 'LHF’, en donde
como variables del modelado de SPRAY, se tienen las condiciones o el medio
en que se va a considerar su evolucion, para ello se fija la distancia maxima a
la que puede llegar (1 - 10 m). Otra variable que se puede modificar
interactivamente es la cantidad de combustible que se va a quemar (1 - 50 g.
de n-Heptano/s.), asi como el angulo de atomizacidon {3-20°), a partir de estos
datos, se obtienen las demds variables dependientes del proceso de
atomizacion, tomando la concentracion de especies y la temperatura de la
relacion instantanea de la fraccidn mezcla de combustible (ss).

3.5.1 PARAMETROS DE ATOMIZACION.

La atomizacion es la base de la formacién del SPRAY, en este caso, la
simulacion de la disgregacion del liquido en gotas se puede incluir con cualquier
tipo de distribucion de tamanos y velocidades de gotas, si cumple con las
siguientes condiciones :

1).- indicar la cantidad de gotas & velocidades.

i}.- los parametros de la distribucion, cotas de cada clase y sus frecuencias.

Como elemento de seguridad se verifica que la suma de frecuencias en las
distribuciones de tamanos y velocidades de gotas sean igual. La forma como se
interactua con el sistema es a través de la lectura de archivos de datos en
donde se almacenan las distribuciones de tamanos y velocidades de gotas, a
partir del gasto de combustible se calcula el gasto de aire necesario.

3.56.2 GASTO DE AIRE.

Al fijar el gasto de combustible (n-Heptano) y considerar la reaccion global
gque se da en su combustiéon estequiométrica (s2) con aire {composicion
aproximada en peso de 21% de Oxigeno y 79% de Nitrégeno) se tiene :

C,Hg + 52.381(0.210, + 0.79N,} --> 7C0O, + 41.38N, + 8H,0
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Por lo cual por cada gramo de n-heptano se necesita un gasto de 15.11 g.
de Aire {3.52 g de Oxigeno y 11.59 g de Nitrégeno)}, como la reaccién de
oxidacién es exotérmica habra un aumento en la temperatura que se supone se
da en un proceso adiabatico, (VER APENDICE E); si la relacion no es
estequiométrica, es decir existe exceso de aire o exceso de combustible, habra
productos o reactantes que absorberan calor y proporcionaran una variacion de
fa temperatura calculada.

3.5.3 PERFILES DE TEMPERATURA.

La temperatura en cada punto 6 seccion del sistema en que evoluciona el
SPRAY sera diferente porque la mezcla aire - combustible no es constante, pero
para obtener esta mezcla se necesita de una temperatura inicial que provoque
la evaporacion. Para no partir de una temperatura supuesta arbitrariamente que
obligaria al modelo a trabajar (iterar} mas, se propone como perfil inicial de
temperatura los valores promedio que presentan Faeth et al (18) para propano
y pentano en funciones axial y radial, ver figuras 2.15 6 3.5. A partir de estas
temperaturas, se evaporard el n-heptano, el cual se considera que en un
intervalo de tiempo menor a 0.001 segundos, se asume que llega a un equilibrio
quimico local el sistema (productos y reactantes), suponiendo que la velocidad
de reaccidon sea rapida, pero que no hay una explosién en su reaccion (23), a
partir de este proceso evaporacion-equilibrio se calcula una nueva temperatura
para cada seccidn (celda) del sistema, este valor sera usado en la siguiente
iteracion, {evolucion del SPRAY)}, hasta alcanzar un valor semi-constante de
evaporacion - temperatura, ocurriendo esto se considera que el spray esta en
un estado pseudoestacionario.

3.5.4 EVAPORACION DE GOTAS EN EL 'LHF'.

Las gotas generadas con un tamafio especifico (distribucion), a una velocidad
{(distribucién) y un angulo dado, se consideran dentro del flujo de gas, a una
temperatura (ver figura 3.5) y velocidad de aire preestablecidos. En estas
condiciones se produce un cambio fisicoquimico en el medio que circunda a las
gotas y este, al tender al equilibrio, produce la evaporacién de las gotas de
combustible liquido. El modelo que se propone para considerar la evaporacion
es el que se representa en la ecuacion 3.28 a presion atmosférica constante.

d2=df-at 3.28

En donde :
t el tiempo, que se incrementa en milésimas de segundo.

oA

a
~u
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A es la constante de evaporacién que se calcula de acuerdo con la ecuacién
4.29, sus parametros son :

¢ = capacidad calorifica del vapor = 0.58 cal g'K™".

k = conductividad térmica del vapor = 0.0005 cal cm's 'K’

p, = densidad del liquido {n-heptano} = 0.582 kg/l (TPN}.

B = numero de transferencia, que se calcula con la ecuacion 4.30, este
depende de las condiciones ambientales que envuelven a la gota, esto es,
temperatura, presién, concentracion de oxigeno, etc. Este parametro también
depende de la estequiométria en casos de combustién y los datos
correspondientes son :

H = calor de combustién = 11489.9 cal/g.

T, = temperatura de la atmdsfera, determinada de acuerdo con su posicidén
en la figura 3.5, los datos mostrados son puntuales y se considera uniformes
en toda la celda.

T,= Temperatura de ebullicién = 372 K.

Q = calor latente a T, del liquido = 380 cal/gr.

M, = concentracidén de oxigeno = 10%.

v = razén estequiométrica oxidante/combustible 1

Como parte de los resultados de evaporacién, se tiene que :

El tamano de gota desciende como una funcién del tiempo, siendo
independiente de la velocidad del flujo de aire utilizado.

La evaporacion a radios pequefios es muy elevada y cuando se aplica la ley
del diametro cuadrado a gotas de radio menor a 15 micras, con intervalos de
una milesima de segundo, estas desaparecen en este lapso.

De los calculos realizados para distintas distribuciones de tamanos y
velocidades de gotas, se puede observar en forma general que las gotas con
radios menores a 40 micras de tamafio llegan a una velocidad minima que casi
siempre es el 30% de la velocidad inicial, con la cual se inyecta el aire. Como
se puede determinar en las graficas de evaporacién contra el radio de ia gota,
la evaporaciéon es inversamente proporcional al tamano de la gota.

Los resultados de evaporacion se muestran en ta figura 3.6, en donde
graficamente se observa que la evaporacion se incrementa al disminuir el radio
de las gotas, esto concuerda con el modelo de KELVIN (2) en donde a menor
tamano de gota, aumenta la evaporacion.

I¥

3.5.5 EVAPORACION CALCULADA.

Observando la figura 3.6, la evaporacién se incrementa con la disminucién
del radio, lo cual nos hacer suponer que las gotas de tamanos menores a 15
micras, ya no tienen velocidad como gotas, sino que su velocidad es muy
similar a la velocidad del flujo gaseoso y aplicando el modelo de evaporacién,
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unicamente sobreviviran por una milésima de segundo mas (0.001 s}, por lo
tanto como se puede ver en la figura 3.7 el tiempo minimo y méaximo para la
incorporacidn de las gotas al 'LHF’, dependerd del tamafo de las gotas, la
temperatura de la gota y del medio en que evoluciona el "'SPRAY".

3.6 MODELACION DEL SPRAY.

Una vez obtenido un algoritmo que genere 100 gotas cada milésima de
segundo y acoplado el modelo de evaporacién con esa misma diferencial de
tiempo, se empieza a incrementar el nidmero de gotas y el volumen de
combustible liquido que esta siendo arrastrado en el fluido. Conforme el tiempo
avanza, las gotas del primer grupo generado se van reduciendo de tamano y
después de un periodo de tiempo {dependiente de la temperaturas de la gota,
el medio que rodea el SPRAY vy las velocidad de movimiento del flujo, etc.), las
gotas terminan por integrarse al fluido homogéneo (LHF} como combustible
evaporado en el fluido gaseoso. Si se sigue el comportamiento de cada gota en
cuanto a tamano y velocidad se, tendra algun tiempo, en el cual, tanto la
cantidad de gotas como el volumen de combustible atomizado sea
aproximadamente igual a la misma cantidad de liquido que se evapora y pasa
al fluido, en este caso se llega a un estado pseudo-estacionario, el cual
dependerd de la distribucién de tamanos de gotas, de su velocidad vy
condiciones ambientales del fluido. Las figuras 3.8 y 3.9 muestran
respectivamente las graficas de la evolucion del nimero de gotas y volumen de
combustible en funcion del tiempo de evolucion del SPRAY.

3.6.1 CRITERIOS PARA DETERMINAR UN ESTADO PSEUDO-
ESTACIONARIO.

La evolucion del SPRAY se considera en estado de pseudo-equilibrio cuando
la cantidad de combustible que se atomiza es igual a la cantidad de combustible
gue se evapora. En la practica es complicado determinar el estado pseudo-
estacionario en funcidn del tiempo, gasto de combustible, angulo de
atomizacién, flujo de aire, etc. Esto es lo que origina que por cada SPRAY se
tenga un estado pseudo-estacionario diferente, para no depender de la
observacion subjetiva que le puede dar el usuario del sistema. En forma general,
el modelo del SPRAY incluye un algoritmo que siempre llega al estado pseudo -

estacionario mediante los siguientes criterios:

1.- Se define el medio en donde se generard y evolucionara el SPRAY, con
ello se determina la temperatura del medio, el gasto y la velocidad del aire
{LHF}.

2.- Se crean 6 vectores de 100,000 posiciones para almacenar :
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a).- radio de gotas.

b).- posicién en la direccion x.

c).- posicién en la direccién vy.

d).- velocidad en la direccidon x.

e).- velocidad en la direccion vy.

- f).- temporal para optimizacion de los vectores anteriores, en caso de que
el nimero de gotas pase de 100000, con esta variable se eliminan las gotas
muertas o ya totalmente evaporadas e integradas al 'LHF’, en los vectores de
tamano, posicién y velocidad.

3.- Cada milésima de segundo se generan en forma aleatoria 100 gotas que
cumplen con el rango de las distribuciones de tamanos y velocidades de gotas
ya especificadas.

4 .- Inclusidon de las gotas generadas en los vectores principales, la adicidon se
hace con nimero progresivo al final de los datos acumulados.

5.- Aplicando la diferencial de tiempo a cada elemento de los vectores de
tamano, posicion y velocidad, asi como a los datos del 'LHF’, se obtienen los
nuevos valores de radio, velocidad y posiciéon en 2 dimensiones, para cada gota.

6.- Tomando como criterio que las gotas de radio menor a 15 micras pasan
directamente a formar parte del LHF, se hace un recuento de las gotas alas que
se les aplicard el nuevo ciclo de avance, a partir de esta informacién, para poder
mediante los célculos de la computadora determinar si ya se llego al estado
pseudo-estacionario, se utilizan arbitrariamente las siguientes posibilidades :

a}.- Si las gotas que se evaporaron (se integraron al LHF}, son menos de
85 o0 mas de 115, el ciclo continua normal.

b).- Si las gotas evaporadas estan entre 85 y 115, se incrementa un
contador y se continua el ciclo generacidn-evaporacion hasta que se tengan 50
eventos consecutivos en esas condiciones.

c).- Si el contador de eventos del inciso ‘b’ es diferente de cero y se tiene
algun evento de entre 80 - 85 6 115 - 120 gotas evaporadas, se resta la
diferencia a 85 6 120 del contador de eventos para no regresarlo a cero por una
pequefa fluctuacién, si esta operacién da un numero negativo el contador se
regresa a cero.

7.- Por cuestiones de optimizacién computacional cada 500 eventos {ciclos
generacién avance} 6 que los vectores tengan 99850 gotas acumuladas, se
optimiza el espacio de los mismos, eliminando los datos (radio, posicién y
velocidad) de las gotas que ya se integraron totalmente al "LHF’.

Una vez alcanzado el estado pseudo - estacionario se realiza un cambio en
el sistema de observacion (LAGRANGIANQO a EULERIANO), para poder calcular
las fracciones mezcla n-heptano - aire en cada celda, teniendo como referencia,
el espacio discretizado del 'LHF' propuesto inicialmente, mediante un enmallado.

IS
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3.6.2 MALLA DE DISTRIBUCION.

Con el fin de analizar el estado pseudo-estacionario a que llega el modelo del
SPRAY generado, se discretiza, por limitaciones del equipo de cdmputo,
utilizado el espacio del 'LHF’ dividiendo arbitrariamente este en 10,000 celdas
(100 divisiones en la direccidn horizontal y 100 en la vertical). En la figura 4.4,
cada rectangulo presentado representa 100 celdas, generando con ello la malla
de elementos mas pequenos que se pueden analizar en el sistema de computo
de que se dispone. Una vez que se ha alcanzado el estado pseudo-estacionario,
toda la informacion que tienen los vectores de posicién se traslada a los
elementos de esta malla (CAMBIO AL SISTEMA EULERIANO). Una vez que esto
se ha efectuado, se conoce la concentraciéon de combustible, la cantidad de
aire, y si se considera que la mezcla aire-combustible es més rdpida de 1.0x10 "
'® segundos, por lo cual podemos suponer que es instantanea y por otro lado
si todas las reacciones quimicas {(combustién) gue ocurren en esta mezcia se
dan en un tiempo menor de 1.0x107° segundos que es el periodo de tiempo en
que analizamos la evolucion del spray, esto significa que se llega al EQUILIBRIO
QUIMICO LOCAL.

Para calcular el Equilibric Quimico Local, se supone que la mezcla inicial de
combustible-aire es estequiométrica y que su reaccion se produce en una flama
adiabéatica, de la cual se calcula a través de un balance entalpico la temperatura
de cada uno de los elementos de la celda que se produzcan en la mezcla de
combustible-aire; considerando que l|a temperatura inicial se propuso
arbitrariamente, un nuevo valor se calcula en forma iterativa, o sea se regresa
el proceso a la milésima de segundo anterior. Con las condiciones vya
establecidas (en el estado pseudo-estacionario) y con la nueva temperatura, se
recalcula la cantidad de liquido evaporado {evaporacion), la distribucion de
tamanos y velocidad, y ia posicion en la malla de analisis; esto genera una
nueva fraccidon mezcla, otro equilibrio quimico local, una nueva temperatura
adiabatica, etc. Si se repite el ciclo evaporacion-distribucién-temperatura, se
llegard a un valor Unico, que en este caso es el valor de temperatura final que
tendra cada celda, a partir de los valores finales de temperatura obtenemos los
perfiles de temperatura y concentracion de las especies de combustion del n-
heptano - aire; para referir los resultados en términos del SPRAY, se determina
por cada celda el SMD, tiempo de residencia de las gotas por celda, asi como
el tiempo de vida de las gotas.

3.6.3 DIAMETRO MEDIO SAUTER (SMD).

Para determinar las caracteristicas del SPRAY en cada celda del sistema
EULERIANO, se utiliza el didmetro medio Sauter SMD (41). De acuerdo con la
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ecuacion 3.1, el SMD, se calcula para cada celda de ia malla propuesta.
3.6.4 TIEMPO DE RESIDENCIA (GOTAS, POR CELDA).

Se ha calculado el tiempo promedio de residencia (t,) de las gotas en un
estado pseudo-estacionario por cada celda de la malla que se ha desarrollado
para analizar la evolucion, el tiempo se calcula en funcidn de |la velocidad en ia
direccién 'x’ (v,} y de la posicién que guarda cada gota en la celda, mediante
la siguiente ecuacion :

d
t=—=% 3.38

En donde :
t, es el tiempo de residencia.
d, es la distancia en direccién "x’ hasta el limite de la celda actual.

v, es la velocidad en direccion "x’.
3.6.5 TIEMPO DE VIDA DE LAS GOTAS.

El tiempo de vida de las gotas es proporcional al tamafio inicial de las
mismas, como no son de tamano uniforme y no se puede poner un limite
arbitrario para considerar el volumen de gotas combustible que se integra a
"LHF’, se aplica continuamente el modelo de evaporaciéon mientras el tamano
de gota calculado tiene un valor positivo, de acuerdo con la ecuacion 3.28 que
ahora se expresara en funcion de los radios :

r,,;(roz—%‘)”2 3.39




4.- CINETICA QUIMICA DE LA MEZCLA AIRE - COMBUSTIBLE.

En este capitulo se describe la cinética quimica de la mezcla aire -
combustible, se propone un grupo de especies y de reacciones quimicas
{mecanismo cinético) para estudiar la evolucidn del proceso de combustién de
hidrocarburos mediante ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO}. Las EDO se
integran con métodos de la literatura {30, 31) y se obtienen los resultados que se
presentan al final del capitulo y en el APENDICE B.

El estudio de las velocidades de reaccién y ta dependencia con las variables
gue permiten su evaluacion es lo que se conoce como cinética gquimica (s, 20).

En forma general, una reaccién quimica se representa como :

aA+bB--cC+dD

Siendo a y b los coeficiente de las especies reaccionantes A y B
respectivamente, asi como c y d los coeficientes de las especies C y D que se
producen en la reaccién.

Las variables que intervienen en la determinacién de la velocidad de reaccion
guimica son : TEMPERATURA, PRESION, VOLUMEN y CONCENTRACION
INICIAL DE REACTANTES.

En este trabajo, partiendo de una mezcla combustible-aire, se estudia la
rapidez de cambio en la concentracién de las especies involucradas en los
mecanismos de reaccién para la combustiéon de hidrocarburos a presién
atmosférica y volumen constante.

Los Hidrocarburos (HC's) son compuestos guimicos derivados del petrdleo
que se componen principalmente de Carbono 'C’ e Hidrégeno 'H’. La cinética
de reaccion de los HC's al combinarse con un comburente (oxigeno/aire} incluye
una gama de posibles reacciones cuando el HC cuenta con dos & mas
Carbones. Al aumentar el niumero de Carbones, se incrementan las formas de
disociacion, oxidacion, radicales, etc., ésto a su vez hace que el mecanismo de
reaccién sea mas variado y complejo.

Existen en la literatura (20, 21, 23, 53, 61, 74, 75} varios mecanismos cinéticos
globales de reaccién que tratan de describir la combustién de hidrocarburos con
oxigeno/aire, pero que basicamente solo describen los reactantes iniciales (no
hay disociacidn, ni productos intermedios) vy los productos finales mas comunes
: Monéxido de Carbono 'CQ’, Didéxido de Carbono ‘CO,’, radical Hidroxilo "OH’,
etc. Un estudio que utilice mecanismos de reaccidn no globales debe de tomar
en cuenta la existencia de otras especies o elementos quimicos tales como el
nitrégeno en combustible o en el aire, el azufre, etc., que pueden reaccionar 6
catalizar algunas reacciones. La presencia de estos elementos adicionales,
independientemente de las concentraciones y sus velocidades de reaccién, hace
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que se incremente la cantidad de reacciones posibles que forman parte de los
mecanismos cinéticos de reaccion que describen estos procesos.

En la literatura especializada existen mecanismos de reaccidon para una gran
variedad de casos, en donde se hacen importantes tanto el tipo de combustible
(12, 18, 56, 28, 71, 68, 51}, como la forma de gquemarlo, los aditivos y otros aspectos
que son necesarios especificar antes de adoptar la cinética quimica
correspondiente. Por esta razén los mecanismos varian por el tipo y cantidad
de especies quimicas y por el nimero de reacciones. Para conocer la evolucién
temporal de las concentraciones de las especies quimicas, es necesario traducir
el mecanismo particular en un sistema de Ecuaciones en Derivadas Ordinarias
(EDO’s) gue representen la variacién de cada especie quimica en funciéon de la
concentracion del resto de las especies, la temperatura y el tiempo; este
sistema se resuelve numeéricamente, reduciendo el sistema a un problema de
condiciones iniciales.

El diagrama de la figura 4.1 nos muestra que el proceso completo parte del
conocimiento de las concentraciones de especies (Y, reaccionantes en la
MEZCLA GASEQOSA, la combinacion de éstas dan
la cantidad de REACCIONES QUIMICAS POSIBLES, las cuales, junto con los
coeficientes, concentracion y constantes de velocidad de las reacciones nos
permiten IDENTIFICAR EL MECANISMO cinético de reaccién y GENERAR la
ecuacion diferencial ordinaria y las relaciones de cada especie en las reacciones
involucradas. Si se tienen fijas las condiciones de ESPECIES QUIMICAS,
TIEMPO vy las variables de DINAMICA DE FLUIDOS, se INTEGRAN las EDO’'s y
se tienen los resultados finales, los cuales se pueden observar en las figuras 4.2
-4.10 y en el apéndice C.

Se considera que las velocidades de reaccién quimica son lo suficientemente
rapidas, para que las concentraciones de reactantes-productos en cualquier
momento estén en equilibrio y poder suponer que el fluido es localmente
homogéneo.

Si se tiene un sistema de 'n,’ especies, entre los cuales puede haber 'n,
posibles reacciones, para expresar el cambio de masa de un componente "A’ en
un volumen se tiene :

!

3
VA=A [V av 4. 1
ot ot

La cantidad del componente ‘A’ es igual a la suma del mismo que fluye a un
elemento de volumen (V) a través de su superficie Q, mas el total de
producciéon de ‘A’ dentro del mismo elemento de volumen, de acuerdo al
principio de conservacion de masa :
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nr
fvapAdV:—prAVA-dQ+§f VVA,.J,.dV 4.2

r

Donde J;, denota |a rapidez de cambio de masa en la reaccidén ‘i’ por unidad
de volumen, es el coeficiente estequiometrico de A en la reaccion ’j’, lo cual
junto con la densidad p, v la velocidad  del elemento ‘A’ son funciones del
tiempo vy de las coordenadas espaciales.

Aplicando el teorema de Gauss a la integral de superficie {15} de la ecuacion
4.2, se obtiene la ecuacién 4.3 de "conservacion de masa” que es la misma que
la ecuacién 2.1 pero incluyen las 'n,’ posibles reacciones quimicas como
término fuente.

dos__

v va)+ZvA,J (A=1,2,..,n). 43

Como la masa se conserva en cada reaccidén guimica por separado:

ny,
Y v=0, (i=1,2,...n).
A1

Si sumamos las ecuaciones 4.3, una para cada componente quimico, sin
importar el nimero de reacciones que se presenten como término fuente en la
ecuacion 4.3, este termino siempre se anula obteniendose ecuacion 2.1 de

conservacion de masa.
Si para definir las constantes de velocidad de reaccidn, se considera que la

reaccion quimica solo cuenta con dos reactantes, los cuales a su vez originan
dos productos y no hay reaccionan inversa :

aA+bB--cC+dD

La velocidad de reaccién para el componente ‘A’ se calcula asi:

dlAl,

_ a b
= KATBY 44
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DIAGRAMA PARA OBIENER LA COMPOSICION
DE UNA MEZCLA DE GASES INVOLUCRANDO
MECANISMOS CINETICOS
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Figura 3.1 Diagrama general para obtener el Equilibrio Quimico Local.
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Se considera que para llegar al equilibrio quimico de una mezcla
hidrocarburo-aire, se necesitan "tipicamente mas de 100 reacciones para
describir un proceso de combustion de Hidrocarburos (12, 16)", la diferencia entre
mecanismos cinéticos de reaccion se debe al ndmero de reactantes vy
reacciones. Como entre los reactantes se pueden incluir algunos elementos
indeseables (impurezas), el nimero de reacciones quimicas se incrementa
considerablemente; también se modifica la velocidad de las reacciones y la
estabilidad de los productos finales.

Si al estudio de reacciones elementales que pueden llevarse a cabo entre un
grupo de reactantes, se le especifican ciertas condiciones y formatos, siempre
que se apliquen estas condiciones y formatos al mismo grupo de reactantes se
obtendran idéntico nimero de reacciones, productos, intervalos de tiempo en
que se considera alcanzado el equilibrio quimico (23}, temperaturas, estabilidad
de los compuestos, etc., a esta informacién se le denomina MECANISMO
CINETICO DE REACCION (1a, 21).

4.1 Mecanismos cinéticos de reaccion para hidrocarburos.

Si tomamos solo los HC de tipo parafinico (ALKANOS), cuya importancia
puede observarse en la cantidad de estudios que se han realizado entre los que
destacan :

Combustion de metano (12, 1s, 56, 71, 68}.

Combustién de etano, propano, butano (es).

Combustién de propano y pentano (1s).

Combustién de n-heptano (s1).

Se Puede observar en las referencias anteriormente enumeradas que la
cantidad y complejidad de las reacciones de los mecanismos cinéticos para
ALKANOS, se incrementa con la cantidad de carbones que contiene el
hidrocarburo en cuestiéon. Se ha podido encontrar al estudiar los mecanismos
de reaccién anteriores, que el mecanismo de reaccién del hidrocarburo mas
complejo (mayor nimero de carbones) contiene entre sus reacciones a los
mecanismos de hidrocarburos con menor nimero de carbones (s, 23). Una
explicacidon que justifica este proceso, es que los elementos quimicos reactantes
(C, H,, O,, N,) de cualquier mezcla de Hidrocarburo-Aire, siempre seran los
mismos (en diferentes proporciones) y tendrdn idénticas reacciones y reactantes
intermedios en la combustién asi como igualdad en los productos finales.

En forma general, para modelar numéricamente un sistema de combustion
{s1} de hidrocarburos con aire, se considera una mezcla gaseosa homogénea (4s5)
con un nimero de especies 6 componentes (n.), en el que pueden ocurrir un
numero de reacciones (n,}, la representacion de todas las posibles reacciones
quimicas se expresa como :
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”9 L

/ % .
Yovidemy vike  (=1,.0N).
k=1 k=1

7

Yy son los coeficientes estequiomeétricos de la

Donde ,’“. y

componente k en la i-esima reaccidon y x, denota el nhombre de la especie
involucrada.

4.2 Representacion numérica de la cinética quimica.

En esta seccidn se trata de dar un tratamiento cinético a los mecanismos de
reaccion propuestos para la simulacién de combustion de los HC. Ciertamente
existen en la literatura una gran cantidad de estudios {9, 12, 16, 23, a5, 56, 28, 71,
88, 18, 51) sobre el tema que difieren principalmente en el grado de detalle que
se desea. Difieren también en la sensibilidad y en el volumen de informacién que
necesitan.

Cualquiera que sea el mecanismo a tratar, para estudiar numéricamente la
cinética quimica y su interaccién correspondiente, se inicia con la traduccidén de
las reacciones y especies del mecanismo cinético de reaccidon a un conjunto de
ecuaciones en derivadas ordinarias (EDO}, que en general resultan no lineales.
La evolucion temporal de cada especie quimica que participe en el mecanismo
de reaccidn estd representada por laintegracion de las ecuaciones diferenciales
ordinarias (EDO) de ese conjunto.

Para construir el conjunto de ecuaciones diferenciales, primeramente se
identifican y ordenan de acuerdo a la concentracion de las especies quimicas
participantes en el mecanismo. Denotando como Y/il a la concentracion de la
especie 'i’. El mecanismo cinético de reaccion es :

Z:: N(f,/)Y[f]=kX_:j MKj)YIK, j=12,...n,

Donde:
N(i.j} y M(k,j) son coeficientes estequiométricos de la especie i en la reaccion

j. para los reactivos y productos respectivamente.
La evolucién temporal de las especies se expresan de la manera siguiente :
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IS MGij)-NGHIRG) 4.5
dt 5

RU){:[ KON 4.6

En donde :

R{j) Es la velocidad de cambio de la reaccién |.

K{]) es la constante de velocidad de reaccidn de la reaccion j.

El siguiente paso es resolver numéricamente el mecanismo cinético de
reaccion, para lo cual se integra simultaneamente el conjunto de ecuaciones
diferenciales ordinarias (una para cada especie) desde un tiempo t en donde se

inicia la mezcla hastat + At en donde se llega al equilibrio de los productos

de reaccién finales. Para ello se deben proporcionar los valores iniciales de las
concentraciones al tiempo t.

Para propésitos de modelaciéon numérica de mecanismos cinéticos de
reaccion, se tomé el algoritmo GENCOD desarrollado por Varela et al en 1993
{70), con este algoritmo se pueden "escribir" en un archiva ASCII las especies,
reacciones guimicas y caracteristicas que determinan un mecanismo cinético de
reaccion el cual mediante un programa de cdémputo genera el codigo
correspondiente en lenguaje FORTRAN. El cédigo generado contiene las
subrutinas CONSTS para el célculo de las constantes de velocidad de reaccidn,
RATES para calcular las variaciones de concentracion de las especies quimicas,
DIFFUN que contiene las EDO asociadas a un mecanismo dado y PEDERV que
contiene el JACOBIANQO que calcula la variacién en la concentracion de
especies en funcién del tiempo.

El listado de especies, reacciones quimicas y constantes de velocidad de
reaccidn, debe ser escrito en el formato alfanumérico adecuado y el mecanismo
debe proporcionarse en forma de claves (70).

4.3 Métodos de solucion de EDO.

Las ecuaciones diferenciales ordinarias (EDO) no lineales que representan
cada una de las especies quimicas del mecanismo de reaccidon estan acopladas,
la solucion de estas EDO para unas condiciones de concentracién, temperatura
y presion consiste en un procedimiento de integracidon numérica {11) del que
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existe en la literatura una gran cantidad de métodos, entre los que destacan los
métodos de EULER, RUNGE KUTTA, ADAMS-MOULTON, etc.. El problema
particular de los mecanismos cinéticos de reaccion estriba en que las
concentraciones de las diferentes especies varian hasta en 10 ordenes de
magnitud, por lo cual se presentan problemas de convergencia hacia la solucién
numérica de las EDO que representan el mecanismo cinético de reaccion.

Buscando la solucién numérica de EDO con diferentes ordenes de magnitud,
WILLIWM GEAR (22) empezd a caracterizar EDO con problemas de precisién y
convergencia, alos cuales denominé ‘sistemas con rigidez’ {22}, posteriormente
HINDMARSH (29} desarrollé el método "GEAR’, que cuenta con un algoritmo que
le permite ajustar el tamaino del paso de integracidén con respecto a la precision,
asi como reinicializar el mismo problema si el paso de integracién no cumple con
los criterios de tolerancia y convergencia establecidos. El método GEAR (29) ya
se encuentra programado en FORTRAN {subrutinas EPSODE, EPISODE (30, 31},
etc.), por lo cual utilizando estas herramientas con tas condiciones limite de un
problema especifico, podemos resolver numéricamente las EDO del mecanismo
cinético de reaccion.

La base de este trabajo son las herramientas que se han desarroilado para el
planteamiento de las EDO a partir de los mecanismos cinéticos de reaccion,
para lo cual se participé con Varela et al. en el desarrollo de la herramienta
"GENCOD (7))’ que tiene como parte central la traduccién del mecanismo
cinético de reaccidn en subrutinas de programa FORTRAN, el cédigo generado
se une a las subrutinas 'EPISODE ({s1}’ del trabajo de HIDMARSH (31}, por otro
lado una vez obtenidos los cdédigos en FORTRAN de los mecanismos cinéticos
de reaccién, en su la evolucion espacio temporal {integracién) del grupo de
EDO’s, se participd en diferentes trabajos relacionados con la cinética quimica,
el equilibrio quimico local, la fotoguimica y la contaminacién ambiental (7o, s,
50, 67).

4.4 Planteamiento del problema.

Tomando como combustible cualquier hidrocarburo {(Alkano) con una formula
general : C H, .., que en la combustion total o completa, de una mezcla
estequiométrica combustible-aire nos da la siguiente reaccion :

3n+1

(3”’*1)(0 +3.38N,)=nCO,+(n+1)H,0+3.38(32 1),

C.H,

n+2

A partir de los pesos moleculares de los elementos reactantes: C 'carbono’
12 um, H ’'hidrégeno’ 1 um, O, ‘oxigeno’ 32 um, N, 'nitrégeno’ 28 um vy
substituyendo los pesos moleculares del hidrocarburo y el aire, la cantidad de
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reactantes - productos para la combustién queda como una funcién del namero
de carbones 'n’(s) de la forma siguiente :

Peso de Reactantes 12n+2(n+ 1} +32{(3n+1)}/2]+28(3.38(3n+ 1)/2]

Peso de Productos 44n+18(n+ 1)+ 28(3.38{3n+1}/2]

De donde se obtiene : Peso de reactantes =203.80n + 65.2666

Y, por lo tanto, el porcentaje en peso de cualquier ALKANQO como reactante
en una combustién estequiométrica sera :

%Reactantes (HC) = 100{14n + 2)/(203.80n + 65.2666)

De acuerdo con el desarrollo anterior si el hidrocarburo utilizado es el n-
heptano (C,H,g), el niumero de carbones 'n’ es igual ‘7', y la ecuacidn general
queda como :

100gC, H, , +352g0, +1189.76gN,==308gCO, +144gH,0+1189.76gN,

%Reactantes (HC) = 100(14(7)+2)/{203.80(7)+65.2666) = 6.703%

Una mezcla de Metano - aire (n=1) calculada da un %reactantes (HC) =
5.95%, que es similar al 5.5% usado por CHEN et al (12) en su trabajo en el que
supone pesos moleculares iguales para todas las especies de su mecanismo
global.

Como puede observarse, al calcular el % en peso de reactantes que significa
el peso de hidrocarburos resulta una progresién y cuando ‘n’ tiende a infinito el
porcentaje es de 6.8694 %, lo cual significa que cualquier ALKANO, al
quemarlo con aire, deberd de tener un % en peso de reactantes entre 7.0 y
5.0%, para estar cerca de la razon estequiométrica.

Como el concepto de porciento peso de reactantes no es muy comdn en este
tipo de trabajos, se utilizara el concepto de fraccién mezcla, la cual se puede
expresar como :

p esocomb

f =
PESCompt POSGyire

m

Para una mezcla combustible - aire, cuya base de célculo sean 100 gramos,
la fraccion mezcla f,, siempre serd igual al porcentaje en peso de combustible.

En el desarrollo de este trabajo se tomd de la literatura el mecanismo cinético
de reaccion para ‘n-heptano’ propuesto por HAMID SARV et al. (51}, el cual
consta de 34 especies mas nitrégeno que no reacciona, y solo se incluye en
algunas de las reacciones como elemento que puede con su presencia modificar
la velocidad de reaccién (tercer cuerpo). Este mecanismo cinético de reaccion
representa la combustién de n-heptano con aire mediante 111 reacciones; las
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especies, reacciones y constantes de velocidad de reaccion se pueden ver en
el APENDICE B.

Tomando una base de calculo gue sea facilmente escalable se decidié hacer
los célculos con 100 grs. de mezcla combustible-aire a presion y volumen
constantes, iniciando con 0 gramos de n-heptano y utilizando variaciones de 1
g entre 0 y 70 g; como los tiempos de calculo para el intervalo de 50 a 70 g se
incrementaron a mas de 24 horas, se modificaron los incrementos a cada 10
gramos de combustible hasta llegar a tener unicamente 100 g de n-heptano, los
valores intermedios se obtuvieron por interpolacion. La mezcla se considera
totalmente en fase gaseosa para cualquier combinacidn aire-combustible y como
ecuacion de estado usamos la ecuacion general de los gases ideales con la cual
se obtuvo la concentracidén de las especies reactantes.

Interactivamente se pide la fraccion mezcla de n-heptano, como la base de
célculo son 100 g y la composiciéon en peso del aire es de 79% de nitrogeno y
21 % de oxigeno, los moles de n-heptano, oxigeno y nitrégeno se calculan asi

n n-heptano =

fm*1 OO'IPMn-heptano

Ny, =0.79+(100. 1 ercia™* 100.)/28.

ezcla

N6,=0.21%(100.~f,,5,,#100.)/32.

Como el peso molecutar del n-heptano es igual a 100.

f

n m

n-heptano

El niumero total de moles es :

Miotar nn—heptano +n N *n 0,

Suponiendo gue los reactantes estan a las condiciones adecuadas, por lo
cual las reacciones quimicas de la mezcla n-heptano - aire se dan en forma
inmediata, para obtener el valor de temperatura que tienen los productos de
combustién y la mezcla n-heptano - aire remanente, se supone que el proceso
se desarrolla en forma adiabética y asi determinar los cambios de entalpia que
se dan en el mismo. Las ecuaciones, condiciones, figuras y comparaciones para

obtener la temperatura adiabéatica se encuentran en el APENDICE C.
Considerando que las reacciones se llevan a presion constante de 1
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atmosfera, el volumen y la densidad de la mezcla son:

82.05n,,,. Tem
Volumen-= ’;"a’ P en(cm?®)
Df)ns»f'davd:—M en(g/l)
Volumen

El calculo de los tiempos de reaccidon para cada fraccién mezcla se obtiene
en una forma no analitica, de acuerdo con las velocidades de reaccién en
combustion. Para integrar las Ecuaciones Diferenciales Ordinarias (EDQ) setoma
un pequefio incremento de tiempo de 1x10'° segundos, el cual es totalmente
arbitrario. A partir de este intervalo de tiempo se integran las EDO, con lo cual
se obtienen las concentraciones de las 34 especies del mecanismo cinético de
reaccion y el nitrégeno como tercer cuerpo. A partir de estas concentraciones
y las constantes de velocidad de reaccion, se calculan los tiempos de reaccién
t;, considerando que con esa concentracion la reaccién fuera Unica v con de
orden reaccién ‘0O’ o "1’ de acuerdo con BENSON {4) :

1
Lo=——In(1-f 4.7
o= Jn(1-1)

En donde 'f’ es la fraccién que se ha completado de la reaccion gquimica.
Como aproximacién numérica se considera totalmente efectuada la reaccion
cuando f =0.9999, por lo cual las ecuaciones 4.7 y 4.8 en forma numérica
quedan como :

16

t =
0.9999,0 k

99990

L ="
0.9999,1 kA
0
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En el APENDICE B, se pueden observar las variaciones de concentraciéon
contra el tiempo para las f,, de n-heptano : 0.04, 0.06 y 0.08.
Las concentraciones de los reactantes en moléculas/cm?-s son:

6.022x17 023nHep,ano
Volumen

Heptano™

6.022x10%n,,
— 2
Yo,

Volumen

L _8.022x10 20,
Mo Volumen

Los diagramas de cambio de concentracion para las fracciones mezcla :
0.04, 0.06 y 0.08, se muestran en el APENDICE B, observando estos
diagramas se ve que las concentraciones de las especies reactantes disminuyen
répidamente en tiempos cercanos a 1.0x10® segundos, como en esta
implementacion no se tiene control del tiempo, porque el paso de integraciéon
vy los intervalos del tiempo los fija el método de 'GEAR’ desarrollado por
HINDMARSH {z1), se propone como criterio de equilibrio o terminacién del
proceso de integracion el valor de 1.0x107'° moléculas-cm®/s en la
concentracion de cualquiera de los reactantes principales : n-heptano u oxigeno.

Si se realizan los céalculos de % en peso de reactantes o la fraccion mezcla
de n-Heptano - aire, de acuerdo con la reaccion general de un Alkano con aire
se tiene que : mientras la f , sea menor de 0.06703, habré exceso de aire y en
caso contrario el combustible tendra mayor presencia.

4.5 Resultados.

Con el problema planteado y las suposiciones hechas, se resolvi¢ el sistema
de EDO que representan el mecanismo cinético de reaccién, para cada una de
las combinaciones de n-heptano - aire, como ejemplo de los calculos realizados
y el analisis que se realizé se encontrard en el APENDICE B los valores de las
constantes de reaccién para una fraccién mezcla de n-heptano - aire de 0.06,
asi como los tiempos de reaccion calculados a partir de las concentraciones
obtenidas al integrar el mecanismo cinético de reaccién durante 1x10°° s.
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Adicionalmente se pueden observar en el APENDICE B, las figuras de tiempo
contra concentracién para las fracciones mezcla de n-heptano - aire : 0.04,
0.06 y 0.08, asi como los diagramas de cambio de concentracidon para las
mismas fracciones mezcla.

En las figuras 4.2 y 4.3 se compendian los calculos que se hacen del
mecanismo cinético de reaccién, mostrando la fraccién masa (concentraciones
en % en peso) de las especies mencionadas contra la fraccién mezcla.

Los resultados del mecanismo cinético de reaccién para n-heptano -aire
{(figuras 4.2 y 4.3}, se pueden comparar con los presentados por FAETH et al
{18), para los mecanismos cinéticos de reaccion de pentano {figura 4.4) y n-
propano {figura 4.5). Si se consideran las fracciones mezcla para los tres
diferentes hidrocarburos, se puede observar que el drea de interés para los
procesos de combustidn se encuentra en fracciones mezcla menores a 0.2.

Las diferencias esenciales entre el mecanismo utilizado en este trabajo y los
reportados por Faeth et. al. {18}, se encuentran en que el mecanismo de reaccién
para n-Heptano de este trabajo incluye adicionalmente 23 especies
combustibles (VER APENDICE B, especies 3 - 25) que con sus concentraciones
y velocidades de reaccién, presentara diferentes resultados en las emisiones de
gases de combustion. En la figura 4.2, se encuentran graficadas las especies:
N,, O,, COMBUSTIBLE (se incluyen todas las especies que todavia tienen
carbono que se pueda oxidar, excepto mondxido de carbono "CO’), CO,, CO,
H,O v H,, en la figura 4.3 se muestra una ampliaciéon de la seccidon inferior
izquierda de la figura 4.2 en donde se puede observar mas claramente el punto
donde el oxigeno se agota e inicia la presencia del combustible. Es en esta
composicion donde la mezcla es estequiométrica.

La variacidn de las concentraciones en g/l de las especies como una funcién
del tiempo, se presentan en la figura 4.6 para una mezcla con exceso de aire.
La mezcla estequiométrica se presenta en la figura 4.7, y la mezcla con exceso
de combustible se encuentra en la figura 4.8.

Utilizando las ecuaciones 4.7 y 4.8 se calcula el tiempo en que se agotarian
los reactantes (f = 0.99), despues de haber dejado que estos reaccionen
durante 1x10'® s. Esto se calcula a partir de las constantes de velocidad de
reaccion (orden 'Q’ o '1’) y las temperaturas, los diagramas y tablas que
obtienen para cada fraccién mezcla se presentan en el APENDICE B. Para
considerar numericamente terminada una reaccidn se aplica el criterio propuesto
en la seccién 4.4 (concentracién del reactante en defecto menor a 1.0x10'°
moléculas-cm?/s), se supone en esta condiciones que se da el Equilibrio Quimico
Local (EQL), la figura 4.9 presenta los tiempos en gque se llego al (EQL), los
saltos en la curvatura se deben a que hay variaciones en los pasos de
integracion que utiliza el integrador usado (a1).

Finalmente se puede observar en la figura 4.10 la variacién de la densidad

ESTH TESIS NO DEBE
SALIR BE LA BIBLIOTECA
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(g/l} como una funcién de la fraccién de mezcla.

La figura 4.2 compendia los resultados del estudio cinético de combustion
de n-heptano - aire, obteniendo resultados similares a los que obtienen Faeth et
al (18} para la combustiéon de propano y pentano con aire. Las figuras en donde
varian la concentracion o la fraccién mezcla contra el tiempo o la densidad,
complementan los resultados del estudio cinético y nos permite crear una base
de datos para asociar las fracciones mezcla con las concentraciones.

El trabajo desarrollado contiene informacidn y métodos que no existen en el
trabajo cientifico del pais y del que hay poco desarrollo a nivel internacional, ya
que normalmente se esta trabajando en formas alternativas como lo son los
mecanismos de reaccién globales.
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5.- PROPUESTA DEL MODELO DE COMBUSTION.

En este capitulo se describe la forma como se integran los célculos de la
evolucién del la mezcla aire - combustible y su cinética quimica de reaccién. Los
resultados de los capitulos 2, 3 y 4, se integran en el modelo de combustién
que se propone, adicionalmente se incluyen los esfuerzos de Reynolds de la
teoria estadistica de la turbulencia. En los resultados se incluyen las
comparaciones de la evolucién de |la mezcla aire - combustible, fracciones
mezcla y perfiles de temperatura en funcién de la distancia del atomizador, con
y sin considerar la turbulencia.

Los modelos para simular el proceso de combustion son sistemas demasiado
complejos ya que llevan asociados los efectos de la transferencia de calor, masa
('momentum’) y reacciones quimicas que modifican la dindmica del flujo y
normalmente producen un flujo turbulento (7, es).

Por otro lado, la simulacion numeérica para el diseno y estudio del proceso de
combustion es una poderosa herramienta, pero uno de los obstadculos para
predecir con mas realismo estos sistemas es la necesidad de aproximar el
transporte turbulento dentro del area de combustiéon, la turbulencia
normalmente es inducida en el combustor v juega un papel importante en el
mezclado, oxidacién y estabilizacion de la flama (47, ss}.

Los dispositivos de atomizacién y quemado presentan condiciones
localizadas que se dan en ciertos puntos de los sistemas de combustion, en
donde las condiciones del flujo pueden no ser facilmente simuladas.
Normalmente se asume que el fluido es isotrépico, {no hay variacién en la :
geometria interna, aceleracién centrifuga, reaccién guimica, etc.), pero como
la relacion de dependencia entre la fraccidon mezcla, temperatura, composicién
y densidad no son lineales, existe siempre el problema para manejar este tipo
de datos, por lo cual normalmente se aproxima mediante funciones de densidad
de probabilidad (37, es).

El modelo que se propone incluye la teoria estadistica de la turbulencia,
mediante los esfuerzos de Reynolds, en el estudio de la evolucion del SPRAY;
se compone de 2 aproximaciones diferentes : i}.- un sistema LAGRANGIANQO,
para la evolucién de las gotas; después de su emisidon se guarda la informacién
de numero de gota, sus posiciones en 'x’, 'y’, el tamafo de la gota y la
cantidad evaporada de combustible, que evoluciona en tiempo y espacio, ii}.-en
lo que respecta al flujo de gas (aire} se toma como un sistema EULERIANO, del
cual se tienen las coordenadas fijas (celdas), y en cada una de ellas se tiene la
misma cantidad de aire, temperatura, etc. alo largo de toda la trayectoria donde
evoluciona el SPRAY. En la figura 5.1 se muestra un diagrama general del
proceso que se propone para analizar los efectos de los esfuerzos de
REYNOLDS que definen un flujo turbulento; para determinar sus efectos, se

90
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comparan los resultados contra un proceso en idénticas condiciones pero sin
incluir en los calculos correspondientes estos vectores.

5.1 Algoritmo Numérico (Diagramas y Procedimientos).

DIAGRAMA DEL MODELG SSF
” GASTO "ANGULO

LHF o COCUSTIELE 1 ATON1ZACTON

!

GASTO
AIRE

!
u,u./u,
u/u,

" TOFERATURA

LOLINRN OXNTROL
!
PRESION
{

ATGRIZRCION » [¥

!

EVAPCRACION

4

(DTG

NO

S1

TRAKSF. SISTEMA
EULERIAHO
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FRACLION NEZCLA |
n-HEPTANO/ARE

EQUILIBRIO
QUINION LoCAL }

|

TENPERATURA

COMPOSICION

NO

Sl

GLARDAR
RESULADOS

* DISTRIBUCION DE GOTAS Y VELOCIDADES PREDEF INFDAS

FIGURA 5.1 Diagrama del modelo estocastico para estudiar la
evolucién de un spray.
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5.2 Aproximacion de la turbulencia (SSF).

Con el fin de aproximar la turbulencia que se provoca en la inyeccion del
combustible en un flujo a alta velocidad, se consideraran los esfuerzos de
REYNOLDS, los cuales numéricamente se expresan como el producto de los

vectores de velocidad axial y radial /y/ . En el trabajo de Faeth et al 1983

{18}, existen graficas que representan estos esfuerzos como funcién de las
distancias radial y axial, para experimentos y simulaciones de la evolucion de
SPRAYES, con combustién y sin ella. Considerando el teorema de similaridad,
(Pi de BUCKINGHAM), tomamos adimensionalmente los pardmetros del trabajo
de Faeth et al (18}, con los cuales se resuelve el modelo propuesto y se obtiene
una solucion aproximada de los procesos de atomizacidén, evaporacion,
evolucidn del flujo aire - combustible y combustién.

Como datos experimentales o base, se necesita la variacion de la velocidad
de flujo de aire en el centro o eje de simetria, entre la velocidad inicial con que
se inyecta el flujo de aire; ésta se calcula mediante la ecuacién 2.28, haciendo
notar que por cuestiones del flujo y estabilidad del mismo solo se pueden hacer
determinaciones de velocidad del fluido a valores mayores a 15 veces el
diametro del difusor, (x/d = 15 unidades), que es donde se presenta el fluido
liguido ya atomizado, la velocidad de flujo de aire se calcula mediante las
ecuaciones 2.24 y 2.29.

Los perfiles de velocidad resultantes de las ecuaciones 2.28, 2.24 y 2.29,
se muestran en las figuras 5.2°, en donde se observa la variacion axial de la
velocidad central del flujo de aire dividida entre la velocidad inicial del mismo.
En la figura 5.3, se puede ver el perfil de velocidad radial en funcién de la
velocidad central.

La figura 5.4 muestra los esfuerzos de Reynolds presentados en el trabajo
de Faeth et al (1s), esta informacién se incluye como parte de la simulacion
hecha de los esfuerzos de REYNOLDS, los cuales se ajustan a la siguiente
ecuacién trascendente

u'v’

2
Ue

_ r.2 r
= exp(-815(—) +73—-5.9) 5.1
X X

" Hay que hacer notar que la linea punteada entre 1 y 13 unidades de "x/d’
no necesariamente representa el posible valor numeérico 'u,/u,’, en este trabajo
no se calculan valores en este rango.
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De la figura 5.4, tomada de Faeth et al {18) se supone que el producto de los
vectores de velocidad / y y/ originan laturbulencia, para generar los datos

necesarios en este modelo, se utiliza el producto de los vectores de velocidad
como funcién de 'r/x" en conjunto con la velocidad axial en el centro del ducto

Ec , ajustando estos datos, se obtiene la ecuacion 5.1, con fa cual podemos

calcular los esfuerzos de REYNOLDS (E;) :

— =
u'v
Ep=
[ —

Ue

Para calcular el valor del vector de velocidad axial p/ , se propone

arbitrariamente que esta tenga un valor en el campo de velocidades que se
estan manejando, para lo cual se supone un valor aleatorio entre los siguientes
limites :

0.001E, < v’ < JEg
Una vez asignado el valor de la velocidad axial se despeja el vaior de la

velocidad radial, una vez que se tienen los valores de 5/ y 7 , seincluyen

estos en la ecuacién 4.6 que calcula la fuerza de Stokes en direccion 'x" y 'y’

F.=3npd(@-v,+u’) 5.2
F,=3n na(v/- v,) 5.3
En donde :
d = didmetro de la gota.
M4 = viscosidad.
v, = velocidad de la gota en direccion x.
v, = velocidad de la gota en direccion v.

/= velocidad por esfuerzo de Reynolds en direccidon x.

v/ = velocidad por esfuerzo de Reynolds en direccion vy.
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g7 = velocidad del flujo gaseoso (aire/combustible).

Lo cual incide en la aceleracién, velocidad y posicion de las gotas de
combustible en las direcciones axial 'x’ y radial 'y’ :

(F v, m)
X:.M_ 54
My
(F,-v,m)
a—=+—-~ 5.5
My
En donde :
F, = Fuerzas de Stokes en direccion x, calculada con ec. 5.2.
F, = Fuerzas de Stokes en direccion y, calculada con ec. 5.3.
m, = masa inicial de la gota liquida.
/m = masa de liquido que se evapord en un periodo de tiempo.
Vi=Vy, ta, AL 5.6
v,=v, +a At 5.7
En donde :
v, = velocidad en direccién "x’.
v, = velocidad en direccion "y'.
a, = aceleraciéon en direccién 'x’.
a, = aceleracion en direccion 'y’.

= velocidad inicial en direccién "x’.
v,, = velocidad inicial en direccion "y’.

At = incremento de tiempo.

a
Xf=X0+vont+—2-5(At)2 5.8
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= At 2V (92 5.9
YeEYotYy, +E( 4 -

En donde :

Xq = posicion inicial en direccién ‘x’.
Yo = posicidén inicial en direcciéon 'y’.
x; = posiciéon final en direccion 'x’.
y, = posicion final en direccién "y’.

5.3 RESULTADOS.

En este trabajo se simula la combustion de un spray de n-heptano con un
gasto determinado, distribuciones de tamanos y velocidades de gotas de
combustible inyectadas en el flujo estequiométrico de aire, la velocidad de flujo
de aire se determina a partir del tamano maximo del sistema de flujo localmente
homogéneo (LHF),

La secuencia para resolver el problema es la siguiente :

1.- Se propone un gasto de combustible en (1 - 50 g/s).

2.- A partir del gasto de combustible se obtiene el gasto estequiométrico de
aire (15.9 g de aire por g de combustible).

3.- Se obtiene el alcance maximo del spray (1 - 10 m).

4 .- En funcién del aicance maximo del spray, la geometria del atomizador
(didmetro = 5 x/d) y el difusor {didmetro =20 x/d) se calculan gasto y flujo de
aire, asi como la velocidad maxima del mismo.

5.- Se analiza el spray y su evoluciéon en una seccidon bidimensional cénica
con angulo © entre 1 y 10 ©.

6.- Se determina como criterio el limite donde u, llega a un valor minimo,
esto es un resultado del problema planteado.

7.- La seccidn cilindrica se representa por medio de un arreglo bidimensional
(malla) que abarca el alcance maximo del spray 'LHF’, el cual en unidades
adimensionales es de 1000 x/d.

8.- Se utiliza el perfil de temperatura determinado en el tratamiento del spray
{ver figura 2.14), la cual se ha discretizado para cada celda de la malla, estos
valores se respaldan en un archivo de datos que es donde el programa que
calcula la evaporacion los toma, acotando que en las posiciones r/x mayores a
las que determinan el perfil de la flama se suponen con 350 K.

9.- Acoplando los perfiles de velocidad del '"LHF’, los campos de esfuerzos
de Reynolds y el perfil de temperaturas de la flama, se simula la evolucién del
SPRAY (sin combustion), hasta que alcanza el estado pseudo-estacionario,
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{aproximadamente las 100 gotas que se generan en el spray cada milésima de
segundo, se evaporan en el mismo periodo de tiempo).

10.- Una vez alcanzado el estado pseudo-estacionario se determinan las
distancias maximas en las direcciones 'x’ y 'y’, a partir de lo cual se pueden
tener dos acciones definidas que son :

a).- Si el alcance maximo es menor que el dominio de 'LHF’ que se
propuso, se prosigue con el analisis de la evolucién del spray.

b).- Si el alcance del dominio del spray es mayor que el del "'LHF’
propuesto, se modifican las caracteristicas del spray o el tamano del 'LHF’
propuesto, reinicializando siempre los céalculos de velocidad del flujo de aire, la
condicién es que el dominio del spray sea siempre menor que el 'LHF
propuesto.

11.- Una vez que se obtiene el alcance del spray dentro del '"LHF’ propuesto,
se inicia la simulacion de la combustion, para lo cual se usa una milésima de
segundo, (0.001 s), como incremento de tiempo, el cual se determiné para el
equilibrio quimico local en el capitulo 3 de tratamiento cinético-quimico, para las
fracciones mezcla de combustible - aire.

12.- La evolucién temporal lleva asociada la dinamica de fluidos, en donde
se analiza el cambio de velocidad y posicién del combustible asi como del flujo
de aire, en tanto que en el avance del spray se determinan la evaporacién y la
concentracion al final de cada milésima de segundo. Estos calculos se realizan
en cada elemento de la malla en donde se determina la fraccidn mezcla de
combustible - aire, asociando a esta la temperatura y concentracion de especies
del equilibrio quimico local, en este momento se tiene el acoplamiento del
sistema SPRAY - CINETICA QUIMICA - LHF.

En las figuras 5.5 y 5.6, se puede ver la diferencia en la evaporacion para
dos grupos de gotas en las mismas condiciones iniciales (tamafo de gotas,
velocidad de gotas, velocidad de flujo de aire y perfil de temperatura), variando
tinicamente en que uno de ellos se considera el flujo normal y en otra en el
calculo de la evolucién del flujo, se le adicionan los esfuerzos de Reynolds que
se muestran en la figura 5.4. En estas figuras podemos observar que al incluir
esfuerzos de Reynolds, el promedio de vida de las gotas desciende, debido a

que las velocidades [/ y y/ , modifican la trayectoria de las mismas y llevan

las gotas a regiones del 'LHF’ con diferente temperatura y por lo tanto con
diferente evaporacién. Habra que hacer notar que cuando las gotas son de
tamafnos entre 200 y 150 micras, la evaporacién es mayor en el proceso de
flujo sin esfuerzos de Reynolds, lo cual se puede ver en las figuras 5.5 y 5.6.

La figura 5.7 muestra la acumulacion de la mayor evaporacion al usar la
teoria estadistica de la turbulencia (inclusién de los esfuerzos de Reynolds}, ya
que en una secuencia de generacién del spray durante 500 milésimas de
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segundo, con iguales caracteristicas en cuanto a la distribucién de tamafos y
velocidades de gotas, laacumulacién en el estado pseudo-estacionario es menor
en cerca de 3000 unidades cuando se incluyen los esfuerzos de Reynolds.
Una vez alcanzado el estado pseudo-estacionario, en donde se supone que la
generacion de gotas durante cada milésima de segundo, es equivalente al
nuimero de gotas que se integran al 'LHF’ en el mismo periodo de tiempo y que
el flujo de aire y la distribucién del combustible tienen valores que no varian en
funcién del tiempo; en estas condiciones se realizan los calculos de: niumero de
gotas, fracciéon mezcla, Didmetro Medio Sauter (SMD) y volumen, gue se
muestran en las figuras 5.8 a 5.19.

En las figuras 5.8 y 5.9 se muestran las distribuciones de gotas en el estado
pseudo-estacionario con respecto a la distancia radial y normalizadas con
respecto a los valores obtenidos en el eje de simetria. La comparacion se hace
para tres distancias axiales y considerando en el primer caso, un flujo sin incluir
en el célculo los esfuerzos de REYNOLDS y en el segundo caso, se incluyen
este tipo de esfuerzos. De las graficas podemos observar que su
comportamiento es similar, pero con la inclusién de los esfuerzos de Reynoids,
la relacidon del nimero de gotas se presenta a radios mayores, lo que sugiere es
que el cono donde se contiene el spray tiene una dispersion mayor cuando se
incluyen los esfuerzos de Reynolds.

A partir de la distribucién de gotas y su volumen en cada punto se calcula
la cantidad de combustible, el cual sumado al aire que entra para formar el
'LHF’, da la fraccién mezcla de combustible para cada celda de la malla
normalizada con respecto a la celda central, razén por lo cual algunos valores
a radios peqguenos tienen valores mayores a la unidad, como se puede ver en
las figuras 5.10 y 5.11, en estas se muestran los valores de fraccién mezcia en
funcién de la distancia radial para tres de las distancias axiales que se muestran
en la distribucion de gotas de combustible. Las figuras 5.10 y 5.11
complementan a las figuras 5.8 y 5.9, de donde se puede concluir que en los
radios mayores del ducto, existen las gotas mds pequenas y que esto explica
el porque la relacién de fraccion mezcla es menor cuando se incluyen los
esfuerzos de Reynolds, aunque la relacion del nimero de gotas sea a la inversa.

Las figuras 5.12 y 5.13 nos muestran la distribucién del Diametro Medio
Sauter (SMD) en direccién radial, para las tres distancias axiales seleccionadas
en las figuras anteriores, para flujos con y sin esfuerzos de Reynolds incluidos.
Como el didmetro medio Sauter es la relacion de area sobre volumen, en estas
figuras se incluyen los efectos descritos en las figuras 5.8 a 5.11.

La variacion de los productos de combustién en direccidén axial para flujos de
aire-combustible, incluyendo la teoria estadistica de la turbulencia y comparada
con un flujo en donde no es considerada se muestran a continuacién :

Las figuras 5.14 y 5.15 muestran la relacién normalizada del nimero de
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gotas en direccion axial normalizado con respecto al niumero de gotas que se
producen en el difusor. En estas graficas se puede ver que la relacién calculada
desciende rapidamente hasta valores menores al 0.5, esto se debe a que a
menores distancias axiales (x/d), las gotas tienen una mayor diferencia de
velocidad y posteriormente las gotas se van evaporando, se integran al ‘LHF’
y su velocidad va disminuyendo. En el flujo gaseoso que forman el vapor de
combustible mas el aire, |la diferencia de aplicar los esfuerzos de Reynolds
muestra que la acumulacidn de gotas a distancias mayores a 100x/d, es menor
debido a que hay una mejor distribucién.

Las figuras 5.16 y 5.17 muestran la relacion de volimenes en direccidén axial
y normalizados con respecto al volumen original. El descenso rapido de la
relacién, indica una distribucién alargada (tipo eliptica), del perfil de distribucion;
en la parte final, hay un incremento a partir de los 700 x/d, probablemente
debido a que hay gotas que viajaron en el 'LHF’ a temperaturas muy bajas,
entre 350 - 450 K, (ver figura 4.4}, y son gotas que sufren poca evaporacion,
ya su velocidad como gotas es muy poca y son arrastradas por el flujo gaseoso.
El nimero de gotas no es muy alto, puesto que las graficas 5.14 y 5.15 no
registran un incremento en la relacién de gotas, pero si son grandes y por ello
se incrementa notablemente el volumen.

En las figuras 5.18 y 5.19 se muestran los diametros medios Sauter (SMD)
‘en direccién axial, los cuales como ya se ha mencionado, dependen de la
relacion area sobre volumen. Al ver la variacion entre los célculos cuando se
aplican los esfuerzos de Reynolds a las gotas de combustible en aire, lo que se
observa es que la relacién de volimenes es menor, {comparar figura 5.17 con
5.16) y el SMD es mayor, {(comparar figura 5.19 con figura 5.18) a cuando no
se incluyen este tipo de fuerzas en los calculos. Esto indica que aunque la
relacion del nimero de gotas sea similar, los tamafos de gotas si tienen
diferencias apreciables entre uno y otro caso.

A partir de este punto se considera que el proceso de combustién ya se ha
efectuado y que como resultado del mismo hay una generacién de calor, el cual
modifica la temperatura (para obtener esta variacién se supone un proceso
adibatico y se calcula como se indica en el APENDICE C), asi como la
disminucidon de los reactantes (comburente oxigeno y combustible n-heptano)
y el incremento de los productos de combustién.

Se puede ver en las figuras 5.10 y 5.11, que la fraccion mezcla se relaciona
con el equilibrio quimico tocal (EQL) en donde de forma discreta se obtuvo una
base de célculo que relaciona la figura 3.2 gue contiene por, cada 0.01 de
fraccidn mezcla, una temperatura y distribucion de productos de combustion,
considerando que las fracciones mezcla estan entre 0.02 y 0.25 de
combustible, por lo cual reaccionan a tiempos menor a 0.001 segundos (ver
figura 3.9).
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Como resultado de las distribuciones de gotas y fracciones mezcla de
combustible-aire, se calcula la variacion de la temperatura que se muestra en
las figuras 5.20 y 5.21, en donde se puede observar la variaciéon de la
temperatura en direccién radial para 3 diferentes cortes en el sistema 'LHF’. De
estas graficas podemos observar que solo para distancias de 100 x/d, se nota
una diferencia apreciable en los resultados, suponiendo en este caso que las
velocidades son las que producen la diferencia en las fracciones mezcla y estas
en el calculo de la temperatura.

Las figuras 5.22 y 5.23, contribuyen areforzar la suposicién anterior, ya que
muestran la variacién de temperatura en el eje de simetria a lo largo de la
direccion axial. Estas graficas muestran que al utilizar los esfuerzos de Reynolds
en los calculos, el maximo de |la temperatura se desplaza en cerca de 100 x/d
mas, lo mismo que el comportamiento inicial, en donde la grafica de los
resultados de temperatura con esfuerzos de Reynolds, siempre es menor a la
grafica que no los incluye, sucediendo lo contrario después del minimo. Esto
indica una variacién en la parte central de los perfiles de concentracion-
temperatura, pero esto no seria visible en los perfiles de concentracion-
temperatura externos.
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6.- DISCUSION DE RESULTADOS.

En el sistema desarrollado para este trabajo hay que hacer notar que las
suposiciones generales en las que se basa son :

Ei proceso se efectia a presion atmosférica constante.

Las variaciones en las propiedades termodindmicas del flujo gaseoso se
calculan como si fuera un gas ideal.

Se utiliza un SPRAY diluido, no se toma en cuenta la interaccién entre gotas,
por lo tanto, no hay coalesencia de gotas y tampoco se considera el
fraccionamiento de las gotas de mayor tamario.

Las reacciones quimicas deben de efectuarse totalmente en : 1x10° <
tiempo < 1x10® segundos.

El tiempo de 1x10°? segundos, se toma del trabajo de Glassman {z3) con el
fin evitar los cambios fisicos que sufre el flujo en el momento que hay una
explosidon por una reaccién quimica violenta.

El tiempo de 1x10° segundos es para asegurarse que las reacciones
quimicas se han completado. Este tiempo se determind en el capitulo 4,
haciendo uso de los cdlculos y diagramas del apéndice 'C’ y es basicamente el
tiempo en gue el reactante {combustible o aire) con concentracién menor a la
estequiométrica llega a 1.0x107'° moléculas/cm® - segundo o0 menos, en este
punto se asume que se da el equilibric quimico local.

Con los criterios anteriores, en este trabajo se obtuvo la grafica de fraccién
mezcla de n-heptano contra la fraccién masa lo cual se puede ver en las figuras
4.2 y 4.3, también se debe aclarar que el tiempo de 1x10° segundos sehalado
para que las reacciones quimicas cumplan con el criterio de que uno de los
reactantes llegue a una concentracién menor a 1.0x107'° moléculas/cm?® -
segundo, solo se cumple realmente para fracciones mezcla de n-heptano - aire
entre 0.02 y 0.25 (ver el cuadro marcado en la figura 4.9). Finalmente se debe
apuntar que la mezcla n-heptano - aire que se simula inyectar durante todo el
proceso de formacién y evolucién del SPRAY, siempre es igual a la fraccion
mezcla estequiométrica cuyo valor es 0.067.

Tomando el tiempo de 1x107? segundos se inicia el proceso de formacién y
evolucion del SPRAY.

El proceso de combustién se inicia una vez que se ha alcanzado el estado
pseudo-estacionario en la formacion/evolucion del SPRAY, suponiendo que los
reactantes combustible y aire estdn en las condiciones adecuadas de
temperatura, presion y concentracion para reaccionar, a partir de lo cual se hace
el analisis posterior, para calcular las concentraciones de los productos vy la
temperatura, para lo cual se considera que el proceso se da adiabaticamente.

La parte de computo que se desarrollo en este trabajo, se realizo en lenguaje
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de programacion FORTRAN (SVS V2.8.2 1992), para una computadora
personal, (IBM compatible con procesador 80486 a 33 Megahertz y con 8
Megabytes de Memoria RAM, con sistema operativo DOS 6.20), pero se
hicieron pruebas adicionales en otra PC, (IBM compatible 80586 a 100
Megahertz y 12 Megabytes de RAM, con sistema operativo WINDOWS 95) y
en una computadora MICRO VAX 3100 con 20 Megabytes de RAM 10.6
MEGAFLOPS, sistema operativo OPEN VMS VER. 7.00 y FORTRAN VMS 5.4).
Los resultados en las tres computadoras cada una con su propio sistema
operativo, son idénticos en cuanto a precisiéon; en cuanto a tiempo de trabajo,
este es proporcional a la velocidad de su procesador. Por otro lado, se debe de
anotar, que el Unico cambio necesario para ejecutar los programas en
FORTRAN, es modificar las rutinas de llamado de los numeros aleatorios que se
generan a partir del reloj integrado en las computadoras {la semilla que se ocupa
para generar un nimero aleatorio puede leer hasta las milésimas de segundo del
reloj integrado).

El trabajo se presenta como la unidn o acoplamiento de dos grandes
procesos {dinamica de fluidos y equilibrio quimico local} que se desarrolian en
forma independiente y como parte final se ve su interaccion.

6.1.- EVOLUCION DE LA MEZCLA AIRE - COMBUSTIBLE.

El sistema en que evoluciona el spray necesita de la determinacion del
tamafo de gota minimo que existe como tal antes de evaporarse ¢ integrarse
totalmente al flujo localmente homogéneo 'LHF’, para obtener este criterio, se
tomo una distribucién de tamaios de 100 gotas, la cual tiene asociada una
distribucion de velocidades de gotas, generando asi el SPRAY, al cual se le varia
la velocidad de inyeccién del aire en un rango de 5 m/s hasta 35 m/s, con
intervalos de 1 m/s. Se trazaron cuatro variables que son :

Tiempo en milisegundos, Radio de gota en micras, Velocidad de gota en m/s
y Fuerza de Stokes en décimas de Newton (kg/m.s?). A partir de estas variables
se obtienen las correlaciones de :

Tiempo contra tamano de gota.

Tiempo contra velocidad.

Tiempo contra fuerza de Stokes.

Radio contra velocidad.

Radio contra fuerza de Stokes.

Velocidad contra fuerza de Stokes.

Las principales observaciones de estas correlaciones son :

El tamafo de gota desciende como una funcion de temperatura - tiempo y
es independiente de la velocidad con que se inyecte el aire, ya que se obtiene
una pendiente inversamente proporcional al tamafio de gota.
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La velocidad de las gotas no varia directamente como una funcion del
tiempo, depende mas de factores asociados a el, como la velocidad del aire y
la evaporacion.

En la correlacién de tiempo contra radio se puede determinar que a mayor
tiempo menor tamano de gota, hasta llegar a un valor minimo que podemos
suponer asintético, (esto no se puede determinar ya que la evaporacidn aradios
pequenos es muy elevada y cuando se calcula la misma aplicando la ley del
diametro cuadrado a gotas de radic menor a 15 micras, en una milésima de
segundo el radio da un valor negativo (este resultado solo tiene significado
numérico no fisico), en este momento es cuando se puede observar mas
claramente que la ley del didmetro cuadrado y el modelo de KELVIN {(2) que
relaciona la tensidn superficial con la evaporacién concuerdan.

Al analizar las variacién de tiempo contra fuerza de Stokes se obtienen
diferencias con respecto a la velocidad del gas, esto debido a que la distribucién
de tamanos de gota y velocidades se mantuvo fija, lo que se puede observar es
que si la velocidad del aire es menor e igual a 15.0 m/s se encuentran fuerzas
de Stokes negativas (sin significado fisico).

La variacion de radio contra velocidad muestran que, independientemente del
tamano y de la velocidad inicial de la gota, se llega a un valor minimo de
velocidad para radios menores de 40 micras, mientras que la relacion de radio
contra fuerza de Stokes presentan siempre el primer vator minimo, la fuerza
empieza a mcrementarse, llega a un maximo y luego vuelve a descender.
Independientemente del tamafo inicial de la gota para radios menores a 40
micras, presentan la misma fuerza de Stokes.

La velocidad contra fuerza de Stokes, presenta que la disminucion de la
velocidad de las gotas, se incrementa la fuerza de Stokes, hasta llegar a un
maximo, descendiendo posteriormente hasta llegar a una velocidad de gotas
aproximadamente al 30% de la velocidad del flujo gaseoso. Esto sucede para
diametros menores a 40 micras y por lo tanto esto da una fuerza de Stokes
cercana a cero (siempre con valor positivo).

De estas observaciones se puede, en forma general, expresar que las gotas
con radios menores a 40 micras tienen una velocidad que es aproximadamente
el 30% de la velocidad inicial del flujo gaseoso y que la evaporacién es
inversamente proporcional al tamafo de la gota.

6.2.- CINETICA QUIMICA DE LA MEZCLA AIRE - COMBUSTIBLE.

Por cada gramo de combustible {n-heptano), se necesitan 15.106 gramos de
oxigeno, razon por lo cual, ligeras variaciones en la cantidad de combustible
hacen que el oxigeno sufra un descenso acelerado y que solo fracciones mezcla
de combustible menores a 0.067 presenten exceso de oxigeno; después de lo




126 APLICACION DE LA DINAMICA DE FLUIDOS...

cual el combustible empieza a incrementar su presencia, lo mismo que la
cantidad de monéxido de carbono que tiene mayor concentracion que el didxido
de carbono (ver figuras 4.6, 4.7 y 4.8), lo cual indica que la combustidon ya no
es eficiente.

Si observamos las gréficas de la evolucion temporal de la concentracidon de
los productos y reactantes principales que intervienen en el mecanismo cinético
de reaccion para fracciones de mezcla en el estequiométrico y cercanas {0.03 -

0.25, ver figuras 4.6, 4.7 y 4.8), el tiempo para alcanzar el equilibrio quimico
local (EQL) es menor a 0.001 segundos. Esto es importante en este sistema, ya
que con el se hace la generacién y evolucion del spray, en base a ello podemos
considerar que la temperatura y concentracion de especies la podemos obtener
si conocemos la fraccion mezcla de combustible.

Las temperaturas adiabaticas, se muestran en las figuras C.1 y C.2 del
APENDICE C, los resultados para combustion de n-heptanoc y propano
calculados se comparan con datos de propano y pentano de la literatura (1s, 39).
Las temperaturas calculadas tienen un valor entre 5 y 30 % mavyor al que se
reporta en la literatura {is, 38). La diferencia se debe a que para calcular la
temperatura adiabatica (ecuacién C.2}, se considera un cambio total de entalpia
igual a cero, por lo tanto la entalpia de los reactantes se iguala a la entalpia de
los productos. Como la entalpia de los reactantes es constante para ambos
casos, pero la sumatoria de la entalpia de los productos es diferente habra una
diferencia en las temperaturas calculadas. En este trabajo solo se consideran
como productos diéxido de carbono {CO,) y agua (H,0), mas aire, n-heptano o
propano en exceso; en cambio para los resultados de Faeth (1s) y Kuo (39} se
incluyen entre los productos finales de combustidn la concentracion de especies
como : heptilo C,H,, isoamilo C,H,,, butilo C,H,, buteno C,Hg, radical buteno
C,H,, butadieno, propil C;H,, propileno C;Hg, etc. los cuales tienen diferentes
calores estandar de formacion, desprenden o absorben diferentes cantidades de
calor, dando como resultado final una diferente temperatura adiabatica.

La figura 4.7 donde se muestra t{s) contra concentracion para la fraccion
mezcla {0.06) estequiométrica, se puede observar que el descenso en las
concentraciones de oxigeno y combustible para un tiempo cercano a 2x10°
segundos. En estas condiciones se tiene la mayor cantidad de didxido de
carbono, vapor de agua y monoxido de Carbono.

El vapor de agua tiene un tiempo de formacién aproximado de 1x10®
segundos en el cual alcanza el maximo, a partir de donde se mantiene constante
el resto del tiempo.

6.3.- PROPUESTA DEL MODELO DE COMBUSTION.

El modelo propuesto para este trabajo, muestra en la figuras 2.15 y 3.5
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perfiles de temperaturas contra distancia con simetria axial y radial, de acuerdo
con las figuras 5.8 y 5.9 que presentan los resultados de la distribucién de
gotas en este trabajo (de aquf dependen la fraccién mezcla y a través de esta
la temperatura), se puede observar que los resultados a las distancias x/d =
300 y x/d = 700, no muestran el comportamiento que debiera de esperarse en
distancias con simetria axial como los son x/d = 300 y x/d =700. De las
figuras 5,10 y 5.11 se observa que a la distancia de x/d = 700 los valores de
fracciéon mezcla se presentan a valores mayores de r/d, que para la distancia x/d
= 300. Comportamiento similar se encuentra en las figuras 5.12 y 5.13, lo cual
sugiere que los perfiles del nimero de gotas, fracciéon mezcia y didmetro medio
de Sauter (SMD) para x/d =700 tienen una forma diferente {mas redondeada)
hacia el final de los mismos, esto se debe a que no se consideran las fuerzas de
gravedad, nila aceleracién centrifuga en la evolucién y distribucién de las gotas
de combustible y por lo tanto se presenta una mayor dispersién de la que se
esperaria de acuerdo con la simetria del perfil originalmente propuesto.

El proceso de evolucién del spray muestra que en un flujo con esfuerzos de
Reynolds, siempre habra un menor tiempo de evolucién antes de evaporarse
totalmente las gotas, lo cual se puede ver en la figura 5.5, en donde a tiempos
muy pequenos, (menores a 0.1 segundos), la mayor evaporacién es para flujo
sin esfuerzos de Reynolds. Como confirmacién de los resultados de esta figura
se pueden ver las figura 5.6 y 5.7. En la figura 5.6 en donde la relacién de
tamanos con respecto al tamafio inicial, muestra el tiempo en que las gotas se
integran totalmente en el flujo gaseoso, en la figura 5.7 se puede observar que
en un flujo sin esfuerzos de Reynolds hay un mayor tiempo y nimero de gotas
para alcanzar el estado pseudo-estacionario.

Las distribuciones del nimero de gotas (ver figuras 5.8 y 5.9) que se tienen
en el centro de simetria del sistema, no muestran una variacion determinante
en flujo con o sin esfuerzos de Reynolds.

En las relaciones de fraccién mezcla, se puede ver en las figuras 5.10- 5.11,
que para los calculos con esfuerzos de Reynolds y valores x/d iguales o
mayores a 100 la relacién de fraccién mezcla se dan a un valor mayor de r/d.

Las relaciones de Didmetro Medio Sauter mostradas en las figuras 5.12 -
5.13, indican que si tiene influencia la inclusién de los esfuerzos de Reynolds,
ya que para las mismas distancias en la coordenada axial 'x/d’ hay un
desplazamiento a valores mayores de ‘r/d’ cuando se incluyen los esfuerzos de
Reynolds.

Las relaciones de # gotas en las figuras 5.14 - 5.15, volimenes 5.16 - 5.17
y Diametro Medio Sauter 5.18 - 5.19, muestran que si tiene influencia la
inclusion de los esfuerzos de Reynolds en la coordenada axial “x/d’. En forma
general, los pardmetros analizados # de gotas, Volumen y Diametro Medio
Sauter, presentan la misma tendencia pero con menores variaciones cuando no
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estan presentes en la simulacion los esfuerzos de Reynolds.

La temperatura calculada en funcion de la coordenada radial {ver figuras 5.20
v 5.21), muestra que la temperatura calculada para un flujo con esfuerzos de
Reynolds, a una distancia de 100 didmetros del atomizador, es menor en
aproximadamente en 400 K para cada punto que se calcula para los radios r/d’
menores a 0.04. Esto se debe a que el nimero de gotas y el volumen de
combustible en las mismas es menor en esa posicion, lo cual concuerda con la
temperatura en direccién axial que se calcula para el centro del ducto, esto se
puede ver en la figura 5.22 que tiene el maximo de temperatura
aproximadamente a 400 diametros del atomizador y en la figura 5.23 cuyo
méximo de temperatura se localiza alrededor de los 500 diametros del
atomizador.

Como se carece de datos experimentales, la comparacién de los resultados
del modelo propuesto se hace mediante los datos de combustion de propano
que se encontraron en la literatura {1s). Para poder analizar los resultados hay
que tener en cuenta la siguiente informacién de los combustibles :

Presion de vapor de propano = 760 mm Hg a -42.1 °C (as).

Presion de vapor de n-heptano = 760 mm Hg a 98.4 °C (ss).

Calor de combustion de propano = 12.059 Kcal/g (4s).

Calor de combustion de n-heptano = 11.513 Kcal/g (4s).

Diferencia en las temperaturas adiabéaticas entre n-heptano y propano
calculados vy los resultados presentados en la literatura (18, 39), porque
consideran diferentes productos finales para calcular el balance entalpico, ver
APENDICE C.

Las 0.546 Kcal de mas que presenta el propano por gramo al compararlo con
el n-heptano, se puede ver que incide en el calculo de una mayor temperatura
adiabatica (ver APENDICE C}, sin embargo al calcular los balances por mol de
combustible, el n-heptano aporta 1151 Kcal/mol, mientras que el propano solo
proporciona 530.625 Kcal/mol, esta diferencia de calor se aporta a los
productos de la reaccidon quimica y por ello es diferente la distribucion de
temperaturas tanto en direccion axial como radial.

Teniendo en cuenta esta informacién se puede observar en la figura 5.20 que
para distancias similares de x/d (300 y 340} 6 x/d (500 y 510) con estos
combustibles la temperatura en la direccién radial muestra una diferencia de
hasta 1000 K, la cual probablemente se deba a las diferencias en el calor de
combustién vy la distribucién radial de la mezcla aire - combustible.

En la figura 5.22 se presentan los perfiles de temperatura para la combustién
de propano y n-heptano en el centro del ducto, de esta figura se puede inferir
que los perfiles de temperatura en direccion axial, no tienen la misma longitud,
porque el n-heptano tiene un tiempo de evolucién espacio temporal debido a
que presenta una fase liquida a temperaturas menores a 98.4 °C, mientras que
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el propano es totalmente gaseoso a temperaturas mayores a -42.1 °C. Esta
diferencia origina que el maximo de temperaturas de los perfiles no coincida en
la distancia (x/d) que hay al difusor de aire-combustible (atomizador).

6.4 ACOPLAMIENTO.

El modelo desarrollado en este trabajo, nos permite simular y estudiar la
combustién de sprayes, en donde se puede incluir un spray real con su
distribucion de tamafios y velocidades, el cual puede ser modificado por las
variables de dindmica de fluidos mediante el método desarrollado por Faeth et
al {18) y es aqui en donde pueden incorporarse algunas caracteristicas de la
turbulencia. En forma general se pueden incluir una cinética quimica mas
detallada que la que se encontrd en la literatura e incorporar un método iterativo
para resolver ecuaciones diferenciales ordinarias (EDQ).




7.- CONCLUSIONES.

Se ha desarrollado un sistema de cOmputo mediante el cual se pueden
estudiar los cambios en la dindmica de fluidos que ocurren antes de que se dé
la mezcla aire - combustible, con los fenémenos y reacciones que se dan
durante el mezclado. El sistema de cémputo se ha implementado en tres
diferentes plataformas, {procesador -sistema operativo), y puede modelar la
dinamica de fluidos basado en ias ecuaciones de balance, acopladas con
algunas suposiciones que le permiten incluir el proceso de evaporacion vy
analizar el flujo de aire - combustible liquido durante todo el proceso de
combustion.

En la simulacion de los procesos de combustion que hay en la literatura,
normalmente se utilizan mecanismos cinéticos de reaccion global, que en cuatro
o cinco reacciones quimicas describen todo el proceso, en este trabajo el
proceso de combustién se simula con mecanismo cinético de reaccion con 35
especies y 111 reacciones.

Se encontrd la relacién de las fracciones mezcla de aire - combustible y los
intervalos de tiempo que nos permiten el acoplamiento del equilibrio quimico
local con la evolucidn dindmica del fluido, a partir de esto se puede simular el
proceso de combustién de hidrocarburos liquidos ligeros.

En el desarrollo de la parte quimica, se encontré gue con el mecanismo
utilizado, las fracciones mezcla de combustible (n-heptano) entre 0.02 y 0.25,
reaccionan totalmente en menos de 0.001 segundos, a partir de esta
informacidon se desarrollé el sistema de atomizacién en donde se considera que
se inyecta la mezcla aire-combustible estequiométrica (0.067), por lo cual, es
muy probable, que la mayoria de las celdas con que se analiza la dispersion del
spray contengan fracciones mezcla de n-heptano en ese rango.

A partir de los resultados que se han obtenido podemos afirmar que :

La ley de! didametro cuadrado que se usé para modelar el proceso de
evaporacién presenta una mayor evaporacién a menor tamano de gota, lo cual
concuerda con el modelo de KELVIN {2) que indica que la tensién superficial
disminuye proporcionalmente al tamafo de gota y por lo tanto hay mayor
evaporacion. Se encontré que el proceso de atomizacién-evaporacion se puede
evaluar con facilidad y precisién cada milésima de segundo {0.001 segundos).

El tamafio de gota decrece unicamente como funcién de la temperatura, el
tiempo y el tamafo de la misma antes de efectuar el calculo, siendo la
evaporacion inversamente proporcional al tamafo, e independiente de la
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velocidad inicial del flujo.

La evolucion del radio minimo de la gota que se puede determinar
numéricamente es de 15 micras, aunque la velocidad de la gota se aproxima al
30% de la velocidad del flujo de aire correspondiente a partir de ias 40 micras.

En la parte de equilibrio quimico local se propone que cuando la
concentracién de uno de los reactantes tenga un valor menor a 1x107"°
moléculas/cm®-s, se de por terminado el proceso de reaccién quimica. Esto se
puede corroborar con las tablas de velocidad de reaccion y las gréaficas
correspondientes en el APENDICE C. Esto es lo que se considera como Equilibrio
Quimico Local (EQL) homogéneo y a partir de éste se generan los diagramas de
composicion, densidad, temperatura, concentracién, etc. Esto permite de una
forma facil y rédpida, manejar la parte quimica del proceso de combustién.

Como la cantidad de oxigeno necesaria para reaccionar con cada gramo de
combustible {(HIDROCARBURO-ALKANO) es mayor de 12 a 1, la velocidad de
disminucion del oxigeno se incrementa rapidamente para las fracciones mezcla
de combustible-aire mayores a la fracciéon mezcla estequiométrica.

Finalmente se ha generado una interfase entre el sistema de dindmica de
fluidos y la técnica para analizar el equilibrio quimico local (EQL), que permite
modificar interactivamente los parametros de produccién del spray y los
mecanismos cinéticos de reaccidén, lo cual es importante para estudiar
diferentes sistemas de combustion (combustible, atomizacion, etc.).

En ta evaluacién del sistema acoplado se ha encontrado que :

La evolucién del spray con esfuerzos de Reynolds presenta un menor tiempo
de evolucién antes de evaporarse totalmente las gotas.

Las distribuciones de tamafios, con respecto a la gotas que se tienen en el
centro de simetria del sistema, no muestran una variacién determinante en flujo
con o sin esfuerzos de Reynolds.

La temperatura calculada en la direccién radial muestra que siempre es mayor
cuando al flujo se le considera afectado por esfuerzos de Reynolds.

El numero de gotas, volumen y Didametro Medio Sauter en direccién axial,
muestran una menor dispersién de las variables cuando se le incluyen los
esfuerzos de Reynolds.
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OBSERVACIONES Y SUGERENCIAS

En este trabajo se ha modelado la combustién de los Hidrocarburos con
menos de 10 Carbones, pero si se quiere ampliar la utilidad y aplicacion de este
trabajo se requieren dos modificaciones principales que son :

En la parte de cémputo, se requiere que la presentacién grafica de los
resultados muestre en forma interactiva la evolucidn del flujo asi como los
perfiles de temperatura y concentracion.

En la parte quimica es necesario incluir un mecanismo cinético de reaccion
para aceites residuales pesados, ya que en la actualidad, mas del 60% de la
generacion eléctrica del pais se hace con este tipo de combustible.

La linea de trabajo que se desarrollé no esta terminada, sino al contrario, lo
que se ha obtenido es una herramienta basica que nos permitira estudiar otros
mecanismos, otros combustibles, etc. Una modificaciéon inmediata y de gran
utilidad seria incluir y caracterizar las reacciones de oxidacion de nitréogeno ya
que es uno de los compuestos que mas incide en la formacién de
contaminantes como el OZONO ANTROPOGENICO, la LLUVIA ACIDA, etc.
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APENDICE A
ECUACIONES GENERALES DE BALANCE (s):

Ecuacidon de conservacion de masa (continuidad).

9 ,
V-o)=0 A1l
Y (V-pd)

En donde :
p Densidad del fluido.

{1 Vector de velocidad del fluido.
t tiempo.

V-pi velocidad neta con que disminuye la densidad de flujo de materia por

unidad de volumen.

Una forma particular de esta ecuacién es cuando se considera fluido
incompresible, lo cual significa densidad constante.

V-a=0 A2

&&+&§+&5_

= A3
oX dy oz

Ecuacion de conservacion de cantidad de movimiento.

gpa:-(v-pam—v;a—(v-%)mag A4

En donde :

| %pﬂ Velocidad de aumento de cantidad de movimiento por unidad de

( volumen.

[V-oad) Velocidad de ganancia de cantidad de movimiento por conveccion
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y por unidad de volumen.
p Presién.

vp fuerzade presion que actta sobre el elemento por unidad de volumen.

t Tensor de esfuerzos.

[V5] velocidad de ganancia de cantidad de movimiento por transporte

viscoso, por unidad de volumen.
Los componentes del tensor de esfuerzos son :

o _ou ou; ou;
Tg=(u’-§u)7;5,-j+u(—aj—'+—af) A5

En donde :

u Viscosidad dindmica.

u' Viscosidad volumetrica.
i,y k, varian entre x, y, Z .

5,=1, si iz} y 8,=0, si iz

Si el fluido es i1sotrépico : Ty T ¢ T Tax ¥ Tyz= Ty
Eg Aceleracion de la gravedad.

pd, fuerza de gravedad que actia sobre el elemento por unidad de

volumen.
Si se consideran viscosidad y densidad como constantes, mediante la

ecuacién de continuidad (V-g)=0 . se reducen las ecuaciones del tensor de

esfuerzos, y si se reagrupan términos y usando derivadas substanciales y
notacion vectorial se obtiene la ecuacion de Navier-Stokes :

pﬂz—VpﬂLVzlﬁpég A.6

Dt
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Si se considera despreciable el gradiente del tensor de esfuerzos [V-%]=0 .

usando derivadas substanciales y notacién vectorial se obtiene la ecuacién de
Euler :

Da
—=-Vp+pd A7
P ptpd,

Ecuacién de conservacion de energia {A.8).

d,1 1 - =

— (5 pU?)=~(V- pu2)~(V:p0)~p(~V-0) ~(V{E-t]) -(-Z:VD) +p(0-2,)

ot 2 2
En donde
%(%puz) Velocidad de incremento de energia cinética por unidad de
volumen.

V-%pu% Velocidad neta de entrada de energia debida al flujo global.

~(V-pih Velocidad de trabajo producido por la presidn externa sobre el
elemento de volumen.

-p(-v-g) Velocidad de conversion reversible en energia interna.

{V{%-0) Velocidad de trabajo producido por las fuerzas viscosas que actuan
sobre el elemento de volumen.

+{%:vi) Velocidad de conversion irreversible en energia interna.

p(U-Eg) Velocidad de trabajo producido por la fuerza de gravedad que actua

sobre el elemento de volumen.
{ COORDENADAS CILINDRICAS (s0)

( z = rcos{@), y = rsen(@), x = x.
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Figura # 1. Coordenadas cilindricas (r, O, x).

En coordenadas cilindricas (r, ©, x}, p=cte. Y u=cte. , las ecuaciones

generales de balance se expresan asi :
Ecuacién de continuidad.
10

dp
=9 2 9%%ou + u)=0 A9
o rar(p u)+ 88(p o) (p DE

Ecuactén de movimiento (A.10]).

__a_p ( 1cru 20Uy T,
or a rar 962 r2 8 ax?

I+pa,
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Los componentes del tensor de esfuerzos son :

ou, o
=p[2—L-Z(v- A1
| = 3( V]
10Uy u, 2
—p[2(——2+)-E(v-1)] A12
Teo pf (r 30 + r) 3( V]
ou, 9
=p[2—=-=(V- A13
Tr= K[ P 3( V]
g ,Us, 10U,
To=p[r () +——1]  Al4
s ar( r) r o0
ou ou
ekl o A1
ou, adu
=[x+ A16
Eas or ax]
En donde ;
J du
V=19 (y 1% Y 447
ror r 00 ox

Si el fluido es isotrépico Tw=Tox ' T~ T ¥ Tp=Tg, -

Ecuacion de energia, en términos de hicp, T) :
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u, u,
Cp(aT+u,aT+—9 aT+uxaT)_“(ap+urap+_e apwxap):
ot or r 9o ox ot or r do ox

N
A[lﬁ(ra_.’-)+_],_§21+_aﬂ']_z wA hf?i_
ror or r2oe? ox?® ‘A

L2 p 73 G,y L2 (0TS G, YV 2 (TS C, YV,
ror i=1 Pl 00 i1 Pt ax i1 Pt

ou., {ou, U, ou 5 Uy, 10U
+ui2 ital V- Bt Bl A Y- V-2 Y 2o - BRI -
" [(ar) (rae ) (ax)][ar(r) rae]

[l d”x+Oue]2+[d“r+dux]2_§[1_g ru,)+—1—%+du"

2}
r o8 ox ox or 3 ror r do ax]

i ir

N
Y Vi Vit foV+fyVy) A8
i=1 '
ECUACIONES DE BALANCE PARA UN SISTEMA MULTICOMPONENTE (39) :
En forma practica un fluido normalmente no es de un solo componente y por

lo tanto las ecuaciones anteriormente mostradas deberan de modificarse para
poder representar un sistema muiticomponente:

dp
V-0 )=0 A.19
o +(V-pl)

Para la cual expresamos :
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N. Niumero de componentes,
m; Masa del iesimo componente.
Para un fluido con densidad constante :

v-a=0 A.20

Las ecuaciones de movimiento {momentum A.21) se escriben asi :

du; My dp. 3, OY L9y, o
U; = + Y,
Py ’axj Ix. [n( )] PE:( i

,a axa e

Y, Fraccion masa de la kesima especie.
fi, Fuerza externa por unidad de masa sobre la especie kesima.
Ecuacidon de energia :

N
De : - 7
e, ___=_v +@ +Q+ YV, A22
p Nt Paxj g+ + Pk§=1: Vi

e Energia interna.

g Vector de flujo de calor (difusién, conduccién, Dufour(ss)).
@ Calor de combustién.

@ Disipacién por esfuerzos viscosos.

Vk Velocidad de difusion de masa de la kesima especie.

Ecuacion de la especies.
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aY,
————+U\7’Y+—V P YV———-— i=1,2,..N, A23

ot p p

APROXIMACION SHVAB-ZELD'OVICH.

Al modelar un sistema multicomponente de fluidos el comportamiento no es
totalmente ideal, por lo que se tendran que hacer suposiciones que permitan
reducir los términos de algunas ecuaciones o adicionar algunas ecuaciones
complementarias que se conocen como : ecuaciones de cerradura o
fenomenoldgicas, entre las que se incluyen la de energia cinética turbulenta,
velocidad de energia cinética turbulenta, fluctuaciones de concentracion, etc.

Shvab-Zeld’ovich (ss) proponen que para modelar un sistema
multicomponente se desprecien los siguientes términos de las ecuaciones de
balance. :

1).- Los campos de fuerza externa {términos f,).

2).- Efectos de Soret y Dufour (del vector de flujo de calor).

3).- El gradiente de difusiéon generado por la presion.

4).- Viscosidad volumetrica(y’).

Estos términos se pueden omitir en gran parte de los problemas de
combustién sin que por ello se introduzca un error apreciable :

A las ecuaciones resultantes al eliminar estos términos se le denomina
formulacién de Shvab-Zel'dovich, para un problema especifico se pueden
adicionar algunas otras suposiciones o hipdtesis que simplifican mas su
representacién numeérica.

Sise usa la formulacion de SHVAB-ZEL'DOVICH, para un problema particular
en un sistema axisimétrico, sin recirculacién (SWIRL), fluido incompresible y en
estado estacionario descrito en FAETH ({18}, se puede representar el modelo
matematico del fluido con una ecuacién general en donde la diferencia la hace
el término fuente ¢ :

i(Et7ct>)+ (rpv0¢)———-(r”’a¢)+s A.24
X ror 0¢

Los valores testados (5) son cantidades promediadas en el tiempo, u, es

la viscosidad turbulenta, v° es la velocidad radial pesada y ¢, nimero turbulento
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Prandtl/Schmidt.
En donde :

pVl=pv+p'v’ A25

Los términos fuente ¢, para las ecuaciones particulares son :
Balance de masa ¢ = 1 ;

269+ (pv9)-0 A.26
ox ror
Velocidad Axial ¢ = 5 (A.27) :

—(pz?)+ 4r Vot 4r“’a“)+ag( p.~p)

Fraccion mezcla ¢ = § (A.28) :

i(EEf)+——(rp 70712 (b1 3

ror oj7or

Energia cinética turbulenta ¢ = k (A.29) ;

0 10
—(puk)+— = i
ox ror raor ar or
Velocidad de disipacién de energia cinética turbulenta $ = € (A.30) :

9 19 5voa-12 ﬂ% € e~ =
aX(pU&)+rﬁr(:"rw €) e e e ( MS))-C pe)

Fluctuaciones de concentracién ¢ = g (A.31) :
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d,~—=> . 13,==0._ of —eg
a(pug)+—;—;(rpv°g)-———(r———)+Cgip,,(—-—)2-C P—

Balance de energia ¢ = 4 (A.32):

b OH
—(pu +—— rov® r—- S
( uH) ( H)- rar( o 8r)+ rad

Balance de especies ¢ = Y; (A.33) :

a2 wimvy)- o A,
0 r

De acuerdo con la condiciones y constantes empiricas, a numeros de
Reynolds relativamente altos (ignorando el transporte laminar), la viscosidad
turbulenta se puede definir como :

C, pk?

m
€

A.34

M=

Las constantes turbulentas normalmente se determinan de algunos
resultados experimentales, y sus valores tipicos son :

C, = 0.09
C,, = 1.44
C,y = 1.84
C, = 1.84
C,, = 1.89
Y los numeros turbuientos PRANDTL/SCHMIDT
o, = 1.00
o, = 1.30
g = 0.70
o, = 0.70

9
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|

MECANISMO PARA COMBUSTION DE HEPTANO {s7). NO, Formation from

Combustion of Monodisperse n-Heptane Sprays Doped with

Fuel-Nitrogen

Additives. HAMID SARV and NICHOLAS P. CERNANSKY, Combustion and
Flame, 1989, Vol. 76, pp 265-283

N-—\—l—\-}—\-—l—\&—\_\
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ESPECIES

OXIGENO

n-HEPTANO

HEPTILO

ISOAMILO

BUTILO

BUTENO

BUTENO RADICAL
BUTADIENO (metilaleno)
PROPIL

PROPILENO

ALILO

ALENO

ETILO

ETILENO

ETILENO RADICAL
ACETILENO

ETINO RADICAL
METILO

METILENO

METINO
ACETALDEHIDO
METILCETONA
FORMALDEHIDO
FORMILO

CARBONO

DIOXIDO DE CARBONO
MONOXIDO DE CARBONO
AGUA

PEROXIDO DE HIDROGENO
HIDROPEROXILO
HIDROXILO
HIDROGENO MOLECULAR
HIDROGENO ATOMICO
OXIGENO ATOMICO
TERCER CUERPO
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REACCIONES
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41.- C3H, + O -—--> CH,0 + C,H,
42.-CH, + O ---> CHO + C,H,
43.-C;H, + OH ----> CH,0 + C,H,
44.-C;H, + OH --> CHO + C,H,
45.- C;Hy, + O ----> CH,CO + CH,
46.- CoHg + OH  ----> CH,;CHO + CH,
47.-CHy + 0O, ---> C,H, + HO,
48.-C,H;, + O ---> CHZ;CHO + H

49.- C,H, --> C,H, + H
50.-C,H, + M ---> C,H; + H + M
51-C,H, + M -—-> C,H, + H, + M
52.-C,H, + H —-> C,H; + H,
53.-C,H, + OH ---> C,H, + H,0
54.-C,H, + OH ---> CH; + CH,0
56.-C,H, + O ----> CH,0 + CH,
56.-C,H, + O --—-> CH; + CHO

57.- C,H; + M ---> C,H, + H + M
58.-C,H; + 0, --—--> C,H, + HO,

59.- C,H, + H --> C,H + H,
60.-C,H, + O ----> CH, + CO
61.-C,H, + OH ---> C,H + H,0
62-C,H +0, ---> CHO + CO
63.-CH; +CH; -—-—--> CH, +H
64.-CH; + CH; ---> C,H, + H,
65.-CH; + O ----> CH,0 + H
66.-CH; + OH --> CH,0 + H,
67.-CH, + 0, ---> CHO + OH
68.-CH, + OH ----> CH + H,0O
69.-CH, + H ----> CH + H,

70.- CH +0, --> CHO + 0O

71.- CH +OH ---> CHO + H

72.- CH + O ----> CO + H
73-CH,CO + M > CH, +CO + M

74.- CH,CHO + H
75.- CH,CHO + O
76.- CH,CHO + OH

~-> CH,CO + H,
----> CH,CO + OH
_"'> CHaCO + Hzo

77-CH,0 +H -—=> CHO + H,
78.- CH,0 + OH > CHO + H,0
79.-CH,0 + O  --> CHO + OH
80.- CH,0 + HO, --—> CHO + H,0,
81.-CHO +H -—=> CO + H,
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82.- CHO
83.- CHO
84.- CHO
85.- CHO
86.- CO
87.- CO
88.- CO +
89.- CO
90.- H,0,
91.- H,0,
92.- H,0,
93.- H,0,
94.- HO,
95.- HO,
96.- HO,
97.- HO,
98.- HO,
99.- HO,
100.-H +
101.- H
102.- O
103.- OH
104.- OH
105.-H +
106.- 0 +
107.-H +
108.- O,
109.- CH
110.- C
111.-C

+ O, ----> CO
+ OH ----> CO
+ 0O ----> CO
+ M ---> CO
+ OH ----> CO,
+ HO, ----> CO,
O + M --—--> CQO,
+ O, ----> CO,
+ M ----> OH
+ H --—--> H,0
+ O ----> HO,
+ OH ----> HO,
+ O —-> 0,
+ OH ---> 0,
+ H ----> 0OH
+ H -—--> 0,

+ HO, ----> H,0,
+ H, -=-> H,;0,
0, + M -—--> HO,
+ 0O, ----> OH
+ H, ----> OH
+ H, ----> H,0
+ OH ----> H,0
o4 + M ----> H,0O
H + M ----> OH
H + M -—> H,
+ M ---> 0

+ H ---> C

+ 0O, ---> CO
+ OH —---> CO

+ H,
+ 0,
+ H
+ M
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CONSTANTES DE VELOCIDAD DE REACCION

= 2.50x10'"°exp(-81000./RT)
= 6.30x10'°exp(-81900./RT)

~ R~
N

%]

2.50x10"°exp(-49000./RT)

= 1.00x10"exp(-7850./RT)
= 1.00x10'°T"%®exp(-1810./RT)
= 5.62x10'T?exp(-7700./RT)
= 1.12x10"3exp(-19400./RT)
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= 2.50x10"exp(-28800./RT)

= 1.26x10"%exp{-38600./RT)

= 1.00x10"2exp(-2000./RT)
{(4.07x10'%/T)exp(-97350./RT)
5.00x10%exp(-3900./RT)
1.40x10"exp(-3060./RT)

5.00x10'?
1.50x102

1.20x10"*exp(-49300./RT)
1.00x10"'exp(-37000./RT)
1.00x10"

3.16x10"

= {4.00x10'%/T)exp(-98150./RT)
= 1.00x10"?

1.00x10'"?

1.00x10'?

1.00x10"exp{-4700./RT)

= 1.00x10"%exp(-5000./RT)
9.55x10"%exp(-31000./RT)
= 1.26x10"*exp{-37000./RT)
1.00x10"exp{-39000./RT)
1.00x10"?

= 6.76x10*T**®exp{1130./RT)
5.00x10"*exp(-1500./RT)

= 1.00x10"exp(-3060./RT)
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Ky = 1.00x10'3%exp{-78000./RT)
K, = 6.30x10'5exp(-85800./RT)
Ky, = 6.76x10*T*%8exp(1130./RT)
4.00x10"eXxp{(-70000./RT)

.. = 6.00x10""exp(-10000./RT)
1.00x10"
1.00x10"?
1.00x10"?
1.00x10%?
1.00x10"

6.76x1 O4T2'568Xp(1 130./RT)
1.00x10"?

1.00x10'2eXp(-5000./RT)
= 5.00x10"

2.00x10"*exp(-37900./RT)
= 6.31x10'®%exp(-108720./RT)
9.33x10'°exp(-77200./RT)
= 1.51x107T2exp(-6000./RT)
4.79x10'2exp(-1230./RT)
2.00x10"2exp(-960./RT)

— 2.50x10'*exp(-5000./RT)
s = 3.30x10'2exp(-1130./RT)
Ke, = 7.94x10'"*exp(-31500./RT)
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K. = 1.00x10'2eXp(-10000./RT)
Koo = 2.00x10'*exp(-19000./RT)
Ky, = 5.00x10'3exp(-3700./RT)

Ke, = 6.30x10'2exp(-7000./RT)
K., = 1.00x10'%exp(-7000./RT)
8.00x10'*exp(-26500./RT)
K, = 1.00x10'%exp(-32000./RT)

-~
a
@

i

Kes = 1.26x10"exp(-2000./RT)
Kes = 3.98x10"

K., = 1.00x10'*exp(-3700./RT)
Kee = 5.00x10"'TO%exp(-6000./RT)

Ky = 3.00x10"'T®7exp(-26000./RT)
K,, = 5.00x10"'T%%exp(-6000./RT)
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5.00x10"'T°Sexp(-10000./RT)

— 5.00x10"'T*%exp{-4000./RT)
1.50x10'4
3.00x10"
= 5.00x10"

4.40x10"exp(-10500./RT)
4.00x10"3exp(-4200./RT)

5.00x10"2exp{-1790./RT)
1.00x10"3

= 3.16x10"exp(-10500./RT)
= 7.94x10"exp(-200./RT)
= 2.00x10"exp{-3100./RT)

1.26x10'2eXp(-8000./RT)
2.00x10'
3.16x10'2exp(-7000./RT)
1.00x10"
1.00x10™

5.00x10"exp(-19000./RT)

= 1.58x10"T"*exp(700/RT)

= 1.58x10"exp(-23600./RT)
2.50x10'°exp(-4400./RT)

= 1.60x10"3exp(-41000./RT)

= 1.26x10"’exp(-45500./RT)

= 5.00x10"%exp(-9900./RT)

= 2.00x10"exp(-5900./RT)

= 1.00x10'3exp(-1900./RT)

= 5.00x10"exp(-1000./RT)

= 5.00x10"°exp(-1000./RT)

— 5.00x10"exp(-1800./RT)

= 2.50x10"%exp(-700./RT)

= 2.00x10'"?
3.16x10''exp(-18700./RT)
3.16x10'8/T
{(1.26x10"/T>*exp(-16600./RT)
= 2.00x10"exp(-13800./RT)

= {3.16x107/T"®)exp(-3000./RT)

o
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07 = 5.00x10"exp(-7000./RT)
= 2.00x10%3/T?
= 4.00x10"4/T
= 6.30x10"7/T

1 = 5.13x10'%exp(-115000./RT)
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Constantes de velocidad de reacciéon para una fraccion mezcla n-
Heptano/aire = 0.06 a una Temperatura Adiabatica de 2103.05 K.

Reaccion | cc-mol-seg-kcal |

|

|1 |  .9562x10% |
| 2 |  .1943x10° |
| 3 | .3358x10™"° |
| 4 | .2537x107° |
| 6 | .3319x107"° |
| 6 | .6537x107° |
|7 | .1792x10™* |
| 8 | .2541x10"" |
| 9 | .3625x10" |
| 10 | .2641x10" |
| 11 | .1228x10™ |
| 12 | .1029x10"" |
| 13 |  .1480x10° |
| 14 | .3264x107° |
| 15 | .1117x107° |
| 16 |  .8300x10"" |
|17 | .2490x10"" |
| 18 | .9036x10% |
| 19 | .1429x10% |
| 20 |  .1660x107"% |
| 21 | .5246x107° |
| 22 |  .2526x10" |
| 23 |  .1660x10™"" |
| 24 | .1660x10"" |
| 25 | .1660x10"" |
| 26 | .5391x10"" |
| 27 | .5018x107'% |
| 28 |  .5735x10"" |
| 29 | .1800x10"" |
| 30 |  .1470x107" |
| 31 |  .1660x10™"" |



I
|
|
|
|
|
|
|
|
|
I
|
|
|
|
|
!
|
|
|
|
|
|
I
|
|
|
|
I
I
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
I

Reaccion | cc-mol-seg-kcal |

32
33
34
35
36
37
38
39
40
a1

42
43
44
45
46
47
48
49
50
51

52
53
54
55
56
57
58
59
60
61

62
63
64
65
66
67
68
69
70
71

|
|
I
|
|
|
|
|
|
|
I
I
|
|
|
|
I
!
|
|
|
|
I
|
|
|
|
|
|
I
I
I
|
|
|
|
|
I
|
|

.4720x10°1°
B797x10™1
.7982x10™"
.7841x10°

.7641x107

4720x107°
2127x107

9101x10°13
.1660x10°
.1660x10 "
.1660x10™"
.1660x10™"
.1660x10™M
4720x107°
.1660x10
.5018x10"?
.8300x1071°
.1498x1Q'°

.5299x107¢ .
4711071
.2638x107°
.56924x10™""
.2639x10™"
.1254%x10°1°
4180x10™"
.7023x107?
15617x1071?
.3521x10™"
.3424x107°
.1959x10°"7
.3109x10™"
.2341x101"?
.7847x10™"
.1296x10°

B6607x10M
.6849x10'°
.9057x10™"
.2096x107?
.9067x10M
.3478x10"

APENDICE B

IX
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APENDICE B

| Reaccion | cc-mol-seg-kcal

|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
I
|
l
|
|
|
|
|
!
l
|
I
|
|
|
|
|
|
|
l
|
|
|
|
I
|
i
|
|

72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111

I
!
l
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
!
|
|
|
l
|
|
|
|
I
|
I
l
|
|

.1462x107°
.5921x10*

.2431x107°
.5408x10™"
.1660x10°7°
4253x10°™
.1256x10°™°
.1581x107°
.3084x10"?
.3320x10°

.9826x10?
.1660x10°®

.1660x10°

.8803x10™"
.68475x10°"?
.9253x107?
.2405x1032
.1457x10"
.3910x10"
.7768x10"2
.8091x10"
.1054x1071'°
B6534x1071°
.6634x107°
.5395x10°®

.3510x107°
.3320x10°"
65977x10"

A4142x107%
4026x10™"
.1222x10°7°
.2450x107'°
.1555x107°
.1247x107
.5243x1073?
.8258x10%
.9541x10%°
.2490x10°®

.4980x107°
.8300x10'°



APENDICEB Xli

CONCENTRACIONES (0.1x10-06 s) Y TIEMPOS DE REACCION.

Concentraciones y(i) despues de 0.1000x10-06 segundos de mezclados

calculos para una fraccion mezcla de 0.06 de n-heptano/aire que genera una

Temperatura Adiabatica de 2103.05 K

|
|
|
I
I
I
|
|
|
|
I
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
I
I
|
|
|
|
|
|
|
|
I
|

I
Especie | moleculas/cm? |

02 |
C7H16 |
C7H15 |
CBH11 |
C4H9 |
C4H8 |
C4H7 |
C4H6 |
C3H7 |
C3H6 |
C3H5 |
C3H4 |
C2H5 |
C2H4 |
C2H3 |
C2H2 |
C2H |
CH3 |
CH2 |
CH |
CH3CHO

O I

5227x10"

.2030x107'"°
.3690x107"™*

1122x1077?
.7363x1072
.1494x10'°
.3252x10"2
1167x101"?
.1603x10%
.3310x10*
.6827x10™
.65856x10'®
.2463x 10"
4479x10"
.4203x10"
.6584x10"
4137x10'8
1210x10"
.1147x10Q'¢
.1969x10'4

.1065x10'
.1265x10"
.2171x10"
.2223x10'®
.7250x10"
.6409x10"
.8605x10"’
.8869x10"
.1373x10™
.1686x10"
.3248x10"
.1106x10'"
4562x10"
.15617x10"

|
|
I
I
!
|
|
|
|
I
I
|
|
I
|
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APENDICE B

Especie
02
02
02
0z
02
02
02
02
02
02
02
02
02
02
02
02
02
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7H15
CbH11
C4H9
C4H9
C4H8
C4H8
C4HS8
C4H8
C4H8
C4H7
C4H7
C4H7
C4H7
C4HB6

| Reaccion | Tiempo(s) |
| CTH16 + 02 -—> C7H15 + HO2 | 569.7 |
| CAH9 + 02 > C4H8 + HO2 | .1860 |
| CAH7 + 02 > C4H6 + HO2 | 1.162 |
| C3H7 + 02 ----> C3H6 + HO2 | .3812 |
| C3H6 + 02 -—--> C3H5 + HO2 | 13.01 |
| C3H5 + 02 —-> C3H4 + HO2 | 2102 |
|C2H5 + 02 -—> C2H4 + HO2 | .3812 |
| C2H3 + 02 --> C2H2 + HO2 | 1.261 |
|C2H + 02 —>CHO + CO ~ |.6152x10" |
|CH2 + 02 > CHO + OH | .2793x107? |
| CH + 02 ---->CHO + O |.2112x10" |
| CHO + 02 -—-> CO  + HO2 | 1947 |
|lcoO  +02 —>C02 +0 | 131.3

|H + 02 4+ M ----> HO2 + M | .4618x10% |
|IH +02 —>O0H +0 | .4751x107" |
|02 +M -—>0 +0 +M [.2005x10° |
| C +02 --->CO +0 | .3841x107 |
| C7TH16 —--> C4H9 + C3H7 | .1673x10° |
| C7H16 —-> C2H5 + C5H11 | .8236x107 |
| C7H16 + 02 -——> C7H15 + HO2 |.147x10'* |
| C7H16 + O —-> C7H15 + OH  |.194x10'" |
| C7TH16 + OH -—> C7H15 + H20 |.148x10'% |
| C7H16 + H --—> C7H15 + H2 | .754x10'® |
| C7H16 + HO2 > C7H15 + H202 |.275x10'* |
| C7H15 > C5H11 + C2H4 | .6296x10° |
| CBH11 ~—-> C2H4 + C3H7 | .4414x10° |
| C4H9 ----> C2H5 + C2H4 | .6296x107° |
| C4H9 + 02 > C4H8 + HO2 | .132x10™ |
| C4H8 ~--> C4H7 + H | .1081x107% |
| C4H8 + H ---> C4H7 + H2 | 2050 |
| CAH8 + OH -—--> C4H7 + H20 | 59.89 |
| CAH8 + O ---> CH20 + C3H6 | 80.63 |
| CAH8 + OH -—-> C3H7 + CH20 | 268.8 |
| C4H7 ---> C4H6 + H | .1771x107 |
| C4H7 > C2H4 + C2H3 | .1120x10° |
| C4H7 + 02 ——-> C4H6 + HO2 | .1852x107 |
| CAH7 + H ---> C4H6 + H2 | 5861. |
| C4H6 ----> C2H3 + C2H3

| .6334x10°¢ |
|

rmy



APENDICE B XIlI

Especie

C4H6
C4H6
C4H6
C4H6
C3H7
C3H7
C3H7
C3H6
C3H6
C3H6
C3H6
C3H6
C3H6
C3H6
C3H6
C3HG
C3H6
C3H5
C3H5
C3H5
C3H4
C3H4
C3H4
C3H4
C2H5
C2H5
C2H5
C2H4
C2H4
C2H4
C2H4
C2H4
C2H4
C2H4
C2H3
C2H3
C2H2
C2H2

l
| CaH6

| C4H6
| C4H6
| C4H6
| C3H7
| C3H7
| C3H7
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H6
| C3H5
| C3H5
| C3H5
| C3H4
| C3H4
| C3H4
| C3H4
| C2H5
| C2H5
| C2H5
| C2H4
| C2H4
| C2H4
| C2H4
| C2H4
| C2H4
| C2H4
| C2H3
| C2H3
| C2H2
| C2H2

+ ++ + + + + 4+ + +

+ +

+ 4+ + 4+ + 4+ 4+

++ +++ + A+

+

Reaccion | Tiempo(s) |
OH --> C3H5 + CH20 |.5161x10° |
OH ---> C2H3 + CH3CHO | .5161x10° |
O -->C3H4 + CH20 | .5161x10° |
H ----> C2H3 + C2H4 | .1589x10°
02 -—-> C3H6 + HO2 | .1243x10™ |

-> C2H4 + CH3 | .2790x10° |
> C3H6 + H | .8887x10° |
02 ----> C3H5 + HO2 | .2055x107 |
OH ----> C2H5 + CH20 | .1820x10° |
O -->C2H5 + CHO | 639.9 |
H --—-—-> C3Hb + H2 | 5211. |
OH ----> C3H5 + H20 | 3784.

> C3H5 + H | .2041x107 |
-> C2H3 + CH3 | .2094x10° |

O -—> C2H4 + CH20 | 639.9 |
O ----> CH3CO + CH3 | 639.9 |
OH --> CH3CHO + CH3 | .1820x10° |

> C3H4 + H | .7522x10° |

02 ----> C3H4 + HO2 | .1609x10° |
H ---> C3H4 + H2 | 88.23 |
O -->CH20 + C2H2 | 91.47 |
O -—=>CHO + C2H3 | 91.47
OH ----> CH20 + C2H3 | 91.47 |
OH ---> CHO + C2H4 | 91.47 |
02 ----> C2H4 + HO2 | .8092x107 |
0 ---> CH3CHO + H | .4892x10° |

> C2H4 + H | .107x107 |

M ---->C2H3 +H + M |.4213x10° |
M --> C2H2 + H2 + M| 1518. |
H --> C2H3 + H2 | .8462x10" |
OH ----> C2H3 + H20 | .3768 |
OH -—> CH3 + CH20 | .8460 |
O -->CH20 + CH2 | .1780 |
O --->CH3 + CHO | .5340 |
M -—>C2H2 +H +M | 3.388 |
02 > C2H2 + HO2 | 15.68 |
H -—-->C2H + H2 | .4313

O -—>CH2 + CO | .4435x107" |




X1V APENDICE B

f

| Especie | Reaccion | Tiempols)

| C2H2 | C2H2 + OH > C2H + H20 | .7753 |
| C2H | C2H + 02 ---> CHO + CO | 7.772 |
| CH3 |CH3 + CH3 > C2H5 + H | 35.30 |
| CH3 | CH3 + CH3 ----> C2H4 + H2. | 1.063 |
| CH3 | CH3 + O -—--> CH20 + H | .6374x107" |
| CH3 | CH3 + OH ----> CH20 + H2 | 1.251

| CH2 | CH2 + 02 -—-—-> CHO + OH | 1.273 |
| CHZ2 | CH2 + OH ----> CH + H20 | 9.629 |
| CH2 [CH2 +H -—>CH + H2 |  416.1 |
| CH |CH + 02 --—-->CHO + O | 560.7 |
| CH |CH + OH -—> CHO + H | 1460. |
| CH |CH +0 -—>CO +H | 3474 |
| CH |CH +H -—-—>C + H2 | 20.39 |
| CH3CHO | CH3CHO + H —-> CH3CO + H2 | 386.1 |
| CH3CHO | CH3CHO + O ---> CH3CO + OH | 1735. |
| CH3CHO | CH3CHO + OH ---> CH3CO + H20 | 565.3 |
| CH3CO |CH3CO + M ---> CH3 + CO + M| 1335x10° |
| CH20 |CH20 + H —> CHO + H2 | .1083 |
| CH20 |CH20 + OH ---> CHO + H20- | .3666 |
| CH20 | CH20 + O ----> CHO + OH | .2913 |
| CH20 | CH20 + HO2 —-> CHO + H202 | 14.94 |
| CHO |CHO +H -—>CO + H2 | .1355 |

| CHO | CHO + 02 ---> CO  + HO2 | 45.79 |
| CHO | CHO + OH ---> CO + H20 | .2710 |
| CHO |CHO + O -->CO + OH | .2710 |
| CHO |CHO +M -—>CO +H +M | 5110 |
| C | C +02 --->CO0 =+0 | 276.9 |
| C |C  +OH —->CO +H | 166.2 |
| CO2 | ESPECIE NO REACTANTE, SOLO PRODUCTO

| CO |CO  + OH -——>C02 +H | 1.795 |
| CO |CO + HO2--->C02 + OH | 1.256 |
| CO |CO+0+ M -—>C02 +M | .4832x107" |
| CO |cO +02 —-->C02 +0O | 797.3 |
| H20 | ESPECIE NO REACTANTE, SOLO PRODUCTO

| H202 |H202 + M -->OH + OH + M | .1863x10°|
| H202 |H202 + H -—> H20 + OH | .9376x10° |
| H202 |H202 + O -—> HO2 + OH | .9001x10° |
| H202 |H202 + OH --> HO2 + H20

|

| .6913x10° |
|




APENDICE B XV

Especie
HO2
HO2
HO2
HO2
HO2
HO2

OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH
OH

| Reaccion | Tiempol(s) |
|HO2 + O ---> 02 + OH | 9.077 |
| HO2 + OH -—--> 02 + H20 | 9.077 |
|HO2 + H --—->O0OH + OH |  1.099 |
| HO2 + H ---> 02 + H2 | 16.90 |
| HO2  + HO2 ----> H202 + 02 | 178.6 |
| HO2  + H2 -—--> H202 + H | .9922x10° |
| C7TH16 + OH ----> C7H15 + H20 | .9276x107" |
| C4H8 + OH ----> C4H7 + H20 | .2755 |
| CAH8 + OH ----> C3H7 + CH20 | 1.236 |
| C4H6 + OH ----> C3H5 + CH20 | 1.855 |
| CAH6 + OH -—--> C2H3 + CH3CHO | 1.855 |
| CBH6 + OH ----> C2H5 + CH20 | 1.855 |
| C3H6 + OH ----> C3H5 + H20 | .3857 |
| CBH4 + OH ---> CH20 + C2H3 | 1.855 |
| CBH4 + OH ----> CHO + C2H4 | 1.855 |
| C3H6 + OH ----> CH3CHO + CH3 | 1.855 |
| C2ZH4 + OH ----> C2H3 + H20 | .5197 |

| C2H4 + OH ——-> CH3 + CH20 | 1.167 |

| C2H2 + OH -—--> C2H + H20 | 1.672 |

| CH3 + OH ----> CH20 + H2 | .4660 |
| CH2 + OH ---> CH + H20 | .3399 |
|CH + OH --> CHO + H | .8852 |
| CH3CHO + OH -—--> CH3CO + H20 | .1855 |
| CH20 + OH ----> CHO + H20 | .2450

| CHO + OH -—-> CO + H20 | .1855x107 |
|CO  + OH -—>C02 + H | 4.755 |
| H202 + OH ----> H02 + H20 | .2922 |
| HO2 + OH ----> 02  + H20 | .4712x10" |
|OH 4+ OH ----> H20 + O | .1980

|H+ OH + M -—->H20 + M | .247x10%" |
|C  +OH -->CO +H | .3709x107 |
|0 +#H2 -->O0OH +H | .7399x10" |
|[OH  + H2 > H20 +H | .3690x10" |
| C4H8 + H ---> CAH7 + H2 | .6715x107" |
| C4H7 + H ----> C4H6 + H2 | .4179x107" |
| CAH6 + H ---> C2H3 + C2H4 | .4066 |
| C3H6 + H > C3H5 + H2 | .3781 |
| C3HE + H > C3H4 + H2 | 1321 |




XVI APENDICE B

|

| Especie | Reaccion : | Tiempo(s) |

| H | C2H4 + H -——> C2H3 + H2 | .831x107" |

| H |C2H2 + H --->C2H +H2 & | .6225 |
| H {CH2 +H —>CH +H2 | 10.46 |
| H | CH3CHO + H -—> CH3CO + H2 |.902x10" |

| H | CH20 + H ----> CHO + H2 . | .516x107" |
| H ICHO +H -->CO +H2 | |.660x107?|

| H | H202 + H --—-> H20 + OH | 2.822 |
| H |HO2 +H -—> OH + OH | .406x107 |

| H |HO2 +H -—>02 + H2 | .625x10™" |

| H |H+ 02+ M —>HO2 +M | .529x10%" |

| H IH +02 -——>0H +0 | 5445 |
| H |H+ OH + M —->H20 + M | .176x10%" |
| H |O+ H+ M —>0H +M | .418x10?" |
| H |[H+ H+ M —>H2 + M | .266x10% |
| H |CH +H --—->C + H2 | .880x107 |

| © | C7H16 + O -—> C7H15 + OH. | .2597 |
| O | CAH8 + O --—> CH20 + C3H6 | .7940 |
| O | C4H6 + O -—> C3H4 + CH20 | 3.970 |
e |C3H6 + O > C2H5 + CHO | .1396 |
| O | C3H6 + O -—> C2H4 + CH20 | .1396 |
| © | C3H4 + O -—-> CH20 + C2H2 | 3.970 |
| © |C3H4 + O -—> CHO + C2H3 | 3.970 |
| o© |C3H6 + O -—> CH3CO + CH3 | .1396 |
| © | C2H5 + O -—> CH3CHO + H | .794x10™ |
| O | C2H4 + O --> CH20 + CH2 | .5253 |
| O | C2H4 + O -——-> CH3 + CHO | 1577 |
| O |C2H2 + O ---> CH2 + CO | 1924 |
| O |CH3 + O --—-> CH20 + H | .509x107" |
| © ICH +0 -——>CO +H | .4509 |
| © | CH3CHO + O -—> CH3CO + OH | 1.219 |
| O |CH20 + O -——-> CHO + OH | 4168 |
e |CHO + 0 -—>CO + OH | .397x10™" |
| O | H202 + O --—-> HO2 + OH | .8145 |
| O |HO2 + O -—> 02 + OH | .1009 |
| © | O + H2 ---->0H +H | .5393 |
| © |O+ H+ M —>0H +M | .126x10% |
| —]
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APENDICE C
TEMPERATURA ADIABATICA

Si en un proceso de combustién suponemos que no hay disociacién de los
productos finales, ni cambio de energia potencial o cinética y considerando un
proceso ‘adiabatico’, es decir que la temperatura se obtiene a partir de la
variacion de energia generada por la reaccién al combinar una cantidad dada de
reactantes, la temperatura adiabdtica maxima se alcanzara cuando la reaccién
sea estequiometrica, el exceso de un reactante con respecto al valor necesario
estequiometricamente dard una combustién incompleta, provocando que el
reactante en exceso absorba parte de la energia generada por la reaccién y por
lo tanto habra un menor incremento en la temperatura adiabatica del sistema.,

Si el proceso se realiza en un reactor cerrado vy se considera adiabatico el
balance de energia se puede realizar a través de un balance de entaipia :

.

0 0

H,=AH,+[C, dT+H, C.1
Tf

A partir de las condiciones el cambio total de entalpia (s7) es : AH=0

, .
* & 0
AH =Y v] Hr- Hol-[H7,- Hyl+(AH) )
=1

PRO.

N
* 0 0 ) 0
- Y vilHr- Hol-IHr - Hol+(aHf);) C.2
REAC
En donde :

v' ¥ v son los coeficientes de reactantes y los productos de la

reaccion.
)'-{?-HOO Diferencias de entalpia entre el estado estandar a la temperatura
f

final y la temperatura de referencia (O K) {cal/mol).



Il APENDICE C

H](BO—H(;J Diferencias de entalpia entre el estado estandar a la temperatura
de inicial {T, = 298.16 K) y la temperatura de referencia (O K) (cal/mol).
AHfo Calor Estandar de formacién a 298.15,K.

Si seleccionamos el ‘heptano’ (C,H,;) como combustible, la reaccion
estequiometrica (s) es :

C,H, s+ 52.38(0.210,+ 0.79N,) === 7CO, + 41.38N, + 8H,0

La reaccién para un exceso de n-heptano {x) - aire (y), es :

XC,H,g+ 0.21y0,+ 0.79yN,== 0.134CO, + 0.79yN,+ 0.076 H,0 +(x -0.134y) C,His

Reaccién para un exceso de aire (v) - n-heptano {(u} es :

uC,H,g+ 0.21v0,+ 0.79VN, == TuCO,+ 0.79VN,+ 8uH,0 +(0.21v-11 wo,

Partiendo de la ecuacion de balance de entalpia, los coeficientes de las
reacciones anteriormente descritas, los datos de diferencias de entalpia para
CO,, CO, H,0, N,, O, (42), n-heptano (a4) y los calores de formacién (as, 6), se
genera un programa que varié la temperatura para calcular las diferencias

H?—HOO, de tal forma que se llegue a una temperatura en donde
f

AH=0+error , a esta temperatura se le conoce como temperatura adiabatica.

Si se hace un barrido (0.01 - 0.99) de la fraccién mezcla de n-heptano-aire
y n-propano-aire con variacion de 0.1 % y en cada punto se calcula la
temperatura adiabatica, al comparar estos resultados con datos de la bibliografia
(18) obtenemos las siguientes graficas : :

T

'Y TR
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