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INTRODUCCION
1.1 Necesidades Sociales y Ambientales

Existen aspectos de nuestro entorno que necesitan ser investigados, para entender
mejor su funcionamiento, dentro de los cuales, encontramos aquellos que van ligados
directamente con el movimiento de los fluidos.

De esta manera, encontramos que existe una amplia gama de fenémenos que
necesitan un estudio mas profundo, con la finalidad de poderlos utilizar para el uso y
beneficio de la sociedad; aunado a todas las posibles transformaciones de la naturaleza
que se pueden generar con el uso de herramientas de tipo ingenieril.

Dentro de los requerimientos en nuestra sociedad, encontramos a la turbina de gas;
la cual, por diversas _[azongs..es una opcuén atractiva como planta de generacion de
potencia. El uso g i wlo podemos encontrar en la industria

aeroespacial, fliE donde dicha turbina de gas es
el principal mee ; Su_duge empez6 a aum entar, se
generaron’o 505 pard estoss as, por e;em . en
las estaciones de bomeo “de oleoductos, propulsi val, siendo su uso de mayor

demanda en la industrial eléctrica.

Una parte muy importante dentro del disefio de estos sistemas, es el analisis de
viabilidad técnico-econémico y ambiental, ya que existe una presién social que obliga a
tener implicaciones ambientales; es por ello que se han requerido mayores estudios en
este aspecto, logrando asi una mayor produccién de Mega Watts en la generacion de
energia eléctrica, y permitiendo reducir sustancias contaminantes como el CO que es
nocivo para la salud, CO;, cuyo impacto es el efecto invernadero, y 6xidos de nitrégeno
(NO,) gue tienen repercusiones en la capa de ozono. En el proceso de combustion, la
formacion de NO, depende fuertemente de la temperatura, por lo que una disminucién en
la temperatura de combustién puede producir una reduccién sustancial de las emisiones
de NO,.

Como medida para reducir los niveles de NO, se tiene una técnica que consiste en
la inyeccién de agua o vapor que ha tenido resultados considerables, pero también ha
presentado algunos inconvenientes como lo relacionado a los costos que se generan
debido al tratamiento de aguas y a la durabilidad del equipo. Existe otra técnica que no ha
tenido mucho auge, pero se presume muy viable, la cual se conoce como Combustién de
Premezcla Pobre (en inglés, Lean Premixed Combustién, LPC); parte de este trabajo sera
el conocer mas acerca de este aspecto. En dicha técnica, tanto el combustible y el
oxidante, se mezclan de forma previa a la entrada del quemador en proporciones tales
gue existe un sustancial exceso de aire.

El exceso de aire, combinado con la premezcla, evita las regiones de altas
temperaturas que estdn asociadas a la zona estequiométrica de las llamas no
premezcladas y por lo tanto conduce a una disminucién de las emisiones de NO,. En
Europa se presentan notables consideraciones respecto a las emisiones maximas
permisibles para este contaminante en turbinas de gas, por ejemplo se tienen limites de
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25 ppm de NOx y en California, USA son mas estrictos ya que deben tener como limite de
9 ppm de NO,

La riqueza de la mezcla combustible aire se indica frecuentemente por la tasa de
equivalencia (), la cual es una comparacién entre dos tasas; la tasa combustible/aire de
la llama y la tasa combustible /aire estequiométrica; siendo esta ultima la que indica las
proporciones adecuadas de combustible y de aire para que se de la reaccion completa sin
gue sobre ningun elemento.

Al tener la relacion de ambas tasas (tasa de equivalencia,¢), se pueden tener
varias situaciones, si ¢ > 1, la mezcla es rica en combustible, si ¢ =1, la mezcla es
estequiométrica y si ¢ < 1, la mezcla es pobre en combustible, es decir, se tiene un
exceso de oxidante.

La LPC no est& exenta de problemas operativos, por ejemplo, la propagacién de la
llama aguas arriba desde la zona de combustion a la mezcla de reactantes frescos (efecto
conocido como flash back), el de autoignicién de la mezcla, o la extincién (local o total) de
la llama debido a la proximidad de la composicién al limite de flamabilidad pobre. Estos
problemas de estabilidad en la llama pueden dar lugar a un incremento en las
concentraciones de CO e hidrocarburos (HC), que también son sustancias contaminantes.

De esta manera, para el disefio de turbinas de gas mas seguras, limpias y
eficientes se hace imprescindible el uso de herramientas capaces de predecir con
precision el flujo expuesto anteriormente.

1.2  Descripcion del fenédmeno

El sistema a analizar es de geometria multidimensional y consta de una mezcla
multicomponente de gases que estan reaccionando quimicamente. El flujo, como en la
mayoria de las aplicaciones industriales es turbulento.

En este trabajo, este sistema se analizara mediante simulacion numérica, que
presenta la caracteristica de ser menos costosa y con requerimientos temporales
menores, comparada con un trabajo experimental, que demanda un prototipo o un modelo
fisico a escala, que en algunas ocasiones es dificil de construir. El analisis numérico
proporciona informacién completa y detallada de las variables relevantes del flujo; en un
analisis con un modelo fisico, serian necesarias técnicas de mediciones fiables y no
intrusivas, que en muchas ocasiones son dificiles de implementar en el prototipo o
modelo.

Cuando en un flujo turbulento ocurre un proceso de combustion como en el
problema abordado en esta tesis, el andlisis numérico tiene la dificultad de la interaccién
entre la aerodindmica y la cinética quimica presente en las mas pequefias escalas del
flujo turbulento; a esta dificultad se suma la complejidad de la cinética quimica de la
combustion que involucra un gran nimero de reacciones y de especies. Por ejemplo, en
la combustion de metano y aire, el mecanismo completo GRI 2.1 (Gas Research Institute
2.1, Bowman et al, 1995) esta compuesto por 279 reacciones y 49 especies.

Para simular el flujo se utilizara una alternativa de las basicamente tres existentes:
Simulacién Numérica Directa (Direct Numerical Simulation DNS), ecuaciones
promediadas (Reynolds o Favre, Averaged Navier-Stokes Equations, RANS), y la
simulaciéon de grandes escalas (Large Eddy Simulation, LES), que a continuacion se
presentaran con mayor detalle.
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1.3  Métodos de prediccién

Para simular el flujo turbulento como el presentado anteriormente se tienen
basicamente tres alternativas: Simulacion Numérica Directa, ecuaciones promediadas y la
simulacién de grandes escalas.

La DNS consiste en discretizar directamente las ecuaciones instantaneas que
gobiernan el movimiento del flujo reactivo y resolverlas numéricamente; las cuales son
vélidas para flujo laminar y turbulento. Las ecuaciones que se resuelven son las de
conservacion de masa, las de cantidad de movimiento, de la energia y de las especies
quimicas. La discretizacion resuelve todas las escalas, espaciales y temporales, de las
variables del flujo, y por lo tanto, no requiere de ninguna aproximacion o modelo. En un
flujo turbulento sin reaccion, para capturar todas las escalas, el espacio y tiempo de la
discretizacion es funcion del numero de Reynolds elevado practicamente al cubo, si el
problema incluye especies reactivas, apareceran escalas aun menores, que exigiran mas
detalle en la simulacién. Como el flujo del sistema de interés es turbulento y con un
numero de Reynolds alto, la aplicacién de este método esta limitada por la potencia de los
equipos de cémputo.

Por otro lado, la aproximacion de la Simulacién de las Grandes Escalas, trata de
resolver las ecuaciones para las fluctuaciones de mayor tamario, modelando el efecto de
las pequefas fluctuaciones sobre ellas; aunque esta técnica puede mejorar
substancialmente la prediccidon de la aerodinamica del flujo, sobre todo en flujos con
estructuras transitorias de vorticidad que dominan los procesos, la mayor parte de las
reacciones quimicas asociadas a la combustién siguen sucediendo en estructuras que
estan por debajo de la resolucién de la malla, y por lo tanto hay que modelar su efecto en
las estructuras resueltas.

Otra opcién viable para la simulacion es la de las Ecuaciones Promediadas
extensamente utilizada en casos practicos de interés industrial, que consiste en promediar
todas las escalas espaciales y temporales de las fluctuaciones turbulentas y resolver las
ecuaciones de transporte en términos de variables medias del sistema. Para nuestro
caso, se utilizara esta opcion para poder hacer dicha simulacion.

En las aproximaciones de LES y RANS se precisan por tanto modelos que
representen el transporte de la cantidad de movimiento, energia y especies quimicas por
parte del campo fluctuante (turbulento) no resuelto. También, en ambas alternativas de
simulacién, se precisa la representacion de valores medios (RANS) o filtrados (LES) de la
tasa de reaccion quimica. En el método RANS, el transporte turbulento de la cantidad de
Movimiento, energia o especies quimicas, se modela mediante alguno de los llamados
modelos de turbulencia que posteriormente seran tratados.

La modelizacién del término de reaccion quimica, implica a menudo, la
comparaciéon entre los tiempos caracteristicos asociados a la cinética quimica ty, vy
aquellos asociados a una escala del movimiento turbulento.

Existe la hipétesis de la quimica rapida, en donde se considera frecuentemente
que la reaccion quimica ocurre en una capa delgada que no es afectada internamente por
la turbulencia, por lo que se puede simular como una llama laminar afectada en su forma
por el transporte turbulento; siendo ignorada la tasa de cinética de reaccion. Entre esta
clase de modelos se encuentra el modelo Eddy Break Up, que presenta la velocidad al
gue los reactantes se mezclan a nivel molecular como un factor limitante.

Una opcion existente cuando los tiempos caracteristicos de la cinética quimica y
escalas turbulentas se solapan, es el uso de la funcién de densidad de probabilidad
(PDFs) de los escalares termogquimicos. Un procedimiento para determinar la PDF en
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cada punto del flujo reactivo de interés, consiste en deducir y resolver, de manera
numeérica, una ecuacion de transporte para la PDF. Esta opcidn se utilizara en esta tesis.

Para resolver la ecuacién de transporte de la PDF, se utilizan los métodos
estocasticos de Monte Carlo, ya que el tiempo de célculo se incrementa linealmente con
el numero de variables independientes, lo cual es una caracteristica muy importante
comparada con una resolucién habitual empleando técnicas de discretizacion (volumenes
finitos, diferencias finitas, y elementos finitos), que requieren tiempos de calculo elevados,
los cuales se incrementan exponencialmente con el nimero de variables independientes.

En sistemas con combustién, la cinética quimica involucra un gran nimero de
reacciones y de especies. Incluir un mecanismo real en calculos con geometrias
compleja, puede requerir una gran cantidad de memoria y de tiempo de calculo. Por lo
tanto, para calculos practicos, es necesario recurrir a sistemas quimicos simplificados (de
un numero maximo de especies de 10 a 15) que, reteniendo las caracteristicas mas
relevantes del sistema quimico real, reduzca considerablemente el tiempo de calculo. En
esta tesis se empleara el mecanismo sistematicamente reducido de cinco pasos del
metano.

1.4  Obijetivo de la tesis

El objetivo de esta tesis, es simular una llama de metano premezclada pobre,
incluyendo la formacion de contaminantes como CO y NO. La aerodinamica del flujo se
simula con la alternativa de las ecuaciones promediadas (RANS); se utilizaran modelos de
termoquimica de cierta complejidad, sin hacer por ello el tiempo de calculo inviable.

Se analizaran los efectos generados por tres modelos de turbulencia aplicados al
transporte turbulento de la cantidad de movimiento, energia y especies quimicas.

1.5 Estructura de la tesis.

En esta primera parte se presentan algunas necesidades sociales y ambientales
que permiten tener las bases para el estudio de algunos fenémenos para el beneficio del
ser humano, de los cuales, se desprende el analisis de una mezcla multicomponente de
gases que se encuentran reaccionando quimicamente, la cual sera el interés principal de
este trabajo; tomando como herramienta principal a la mecanica de fluidos computacional.

Al saber los alcances que tendra esta tesis, se encontraran las ecuaciones que
rigen a un fluido que reacciona quimicamente.

A continuacion, veremos una parte de combustion modelada en donde partiremos
con saber que existe un modelo de combustién sencillo y muy utilizado en la industria, el
cual presenta ciertas limitaciones denominado Modelo Eddy Break Up; pero también
encontraremos a los mecanismos reducidos, de los cuales tomaremos parte para mostrar
la simulaciéon numérica.

Como se menciond al inicio de esta seccion, existe una relacion entre la
turbulencia y el fenémeno que se analiza; lo cual formara el siguiente capitulo de esta
tesis, partiendo con algunos datos conceptuales relacionados a la generacion de la
turbulencia; en general, informacién que nos permite conocer un poco mas de ella. Por
ultimo, encontraremos los modelos de turbulencia que se utilizaran en el analisis del
fenémeno que se presenta.



Introduccion

Seguidamente, se veran los métodos de voliumenes finitos y de Monte Carlo, asi
como el acoplamiento de ambos; ya que se relacionan con la parte de aerodinamica y la
combustion.

Un punto muy importante es la presentacion de los resultados, en donde se
muestra al fenémeno simulado con algunos aspectos generados en la simulacién
numérica; ademas, descubriremos las diferencias significativas entre las simulaciones con
diferentes modelos de turbulencia, aunado a la evolucién de la flama.

Por ultimo se veran las conclusiones generadas con el trabajo realizado en la
llama simulada, para asi tomar parte de ello para futuras investigaciones.
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ECUACIONES DE TRANSPORTE

21 Introduccién.

Existen ecuaciones que gobiernan el movimiento de un fluido que reacciona
quimicamente, las cuales nos permitiran realizar la simulacién numérica de una llama
turbulenta. En este capitulo se muestran inicialmente las ecuaciones instantaneas que
gobiernan el fluido, partiendo con la ecuacién de continuidad, cantidad de movimiento,
energia, y por ultimo, la ecuacién de la especie quimica.

A continuacion, se presenta la alternativa de ecuaciones promediadas (Reynolds o
Favre Averaged Navier- Stokes Equations. RANS), que tiene exigencias razonables de
computo en comparacion con la DNS.

Por ultimo, se muestra, una ecuacién de transporte para la funcién de densidad de
probabilidad conjunta de todos los escalares que determinan el estado termoquimico, con
la cual se simula la evolucién de las especies quimicas.

2.2 Ecuacioén de Continuidad.

A continuacién se presenta la ecuacion de continuidad

P 9o =0 (2.1)
ot

23 Ecuacién de cantidad de movimiento.

La ecuacién de cantidad de movimiento es:

%‘_’)+V-(pvi¥)= ~Vp+V-#'+ pof, (2.2)
1

En donde p es la presion, 7' es el tensor de esfuerzos viscosos y f,, son las
fuerzas de cuerpo, p es la densidad,

El tensor de esfuerzos viscoso, para fluidos Newtonianos, (et, al R, Aris, 1962)
esta dado como:

?’:y(?i'+?i!"}+ [,uv—%,u](v‘u)é‘ (2.3)
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Donde u es la viscosidad molecular de la mezcla, 4, es el coeficiente de

viscosidad volumétrico, y 3 es la delta de Kronecker. Por lo general el coeficiente de
viscosidad volumetrica se desprecia.
Si se sustituye la ecuacion (2.3) en la (2.2), podremos obtener las ecuaciones de

Navier Stokes.
24 Ecuacién de la energia.

La ecuacién de la energia esta dada como:

j—r[,o[u + ;—f»': + UH+ V,[pv'[:m %|p']2 +U]]= V- v)-v-(pv)-V-7,+0,
(2.4)

Donde J, es el fiujo difusivo de calor, 0, es el intercambio de calor por radiacién, U es la
energia potencial, u energia interna

2.5 Ecuacion de Conservacion de la especie quimica.

La ecuacion de conservacion de la especie « se puede expresar como:
é ,
a(p}/&)"'V'(p‘P'Yﬂ):*V'}a +Sa {25)

Para a=1...N

Donde J, es el flujo difusivo de la especie o; Y, es la fraccion masica, S, es la tasa de

formaciéon neta de la especie «, y para poder satisfacer la ecuacion de continuidad vista
anteriormente, debemos tener: para la suma de todas las especies, S,=0, igual para J,=0

Por otro lado, podemos ver que S, para una reaccién elemental tenemos lo
siguiente:

R
S, =W,Y (vo,-vl)e,, (2.6)
r=l

Donde v, son los coeficientes estequiométricos, el superindice f indica la reaccion directa
y b la reaccion inversa; W, es el peso molecular de la especie «; ©., es la velocidad de
reaccion de la especie a debido a la reaccion r.

La tasa de reaccion neta se encuentra dada como:

N g N I
o,, =k, J] X} &, J] X}~ (2.7)
am] a=l
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Donde X, es la concentracién molar de la especie vy ki, y ko, son respectivamente las
constantes de reaccion directa e inversa de la reaccién r. La constante de reaccion directa
kir segun la ley de Arrhenius (et al, Moore, Kotzjohn,2000) es:

."_ E ]
k,=A4T"e " (2.8)

Donde A es el factor de pre-exponencial, B, es el exponente de la temperatura, E; es la
energia de activacion y R es la constante de universal de los gases. Por otro lado, la
constante de reaccion inversa k. se relaciona con la constante de reaccién directa
mediante la constante de equilibrio(et al C. Smoot, Jack 1979):

k. 0
ks, = I, k.= exp[— %) (2.9)

Donde AZ° es el cambio de energia de Helmholtz en el estado estandar.
El cambio de la energia libre de Helmholtz en el estado estandar es:

AZ® = i(s; sely={U0-988) (2.10)
a=l

Donde U%, T.y S% son respectivamente, la energia interna, temperatura y la entropia en
el estado estandar de la especie .

Por otro lado, la densidad de las especies constitutivas de una mezcla de gases ideales
se da como:

T - - (2.11)
P P A
RTZ:::IE

Para la expresion de flujo difusivo tenemos que se produce por un gradiente de
especies, de temperatura y de presién. Para los dos ultimos efectos, generalmente, son
despreciados en el flujo de combustion; y acorde a la ley de Fick y con una aproximacion
se escribe como:

Y,
J =DMp e vy
e =l Py

@

(2.12)

a

Donde X, es la fraccién molar D", es el coeficiente medio de la especie « en la mezcla
de especies.
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26 Promediado de las ecuaciones.

En general, el flujo en la mayor parte de los sistemas practicos, se presenta de
manera turbulenta, al igual que el sistema analizado en dicho trabajo; es por ello que, una
de las caracteristicas de los flujos turbulentos es la variacién aleatoria e irregular tanto en
el espacio como en el tiempo de las propiedades del fluido.

El promediado de las ecuaciones instantaneas de conservacién es una de las
alternativas para la simulacion de flujos turbulentos reactivos. Con este meétodo se
promedian todas las fluctuaciones de las escalas temporales y se resuelven ecuaciones
de transporte para los valores medios de las propiedades del fluido. Estas ecuaciones no
son cerradas, por lo cual se van a requerir modelos que reemplacen los términos no
cerrados.

En la densidad de los flujos se pueden usar dos tipos de promediado; uno es el
promediado de Reynolds, el cual toma a la densidad como constante, y el otro es el
promediado de Favre, que en este caso, se ocupa de la densidad variable.

Con fines de notacién, se presentaréd con el simbolo ¢ cualquier propiedad
transportada, tales como la fraccion masica de la especie Y, la entalpia h y las
componentes de la velocidad. Los valores instantaneos de estas propiedades son escritos
en términos de una parte media y una fluctuacion turbulenta:

p=¢+¢' (2.13)
p=¢+¢" (2.14)
Donde (¢ y &) son los promediados, los cuales estan definidos como:
go—m Ly Promediado de Reynolds (2.15)
n,—on, 5
F=tm 1§ 040  Promediado de Favre (2.16)
n, —> % R, =

En donde 4" es la muestra i del conjunto de realizaciones n, de un experimento.

Uno de los motivos para aplicar el promediado de Favre en las ecuaciones
instantaneas de transporte, es que cuando se aplica dicho promediado, genera
ecuaciones muy sencillas que no incluyen correcciones con fluctuaciones de la densidad
en las ecuaciones resultantes.

Si se aplica el promediado de Favre a las ecuaciones instantaneas de continuidad,
cantidad de movimiento, energia y especie quimica, se obtiene:

P +9-(p9)=0 (2.17)
g(zﬁ")w-(pﬁ?):-v;ﬂv-(pv"v”ﬁ Pz (2.18)
g(p?ﬁﬁv-(p?}’;)z -V (pv"Y,)+ S, (2.19)
.g(p;;)+ v -(p9%)=-v -(pv"4") (2.20)
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(p8.)+v-(p78.)= -7 (pv°3.) @.21)

Si el flujo es de baja velocidad (MA<< 1) generalmente se supone que las
fluctuaciones de la presion son despreciables (et al, W P Jones 1994); por lo tanto, los
valores medios de la densidad y la tasa de reaccién quimica se pueden expresar como
funcién de una presion de referencia po:

-1
N Y
p-p(rryle) (2.22)
anl a

S’a(p‘p’éa}:sa(pﬂip!aa} (223)
Donde ¢, representa la fraccion masica de las especies; por lo tanto a=1,...,N+1.

Los flujos turbulentos v"®" de las ecuaciones (2.18), (2.19), (2.20), (2.21), son

términos desconocidos que requieren modelizacion. El cierre del término pv""i" de la

ecuacion (2.18) se tratara en la parte de modelos de turbulencia.

Por otro lado, para poder hacer los cierres de las ecuaciones (2.17), (2.18), (2.19),
(2.20), (2.21); sera necesario conocer el valor medio de la tasa de reaccién de la especie
quimica S, y de la densidad p.

S':¢Sa(Tsps¢i"'s¢,v] (224)

p=p(T.8,.8y) (2.25)

Para la tasa de reacciébn media, en primera instancia, debe saberse que la
modelizacién de ella es una de las principales dificultades que se presentan en la
simulacion de flujos turbulentos reactivos; ya que es altamente no lineal, y la falta de
informacién sobre la forma de las fluctuaciones es el inconveniente, por lo que su media
no puede ser calculada simplemente a partir de las variables medias.

Se puede representar mediante expansiones en serie de Taylor entorno a valores
medios, sin embargo, presenta un inconveniente: es necesario modelar un gran namero
de correcciones de alto orden de la temperatura. Ademas, la convergencia en la serie de
Taylor es mala. Esta aproximacién puede ser valida para reacciones que son muy lentas
comparadas con los cambios en el campo de flujo turbulento local.

Se puede modelizar por medio de el modelo Eddy Break Up (que se vera
posteriormente), que se utiliza para llamas premezcladas con gquimica rapida. Una opcién
para la resoluciéon de la tasa de reaccion media puede ser la funcién de densidad de
probabilidad, la cual se vera a continuacion.

2.7 Funcion de densidad de probabilidad (PDF)

Los métodos de funcion de densidad de probabilidad conjunta (por sus siglas en
ingles, PDF), para flujos turbulentos han sido descritos por Pope (et al 1985).

10
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Dicha funcién, sirve para representar una distribucién de probabilidad en términos de
integrales de cierta funcién de densidad f(x), lo cual genera una aplicacién infinitesimal en
cierto intervalo como [x, x + dx] esto es, la probabilidad de f(x) dx. La funcién de densidad
de probabilidad se puede ver como una versién alisada de un histograma (Fig. 2.1).

La PDF para la velocidad escalar, es la unién entre la PDF de velocidad y cualquier
numero de escalares, como la fraccién mezcla o escalares de reaccién.

El método PDF es igualmente aplicable tanto a la combustién premezclada como a la
no premezclada. Como entrada, se requiere la longitud de la turbulencia local que puede
ser para las diferentes dimensiones del flujo.

De esta manera podemos ver que el codigo del flujo provee el campo de velocidades
con propiedades turbulentas y por otro lado, el cédigo PDF calcula el campo de
densidades y otras propiedades termoquimicas de interes.

P(Y.xt)
A
dy
3 "%
Fig. 2.1 Funcién de densidad de probabilidad en una posicion x del dominio en un
tiempo t.

La funcién de densidad de probabilidad P (y;x,t) mostrada en la figura 2.1, se
define como la densidad de probabilidad del evento ¢(x.t)= y para un localizador x y un
tiempo t dados. Donde ¢ es el vector de composicién aleatoria y @ es el espacio muestral
de ¢.

Las cantidades medias de la tasa de reaccién o la densidad pueden ser obtenidas
como:

S.@) = [S.w)PW)dy; P(6)= [pw)PW)dy (226)

Para evaluar la media de la tasa de reacciéon quimica y densidad hace falta conocer la
forma de la PDF, para lo cual se pueden emplear comunmente dos alternativas:
-La PDF se calcula a partir de una ecuacion de transporte
-La PDF se calcula a partir de algunos de sus momentos suponiendo que tiene
una forma determinada.

2.8 Ecuacién de transporte para la funcién de densidad de probabilidad
conjunta (PDF)

A continuacién se dara un deduccion de la ecuacion de transporte de la PDF
conjunta, por lo que se presentaran para todos los escalares que determinan el estado
termoquimico local de la mezcla multicomponente reactiva.
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Una ecuacion de transporte para P(y) se puede obtener a partir de la definicion de
la PDF en términos de la media de funciones delta(et al Pope, 1976).

Pw)=(P ) (2.27)
Donde ( ) indica promediado de Reynolds y el promediado de Favre.

Podemos ver que P(y) es la PDF granular la cual se encuentra escrita en términos
de la funcién delta de Dirac como

N+l

P =[]6@, -v.) (2.28)

Donde N+1 es la dimensién de y que es igual al nimero de especies quimicas mas la
entalpia total.

Las derivadas de P(y) son:

eP(y) __éP(w)o¢, (2.29)
ot dy, oot
vp () =-L Wy 4 (2.30)
dy,

Las ecuaciones instantaneas de conservacion de especie quimica y de la energia total se
pueden escribir con la forma general:

g}m )+ V-(p9g,)=-V-J, +S, (231)

En el caso que ¢, sea la entalpia total, h, Sy=0

Sustituyendo é¢./ét y Vo, de la ecuacion (2.31) en las ecuaciones (2.29) y (2.30) y
haciendo el promediado condicionado, se obtiene la ecuacién de evolucién para la PDF
granular (et al Pope 1981):

e
" [s.Pw)]=

]

; [P+ V- [plog =y )P@)]+

@ @ (2.32)
s | /e, \
| —=ld = \P
0, L o, ¢ w;.f ()

(4]

En donde (a|b) es el valor esperado de “a” condicionado por el evento particular “b”. El

promediado de la ecuacién (2.32) se condiciona a: g~y
Los términos de la ecuacion (2.32) representan el transporte en el tiempo de P (y)
(a), el transporte en el espacio fisico por conveccién (b), el transporte en el espacio de

12
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composicién por reaccién quimica (c). El término (d) de la parte derecha representa el
transporte en el espacio de composicion por flujos difusivos (llamado también término
mezcla molecular). Dicho término, requiere cierre, pues contiene correlaciones entre la
variable y sus gradientes, las cuales son desconocidas. El término de reaccién quimica
(c), esta cerrado y por ello no necesita modelizacién, lo cual es una de las ventajas del
método.

La PDF de Favre puede definirse como:

=20 239

ey

El término de transporte convectivo (b) de la ecuacion (2.32) se puede reexpresar
como:

(Vig=y)=F+(@"Ig =y) (2.34)

Sustituyendo las expresiones (2.33) y (2.34) en la ecuacién (2.32) se obtiene la
ecuacién PDF de Favre conjunta (et al Pope 1985) (de todas las variables termoquimicas
del sistema).

; [P+ v-[pPw)]= —aj [5.Pw)]-V][p(»"1 = v)P(y)

Ce O R Y Ry Wit
~—”,]_¢ () (235)

- % [{v J, 1¢= uf}?‘(:y)]

(i

De la ecuacién (2.35), los términos (ll) y (lll) no son cerrados y requieren
modelizacion ya contienen correlaciones entre la variable y sus gradientes.

El término de transporte turbulento en el espacio fisico (Il) se puede representar
con un modelo de difusion turbulenta (et al, Pope 1976) como se vera a continuacion:

-v-[pts"14 = )Pw)]=v [T, ,VP ()] (2.36)

De donde I't ;=ur/Sx s el coeficiente de difusién turbulenta del escalar ¢ y es igual
para todos los escalares (especies quimicas y entalpia). Los parametros pry Ser son la
viscosidad y el numero de Schmidt turbulentos respectivamente, los cuales seran
tomados en el capitulo de turbulencia.

Por otro lado, haciendo uso de la ley de Fick (si ¢, es la fraccién masica) y la ley
de Fourier, (si ¢, es la entalpia) el término de transporte P(y) en el espacio de
composicion por difusion (Ill) se puede presentar como (et al, Kakhi 1994):
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' \'.
Tn Clva,18=v)pw)- X Sﬁ aagé"”}
. T — (2.37)
N+l 'lﬂ V V "
as= 16‘0"7“ I‘Sr ¢ P (W)

(T3]

En flujos con altos nimeros de Reynolds el término (a) es despreciable comparado
con el término (b), (et al Pope 1979). Haciendo uso de la ecuacién (2.30) la ecuacion
(2.37) queda como:

2 v-7,16=v)Pw)]- Z\ V4, {V;ﬁﬂap(""}}}

Ve = (2.38)
8¢ _bouvia- w\P(m

a]ﬁ:laW aWﬂ \S, o

Para el cierre del término (lll), sera necesario el uso de los modelos de mezcla,
ademas, las propuestas de cierre de este término son generalmente formuladas por
referencia a flujos con turbulencia homogénea e isotrépica.

La finalidad del modelo de mezcla en estas circunstancias es reproducir la
evolucion de la PDF del escalar (para la media y la varianza), para hacerla tender a una
forma aproximadamente Gaussiana (Fig. 2.2).

Uno de estos modelos es el Linear Mean Square Estimation (LMSE) (et al Dopazo
1975). Este modelo es:

e AV L B S A (2.39)
el L S e aw("” )

Donde 7,,. = CK—E es el tiempo caracteristico de la mezcla.
La solucién de la ecuacién de transporte PDF puede requerir tiempos de calculo
considerables dada la alta dimensionalidad de P (w1,w2 Wa Wa. . Wne1)
Un método viable para la solucién de la ecuacién de transporte de la PDF con
multiples dimensiones son los métodos de Monte Carlo, uno de los cuales se utilizara en
esta tesis y sera tratado posteriormente.

29 Combustién

En este apartado encontraremos algunos aspectos importantes relacionados con la
configuracién de los sistema de reaccion, ademas, se tratan aspectos que permiten
simular a la reaccién quimica, en donde se presenta un modelo sencillo y de gran utilidad
en la industria.

Por ultimo se presentan los mecanismos reducidos del metano para poder tener una
simulacion en un tiempo relativamente pequefio, pero sin perder detalles en los
resultados.
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2.9.1 Clasificacion de los sistemas con reaccién

Es frecuente clasificar las configuraciones con reacciones quimicas de acuerdo al
estado de los reactantes cuando entran a la zona donde la reaccién tiene lugar. Existen
dos tipos de configuraciones; de difusién: en donde los reactantes estan segregados en
un flujo difusivo; y de premezcla: en donde los reactantes estan mezclados.

Existen también sistemas intermedios entre los premezclados y los no
premezclados, en donde los reactantes entran parcialmente premezclados a la zona de
reaccion, pero estos sistemas presentan la caracteristica que uno de los reactantes se
aporta en una cantidad adicional, la cual es necesaria para que se de la reaccién
completa.

Cabe mencionar que el flujo, es un aspecto importante que caracteriza a un
sistema con reaccion, y dentro de los cuales, se presentan del tipo laminar o turbulento.

En cuanto a la combustion turbulenta premezclada idealizada, considera dos
zonas bien predeterminadas las cuales son: la de reactantes y la de productos; dichas
regiones estan separadas por una zona de reaccion en donde se presenta la
transformacion de reactantes a productos.

2.9.2 Modelo Eddy Break Up

En llamas premezcladas con quimica rapida, el término de reaccién quimica S, se
modela frecuentemente mediante el modelo llamado Eddy Break Up (EBU) (et al
Spalding, 1971). Este modelo propuesto inicialmente por Spalding y después modificado
por varios autores supone que el factor limitante en la tasa de reaccién quimica no es la
velocidad cinética, sino la velocidad a la que los reactantes se mezclan a nivel molecular.

Este modelo de combustion es frecuentemente utilizado en aplicaciones practicas
para describir la reaccion quimica en flujos premezclados.

La ausencia (o presencia de forma simplificada) de efectos cinéticos hacen el uso
de este modelo desaconsejable cuando dichos efectos son relevantes (por ejemplo en
formacion y destruccién de contaminantes, o en fenémenos de ignicién y extincién de
llama).

2.9.3 Mecanismos reducidos

La combustién de hidrocarburos sencillos, como el metano, tienen lugar a través
de un gran numero de reacciones y de especies. Por lo tanto, en la combustion del
metano en aire, presenta de manera real un mecanismo que tiene aproximadamente 279
reacciones y 49 especies si se incluye la formacién de NO,. El conjunto de estas
reacciones reales y especies que participan en dicho sistema quimico se conoce como
mecanismo detallado de la reaccién.

La presencia de un mecanismo detallado en célculos de geometrias
multidimencionales requiere una gran cantidad de memoria y tiempo de calculo. Estos
requerimientos computacionales se deben no solo a la dimensionalidad del sistema (en
términos de especies) si no por su "Stiffness"(rigidez) asociado a la presencia de escalas
temporales muy dispares ligadas a las diversas velocidades de reaccion.
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Para disminuir el nimero de especies, es practica habitual, reducir el sistema
quimico detallado a un ndmero tratable de especies y ecuaciones. EI mecanismo
resultante se denomina mecanismo reducido.

Dicho mecanismo reducido debe ser suficientemente detallado para predecir de
forma correcta los fenémenos de interés al ser aplicado a una simulacién. En aplicaciones
gue requieren simulaciones multi-dimensionales, las limitaciones de célculo obligan a que
el nimero de especies que forman estos mecanismos sea actualmente del orden de 10.
Este numero es en general suficiente para predecir las caracteristicas fundamentales de
la llama, tales como especies mayoritarias, temperatura o velocidad de liberacién de calor;
pero puede ser insuficiente para la prediccién precisa de las especies intermedias, ciertos
contaminantes, la ignicién o extincién.

Los mecanismos reducidos pueden clasificarse en dos tipos: los sistematicamente
reducidos y los globales.

Por un lado, los mecanismos sistematicamente reducidos se obtienen
generalmente al aplicar a los llamados mecanismos "skeletal" los cuales se deducen a
partir de un analisis del sistema completo que identifica la importancia de las especies y
las reacciones en el proceso de combustion, y de esta manera, la reaccién que no
contribuye de forma importante en la reaccién se elimina del mecanismo detallado. El
resultado de esta reduccion sistematica no es s6lo un sistema de ecuaciones mas sencillo
(por la eliminacién de especies) sino también un sistema menos rigido, ya que en las
reacciones mas rapidas se han puesto en equilibrio.

El analisis y reduccion del sistema se hace para determinadas condiciones, por lo
que frecuentemente el mecanismo reducido es solo valido para una zona especifica del
espacio termoquimico; fuera de esa zona, los modelos presentan predicciones con baja
exactitud.

Los mecanismos globales se desarrollan tipicamente a partir de una proposicion
inicial en cuanto a especies y reacciones que compondran el modelo quimico. Estas
especies y reacciones se pueden escoger con base a un conocimiento previo del sistema
y dependiendo de las necesidades de la modelizacién (por ejemplo, que esté presente
determinada especie) o un analisis sistematico para identificar que especies y reacciones
son eliminadas.

Los parametros cinéticos asociados a las distintas reacciones del mecanismo
propuesto son ajustados de forma que el mecanismo reducido reproduzca algunos de los
comportamientos fundamentales del sistema original como por ejemplo la velocidad de
propagacién del frente de reaccién.

2.9.4 Mecanismo sistematicamente reducido de cinco pasos

En esta tesis, se usa un modelo quimica reducido para la consideracién de las
tasas quimicas finitas. Este sistema quimico es reportado por Mallampalli (et al, 1998) y
esta basado en el mecanismo completo 2.11 del Gas Research Institute (GRI) (Bowman
et al, 1995), el cual consta de 276 reacciones elementales y 49 especies, el mecanismo
has sido validado por sus autores en reactores perfectamente mezclados y en llamas
laminares para presiones de 1 a 30 atm y tasa de equivalencia de 0.4 a 1.0. El cédigo
numérico de reduccion automatizado, reportado por Chen (et al, 1988) fue usado en la
derivacion de este mecanismo. El sistema reducido de 5 pasos de reaccion y 9 especies
es descrito por las siguientes reacciones:
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40H < 0, +2H,0 (2.40)

20H +0.33CH , & 1.67T H,0 + 0.33CO (2.41)

H, +0.33CO < 0.33H,0 +0.33CH, (2.42)

H, +40H +0.33CO + N, < 2.33H,0+0.33CH, +2NO (2.43)
20H+CO < H,0+CO, (2.44)

Es bien conocido (Nicol et al, 1995) que en LPC, las tres rutas de formacion de
NOx (térmico o Zeldovich, prompt o subito, y la ruta de NO;) pueden contribuir
significativamente en los niveles de NOx (et al, Vicente, W 2000). La formacién de todas
estas rutas se representa en el mecanismo previo por el paso de reaccion (2.43).

Bajo la hipétesis de igual difusividad de las especies y en ausencia de pérdidas de
calor, el estado termoguimico de este sistema se puede determinar con cinco escalares.

En el presente trabajo, se supone que ellos son la molalidad (nimero de moles por
unidad de masa de la mezcla) de: H,O, CHy, CO, OH, y NO.

La integracion directa, durante el calculo de la PDF, del sistema de ecuaciones
diferenciales ordinarias (ODE); para el mecanismo reducido requiere tiempos de calculo
relativamente grandes. Por lo tanto, la integracion directa del sistema ODE, durante el
calculo de la PDF, es impractico. Una estrategia para reducir el tiempo de calculo del
esquema quimico es el uso de algun método alternativo de representacién de la cinética
quimica. Existen varias alternativas que permiten resolver este problema, una de ellas
incluye el precélculo de la termoquimica, y su almacenamiento en tablas (look-up table,
LUT; (Chen, et al 1989), para su uso durante el calculo principal. Este método se usa en
este trabajo.



capitul° ?

TURBULENCIA

31 Introduccién

En este capitulo, se abordara informacién relacionada al entorno de la turbulencia,
partiendo con una resefia histérica. Es importante tener una cronologia de todos los
investigadores que han hacho estudios relacionados al fenémeno de vorticidad, debido a
que nos brinda bases y experiencias que permiten entender a la turbulencia.

Seguidamente, se comprenderd la forma en que se genera la turbulencia;
encontraremos los elementos esenciales para la perturbacién de un fluido.

Por ultimo, se abordaran los diferentes modelos de turbulencia utilizados en la
simulacién numérica de la llama de metano premezclada, presentando algunos aspectos
importantes de ellos.

3.2 Historia de la turbulencia.

La nocién de la turbulencia es aceptada en nuestros dias y bien percibida por la
gente aunque, tomando parte de la historia, Osborne Reynolds, fue uno de los pioneros
en el estudio de la turbulencia en los flujos, que denominé a este tipo de movimiento como
un “movimiento sinuoso”.

En este sentido, podemos percibir la palabra turbulencia; a pesar que existen
muchos significados de lo que es. En algunos diccionarios se menciona como agitacion,
conmocion, distubacia; en donde se torna muy general y no es lo suficiente como para
caracterizar a la turbulencia en la actualidad.

La idea relacionada con los flujos y la turbulencia empezd cuando existio la
necesidad de utilizar el agua, y las primeras visiones se generaron por la necesidad de
suministrar agua a las viviendas en donde ya se encontraban establecidas aldeas o
poblaciones, empezando por generar canales y redes de irrigacion. Pues bien, en Roma
ya se habian construidos suministros de agua, asi como en Francia y en China, en donde
en este Gltimo se generd el proyecto civil mas importante en su tiempo, el cual fue el
control de avenidas del rio amarillo; todo esto antes del renacimiento.

Cabe sefalar que todos esos trabajos hidraulicos fueron disefiados y construidos
sobre bases hidraulicas puramente empiricas.

Es de gran interés saber que Da Vinci, inicia dicho periodo (1452-1519), y
precursor del descubrimiento de los vortices; es decir, la turbulencia; todo esto lo pudo
lograr debido a que existid la necesidad de observar los fendbmenos que se podian
generar en la irrigaciones de los canales de agua, con tal descubrimiento, el propio Da
Vinci genera un autorretrato en donde presenta una nota diciendo: "Observando los
movimientos del agua superficial, éstos son similares a rizos de cabellos. El flujo del agua
consiste de dos tipos de vortices; un movimiento vorticoso es promovido por las lineas de
corriente del flujo principal, mientras que el otro es generado intermitentemente por flujo
separado contrario a las lineas de corriente principal"
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Después de Da Vinci, se siguieron ciertas experimentaciones con el rozamiento en
los fluidos de baja velocidad a través de tuberias, los cuales, fueron realizados
independientemente en 1839 por el fisidlogo francés Jean Louis Marie Poiseuille, quien se
interesaba en el flujo de la sangre , y en 1840 por el ingeniero hidraulico aleman Gotthilf
Heinrich Ludwig Hagen. El primer intento de incluir los efectos de la viscosidad en las
ecuaciones matematicas se debio al ingeniero francés Claude Louis Marie Navier en 1827
e, independientemente, al matematico britdnico George Gabriel Stokes, quien en 1845
perfeccioné las ecuaciones basicas para los fluidos viscosos incompresibles. Actualmente
se les conoce como ecuaciones de Navier-Stokes.

A mediados del siglo XIX Osborne Reynolds, quien realizd los primeros estudios
serios sobre la inestabilidad de flujos, se caracterizd por hacer investigacion en conductos
cerrados en donde demostro la existencia de dos tipos de flujo viscoso; a velocidades
bajas, las particulas del fluido siguen las lineas de corriente (flujo laminar), y los
resultados experimentales coinciden con las predicciones analiticas. A velocidades mas
elevadas, surgen fluctuaciones en la velocidad del flujo, o remolinos (flujo turbulento), en
una forma que ni siquiera en la actualidad se puede predecir completamente.

Reynolds también determiné que la transicién del flujo laminar al turbulento era
funcion de un unico parametro, que desde entonces se conoce como numero de
Reynolds.

El nimero de Reynolds, que carece de dimensiones, es el producto de la
velocidad, la densidad del fluido y el diametro de la tuberia dividido entre la viscosidad del
fluido: si menor de 2100, el flujo a través de la tuberia es laminar; cuando los valores son
méas elevados suele ser turbulento.

En este sentido, la concepcién del nimero de Reynolds es esencial para gran
parte de la moderna mecanica de fluidos.

Por otro lado, Reynolds hizo otra contribucién muy importante a la teoria de la
turbulencia con la deduccién de las ecuaciones medias de movimiento para flujo
turbulento, la cual se ha visto anteriormente.

Casi al mismo tiempo en que Reynolds llevaba a cabo sus experimentos, Lord
Rayleigh comenz6 sus investigaciones tedricas de estabilidad de flujos paralelos en
fluidos no viscosos.

Su aproximacién basica ha sido tomada en cuenta en la mayoria de las ultimas
investigaciones, para determinar si una pequefia perturbacion en forma de un tren infinito
de ondas de amplitud uniforme, crece o decrece a fraves del tiempo. Un resultado
importante fue cuando realizé una prueba en donde encontré que, una condicion
necesaria para que un flujo paralelo sea inestable, es que su perfil de velocidad tenga un
punto de inflexién.

De esta manera, puedo agregar que, la idea de un flujo turbulento puede ser
tratado como un flujo laminar con ciertas propiedades del flujo, pues bien, se genera una
idea basica, la cual proviene de la introduccion de los esfuerzos de turbulentos de
Reynolds que fue puesta en marcha por Boussinesq, quien supuso que el esfuerzo
turbulento cortante es proporcional al gradiente de velocidad, al igual que los esfuerzos
cortantes viscosos en un flujo laminar, pero con un factor de proporcionalidad diferente.

El uso de una viscosidad turbulenta es comun en teorias aproximadas para el flujo
medio, y de esta manera, se ha encontrado que un valor constante de la viscosidad
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turbulenta ha conducido a una representacion bastante buena de la distribucién de la
velocidad media en flujos turbulentos libres (estelas, chorros etc.), que para flujos de
pared(flujos en tuberias, en canales, capa limite) es necesario emplear hipdtesis mas
refinadas con respecto a como varia la distribucion de la viscosidad turbulenta con la
distancia a partir de la pared; no fue sino hasta después de la publicacién de los trabajos
hechos por Prandtl y Von Karman en el periodo de 1920-1930 que se desarrollaron
métodos de calculo con los cuales se obtenian buenas aproximaciones basados en
parametros empiricos con valores muy pequefios para el campo medio de velocidad y que
mostraba una concordancia razonable con los datos experimentales.

La complejidad de los flujos viscosos, y en particular de los flujos turbulentos,
restringié en gran medida los avances en la dinamica de fluidos hasta que el ingeniero
aleman Ludwig Prandtl observé en 1904 que en muchos flujos, pueden separarse en
dos regiones principales.

La region proxima a la superficie estda formada por una delgada capa limite
donde se concentran los efectos viscosos y en la que puede simplificarse mucho el
modelo matematico. Fuera de esta capa limite, se pueden despreciar los efectos de la
viscosidad, y pueden emplearse las ecuaciones matematicas mas sencillas para flujos
no viscosos. La teoria de la capa limite ha hecho posible gran parte del desarrollo de las
alas de los aviones modernos y del disefio de turbinas de gas y compresores.

El modelo de la capa limite no sélo permitid6 una formulacién mucho mas
simplificada de las ecuaciones de Navier-Stokes en la regién préxima a la superficie del
cuerpo, sino que llevé a nuevos avances en la teoria del flujo de fluidos no viscosos,
que pueden aplicarse fuera de la capa limite.

La dificultad fundamental, es que el campo fluctuante depende de manera no
lineal de la distribucion de la velocidad media, la cual es gobernada por las ecuaciones
de Reynolds ya que contienen la transferencia de momentum medio por las velocidades
fluctuantes.

El interés por los flujos compresibles comenz6 con el desarrollo de las turbinas
de vapor, interés generado por el inventor britanico Charles Algernon Parsons y el
ingeniero sueco Carl Gustaf Patrik de Laval durante la década de 1880. En esos
mecanismos se descubrio por primera vez el flujo rapido de vapor a través de tubos, y la
necesidad de un disefio eficiente de turbinas que llevé a una mejora del analisis de los
flujos compresibles.

Uno de los principios basicos del flujo compresible es que la densidad de un gas
cambia cuando el gas se ve sometido a grandes cambios de velocidad y presion. Al
mismo tiempo, su temperatura también cambia, lo que lleva a problemas de analisis mas
complejos. Pues bien, el comportamiento de flujo de un gas compresible depende de si la
velocidad de flujo es mayor o menor que la velocidad del sonido. El sonido es la
propagacién de una pequefa perturbacion, u onda de presién, dentro de un fluido.

Otra etapa de los flujos fue cuando se empezaron a encontrar con velocidades
muy elevadas y como consecuencia tomaron como referencia a la velocidad del sonido; la
cual en el aire a 20 °C, es de unos 344 metros por segundo. Si la velocidad de flujo es
menor que la velocidad del sonido la consideramos como flujo subsénico.

Las ondas de presion pueden transmitirse a través de todo el fluido y asi adaptar el
flujo que se dirige hacia un objeto. Por tanto, el flujo subsénico que se dirige hacia el ala
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de un avion se ajustara con cierta distancia de antelacién para fluir suavemente sobre la
superficie.

En el flujo supersonico, las ondas de presion no pueden viajar corriente arriba
para adaptar el flujo. Por ello, el aire que se dirige hacia el ala de un avién en vuelo
supersonico no esta preparado para la perturbacion que va a causar el ala y tiene que
cambiar de direccion repentinamente en la proximidad del ala, lo que conlleva una
compresion intensa u onda de choque.

El ruido asociado con el paso de esta onda de choque sobre los observadores
situados en tierra constituye el estampido sonico de los aviones supersoénicos.
Frecuentemente se identifican los flujos supersénicos por su numero de Mach, que es el
cociente entre la velocidad de flujo y la velocidad del sonido. Por tanto, los flujos
supersonicos tienen un numero de Mach superior a 1.

Una vez teniendo en consideracion a los flujos supersonicos, la Ultima
aproximacion de la turbulencia tratando flujos, se construyd sobre ideas de la teoria
cinética de gases. En dichos campos turbulentos, las fluctuaciones de velocidad y presion
son estadisticamente independientes de la posicion y muestran una dependencia no
direccional. Como resultado de esto, Taylor (1935) propuso una estadistica de la
turbulencia isotrépica, la cual es una turbulencia ideal pero de gran importancia en la
investigacion e introdujo el concepto de correlacién de velocidad que se pueden tratar
como generalizaciones de los esfuerzos de Reynolds.

Para cuando inicié la llegada de los hilos calientes y los transductores de presion
se empezd a generar investigacién mas profunda de la turbulencia, ya que se pudieron
tener mediciones mas puntuales; todo esto conllevd a que se presumiera que se iban a
poder explicar todas las estructuras turbulentas tanto tebricamente como
experimentalmente por medio de herramientas estadisticas convencionales tales como
correlacion espacio tiempo y el analisis espectral. La turbulencia fue considerada
completamente aleatoria y cadtica.

El la década de los 70s se generd un progreso en la mecanica de fluidos
computacional con la cual se pueden calcular flujos turbulentos por medio de
computadoras muy rapidas, ademas de que se empezaron a desarrollar modelos de
turbulencia de ecuaciones multiples, los modelos de esfuerzos totales , los modelos
algebraicos de esfuerzos basados en la teoria estadistica de la turbulencia y asi
continuaron generando nuevos modelos matematicos de turbulencia que fueron mas
especificos para ciertos fluidos.

3.3 Cémo se inicia la turbulencia

Si bien se ha observado con anterioridad que la turbulencia ha sido de gran interés en
todo tiempo, se debe tratar de conocer el por qué se genera dicho fenémeno, con ello,
tendremos la posibilidad de tomar atencion muy particular a este punto.

Todo empieza con una perturbacion de un flujo que se encontraba naturalmente
uniforme, formando intermitencias, las cuales con el paso del tiempo se empiezan a
propagar hasta que se llena todo el flujo, logrando asi, que se contamine dicho flujo hasta
que todo se inestabilice y persista como un estado del movimiento.
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De esta manera, una fuente de turbulencia generadora de remolinos o vértices se
puede encontrar en la superficie del flujo y cuando existe discontinuidad, se presentara
una marcada diferencia de velocidades entre sus capas adyacentes.

Ejemplos de ello, son las turbulencias que se presentan en la vecindad de las
aristas o bordes angulosos que sobresalen en cuerpos burdos, en los bordes de salidas
de perfiles aerodinamicos, alabes guia de turbinas y en las zonas de separacion de la
capa limite como se muestra en las siguientes figuras (3.1).

T — gt
\i%,/ﬁ _._,@ﬁ e

Fig. 3.1 Fuentes generadoras de remolinos.

En las superficies con discontinuidades de velocidad, existe una tendencia a que
se formen ondulaciones, ya sea por accion de agentes externos o por perturbaciones
transportadas por el mismo fluido, y son estas ondulaciones las que tienden a ser
inestables y a expandirse a gran escala.

Podemos ver que a lo largo de cada linea de corriente existe una presion alta
sobre el lado céncavo de cada cresta o valle de la onda y una presion baja del lado
convexo, por consiguiente, una superficie ondulada es inestable y tiende a amplificarse
para luego rizarse y romperse en remolinos separados; y en un limitado intervalo de
condiciones de velocidad, estos remolinos vorticosos pueden conservar su identidad, pero
es mas frecuente que se degeneren en fluctuaciones aleatorias.

Ademas, la turbulencia se produce en flujos cortantes, en los cuales se presenta
un gradiente de velocidad sin discontinuidad abrupta. Se presenta una tendencia a
desarrollar perturbaciones en flujos cortantes ordinarios.

3.4 Modelos de turbulencia.

En este apartado, veremos los diversos modelos de turbulencia que se utilizan en
este trabajo, en donde estaran presentes modelos de tipo "viscosidad turbulenta”, como el
modelo conocido como K-¢ estandar.

Por ofro lado, encontraremos al modelo de transporte de los esfuerzos de
Reynolds (RSTM), y para finalizar veremos el modelo de esfuerzos de Reynolds
algebraico y explicito (EASM). Este modelo explicito es quizas el menos conocido que los
anteriores y calcula el tensor de esfuerzos de Reynolds de forma explicita.

Se inicia esta seccién con la ecuacién exacta para los esfuerzos de Reynolds y
seguida por los cierres de segundo orden que constituyen el transporte de esfuerzos de
Reynolds.

La ecuacion de transporte exacta para los esfuerzos de Reynolds [., i ] es (et al,

Jones 1979):
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Cabe sefialar que la doble tilde arriba de algunas variables indica el promediado
de Favre, aunado a la tilde tradicional de dichos promediados; lo cual se puede ver en el
apartado de promediado de ecuaciones en el capitulo 2.

Los términos del lado derecho de la ecuacion (3.1) representan: el efecto del
gradiente de presién media(a), la correlacién entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad (b), el transporte turbulento de los esfuerzos de Reynolds(c), la
produccién de los esfuerzos de Reynolds por velocidad de deformacién media (d), y (e)
estan presentes correlaciones desconocidas, y por lo tanto requieren modelizacion.

El término que expresa el efecto del gradiente de presién media se puede escribir
como:

=]

i —
AL g S | PR A% B (32)
ox, ox, p & p &

J

Donde la correlacion p'x; se puede modelar de una ecuacién de conservacion
truncada como (et al, Jones 1979):

e 1 k op
i oo
u, = U — 3.3
4 438 " o, ol
Donde K es la energia cinética turbulenta y Z es la tasa de disipacién de la
energia cinética turbulenta.
Para la modelizacién de la correlacién entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad (b) tenemos lo siguiente (et al, Lumley, 1975):

(£

[u,” ?LJ+ uy E] = »-[u,” &P ul o2 Ly aL]
; ox, ox, dx, 3 ax,
P (3.4)
=
|2, ép'uy 25 2 ou,
3% dx, 370 éx,

ia) (£.3)
En donde (A) es la parte re-distributiva y (B) es la parte isétropa; (a) es el

transporte por presion y (b) de dilatacion por presion. El término (a) se suma al término de
transporte turbulento de los esfuerzos de Reynolds(c) para generar el siguiente término:
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é 2
éxl. (Cr,\i')= = (pu”u” ﬂ+ 5 Du .r.rj (3.5)

El término (e) es la correlacién de la disipacién viscosa:

— T === 3 36
i dx, i éx, Péy (36)

Si se supone isotropia local, el termino (T) se puede escribir en funcion de la disipacion de
energia turbulenta como (et al, Jones 1979):

(&3]

=%, 37)

wIM

La tasa de disipacién de energia cinética turbulenta (Y) se puede calcular con una
ecuacion de transporte que es la siguiente (et al, Jones 1979):

.i(ﬁé'ﬁi(l’“;) CoP 5t ’aa*—C,zﬂrE;

&t (?xj R' X, K (3.8)
L2 [Cp!? vy az]
Ox, 5‘x}

Para la parte re-distributiva de la correccién entre gradientes de presién fluctuantes y
fluctuaciones de velocidad expresada anteriormente podemos encontrar que existen
variaciones (mediante la variaciéon de constantes) en la modelacién de este término,
dependiendo del autor; y denotando a los modelos como:

uu, 2 i, i OFF
]‘|u:—Clpr[T—iéu]+C36gpu,u,E—C_.pl’,} (3.9)
om om) 2. _,om, 2 o o
+C4§K[a+ %, ]- SCA;JR' é}—iu’iy -—[EC:+C3][pu, u, Ty —L+ pu, u, K]

Donde:

o, &
P, =— u,”u”—"+u#u”—‘

Las constantes podemos encontrarlas de acuerdo al autor de los modelos antes
mencionado (Vicente et al, 2000).
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a i a
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Una vez utilizando todos los modelos de cada elemento, encontramos la nueva ecuacién
de los esfuerzos de Reynolds (ec. 3.10).

Modelos de viscosidad turbulenta.

Se presentara otro método para determinar los esfuerzos de Reynolds, el cual esta
basado en el concepto de viscosidad turbulenta, en donde se supone que de la misma
manera que en un flujo laminar los esfuerzos viscosos son proporcionales al gradiente de
la velocidad, en un flujo turbulento, los esfuerzos causados por las fluctuaciones
turbulentas son proporcionales al gradiente de la velocidad media. Esa relacién entre los
esfuerzos de Reynolds y las variables medias es :

. o
pulu! =—pvr[.§§_+ &JJ+§[;)R+;)DT gf ]5; (3.11)
K

Donde vr es la viscosidad turbulenta (_ #r ). A diferencia de la viscosidad !'nolecular[= ;.«]
p P

vr no es una propiedad del fluido, sino una caracteristica del estado del fluido, y puede
variar significativamente de un punto a otro dentro del mismo fluido.

Para el flujo turbulento de escalar, el concepto de viscosidad turbulenta(o
propiamente de difusividad turbulenta) se expresa como:

14! =-por % 3.12
Pk & B (3.12)

Donde S¢r es el nimero de Schmid/Prandtl turbulento.

La viscosidad turbulenta se puede calcular de distintas formas, dado lugar a una
gran cantidad de modelos con un numero de variables de ecuaciones diferenciales, los
mas populares de estos modelos son los de la familia K-¢.

Con respecto al modelo de turbulencia K-¢, lo podemos definir como sigue:

=C, K (3.13)
g

Donde C, es una constante determinada experimentalmente. Los valores de Ky Ese
calculan a partir de una ecuacion de transporte (et al, Jones, 1972):
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El término (a) se aproxima como (et al Launder, Spalding, 1972):

'GW*‘W}"”—’;—R (3.15)
A Oy X,

(a)

y sustituyendo la ecuacién (3.11) y (3.15) en la ecuacién (3.14) nos da:

) ) o (_ v, oK
L mRYs oz R)=p(P, -2)+ —| g2 (3.16)
~y ox, (e, &)= (. )+6x1 [ﬁax 6xJ]
Donde:
on
B | TS0 U P T 1OR (3.17)
ax, ox, Jox, 3 ox, | o,

La ecuacion de la disipacion de la energia cinética turbulenta # se obtiene partiendo de la
siguiente manera (et al, Rodi, 1984):

0 0 o8
%(p3)+axi(pﬂjg)=ﬁ%(cnﬂ- ‘C,zi')’ri[ﬂﬁ_-——] (3.18)

El modelo de esfuerzos de Reynolds algebraico y explicito, calcula el tensor de
esfuerzos de Reynolds mediante (et al, Speziale, 1998):

25 ol Yt E w4 T uma e val] B | BuTu-L0uBus; | (819)
ru=§k0,_,—a, = y = = k @y +S O )+ +a;| — | S g g SuSudy .

£

Donde

a':a #
' '[3—2rf+6§’]

Para i=1, 2,3. El término « se puede calcular como:
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a, =(£—1—c: )ga a_,:—][it—c‘.)}nq}g‘ a, =[E—cz](2—ci)g2

23 3

g [%C +[g]—l]_] = %[%](%)(gg B, &= [‘;Lj[g](a,,au)%
Las constantes C1-C4 tienen los siguientes valores:

C4=3.0, C»=0.8, C3=1.75, C4=1.31

Y P_(C.-D donde C, =144 y C,,=1.83
£ (C:I“‘}

En la ecuacion (3.19) ky & son la energia cinética turbulenta y su tasa de disipacion
respectivamente; ambos pardmetros se calculan con el modelo k-¢ estandar
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4.1 Introduccién

La principal atencion en este apartado, se torna hacia la solucién de las
ecuaciones que componen el modelo de flujo reactivo, comenzando con la descripcién del
método de volumenes finitos que se utiliza para resolver las ecuaciones que caracterizan
la aerodinamica del flujo medio.

Después se presenta el modelo de Monte Carlo, con el cual se resuelve la
ecuacion de transporte de la PDF. Dicha ecuacion merece atencién especial, ya que
presenta para su solucion el inconveniente adicional de su alta dimensionalidad.

Las variables independientes de la PDF son, ademas del espacio y tiempo, los
escalares que determinan el estado termoquimico local de la mezcla (tipicamente
concentraciones).

La solucién de la ecuacion de transporte de la PDF se acopla al método de
volumenes finitos que resuelve las ecuaciones promediadas de continuidad, cantidad de
movimiento y estadistica de la turbulencia, que al final del capitulo, dicho acoplamiento, se
abordara con mas atencion.

4.2 Método de volumenes finitos

Las ecuaciones medias de continuidad, cantidad de movimiento y del modelo de
turbulencia se pueden representar mediante una ecuacién general, donde la variable
dependiente es ¢ :

2 (08)+ 9 (pu#)-V-[oVF)=5e (4.1)

Donde I'y es el coeficiente de difusion yS‘, es el téermino fuente. Los términos del
lado izquierdo de la ecuacién 4.1 son el término transitorio, convectivo y difusivo. Los
términos I'o y S, estéan especificadas para cada variable ¢.

La ecuacion (4.1) se puede discretizar con el método de volimenes finitos. Con

este método, el dominio se divide en pequefios volumenes de control como lo muestra la
figura 4.1, asociado a cada uno de ellos un punto nodal.
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Celda= Volumen
de control

Fig. 4.1 Representacion del sistema discretizado en volumenes finitos

De forma similar, se discretiza el tiempo en intervalos similares. La ecuacion
diferencial se integra en cada volumen de control y en cada intervalo temporal. El
resultado es una ecuacién discretizada que relaciona los valores de ¢ para un grupo
determinado de puntos nodales.

Esta ecuacion algebraica expresa el principio de conservaciéon de ¢ en el volumen

finito, de la misma manera que la ecuacién diferencial lo expresa para un volumen
infinitesimal. La ecuacion algebraica para un nodo P se puede expresar en forma general
como:

a,$,= Yaf +a;4,+B 4.2)

L I=EW NSHL

En donde el subindice representa las celdas vecinas, i la cara entre las celdas P e
1. T el valor correspondiente en el intervalo temporal anterior y B el término fuente.

De esta manera, en el caso de una malla cartesiana, decalada y uniforme (celdas
de iguales dimensiones), un volumen de control es bidimensional, por sencillez, es
mostrado en la figura 4.2 en donde el espesor de la celda en la direccion z puede
considerarse la unidad.

i
i
¥ T A

F—F;w'* f— ax;"

1ss

Fig. 4.2 Diagrama esquematico de un volumen de control bidimensional
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En una malla decalada, las variables escalares como por ejemplo, la presion, la
entalpia o las fracciones masicas se encuentran definidas en el centro de la celda,
mientras que los componentes de velocidad correspondientes a la celda se encuentran
desplazadas en cada direccion a las caras de la celda.

En la figura 4.2 se muestra la notacion de la celda y de sus vecinas. Dado una
celda P, sus vecinas se notaran segun las iniciales de los puntos cardinales (en Ingles) en
las direcciones x e y; por otro lado como low y high en la direccion z. Las caras de la celda
se notan con la misma nomenclatura pero con letras mindsculas.

El tiempo también se discretiza, las celdas en la direccion temporal se llaman
intervalos temporales. La celda P en el paso temporal se nota como T.

A continuacién, se presentan los términos de la ecuacion discretizada 4.2,
definiendo los simbolos F, D y Pe como:

F =PV, i pe=g (4.3)

=

V, = Velocidad de la cara i
0, = Distancia entre los nodos que incluyen la cara i
Pe = Namero de Peclet
El numero de Peclet es una relacién entre la conveccion y la difusién; por otro
lado, las expresiones F y D, representan el efecto de los términos convectivo y difusivo de

la ecuacion de transporte mencionada anteriormente.
Los coeficientes a; de |la ecuacién (4.2) son:

a, = D, f(Pe| )+ max (- £,,0) (4.4)
Los valores de F y D en la cara de |la celda de la ecuacion (4.4) son:

F, =(pv ), A, g i=ns,ew (4.5)
(&)
Donde Ai es la longitud de la cara i. Para determinar Fi se necesita conocer tanto
Py " en la cara de la celda.

El célculo del término convectivo de la ecuacién de transporte (4.1) requiere
también el conocimiento de la variable escalar ¢ en la cara de la celda. La velocidad

% ;
' esta calculada en la cara si la malla es decalada; pero p y ¢ estan calculados en el
nodo y necesitan ser interpolados a la cara para calcular los coeficientes a, de la

ecuacion discretizada (4.2). La obtencion de estas variables en la cara de la celda es

importante en la precisiéon y convergencia de la solucién y al calcular p y 4 da lugar a
los llamados esquemas de discretizacién (Parte de ello se presentan en el apéndice). La
funcién f( | Pe |) visto anteriormente depende del esquema de interpolacién que pueden
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ser esquema de diferencias desplazadas en donde f( | Pe | )=1; quiza se podria presentar
otro esquema de discretizacién como el de diferencias centradas, aunado al antes
mencionado, y a los no lineales que sirven para discretizar el término convectivo de la
ecuacion de cantidad de movimiento y en los modelos de turbulencia.

El coeficiente para el término transitorio es:

PAA,
a, :Ef_Af_J (4.6)

Para el calculo D; en la ecuacién (4.5) se necesita obtener el coeficiente de
difusién T en la cara de la celda; dicho coeficiente de difusién no es necesariamente una
constante, sino probablemente esté en funcién de valores variables que se conocen en
los nodos (por ejemplo la temperatura). Por lo tanto, es necesario interpolarlo a la cara.

El término fuente de la ecuacién general S, en la ecuacion (4.1) se linealiza como:
Si=8i:4+ §¢_‘-5p (4.7)

Donde §¢_‘- se elige de acuerdo con la relacién existente entre S 4 yE en caso
de depender el primero del segundo.

El objetivo de la linelizacion del término fuente es mejorar la convergencia de la
solucion. Al tener esta suposicion los términos B y a, de la ecuacion (4.2) encontramos
que:

B= gd,chAy"‘aTaT (48}
ap, =a,+a,+a,+as+a, —Ss.AxAy (4.9)

La ecuacién (4.2) se aplica en cada celda del dominio, para cada ¢ y para cada
caso temporal At, por lo que se tiene un sistema de ecuaciones lineales (los coeficientes
“a" pueden depender, directa o indirectamente de ¢, por lo que el sistema es pseudo
lineal).

Para resolver este sistema de ecuaciones se puede utilizar cualquier método de
resolucion de ecuaciones lineales.

En el célculo de las velocidades, a partir de las ecuaciones de cantidad de
movimiento, presenta un inconveniente de que en la presién, su gradiente aparece como
término fuente en estas ecuaciones de cantidad de movimiento y no una ecuacién propia
con la que se pueda calcularse.

Una solucién ampliamente utilizada es transformar la ecuacién de continuidad en
una ecuacion para la presion y, de lo cual podemos encontrar algunos algoritmos
iterativos que utilizan este procedimiento de la familia SIMPLE (Semi-Iplicid method for
pressure-linked Equations)

El proceso de solucién de este sistema de ecuaciones es iterativo y durante este,
las ecuaciones del sistema en general, no se cumple el inbalance entre la parte izquierda
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y la derecha de la ecuacion (residuo). La convergencia del proceso iterativo se da cuando
los residuos disminuyen. Para procurar o acelerar esta convergencia se utiliza un método
de relajacion de algunas de las variables dependientes y propiedades. Existen dos tipos
de relajacién: la inercial y la lineal.

La relajacion inercial se emplea para la velocidad y los parametros de turbulencia
lo cual hace que aumente la dominacién diagonal de la matriz de coeficientes al agregar a
la ecuacion de cualquier variable ¢ el término fuente:

5o, =22 (00 - g (4.10)
Ar,
En donde V; es el volumen de la celda P, At; es el intervalo de tiempo falso y el

superindice n se refiere al nUmero de iteraciones.
Por otro lado, para la presion y la densidad se emplea la relajacion lineal dada por;

M =ag +(1-a)p (4.11)

Donde « es el factor de relajacion, el superindice “sol” se refiere al valor de la
propiedad proporcionado por el solver en la iteracion actual. El factor de relajacion «
normalmente toma valores entre 0 y 1.

El criterio de convergencia utilizado para determinar el proceso iterativo para un
paso temporal dado y pasar al siguiente es tal que, para cada variable la suma de los
valores absolutos de los residuos en todo sea menor que un determinado porcentaje de
un valor de referencia.

En este trabajo se utiliza el cédigo de fluidodindmica computacional PHOENICS
para resolver las ecuaciones que describe la aerodinamica del fluido: continuidad,
cantidad de movimiento y turbulencia. A dicho cédigo PHOENICS se le ha acoplado un
método de Monte Carlo, con el cual se resuelve la ecuacion de transporte de la PDF que
posteriormente se tratara.

4.3 Método de Monte Carlo.

Para obtener la solucién de la ecuacién de transporte de la PDF, debido a su alta
dimensionalidad, se utiliza el método de Monte Carlo, el cual consiste en simular la PDF,
mediante un conjunto ¢, de Np vectores llamados particulas, cada uno de los cuales
representa una realizacion del estado termoquimico:

b= I@“lgﬁ?mw-@”"’"l o = ﬂq o [6’1('], ;ﬂ,___,@{;' (4.12)

En estas expresiones, el indice superior i, representa el indice de la particula; el
inferior «, representa el escalar termogquimico dentro de la particula; N es el numero total
de propiedades que determinan el estado termoquimico. En la notacién de la P (y) se
incluye implicitamente la dependencia de la PDF con la Posicion espacial x y el tiempo t.
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Los métodos de Monte Carlo simulan la funcién de densidad de probabilidad en el
caso limite de que se consideren infinitas particulas, es decir:

P(y)= lim ¢ (4.13)

Puesto que el numero de particulas es necesariamente finito, el método de Monte
Carlo comete un cierto error estadistico q:t;se depende del numero de particulas y decrece
con la raiz cuadrada de éste (error =N“). Para limitar este error se requiere usar en la
simulacién un nimero de particulas tan grande como sea posible.

El método de Mote Carlo consiste en la discretizacién en el espacio fisico y
temporal (no en el espacio composicional) de la ecuacién de transporte de la PDF
mediante la técnica de volimenes finitos; en cada celda la PDF se simula mediante un
conjunto local de particulas.

Los procesos de conveccion y difusion se simulan con el intercambio estocastico
de valores de particulas entre celdas vecinas, y los procesos de mezcla molecular y
reaccion quimica se simulan con un cambio en el valor de la particula local. Los procesos
de conveccion y difusion, mezcla y reaccion se aplicaran de forma secuencial al conjunto
de particulas utilizando una técnica de paso fraccionado.

A continuaciéon se presenta este método con mas detalle. La ecuacion de
transporte de la PDF (ec. 4.13) se puede discretizar en el espacio y en el tiempo. Esta
ecuacion discretizada tiene la forma (et al Pope, 1976):

a, (P.r- - F,): a,(P,-P)+a, (P.-P)+
a,(Py - P y+a, (P -F)+a, (P, -P)+ (14
a, (P{. = Pr )+ V, S.\r * VI‘SQ

Donde P y Pp son la PDF en la celda P al inicio y al final de un paso temporal At,
respectivamente, Ve es el volumen de la celda, y Sy y Sq representan los términos fuente
de la mezcla y quimico. Re-escribiendo la ecuacién (4.14) de forma compacta tenemos lo
siguiente:

P,= Y 2(-PB)+P +—(s.,+so) (4.15)
(I=EW.N.SH.LA;
La funcién de densidad de probabilidad P(;g} se representa en cada celda por el

conjunto de N, Particulas estocasticas ¢. El nimero total del conjunto de particulas Np es

el mismo en todas las celdas del dominio. A continuacién se muestra como estan
dispuestas dichas particulas en una malla bidimensional de volimenes finitos.
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Fig. 4.3 Representacion esquematica de las particulas en la malla de volumenes finitos

Se utiliza una técnica de pasos fraccionados para la simulacién estocastica de la
ecuacion (4.15) y para ello, debemos definir algunos operadores identidad, transporte,
reaccion y mezcla:

Identidad.]
PT=PT (418}
Transporte en cada direccién x, y, z:
a a
T.P,=—<(P.-B)+-2(P,-F,) (4.17)
aT aT
TP =20 (P~ P )+ 2 (P - Py) (4.18)
: ar ar
a a
L.P.="2(P, - B )+=L(P,-P;) (4.19)
ar ar
Reaccion: Sq
V
SoP = a—:’ So (4.20)
Reaccion: Sy
sp=leg (421)
aT

En términos de estos operadores, que forman parte de la técnica de pasos
fraccionados, y dependiendo del esquema de discretizacién, la ecuacion (4.15) se puede
reescribir como un producto de operadores:

P=(1+T N1 +T, X1 + S X +S,)B. +0lar?) 4.22)

La ecuacion (4.22) expresa el principio de la técnica de pasos fraccionados: el
cual, en la PDF de la celda P evoluciona de un tiempo t a otro t+At mediante la aplicacién
secuencial de cada uno de los operadores. En cada paso intermedio o fraccionado, el
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operador se aplica al resultado del paso anterior. Esta secuencia de operacién se puede
escribir como sigue:

P, =(+T)P (4.23)
PT,S = (I +3Sy )PTT (4.24)
B, =(1+5,)B. (4.25)

Donde Prri y Prs son las funciones de densidad de probabilidad(en la celda P)
después de aplicar los operadores transporte y mezcla respectivamente.

Los dos ultimos pasos fraccionados mencionados anteriormente se simulan
mediante el método de Monte Carlo operando de forma estocastica con las particulas que
representan la PDF en cada punto, de forma que el efecto de la simulacion, cuando el
numero de particulas tiende a infinito, sea el mismo que el efecto sobre la PDF del
término correspondiente de la ecuacién de transporte

Por ejemplo, en la direccion x el paso fraccionado de transporte es:

Py =(1+T)P, - (4.26)

Donde Pr1x es la PDF en la celda P en un tiempo t + At después del paso
fraccionado de transporte en la direccién x; el tiempo t + At es un tiempo (nocional)
intermedio entre t y t + At. Si en la ecuacion (4.26) se sustituye la definicién del operador
transporte en la direccion x se tiene lo siguiente:

Pr,'r. =PT+G_‘(P£ 'Pr)"'a_” B ‘Pr)
4 i (4.27)

Gep +%ep, +(1_“_r-&}a
H a'.!

ay ar 4

Como la PDF en cada celda se representa por un conjunto de particulas ¢ este
proceso se simula con la formacion en la celda P de un nuevo conjunto de particulas
seleccionadas aleatoriamente de los nodos adyacentes (E y W) y del mismo nodo P en
las proporciones indicadas por los coeficientes de la ecuacion anterior, esto es:

* Np (a,fay) particulas del nodo W

» Np(ac/ar) particulas del nodo E

s Np (1-an/ar — ae/ar ) particulas de las que estaban en el nodo P antes de aplicar
este paso fraccionado.

La seleccion de las particulas reemplazadas es aleatoria, y el reemplazamiento es sin
reposicion. Las particulas de los nodos adyacentes, de las cuales se obtienen los valores
de reemplazo, se seleccionan también de forma aleatoria.

El efecto en la PDF en la celda P del proceso de transporte en la direccion x se
ilustra a continuacion (Fig. 4.4).
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Fig.4.4 Representacion del paso fraccionado
de transporte en la direccién x para la celda P.

El nimero de particulas que se toma de cada conjunto no debe ser mayor que el
numero total de particulas del conjunto (Ng).

Np =z Np s L (4.28)

dr dr

La ecuacion (4.28) resulta una restriccion al paso temporal At (debido a la
aplicacién del paso fraccionado de transporte en x), ya que se tiene que cumplir que:

A, € -Dire (4.29)
& a, +a,
La restriccion para el paso temporal es también la restriccion para el calculo
temporal explicito con el método de volimenes finitos.
El método anterior se repite para cada una de las celdas del dominio, luego para
cada una de las direcciones.

Al implementar un marcador de las particulas intercambiadas, permite evitar que en un
mismo paso fraccionado la particula viaje més de una celda en una direccién. Puesto que
la seleccion aleatoria de particulas puede ser computacionalmente cara cuando en una
celda quedan pocas particulas sin marcar, el procedimiento utilizado en este trabajo, es
inicialmente determinista, introduciendo la aleatoriedad mediante la remocién de la PDF al
final de cada paso fraccionado. El procedimiento es en sintesis el siguiente:

* En el nodo P, donde se esta utilizando el paso fraccionado de transporte, las
particulas reemplazadas se escogen secuencialmente a partir de la primera.

* En los nodos adyacentes, las particulas reemplazadas se toman secuencialmente
a partir de un numero de particulas seleccionadas aleatoriamente para cada nodo.
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« Para garantizar la aleatoriedad del proceso, las particulas que componen la PDF
en el nodo considerado son barajadas aleatoriamente en un proceso que se
denominara remocién y que se describira a continuacion.

Para el proceso de remocion de particulas, que se hace después de aplicar el paso
fraccionado de transporte en cada direccion, se realiza en cada nodo de la malla y
consiste en un intercambio de valores entre dos particulas seleccionadas aleatoriamente.

El numero de veces que se hace este intercambio de valores entre particulas es
suficiente para asegurar que toda la particula tiene la oportunidad de ser seleccionada
para la remocion.

Para el paso fraccionado de mezcla, permite simular el efecto del término de mezcla
molecular en la PDF (4.13). Dicho paso fraccionado es:

Bowm(T 48, )8 (4.30)
¥ ™

Donde (a) y (b) son las funciones de densidad de probabilidad después de los
pasos fraccionados de mezcla y transporte respectivamente.

A diferencia del paso fraccionado de transporte, que involucra la interaccién de la
PDF local con las de las celdas vecinas, el paso fraccionado de la mezcla es local, es
decir, involucra particulas de la misma celda.

En cada celda del dominio, el paso fraccionado de la mezcla (4.30) se simula con un
cambio en el valor de la particula de acuerdo al modelo de mezcla usado. Con el modelo
de mezcla LMSE, cada particula estocastica cambia su valor de acuerdo a (capitulo 2):

R
00 =g 370 -4 =Gz (4.31)

{a) “«,,

Donde (a) es el valor de (b) en un tiempo entre t y t + At después del paso fraccionado
de mezcla; Tre: €s el tiempo de mezcla (en donde Co, puede adquirir diferentes valores,
que para nuestro caso se tomo como 4), K la energia cinética turbulenta y # es la tasa
de disipacion de la energia cinética turbulenta.

Con respecto al paso fraccionado de reaccién quimica tenemos que:

P,=(1+5,)B (4.32)

Donde P, es la funcién de densidad en el tiempo (t + At), después del paso de
transporte de la reaccion quimica.

Al igual que el paso fraccionado de mezcla, el paso de reaccion quimica también es
local. Este proceso se simula con la modificacién en el valor de la particula segun la
ecuacion de evolucién del sistema termoquimico (4.33).
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%(@“’F% (4.3

Donde (a) de la ecuacion anterior es la tasa de reaccién quimica. La integracién del
sistema de ecuaciones diferenciales (4.33) es para el intervalo de tiempo At.

44  Acoplamiento de los métodos de volimenes finitos y Monte Carlo.

En esta parte se presenta el acoplamiento entre los métodos de Monte Carlo y de
Volumenes finitos; ya que el método de Monte Carlo para resolver la ecuaciéon de
transporte de la PDF es explicito y transitorio, el método de volumenes finitos también ha
de ser transitorio.

En los calculos realizados por cada uno de estos médulos se requiere informacién
externa, que es proporcionada respectivamente por la otra parte.

Para un paso temporal (At) dado, en los célculos del método de Monte Carlo se
requieren los siguientes parametros proporcionados por el método de volimenes finitos:
» Los coeficientes a; y ar de la ecuacién en volimenes finitos, que se usan para calcular
el paso fraccionado de transporte en las direcciones x, y, z, de las ecuaciones(4.17,
418, 4.19)

* Losvalores de Ky & que se usan en los modelos de mezcla LMSE (ecuacion 4.31).

En los célculos del método de volumenes finitos se requieren los siguientes
parametros, proporcionados por el método de Monte Carlo.

= El paso temporal, At, que se limita con la relacién (4.29).
= La densidad promediada p que se calcula del estado termoquimico de la particula

con la ecuacion del gas ideal. El valor medio de la densidad se obtiene a partir del
conjunto de particulas como:

Con lo anterior podemos ver que se presenta la siguiente grafica en donde se muestra
la interaccion entre los métodos de volumenes finitos y de Monte Carlo

a,a K.z
1.2 Aerodinédmica oa | 11 Termoguimica
(Volumenes finitos) B (Monte Carlo)

En términos generales, la solucién combinada de ambos métodos consta por tanto de
los siguientes pasos:

38



Métodos de solucion

= En el inicio de un paso temporal (At), se calcula teniendo en cuenta las restricciones
del método de Monte Carlo que se expresan por la relacién (4.29). Estas limitaciones
se evaluan con las variables aerodinamicas del paso temporal anterior.

= Con el paso temporal (At), calculado en la ecuacion (4.1), la PDF se evoluciona en el
tiempo mediante el uso de la técnica de pasos fraccionados. Al final del paso
temporal, el método de Monte Carlo calcula el valor de la densidad media.

= En este valor nuevo de la densidad media, las variables aerodinamicas se recalculan
en el método de volumenes finitos.

Este proceso se repite hasta alcanzar el estado estacionario.
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capitul° v

PRESENTACION DE RESULTADOS

5.1 Introduccién

En este capitulo se presentan las predicciones de la simulacién de una llama de
metano y aire con el modelo estocastico descrito en el capitulo anterior (4). La llama es
premezclada (mezcla de metano y aire) y pobre en combustible, siendo la tasa de
equivalencia de 0.586. La llama esta confinada y se estabiliza mediante un cuerpo romo.

El numero de Reynolds del flujo es 66000 basado en el diametro del obstaculo
estabilizador y en la velocidad de inyeccion del flujo; por lo tanto, el flujo es turbulento.

Para iniciar este capitulo, se presenta la configuracién experimental y los detalles
numéricos que se utilizan para simular esta llama. Seguidamente, veremos los contornos
de algunas propiedades y especies de concentracion. Ademas, se muestran los
resultados obtenidos en la simulacién (donde se utilizaron tres modelos de turbulencia
diferentes), los cuales se compararon con los datos experimentales.

f— 79.00——
= 4445

f f

IMETANO + AIRE

Fig. 5.1 Representacién esquematica del quemador. Cotas mm
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5.2 Configuracién experimental

La representacion esquematica de la configuracion experimental se muestra en la
Fig. 5.1. La llama se estabiliza con un cono colocado coaxialmente en el centro de la
seccion de prueba, la cual esta limitada por paredes de confinamiento.

La mezcla de metano y aire entra a la zona de combustion a través del espacio
anular entre el cono y la pared; después del cono, se produce una zona de recirculacion
cuyo proposito es estabilizar la llama. Dicho cono tiene un diametro de base de 44.45 mm
y un angulo de 45°. La secci6n de prueba es de 79mm x 79mm x 284mm.

La relacion de obstruccién, que se define como el area del cuerpo estabilizador y
el area transversal de la seccion de prueba, es de 25%. Los flujos volumétricos de aire y
de combustible son 3960 litros estandares por minuto (Ispm) y 244 Ispm respectivamente.

Para dicha llama, la tasa de equivalencia en el limite de flamabilidad es de 0.51,
por lo que esta llama se encuentra en el limite de flamabilidad pobre.

Para la entrada en la seccion de prueba, la velocidad media W, es de 15 m/s y la
intensidad turbulenta media es aproximadamente |17=24%; la velocidad de propagacion y
el espesor de la llama para una mezcla de metano y aire son respectivamente de 11 cm/s
y 0.11 mm; la presion y la temperatura de la mezcla de metano y aire son de 100 Kpa y
300 K respectivamente.

Cabe mencionar que para caracterizar a la estructura de una llama (régimen de
combustion) premezclada turbulenta, se utiliza el nimero de Reynolds turbulento Rer, el
nimero de Damkohler Da y el nimero de Karlovitz, Ka; aunado a unas cantidades
importantes que son; la intensidad turbulenta y las longitudes de escalas turbulentas; las
cuales se pueden ver en un diagrama de Borghi Fig. 5.2. La llama en cuestién, se
encuentra en la zona de reaccién distribuida, la cual es caracterizada por una fuerte
interaccién de la reaccién quimica y la turbulenta.

log fe /
v Da=1
Da>1
Ka>1
Ka=1
Zona de
154 flamelets
Y 2 g/ iy

Fig. 5.2 Localizacion de la llama de metano y aire en el diagrama de Borghi.
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Los datos experimentales disponibles que se utilizaran en esta tesis, consisten en
medidas de velocidad (et al, Pan, 1991), de temperatura, de concentraciones de especies
mayoritarias y minoritarias (et al, Nandula, 1996); dentro de las especies de concentraciéon
mayoritarias tenemos: CHs, O,, H0, y CO; Las concentraciones minoritarias son: OH, NO
y CO; los cuales son datos fidedignos debido a que se utilizaron técnicas opticas que
permitieron saber informacién de cada una de las especies.

Los datos experimentales se tomaron en las estaciones axiales Z/Dy=0.1, 0.3, 0.6
y 1.0; en donde la distancia axial Z, se dimensionaliza con el diametro del cono, Do, para
poder ver las posiciones antes mencionadas, se encuentra la figura 5.3; datos importantes
son reportados por Nandula (et al, 1996).

Z ‘
: £ Zona de
: reaccion
Zonafde_ —
S : ravm 7/Do=1.0
: 0=0.6
117 i
i 0=0.3
Desprendimien Z/Do=0.1
to de vortices /] “Zona de
(transitorio) T T productos
Metano+ aire

Fig. 5.3 Representacién esquematica de las posiciones axiales donde se tienen medidas
experimentales

Los valores de equilibrio de las especies mayoritarias y minoritarias para una
mezcla de metano y aire con un ratio equivalente de 0.586 que se presenta en la tabla 1.

CH, 0
H,O| 0.116
CO,| 0.058
N- 0.744
0O, 0.081
CO | 7ppm
OH | 200 ppm
NO | 1492 ppm

Tabla 1: Valores de equilibrio para una mezcla de metano y aire con un ratio de
equivalencia de 0.0586. Los valores de las especies estan expresados en fraccion molar,
salvo indicacion contraria.
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53 Detalles Numéricos

La llama de metano y aire se simula con el modelo estocastico sefialado en el

capitulo anterior; la simulacién de la llama se hace en dos dimensiones (coordenadas
cilindrico polares).

El dominio de célculo se discretiza con una malla de 40 X 45 celdas en la direccion
radial (r) y axial (z) respectivamente; en la figura 5.4 se muestra el mallado. Con fines de
ahorro de memoria y tiempo de calculo, el dominio de la simulaciéon empieza en la base
del cono estabilizador, y se extiende hasta 4.6 didmetros de cono en la direccién axial. En
la direccion radial, el dominio de calculo se extiende hasta la pared de confinamiento
situada a 0.9 diametros de cono.

Eje :
de Pﬂ.rcd
simetria

., P 1

.

Fig. 5.4. Representacion del dominio de la simulacién.

Con respecto a las condiciones de velocidad, energia cinética turbulenta y tasa de
disipacion de la energia cinética turbulenta de la mezcla, se asignan a partir de una
simulacion de flujo en frio aguas arriba del cono; y como ya sabemos, la turbulencia se
simula con los tres modelos mencionados con antelacién, que son: k—& estandar, el
modelo de transporte de esfuerzos de Reynolds (RSTM) y el modelo de esfuerzos de
Reynolds algebraico-explicito (EASM). La reacciéon quimica se modela con el mecanismo
de cinco pasos de reaccién de Mallampalli (et al, 1998) sisteméaticamente reducido a partir
del mecanismo detallado GRI 2.11 (Bowman et al, 1995).

Suponiendo que no hay pérdidas de calor, y que las especies tienen igual
difusividad, la PDF del estado termoquimico de la mezcla se puede determinar
univocamente por cinco escalares (9 especies gquimicas menos 4 relaciones de
conservacion de atomos: (C, H, Oy N)
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Para modelar el término de mezcla molecular de la ecuacién de transporte de la

PDF, se usa el modelo LMSE. El tiempo de mezcla de dicho modelo 7 ,,.. se toma como

K = s
i donde £ es la energia cinética turbulenta y & es la tasa de disipacién de la energia

cinética turbulenta.
El tiempo de calculo es de aproximadamente 28 horas en una estacién de trabajo
Sun Sparc Ultra 60.

5.4 Resultados

A continuacion se presentan los resultados encontrados. Iniciando con los
contornos de velocidad, temperatura, fraccién molar de CH, y de las especies de
concentracién minoritarias (CO, OH, NO). Seguidamente, se analizaran las predicciones,
obtenidas de la simulacién, comparadas con datos experimentales de las velocidades
axiales, temperatura, especies mayoritarias y minoritarias. Por Ultimo encontraremos las
frecuencias de mezcla comparadas entre las tres predicciones obtenidas de los tres
modelos de turbulencia.

Cabe sefalar que por semejanza en las predicciones, las comparaciones de las
mismas, se presentan sélo en las estaciones axiales Z/Do=0.3 y 1.0, a excepcién de las
velocidades.

5.4.1 Contornos de velocidad, temperatura, CH,, CO, OHy NO

En la figura 5.5 se muestran los vectores de velocidad media en la llama. En esta
figura se aprecia como, detras del cono, se forma una zona de recirculacién, que tiene
como proposito estabilizar la llama.

En la figura 5.6 se presentan los contornos de temperatura, fraccion molar de CHy
y de las especies de concentracién minoritaria (CO, OH, NO). En la zona de recirculacion,
las predicciones de CH, se presentan de manera uniforme y tienden a un valor nulo. Asi,
esta region de recirculacion es una zona de productos con una temperatura de
aproximadamente 1644 K, cercana al valor de la temperatura adiabética. La alta
temperatura de los gases de esta zona de recirculacién va a producir la ignicion de la
mezcla de reactantes que entran al sistema.
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Metano + Aire
Fig. 5.5 Representacion del campo de velocidades

En la frontera entre los productos calientes y los reactantes frescos se produce
principalmente la reaccién. En esta zona de reaccidn, las concentraciones de CO y OH
(Fig. 5.8) son considerablemente mas altas que en la zona de recirculacién. Los valores
medios maximos de las predicciones de CO y OH son aproximadamente 600 partes por
milléon (ppm) y 1200 ppm respectivamente. En las zona de recirculacién, el CO tiene
concentraciones proximas al valor de equilibrio (7 ppm) y el NO tiene un valor medio
uniforme de aproximadamente de 5 ppm.
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5.4.2 Velocidades Axiales y Temperatura.
Comparacién con datos experimentales.

En las graficas 5.1 se muestran los perfiles de velocidad axial en las cuatro
estaciones axiales. Los resultados son generalmente satisfactorios y no son enteramente
concluyentes sobre que modelo de turbulencia predice mejores resultados. Sin embargo,
el modelo de turbulencia EASM presenta mejores resultados en la zona de recirculacion y
en la capa de cortadura. Al final de la zona de recirculacién todos los modelos subestiman
la velocidad en la zona proxima al eje central de la llama. Estas diferencias se pueden
deber a que en las proximidades de esta zona, el flujo presenta caracteristicas de
anisotropia, que los modelos no pueden reproducir en forma adecuada.

Los perfiles de temperatura en las estaciones Z/Do=0.3 y 1.0 se muestran en la
grafica 5.2 (parte superior). Los tres modelos presentan una sobreestimacion en la zona
cercana al eje de simetria, en donde las predicciones son aproximadamente 100 K mas
grandes que los datos experimentales; en la zona de recirculacion, las predicciones de los
tres modelos tienen un valor proximo al de la temperatura adiabatica 1644 K. Esta
sobreestimacion puede ser debida a que el modelo ignora las pérdidas de energia por
radiacion.
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5.4.3 Concentraciones Mayoritarias.
Comparacion con datos experimentales.

La grafica 5.2 (parte inferior) presenta la evolucién radial de la concentracién de la
especie mayoritaria CH4 y de la temperatura (parte superior) en la estacién axial z/Do
=0.3y 1.0. Las especies mayoritarias son bien predichas, tanto en la capa de cortadura
como en la regidon de recirculacion. La temperatura es sobreestimada en la zona de
recirculacién. Dado que los niveles de CH,4 son bien predichos y cercanos al valor de
equilibrio, la omision de los efectos de radiacion en la transferencia de calor es la principal
causa de esta sobre prediccién. Las especies de concentracién mayoritaria y la
temperatura son afectadas por el modelo de turbulencia en la capa de cortadura. En esta
zona, la alta temperatura de los gases productos de combustidn, producen la reaccién de
la mezcla aire y metano. Los modelos de turbulencia RSTM y EASM predicen un
gradiente mayor en los escalares. Estas diferencias en las predicciones se deben
principalmente al valor diferente del tiempo o frecuencia de mezcla local (ec. 4.31), que es
calculado por cada uno de los modelos de turbulencia (grafica 5.6).En la capa de
cortadura, los gradientes de H,O y O, se predicen adecuadamente (grafica 5.3 inferior y
5.4 superior).
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5.4.4 Concentraciones Minoritarias.
Comparacion con datos experimentales.

Los perfiles radiales de la fraccién molar media de CO, OH y NO en la estacién
axial z/Do=0.3 y 1.0, se presentan en la grafica 5.4 (inferior) y 5.5. Las predicciones de
CO en la zona de recirculacién tienen valores cercanos a los del equilibrio (7 ppm), lo cual
no es consistente con los datos experimentales. Sin embargo, los perfiles y niveles
maximos en la capa de cortadura son bien predichos. En la regién de recirculacién, las
predicciones de OH son sobreestimadas y mayores a 200 ppm (valor de equilibrio). La
tendencia hacia valores de superequilibrio se predice correctamente en la capa de
cortadura; sin embargo los valores maximos se sobreestiman. Dada la dificultad que
entrafia la prediccién de OH, en parte debido a sus pequefias escalas temporales, las
predicciones se consideran aceptables. La forma de los perfiles de NO se predice
correctamente. Aun con las diferencias con los datos experimentales las predicciones de
NO se pueden considerar como aceptables dados los bajos niveles que se presentan en
el flujo (del orden de unas 5 ppm), y la sencillez del modelo quimico que representa todas
las rutas de formacion de NO. Ademas, las medidas experimentales pueden estar
afectadas, segun reportan los autores (Nandula et al. 1996), por un error de 2 6 3 ppm en
exceso.

El efecto del modelo de turbulencia en las predicciones de CO, OH y NO es
también representado en las graficas 5.4 y 5.5. Dichas diferencias se pueden localizar,
principalmente, en la capa de cortadura. El efecto del modelo de turbulencia es mas
apreciable en estas especies y es causado por las mismas razones que las observadas
para las especies mayoritarias. Las concentraciones de NO, no son afectadas por el
modelo de turbulencia.

52



Presentacion de Resultados

0z

z/00=0.3 z/D0=1.0
L} I; 0-25 T I;
| e e
0.24 EAst —e— | EASN —e—
RSTH —— RSTM —H—
0.22 F Exp = Exp *
0.20 0.20
0.18
0.16 8 0.5
0.14
0.12
0.10
0.10
0.08 "*‘#ixix
0.06 L L 0.05 . L
] 0.3 0.6 0 0.3 0.6
r/Do r/Do
z/00=0.3 z/00=1.0
8000 T T 8000 T T
ke —— ke ——
EASH —8— EASM —8—
7000 F RSTH —¢— | 701 = RSTM ——
0 Exp = 0 Exp =
6000 6000 1
5000 5000 |- E
- -
§ 4000 § 4000 + g
o (=]
o o
3000 3000 * .
-
2000 2000 | g
E 3
3
1000 1000 X .
f R
0 0 . ; ]
0 0.3 0.6
r/Do r/Do

Graf. 5.4 Perfiles radiales de fraccién molar de O, y CO para Z/Do=0.3 y1.0

53



Presentacion de Resultados

NO [ppm]

z/00=0.3
g k-le
1400 EASH —a— 1400
RSTH —%—
1200 1200
1000 1000
= 800 = 800
g
& &
& 600 & 600
400 400
200 200 P
0 0
0 0.3 0.6 0 0.3 0.6
r/Do r/Do
z/00=0.3 z/Do=1.0
16 T T 16 T T
ke ke ——
EASH —8— EASH —8—
14 F RSTH —— | 14 RSTHM —»—
» Exp = Exp ™
-
* -
122 * . 12 t 1
*
10 . 10 1
-
T
N 1 g 8r 1
- ™ -
2 » -
6 .
4
2
0 L A1
0 0.3 0.6 0 0.3 0.6
r/Do r/0o

Graf. 5.5 Perfiles radiales de fraccién molar de OH y NO para Z/Do=0.3 y1.0

54



Presentaciéon de Resultados

z/00=0.3 z/00=1.0
1200 . . . ;
k-e k-e
EASM ¢ I EASM
RSTH + 500 RSTM  +
1000 | 1
800 | 1

600

w [1/s]
W [1/5]

400

200 |

r/Do r/Do
Graf. 5.6 Perfiles de frecuencia de tiempo de mezcla molecular en los tres modelos
de turbulencia utilizados.

55



capl©®

CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

En este trabajo se ha simulado numéricamente la combustion en una llama de
premezcla pobre de metano para la cual existen medidas experimentales detalladas. La
llama se ha simulado mediante técnicas combinadas de volumenes finitos y Monte Carlo.
El método de volimenes finitos resuelve las ecuaciones promediadas que describen la
aerodinamica del flujo: continuidad, cantidad de movimiento y estadisticas de turbulencia.
El método de Monte Carlo resuelve una ecuaciéon de transporte de una funcién de
densidad de probabilidad conjunta de los escalares (tipicamente concentraciones) que
controlan el sistema termoquimico. La reaccién quimica se ha modelado mediante un
mecanismo reducido de 5 pasos de reaccion.

La llama de metano y aire es premezclada y turbulenta. El flujo se confina con
paredes laterales y se estabiliza mediante un cuerpo romo. El nimero de Reynolds
basado en el diametro del obstaculo y en la velocidad del chorro de reactantes frescos es
66000. La mezcla metano y aire tiene una tasa de equivalencia de 0.5886, por lo que es
una mezcla pobre. Este ratio de equivalencia esta cerca del limite de flamabilidad pobre
de una llama metano y aire, que es de 0.51 En el diagrama de Borghi, esta llama se
localiza en la zona de la reaccion distribuida.

La aerodinamica del flujo se reproduce aceptablemente con los modelos de
turbulencia utilizados. Detras del cono, se forma una zona de recirculaciéon, que tiene
como propésito estabilizar la llama. Esta zona de recirculacion contiene productos de la
combustién a alta temperatura, que produce la igniciéon de los reactantes que entran al
sistema, debido a la intensa mezcla con los productos calientes. Esta mezcla esta
favorecida por los vortices desprendidos aguas abajo del obstaculo estabilizador y
produce principalmente la mezcla de la reaccién. En esta zona de reaccién, la
temperatura y especies quimicas presentan altos gradientes, y en el caso de especies
intermedias (por ejemplo, CO y OH) las concentraciones son considerablemente mas
altas que sus correspondientes de la zona de productos.

Comparaciones con datos experimentales muestran que las predicciones de
velocidad y especies de concentracién mayoritaria son aceptables tanto en la zona de
recirculacién como en la zona de reaccioén, donde se capturan bien los altos gradientes
presentes. La temperatura de la zona de recirculacion, si se ignoran las pérdidas de calor
por radiacion, se sobreestiman, pero las concentraciones de OH se predicen bien en la
zona de recirculacion; sin embargo, los niveles maximos de las capas de cortadura se
subestiman. Las predicciones de NO se encuentran por debajo de los valores
experimentales, y el resultado se puede considerar aceptable, debido tanto al
extraordinariamente bajo valor de la concentracién (del orden de unas cuantas ppm) como
al posible error en las medidas (de unas 2 o 3 ppm en exceso) que reportan los autores
del trabajo experimental (et al, Nandula, 1996).



Conclusiones y Recomendaciones

Para estudiar su efecto en las predicciones, se cambia el modelo de turbulencia.
Los modelos de turbulencia que se usan son: k—¢ estandar (et al Launder y Spalding,
1972), el modelo de transporte de esfuerzos de Reynolds (RSTM) y el modelo de
esfuerzos de Reynolds algebraico-explicito (EASM).

El modelo EASM es posiblemente el que proporciona mejores resultados
ligeramente superiores. El modelo utilizado presenta una influencia poco significativa en la
temperatura y especies de concentracion mayoritaria. En las especies de concentracion
minoritaria el efecto del modelo de turbulencia es apreciable, posiblemente debido a que
el tiempo de mezcla, que interviene en el modelo de reaccidn quimica, afecta mas
significativamente a estas especies de corta vida, varia ligeramente entre unos modelos y
otros. EI NO no es afectado por el modelo de turbulencia.

Recomendaciones para trabajos futuros

En esta seccién se sugieren algunos trabajos que podrian extender o mejorar los
resultados de la presente tesis.

En primer lugar la no estacionariedad asociada a todo flujo turbulento puede tener
una importante influencia en la termoquimica, particularmente en llamas que se
encuentran préximas a la extincién, como la analizada en esta tesis. Dichos fendmenos
no estacionarios pueden dar lugar a la extincién local de la llama, que seria imposible
reproducir por tanto con modelos aerodinamicos estacionarios que ecuaciones
promediadas en el tiempo. Se sugiere por tanto, como primera tarea futura, representar la
llama mediante modelos de tipo Simulacién de las Grandes Escalas (LES), que, mediante
un filtrado de las ecuaciones, separan las grandes y pequefias escalas, y resuelven de
forma no estacionaria las escalas del movimiento por encima de la malla. El coste
computacional de dichos modelos es considerable, y si se afiade al costo de por si alto
del método de Monte Carlo para simular la PDF, pero la creciente potencia y el
decremento en el precio de las computadoras empiezan a hacerlos viables.

El modelo cinético utilizado es de un cierto grado de complejidad, en términos de
pasos y especies, de acuerdo al tiempo de calculo disponible. Sin embargo es
aconsejable utilizar modelos mas complejos, y analizar su impacto en la prediccion de
especies minoritarias, particularmente CO. En la medida que en la simulacion aparezcan,
merced a las mejoras de los modelos indicados en la tesis, fendmenos de extincion y
reignicion local de la llama, el uso de modelos quimicos méas complejos puede ser
necesario para capturar tales fenémenos.
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Apén('JiGe
ESQUEMAS DE DISCRETIZACION

Aqui podremos encontrar los esquemas lineales que se usan en |a discretizacion
del término convectivo de la ecuacion general (4.1).

En la formulacién de la ecuacion discretizada (4.2) se requiere conocer la densidad
p Yy la variable escalar ¢ en la cara de la celda. Estas variables se calculan en el nodo de
la celda, por lo que es necesario interpolar entre celdas para conocer su valor en la cara

Este calculo de ¢ y de p en la cara de la celda, da lugar a los llamados esquemas
de discretizacion. La determinacion de los valores de estas variables en la cara es
importante para la precision y convergencia de la solucion numeérica.

A continuacién, se presentan los esquemas de discretizacién lineales que se usan
en esta tesis. Estos esquemas se describiran en base al sistema de celdas que se ilustra
en la figura A1.

ow o
w P _'_yf
Ue
—_—

Fig. A1 Diagrama esquematico de celdas.

Como ejemplo, se obtendra el valor de ¢ en la cara e de la celda P. La velocidad
de la cara e se considera positiva.

Por un lado tenemos a las diferencias desplazadas de primer orden; el cual
permite tener un esquema con el cual se supone que el valor de la variable ¢ en la cara e
es igual al del nodo adyacente aguas arriba, es decir para u, >0:

b =¢p (A1)

Esta alternativa es de implementacién sencilla, acotada y altamente estable casi
bajo cualquier situacién pero tiene los inconvenientes de su precision, que es de primer
orden y de presentar problemas de difusion numérica. Esta falsa difusién es mayor si en
el flujo hay un deslizamiento en la direccién del flujo y las lineas de la malla, como por
ejemplo en flujos con recirculacion.

Para las diferencias centradas, presenta un esquema en donde se supone una
variacion lineal de ¢ entre los nodos P y E; por tanto el valor en la cara e es:



Apéndice

4, = @ (A2)

Este esquema tiene una precisién de segundo orden pero, tiene el inconveniente
de no estar acotado por lo que puede presentar inestabilidades numéricas. El limite de
estabilidad de este esquema viene dado en funcién del nimero de Peclet, que es un
parametro comparativo entre los procesos convectivos y difusivos. Para situaciones en
que los procesos convectivos dominan sobre los difusivos (Pe> 2), por ejemplo flujos con
numero de Reynolds altos, el esquema presenta oscilaciones numéricas.

Existe un esquema hibrido, en donde consiste en combinar los esquemas de
diferencias desplazadas y centradas para calcular el valor de la propiedad ¢ en la cara del
volumen de control. La seleccién del esquema se hace en funciéon del nimero de Peclet
de la celda.

« SiPe <2, se usan diferencias centradas
« SiPe > 2 Se usan diferencias desplazadas.
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