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Capitulo 1

INTRODUCCION

1.1 Antecedentes

Conforme avanza la tecnologia computacional se abren caminos antes no
explorados en los campos de la investigacion de simulacibn numérica. En la
actualidad existen ordenadores de muy alta velocidad que pueden realizar cientos de
operaciones por segundo; con esto se pueden simular modelos, resolver ecuaciones
muy complejas, seguir secuencias de algoritmos complicados, etc. Por lo tanto es de
suma importancia que los avances en desarrollo de hardware y software sean cada
vez mayores, dandonos facilidad de resolver cosas que antes eran inconcebibles de

realizar.

Asi la simulacion numérica es una herramienta muy UGtil para diversas areas de la
investigacion cientifica en general, pero debido al tema en estudio, se enfoca
principalmente en lo que se llama Dinamica de Fluidos Computacional
(Computational Fluid Dynamics 6 CFD), que es ya una herramienta cada vez mas
usada por los cientificos o disefiadores en la industria.

Cabe mencionar que al utilizar computadoras mas potentes para la simulacion de
modelos de dinamica de fluidos se pueden obtener generalmente mejores resultados
en menos tiempo, debido principalmente a que la mayoria de estos métodos
utilizados para resolver las ecuaciones que gobiernan el movimiento del fluido, y que
son cada vez mas eficientes y complejos, necesitan de procesadores de mas alta

velocidad por el alto nimero de operaciones que se llevan a cabo en los mismos.

Actualmente existe la tendencia a utilizar mas la simulacion numérica de modelos

fisicos y experimentales, con la finalidad de evitar la construccién de estos mismos.
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Al realizar el analisis por computadora se ha llegado a buenas aproximaciones, que
son muy cercanas a la realidad. Sin embargo, no se debe dejar a un lado la parte
experimental, ya que ésta valida los resultados computacionales, aunque en las
industrias se da un proceso de reingenieria, en el cual se va mejorando un producto,
tomando en cuenta aspectos y defectos de modelos o productos anteriores; esta
informacion se almacena en bases de datos para después tomarse en cuenta en
proyectos posteriores. De esta forma, se tiene informacion de experimentos,
pruebas reales, simulaciones, etc. para asi concatenarlos y tratar de simular los

nuevos procesos lo mas apegados a la realidad.

1.2 Importancia de una buena combustion.

En esta tesis se estudia el fendmeno de combustion que es un caso especifico en la
dinamica de fluidos, el cual se puede simular mediante la Dinamica de Fluidos

Computacional.

En ingenieria existe una infinidad de procesos que implican la reaccion quimica de
especies en el seno de un fluido, tal es el caso del fendmeno de combustién, del cual
es muy interesante estudiar las condiciones en que se puede llevar a cabo, sus
caracteristicas, los modelos que lo describen, etc.; sin embargo, se debe de tomar en
cuenta que cuando se lleva a cabo la combustion de ciertos combustibles como el
metano (CH,), se liberan ciertos gases que llegan a ser nocivos para la salud. En
una combustion completa se debe de generar diéxido de carbono (CO,) y agua
(H-0) unicamente, sin embargo en la realidad esto no se da correctamente, ya que
las formas y condiciones en que puede llevarse a cabo este fendmeno dependen del
tipo de mezcla que se introduzca para la combustiéon y del tipo de quemador o medio
en el que se realice el fendmeno. Cuando se introduce una mezcla rica en
combustible se puede llegar a tener una combustion incompleta, dando como
resultado combustible sin quemar en los gases de escape; sin embargo si la mezcla
es pobre en combustible se puede disminuir considerablemente la temperatura, con
lo cual existe una reduccion de los niveles de noxes, sin embargo al tener una

mezcla pobre casi en el limite de flamabilidad se pueden llegar a tener muchas
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inestabilidades; esto puede llegar a generar altos niveles de CO lo cual es algo no
deseado ya que es un contaminante (al igual que los noxes) muy malo para la salud

y el medio ambiente

Por su parte, el mondxido de carbono en concentraciones elevadas en el aire
representa una amenaza para la salud. EI CO inhalado se combina con la
hemoglobina de la sangre, dando lugar a la formacion de carbooxihemoglobina, lo
que reduce la capacidad de la sangre para el transporte de oxigeno desde los

pulmones hasta los tejidos del cuerpo humano, lo cual puede llegar a ser mortal.

Una saturacion de carbooxihemoglobina que rebase el 10% puede llegar a provocar
efectos en las funciones psicomotoras, estas se pueden llegar a manifestar con
sintomas de cansancio, cefaleas y alteraciones de la coordinacion. Por arriba del 5%
de saturacién se producen cambios funcionales cardiacos y pulmonares y se
aumenta el umbral visual. No se han encontrado pruebas que indiquen efectos

significativos con una concentracién de carbooxihemoglobina inferior al 2%.

Los oxidos de nitrogeno, NOx, son contaminantes muy peligrosos también para la
salud y el medio ambiente. El més toxico de los contaminantes de este tipo es el
NO,. Los efectos producidos por el NO, sobre los animales y los seres humanos
afectan, en su mayor parte, al aparato respiratorio. Una concentracion media de 190
microgramos de NO, por m® de aire, en un 40% del dia, aumenta la frecuencia de
infecciones de las vias respiratorias en la poblacién expuesta. Otro factor es que a
partir de los oxidos de nitrdgeno y la radiacion solar se forma ozono (O3), el cual es
un contaminante que afecta principalmente al sistema respiratorio, causando una
reduccion en la capacidad pulmonar de los individuos, deteriora el sistema
respiratorio, empeora enfermedades respiratorias y actualmente se a encontrado que

también inhibe la capacidad de transporte de oxigeno en los glébulos rojos.

1.3 Configuracién y problema a resolver

Una forma de reducir gran parte de contaminantes como el CO y los NOx's es

disefiando mejores tipos de quemadores. A los quemadores se les puede dar varias
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configuraciones y condiciones con el fin de la reduccién de estos contaminanates.
Existen diferentes formas de poder realizar esto, sin embargo esta tesis se concentra
en el caso de un quemador de premezcla pobre; en dicho quemador la llama es

estabilizada por medio de un cuerpo romo.

El sistema en estudio consta de una geometria multidimensional y de una mezcla

multicomponente de gases gue reacciona quimicamente.

Se estudia principalmente la formaciéon de CO y NOx en una flama turbulenta de
premezcla pobre por medio de un modelo estocastico, enfocando la investigacion
sobre la influencia de los modelos de reaccién quimica en la formacién de las
especies quimicas principalmente. La configuracion simulada consiste de una flama
premezclada, estabilizada por medio de un cuerpo romo con una zona de
recirculacion. Se usaron tres modelos diferentes para el caso de la cinética-quimica,
estos son: 5, 7 y 9 pasos de reaccion. Con respecto a la cinética-quimica, se utiliza
el método de tabulacién adaptable para representar este caso. Finalmente los
resultados obtenidos son comparados con datos experimentales, considerando
diferentes parametros tales como temperatura, velocidades, asi como diferentes
concentraciones de especies. Se encuentra que las estimaciones muestran que
concentraciones de especies tales como CO, OH y CHsz son influenciados
fuertemente por el modelo quimico usado. Se encontré que existen mejoras
conforme aumenta el numero de pasos en el modelo, sin embargo al extender el

namero de pasos se requiere un mayor tiempo de cémputo.

Los fendmenos de combustidn tales como la estabilidad de una flama, extincion local
o total, formacién de CO y NO son gobernados por efectos quimicos finitos. Pero se
requiere ademas estudiar su interaccion de estos componentes con el campo de
flujo. Las herramientas numéricas para el manejo de tal interaccién dentro de un flujo
turbulento estan disponibles, para casos que consisten en la solucion de una
ecuacion de transporte, de una funcién de densidad de probabilidad (FDP). Sin

embargo, este método esta restringido a pocos escalares, los cuales son necesarios
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para la estimacion del estado termo-quimico. El término de esta reaccién quimica es

cerrado para el caso de esta aproximacion, por cual no requiere ser modelado.

Una PDF es definida por varios escalares, por eso los recursos computacionales
estan restringidos solo para investigaciones detallada. Sin embargo existen grandes
progresos en la busqueda de nuevos métodos de representaciéon como el método de
tabulacion adaptable in-situ [8] (en la cual, los parametros estan controlados por
medio de tablas dindmicas, de las cuales sus entradas estan estimadas, y en
constante actualizacion durante el curso de la simulacion turbulenta de la flama)
permitiendo el uso de mas esquemas quimicos reducidos extendidos, apoyando de
esta manera a un gran numero de especies quimicas, asi como de pasos de

reaccion en simulaciones de flamas turbulentas.

1.4 Objetivo de la tesis

El objetivo de esta tesis es evaluar los mecanismos reducidos extendidos para el
CHg4, relacionados para las predicciones del CO y el NO principalmente por medio de

simulacién numérica, realizados para una flama turbulenta de premezcla pobre.

Los datos detallardn parametros tales como: velocidad, temperatura, especies
quimicas de concentracion mayoritaria (CH4, CO,, H,O y O,) y minoritaria (CO, OH y
NO), empleando para esto, modelos quimicos reducidos de 5, 7 y 9 pasos para la

simulacion.

1.5 Estructura de la tesis

Esta tesis se compone principalmente de cinco partes. La primera es la introduccion,
en la cual se dan antecedentes, objetivos, métodos de solucién y el porque del

estudio de combustion en este tipo de geometria especial para un quemador.

Posteriormente, en el capitulo 2 se presentan las ecuaciones de transporte que

gobiernan el movimiento de un fluido que reacciona quimicamente. Inicialmente se
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muestran las ecuaciones instantaneas de continuidad, cantidad de movimiento,
energia y especies quimicas; por ultimo, se presentan sus respectivas
ecuaciones promediadas.

En el capitulo 3 se estudian los modelos de combustién. Se aborda el problema
de cierre de la ecuacion de transporte de la fraccibn masica asociado a la
reaccion quimica, asi como algunas aproximaciones propuestas para describir
la reaccibn quimica en el flujo turbulento. También se presentan los
mecanismos quimicos reducidos para la combustion del metano y modelos para
representar la quimica del proceso.

En el capitulo 4 se presentan los métodos de volumenes finitos y de Monte
Carlo; este ultimo resuelve una funcién de densidad de probabilidad conjunta,
llamada FDP por sus siglas. Se estudia ademdas su interaccibn mutua entre
estos dos métodos para poder resolver los modelos que permiten conocer la

aerodinamica y evolucion de las especies quimicas.

Posteriormente, en el capitulo 5 se describe en detalle el fendbmeno de
combustion de premezcla pobre en un quemador estabilizado por medio de un
cuerpo romo, asi como de los estudios realizados y los resultados obtenidos, en

los cuales se incluyen esquemas y gréficas.

Al final se encuentran las conclusiones del trabajo asi como algunas

recomendaciones para trabajos futuros.
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Capitulo 2

ECUACIONES DE TRANSPORTE

2.1 Introduccién

Existen ecuaciones que gobiernan el movimiento de un fluido que reacciona
quimicamente, las cuales permiten realizar la simulacibn numérica de una llama
turbulenta. En este capitulo se muestran inicialmente las ecuaciones instantaneas
gue gobiernan las condiciones del flujo, partiendo de las ecuaciones de continuidad,

cantidad de movimiento, energia y por ultimo, la ecuacion de la especie quimica.

A continuacién se presenta la alternativa de ecuaciones promediadas (Reynolds o
Favre Averaged Navier- Stokes Equations, RANS), que tienen exigencias razonables

de computo en comparacion con la DNS (Direct Numerical Simulations).

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

de la mezcla reactiva. Esta ecuacion se formula en la ultima parte de este capitulo.
2.2 Continuidad

La ecuacion de continuidad expresa la conservacion de masa y se puede escribir

como:

op
Py (po
~* (pD)

0 (2.1)

donde 0 y pson la velocidad y la densidad instantaneas de la mezcla reactiva

respectivamente.
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2.3 Conservaciéon de cantidad de movimiento

La conservacion de cantidad de movimiento del flujo se describe por:

aat(po)+v-(pDU):—Vp+V-?'+me (2.2)

donde p es la presion, 7' es el tensor de esfuerzos viscososy f son las fuerzas
m

masicas, por ejemplo la gravedad, g. La ley de Navier-Poisson establece que el

tensor de esfuerzos viscosos es [4]:
#=u(Vo+vo )+(u, —2/3u)V-0)5 (2.3)

donde u es la viscosidad molecular de la mezcla, u, es el coeficiente de viscosidad

volumétrico vy Ses el tensor delta de Kronecker. El coeficiente de viscosidad

volumétrico, i, , es nulo para los gases monoatémicos. Por lo general, el coeficiente

de viscosidad volumétrico se desprecia [141].

Si se sustituye la ecuacioén (3) en (2), se obtienen las ecuaciones de Navier- Stokes:

gt(pa)+v-(pvo)= —Vp+V-{ﬂ(VU+(VD)T —i(V-D)gﬂ +g (2.4)

2.4 Conservacion de las especies

En una mezcla de N especies, la fraccion masica de una especie quimica o es:

_ Mo
mr

Ya (2.5)
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donde m, es la masa de la especie y m; es la masa total de la mezcla (contenida en
el mismo volumen). De acuerdo con la definicion (5), la suma de todas las fracciones

masicas de las especies es uno. >Ny, =1.
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La conservacion de la especie a se expresa, en términos de la fraccion masica por

la ecuacion:

oY )+ V(oY )=V T 48, a=12..N 26)

donde J, es el flujo difusivoy S, es la tasa de formacion neta de la especie « . Para
satisfacer la ecuacion de continuidad (2.1), se cumple que Y>".,s,=0y >V 7, =0.

El flujo difusivo de la especie «, J, se trata mas adelante.

Una expresion mas general para la velocidad de reaccién quimica ,S_, se puede

a?
obtener si se supone que un sistema quimico con R reacciones presenta la siguiente

forma general:

N N
DV X T2 Vo Xy F=1..R (2.7)

a=1 a=1

donde y,6 es el simbolo quimico de cada especie, v, son los coeficientes
estequiométricos, el superindice f indica la reaccion directa (forward) y b reaccion

inversa (backward).

Cuando la reaccion (2.7) es elemental, la tasa de produccion S, es:
R
S, =W, > (V2 -V, )a,,, a=1...,N (2.8)
=1

donde W, es el peso molecular de la especie « y w,, es la velocidad de reaccion
de la especie «, debido a la reaccion r. La velocidad de reaccion neta «,, de la

reaccion r es:

o, =k 11X~k J1[X.] (2.9)
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donde [X,] es la fraccién molar de las especies a, k,, y k,, son respectivamente

las constantes de reaccion directa e inversa de la reaccion r. La constante de

reaccion directa k, . segun la ley de Arrhenius es:

kf,r :ATb,e[_RiTT] (2.10)

donde A es el factor pre-exponencial , b, es el exponente de la temperatura, E, es
la energia de activacion y R. es la constante universal de los gases. La constante
de reaccion inversa k., se relaciona con la constante de reaccion directa k, ,

mediante la constante de equilibrio:

AZ°
k ==——, k. =exp|l - .
b,r e,r p[ RT j (2 11)

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

cambio en la energia libre de Helmholtz en el estado estandar es:
N
AZ° =) (s, —s,)U;-T,S;) (2.12)
=1

donde U’ , T’ y S’ son respectivamente la energia interna, temperatura y entropia

en el estado estandar de la especie « .

La ecuacion (2.5) también puede formularse en términos de la molalidad, n, (numero

de moles por unidad de masa de la mezcla), definida como:

n, =Y /W, (2.13)

2.5 Conservacion de la energia total

La energia total de la mezcla es la suma de las energias interna, cinética y potencial:
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e=u+;vz+u (2.14)

donde e, u y U son respectivamente la energia especifica total, interna y potencial, y

g=-VU.

ol ofus ot |ov- pofus Jotu)|-ve0)-v-oo)-vossa, @9
donde J.es el flujo difusivo de calor y Q, es el intercambio de calor por radiacién. En

la ecuacion (2.15), los dos primeros términos del lado derecho representan el trabajo

de las fuerzas viscosas y de presion.

La entalpia de la mezcla se define como:
=uU+— (2.16)

En términos de la entalpia de la mezcla, la ecuacion de la energia total es:

0 115 I e Dp = un -
Are 3000 )| ool |- Ptevo)v5,4Q, @
donde D/Dt=¢/dt+0-V, es la derivada sustancial, y 7'V es la disipacion

viscosa, @y .

En flujos de baja velocidad, el numero de Mach (Ma:UO/«/]/ R.T,, donde y es la

relacion entre los calores especificos a presidon y a volumen constante) es pequefio,
Ma <<1 y por lo tanto, la energia cinética comparada con la entalpia es despreciable
[145].

El flujo es de baja velocidad, pero el nimero de Froude es grande, Fr =2/gl, >>1

por lo tanto las fuerzas de inercia son mucho mayores que las gravitatorias.
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El término Dp/Dt es importante si se tienen en el sistema de gradientes de presién

extrema, como ondas de choque o detonaciones [141], que no es el caso a analizar

en esta Tesis.

El nimero de Eckert, Ec:,jé/CpTo es un indicador de la contribuciéon de la

disipaciéon de la energia cinética al nivel total de la entalpia. En el caso de los fluidos

estudiados en esta Tesis, Ec <<1, el término @, se puede despreciar.
El término J, se presenta mas adelante.

El intercambio de energia por radiacion (Q,), puede ser importante en flujos con

combustion cuando las temperaturas son altas. Inicialmente no se considera en esta
Tesis; mas adelante, el efecto de la radiacion en los flujos estudiados se evalua con

el modelo de pérdidas de calor por radiacion que se introduce en el capitulo 3.

2.6 Ecuacidénes de estado y flujo difusivo

Las ecuaciones anteriores deben ser complementadas con ecuaciones de estado
que relacionen la presion, la densidad y la temperatura, y por expresiones para los

flujos difusivos (leyes de Fick).

En términos de la densidad de las especies constitutivas, la densidad de la mezcla

se calcula como:

N Yo (2.18)

a

Si se supone una mezcla de gases ideales:

p
,0 =
nY, (2.19)
RT Zalwa
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La temperatura se calcula a partir de la definicion de la entalpia de la mezcla:
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h=3>Y.,h, (2.20)

donde h, es la entalpia de cada especie de la mezcla. La entalpia de la especie «

es la suma de las entalpias térmica y quimica:

he = Cp, T dT +Ah;, (2.21)

donde Cp, es el calor especifico a presion constante de la especie a, T, es la
temperatura de referencia y Ah;, es la entalpia de formacion de la especie «,

definida como el calor liberado cuando un Kilomol de sustancia es formado a partir

de sus elementos en el estado estandar.

El flujo difusivo (J,), se produce por gradientes de concentraciones de especies, de
su temperatura (efecto Soret), y de la presién [145]. Estos dos ultimos efectos son
generalmente despreciados en flujos con combustion ([141] y [145]). El flujo difusivo

(J,) se expresa segun la ley de Fick, que se escribe como [141]:

_ N
J = "\’/:/’\g“ %a[)aﬁwﬁv X 5 (2.22)

donde los subindices « y g indican las especies quimicas, D,; es el coeficiente de

difusion binario, X ,es la fraccion molar y w,es igual a 3" x,W,. Generalmente

esta componente de flujo difusivo se suele aproximar con la expresion:

- Y
J, =—D§”,oxavx (2.23)

a
o
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donde D! es el coeficiente de difusion medio de la especie a en la mezcla de
especies. El coeficiente D se puede calcular a partir del coeficiente de difusion

binario, D, :

o 1-y,
Z;ia X'B/ Daﬂ

DM

(2.24)

El flujo difusivo de calor, J, se produce por conduccién de calor, por el efecto Dufour

y por el flujo difusivo de la especie. Estos dos ultimos efectos son usualmente

despreciables en flujos con combustién ( [141] y [145] ); por lo tanto el término (Jh)

se expresa con la ley de Fourier:
J =—kvT (2.25)

donde k es la conductividad térmica de la mezclay T es la temperatura.

El numero de Schmidt de la especie a y Sc,, se define como:
S, =—— (2.26)

El flujo difusivo de la especie J en términos del numero de Schmidt se puede

o )

reescribir como:
- _ _ ,U _
‘]a - FaVYa Fa - =p Da (227)

Si se aplican las suposiciones anteriores y se sustituyen las expresiones de flujos
difusivos, las ecuaciones de continuidad, cantidad de movimiento, especies quimicas

y energia se pueden escribir como:
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P4V (pr)=0 (2.28)

0 ) T2
at(pD)+V-(pDU)=—Vp+V-{u(VU+(VU) —3(v-u)3'ﬂ+pg (2.29)
st(pYa)+V-(pD’Ya)=V-raVYa +S, (2.30)
%(ph)+v.(p5h):—v-jh+QR+T"-VV (2.31)

Cuando Cp puede suponerse constante, la expresion (2.25) se puede escribir como:

; k
J =——Vh
o (2.32)

El numero de Prandtl, Pr, Se define como:

Pr = ﬂckp (2.33)

En términos del numero de Prandtl, la expresion (2.32) se puede escribir como:

J =-T.V, r,=4% (2.34)

2.7 Ecuacién diferencial homogéneay fraccion de mezcla

En los flujos con combustion, se hace frecuentemente la suposicion de que

coeficientes de difusidn de las especies y la entalpia son iguales:
I=r,=r, (2.35)

El nUumero de Lewis Le, se define como:
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Le= . S 2.36
Pr  pD,Cp (2.36)

Por lo tanto, la hipotesis de igual difusividad implica que Le es uno.

Esta hipétesis de igual difusividad de las especies no suele ser apropiada en flujo

laminar para especies ligeras, como H y H,, cuya menor masa les confiere una

mayor difusividad. En flujo turbulento, como se presenta mas adelante, el término de
difusividad molecular es frecuentemente despreciable si se compara con el de

transporte turbulento v"¢” . Este flujo turbulento frecuentemente se modela como un

término de difusion turbulenta con igual coeficiente de difusion para las especies y la
entalpia (expresion (2.75)), por lo que la hipdtesis de igual difusividad esta

justificada.

Para especies que no reaccionan (esto es, para especies inertes), y para otros
escalares transportados que no tienen término fuente, la hipétesis de igual
difusividad tiene como consecuencia que sus ecuaciones de conservacion tienen la

misma forma:
2 (0 +V(p4) -V -T'V§, =0 (2.37)

donde ¢, es la especie inerte o la entalpia. A la ecuacién (2.37) se le denomina

ecuacion “homogeénea”, por no tener término fuente (S, ).

En las hipdtesis enunciadas anteriormente para la ecuacion de la entalpia, ésta no
tiene términos fuente; por lo tanto en la hipétesis del numero de Lewis unitario, la

entalpia también responde a la ecuacién diferencial homogénea (2.37).

Es posible también combinar linealmente las fracciones masicas de las especies
reactivas, convenientemente pesadas con los coeficientes estequiométricos en las
distintas reacciones, de forma que el término fuente de la ecuacion para la variable

resultante es nulo. La ecuacion (2.37) por lo tanto también representa estas
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combinaciones resultantes, que se denominan frecuentemente funciones de

acoplamiento [145].

Cuando el sistema a estudiar tiene solo (a lo sumo) dos condiciones de contorno
distintas para estas variables que responden a la ecuacion diferencial homogénea
(esto es, dos entradas de material), entonces todas las soluciones para esas

variables estan relacionadas linealmente a través de esas condiciones de contorno:

¢z_¢z,2 _ h_hz
¢z,1_¢z,2 hl_hz

(2.38)

donde los subindices 1 y 2 indican las dos entradas. El cociente de la expresion

(2.38) se denomina fraccibn de mezcla (f), y por estar normalizada con las

condiciones de contorno, varia entre 0 (en una entrada) y 1 (en la otra). En cualquier

punto del dominio, f indica la fraccion del material local que procede de la entrada

1, y (1-f) la que procede de la entrada 2, independientemente del estado de reaccion
del fluido local. La fraccion de mezcla (2.38) también responde a la ecuacion

diferencial (2.37), al ser una combinacién lineal de soluciones de esa ecuacion.
2.8 Promedio de las ecuaciones

El flujo en los sistemas analizados en esta Tesis, como en l|la mayor parte de los
problemas de interés practico, es turbulento. Una de las caracteristicas de los flujos
turbulentos es la variacion 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 método se
promedian todas las fluctuaciones de las escalas temporales y se resuelven las
ecuaciones de transporte para los valores medios de las propiedades del fluido.
Estas ecuaciones no son cerradas, por lo cual se requieren modelos que reemplacen

los términos no cerrados.
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En flujos con densidad variable se pueden usar dos tipos de promedio. Uno es el
promedio de Reynolds, no ponderado con la densidad, y usado generalmente en
flujos con densidad constante, y el otro es el propuesto por Favre [46], que es

ponderado con la densidad.

Con fines de ilustracidon, se representa con el simbolo @ cualquier propiedad

transportada, tales como la fraccion masica de la especie Y,, la entalpia h y las

componentes de velocidad, & . Los valores instantaneos de estas propiedades son

escritos en términos de un promedio y una fluctuacion turbulenta:

©—Dr @ (2.39)

CD — &)4- CD” (240)

Los dos promedios @y @ estan definidos como:

lim 1@

O = > ) Promedio muestral de Reynolds (2.41)
n, —>on, iz

~ 1 lim 1g () (i) .

D== => PV Promedio muestral de Favre (2.42)
P Ng > 0N 5

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

De las definiciones anteriores:

¢'=0 pO" =0 " #0 oD’ %0 (2.43)
Con la definicién de los dos promedios se obtiene:

=P+ D" (2.44)
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D' =- 2.45
- (2.45)
PO = p'D’ (2.46)
r [ 'ui” " [
u'g' =u'g —pp¢ +U'g (2.47)

Uno de los motivos para aplicar el promedio de Favre en las ecuaciones
instantaneas de transporte, es la forma mas sencilla de las ecuaciones resultantes,

que no incluyen correlaciones con fluctuaciones de la densidad en las ecuaciones

resultantes.

Si se aplica el promedio de Favre a las ecuaciones instantaneas de continuidad,

cantidad de movimiento, energia y especies quimicas, se obtiene [141]:

P 49-(pd)=0 (2.48)
;(p5)+v.(p55)=_v.pW{ﬂ[vm(va)T_g(vs)*ﬂ_v.(p“w)mg 2.49)
(P )+ V- (pBY, )= VIV, -V - (p¥",)+ S, (2.50)
;(%)W'(pﬁﬁ)bv-i -V -(po') (2.51)

Si el promedio de Favre se aplica en la ecuacion homogénea se obtiene:

aat(@)W-(pD¢z)=V-(Wﬁz)—v-(pﬁ”@”) (2.52)

Las ecuaciones anteriores tienen una forma idéntica a las correspondientes

ecuaciones instantaneas, con un término adicional u®”, que involucra las

fluctuaciones de la velocidad y el escalar ®, y que representa fisicamente el
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transporte convectivo de ® por movimientos turbulentos. En flujos turbulentos, el
término (1) de las ecuaciones anteriores es generalmente despreciable frente al
término (I1). Por lo tanto, las ecuaciones (2.48), (2.49), (2.50), (2.51) y (2.52) se

escriben como:

P 49-(pd)=0 (2.53)

;(p5)+ V-(pB5)=-V.p+V-(p0"0")+ pg (2.54)
(oY, )+V-(pBY, )=V (V" )+ S, (2.55)

= o)+ (pofi) =~ - (o) (2.56)

% (pd)+V-(p09,)=—V (07 (2.57)

Si el flujo es de baja velocidad (Ma << 1) generalmente se supone que las
fluctuaciones de la presion son despreciables [63]. Por lo tanto, los valores medios

de la densidad y la tasa de reaccion quimica se pueden expresar como funcién de

una presion de referencia p,:

5= po[RcT;fV:J (2.58)
S.(p.p8,)=5.(p.7.9.) (2.59)

Donde ¢, representa la fraccion masica de las especies y la entalpia, por lo tanto

a=1..,N+1.

Los flujos turbulentos o"®"”, de la ecuaciones (2.54), (2.55) y (2.56) son términos
desconocidos que requieren modelizacién. El cierre del término po"0" de la

ecuacion media de cantidad de movimiento (2.54) se trata en el apéndice B.
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El tratamiento del término po"¢. , se puede consultar en Jones et al [63] y [64], y

Lindstedt [84]

Para hacer el cierre de las ecuaciones (2.53), (2.54), (2.55) y (2.56) hace falta,

también conocer el valor medio de la tasa de reaccion de la especie quimica, S,y la

densidad p. Estas cantidades se pueden escribir como:

S, =S, (TP (2.60)

p=pT6idy) (2.61)

La tasa de reaccion media se puede, en primera instancia, representar mediante
desarrollos en series de Taylor entorno a los valores medios. Sin embargo, este
método tiene el inconveniente de que es necesario modelar un gran numero de
correlaciones de alto orden de la temperatura ([141] y [6]); y ademas la convergencia
de la serie Taylor es mala. Otra aproximacion es la evaluacion de la tasa de reaccion
media con valores medios, pero esta aproximacioén puede solamente ser valida para
reacciones que son muy lentas comparadas con los cambios en el campo de flujo
turbulento local. En la combustion, las principales reacciones son muy rapidas para

hacer esta aproximacion ([128], [106]).

La falta de informacion sobre la forma de las fluctuaciones es el inconveniente que
se presenta en la evaluacion de estas cantidades. Una opcidn para la introduccion
de esta forma es la funcion de densidad de probabilidad. A continuacion se presenta

este método.
2.9 Funcién de densidad de probabilidad conjunta.

La funcién de densidad de probabilidad (Figura 2-1), P(y;x,t), se define como la

densidad de probabilidad del evento ¢(x,t) =y para una localizacion x y un tiempo,
t, dados, donde ¢ es el vector de composicion aleatorio y i es el espacio muestral

de $.
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Pl i)

b

Figura 2.1. Funcién de densidad de probabilidad en una posicion x del dominio y en un tiempo t.

En adelante, P(y;x,t), y ¢(x,t) se escriben respectivamente como P(y) y ¢,V las
dependencias en x y en t se consideran implicitas. La FDP, es una FDP conjunta y

es funcién de los escalares (p,4,) .

Algunas de las propiedades basicas de la funcién de densidad de probabilidad

conjunta son:
P(y)=0 (2.62)

[P)dy =1 (2.63)

Si Q(¢) es una funcion de ¢ entonces su valor esperado o medio (denotado por < >)

es:
Q@) = [Qw)Pw)dy (2.64)

Con esta propiedad se obtienen las cantidades medias de la tasa de reaccion o la

densidad como:

Su(@) =[S, (W)Pw)dy; P(8) = [ pw)Pw)dy (2.65)
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Para evaluar la media de la tasa de reaccién quimica y densidad hace falta conocer

la forma de la FDP, para lo cual se emplean comunmente dos alternativas:
* La FDP se calcula a partir de una ecuacion de transporte.

* La FDP se calcula a partir de alguno(s) de sus momentos, suponiendo que tiene

una forma determinada.

A continuacién se presenta el primer método, que es el utilizado en las simulaciones

presentadas en esta Tesis. La segunda alternativa se presenta en el capitulo 3.

2.10 Ecuacién de transporte parala funcién densidad de probabilidad

conjunta

En este apartado se deduce una ecuacién de transporte para la FDP conjunta (de
todos los escalares que determinan el estado termoquimico local de la mezcla

multicomponente reactiva).
2.10.1 Deduccion e interpretacion

Una ecuacion de transporte para P(y) se puede obtener a partir de la definicién de la

FDP en términos de la media de funciones delta [116]:
Pw) =(P'(w)) (2.66)

donde < > indica un el valor medio de un conjunto de realizaciones (ecuaciones

(2.41)y (2.42)) y P'(y)es la FDP granular, escrita en términos de la funcién delta de

Dirac como.

N+1

P'(y) =l__[5(¢a ~V.) (2.67)
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donde N + 1 es la dimension de w que es igual al numero de especies quimicas mas

la entalpia total.

Las derivadas de P’(¢) son:

oP'(y) _ oP'(w) 94,
at dy, oot

(2.68)

VP'(w):—aZ Wy, (2.69)

(24

Las ecuaciones instantaneas de conservacion de la especie quimica y de la energia

total (ecuaciones (2.6) y (2.31)) se pueden escribir con la forma general:

CPB) V(o) =V, 45, (2:70)

En el caso de que ¢, sea la entalpia total, h, S, =0.

Sustituyendo d¢, /ot y V¢, de la ecuacion (2.70) en las ecuaciones (2.68) y (2.69),

y haciendo el promedio condicionado, se obtiene la ecuacion de evolucion para la

FDP granular:

P 0J
7[pp(¢,,) +V- [p >P(l//)] o [s.P(w )]—a% K@Xi:>P(V/)} (2.71)
%f# (b) —_—

@ © ()

donde (a/b) es el valor esperado de a condicionado por un evento particular b [119].

El promedio de la ecuacion (2.71), se condiciona a: ¢ =y

Los términos del lado izquierdo de la ecuacion (2.71) 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 composicidén por reaccion quimica (c). El término (d) de la
parte derecha representa el transporte en el espacio de composicién por flujos

difusivos (llamado también término de mezcla molecular). El término de reaccion
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quimica, (c), esta cerrado y por ello no necesita modelizacién, lo cual es una de las
ventajas del método. La ecuacion (2.71), igualmente puede ser deducida a partir de

la integracion de la FDP conjunta de composicion-velocidad, P(V,¢), sobre el

espacio de velocidad [121].

La FDP de Favre puede definirse como:
Py)="""7 (2.72)

El término de transporte convectivo (b) de la ecuacion (2.71) se puede reexpresar

Ccomo.
(Vp=vy)=0 +<u”¢=¢//> (2.73)

Sustituyendo las expresiones (2.72) y (2.73) en la ecuacion (2.71) se obtiene la
ecuacion para la FDP de Favre conjunta (de todas las variables termoquimicas del

sistema):

) R ) e e ) e A A A 2) o A

a a

b=v)PWw)] (2.74)
R A ()

(1 mn

De la ecuacién (2.74), los términos (/) y (///) son no cerrados y requieren

modelizacion.

El término de transporte turbulento en el espacio fisico, (//), se puede representar

con un modelo de difusién turbulenta [116]:

6=v)PW)|=v-|pr; VW) (2.75)

[l
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donde I'; , = i / Sc; es el coeficiente de difusion turbulenta del escalarg, y es igual

para todos los escalares (especies quimicas y entalpia). Los parametros j; y Sc,

son respectivamente la viscosidad y el numero de Schmidt turbulentos (apéndice B).

Haciendo uso de la ley de Fick (si ¢, es la fraccion masica) y la ley de Fourier (si ¢,
es la entalpia), el término de transporte de F~>(1//) en el espacio de composicidon por

difusion, (lll), se puede representar como [70]:

Pl . - N+1 1 GP((//) N+1 bl 1
%RV.J% Q=l/_/>P(1K)}=aZ=;V< Vg, " > a_< v, VP((//)> 076)

(@) b

En flujos con altos numeros de Reynolds, el término (a) es despreciable comparado
con el término (b) [120]. Haciendo uso de la ecuacion (2.69), la ecuacion (2.76)

queda:

B

0TI e Py ]S O£ oP'(y)
o [<V s |2 Z>P(K)} 25y, <ch¢a(v¢ﬁ o J> o

N +

Il
o
= =z
N A
Q)
Q) N
‘S
=
1
—
w
D=
<
RS
N
<
RS
=

a=1

El efecto de este término es transportar ﬁ(xg)en el espacio de composicion tal

manera que la media, <¢a>, permanezca sin cambio y la varianza, <¢’;>, disminuya

[120].

La solucién de la ecuaciéon de transporte de la FDP puede requerir tiempos de calculo

considerables dada la alta dimensionalidad de P(y,,v,,y;.....v, ;). Un método viable

para la solucion de la ecuacion de transporte de la FDP con multiples dimensiones
son el método de Monte Carlo [119], uno de los cuales, que se usara en esta Tesis,
sera tratado en los siguientes capitulos. Con este método, la FDP conjunta en algun

punto del dominio se representa mediante un conjunto de N, vectores de
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composiciéon llamados particulas [119]. En la Figura 2.2 se representa

esquematicamente el conjunto de particulas en un punto x del sistema y en un tiempo

t. Si la particula i del conjunto tiene las propiedades: ¢” =¢" ¢, 4", ..., 40,

promedio del conjunto de cualquier funcién Q(¢) es:

o) =NiﬁQ<¢<”) (2.78)

donde N  es el numero de particulas del conjunto y el superindice i indica la

particula.

O i

Figura 2.2. Representacion discreta de la funcién densidad de probabilidad en una posicién x del

dominio y en un tiempo t.

De acuerdo con las ecuaciones (2.41) y (2.42), el promedio del conjunto tendera a la

media, cuando N, tienda infinito:

Q) =limQ®) (2.79)

N, =

A continuacion se presentan algunas aproximaciones del término de mezcla. Teniendo
en cuenta la representacion discreta de la FDP que se utiliza en la solucion, los

modelos de mezcla se expresaran también con esta representacion.
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2.10.2 Modelos de mezcla

El término (Ill) de la ecuacion (2.74), llamado término de mezcla molecular, requiere
cierre, pues contiene correlaciones entre la variable y sus gradientes, correlaciones
que son desconocidas. Las propuestas de cierre de este término son generalmente
formuladas por referencia a flujos inertes, con turbulencia homogénea e isotropa.

Con estas condiciones, la ecuacion de la FDP (2.74) queda como [121]:

GIS(W) _ 0 H 2
ot oy’ (<Sca 2

b= t//>|5(l//)J (2.80)

Los modelos de mezcla deben cumplir el requisito de dejar sin cambio la

media del escalar:

49 (2.81)

dt

y predecir una tasa de decaimiento de la varianza, <(¢—<¢>)2> = <¢'2> de acuerdo con:

_c, §<¢'2> (2.82)

dondeC, ~2.0k es la energia cinética turbulenta y & es su tasa de disipacion

(Apéndice B).

Lo que persigue el modelo de mezcla en estas circunstancias es reproducir la
evolucion de la FDP del escalar, que de acuerdo con resultados numéricos [45] y
experimentales [138] evoluciona hacia una distribucion Gaussiana. El escalar es una
cantidad acotada, por lo que la FDP del escalar no puede tener una forma
exactamente Gaussiana [104]. Asi, el modelo de mezcla, ademas de reproducir las
condiciones de evolucion para la media y la varianza, debe hacer tender la funcion
densidad de probabilidad hacia una forma aproximadamente Gaussiana, por lo que

el coeficiente de asimetria (momento normalizado de tercer orden), el coeficiente de
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aplastamiento (momento normalizado de cuarto orden), y el coeficiente de

supersimetria (momento normalizado de sexto orden) tienen que cumplir:

70 (2.83)

7 >3 2.84
¢r2 ( )

(#°)
(#°)
(#°)

Los modelos deben cumplir también condiciones de consistencia y aplicabilidad
[121].

—15 (2.85)

Se puede consultar informacion mas detallada sobre los modelos de mezcla en
Dopazo [42] y en Pope [118]. A continuacion se presentan los
modelos de mezcla Linear Mean Square Estimation y Curl modificado utilizados
en esta Tesis.

2.10.3 Modelo Linear Mean Square Estimation

El modelo "Linear Mean Square Estimation" (LMSE) es [40]:

;W(v/ ~(¢)) (2.86)

mez

Mo
o (< s (V9

donde 7, =k/C, &, es el tiempo caracteristico de mezcla. (La frecuencia de mezcla

¢ =V/>|5(V/)J 2271

es el inversode ¢

mez )

En términos de particulas de fluido, el modelo LMSE propone que [42]:
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#O (A = (4P 0~ ($)0) @.87)

mez

Asi, con el tiempo, una particula evoluciona hacia la media, <¢> con una tasa

proporcional a su distancia con la media. Con este modelo la forma de la FDP de un
escalar inerte en turbulencia homogénea e is6tropa permanece sin cambio, y no

relaja la forma inicial arbitraria de la FDP hacia una distribucion Gaussiana [121].
2.10.4 Modelo de Curl modificado

Los modelos de Curl original [36] y modificado ([59] y [41]) estan basados en una
analogia entre la mezcla y la coalescencia y rotura de gotas en flujo turbulento

bifasico.

En el modelo de Curl modificado, el término de mezcla molecular es:

2
A (VLY
oy Sc

a

¢ =w>f>(wj=
(2.88)

= 2 [J[TPG PG v v dy'dy "]~ P

Tmez

donde H es la probabilidad de transicion:

1
H(z//',y/”|¢=z//)="—,| para y'<y<y" o w'<y<y' =0paralos
v -y

(2.89)

demas

La probabilidad de transicion, H, es la probabilidad de que la interaccion de un punto

material ¢=yw" con otro punto ¢g=yw' produzcan y<p<y+dy vy

W +y'—y)<o<(y"+y'—y)+dy.

Para una representacion discreta de la FDP del escalar, el modelo propone una
seleccion aleatoria de un par de particulas, ¢” y ¢ que se mezclan y dan nuevas

concentraciones (Dopazo [41] y Janicka et al [59]):
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§O e 80) =P )+ 2[00 -4 P ] (2.90)

§O (A0 =40+ (#7040 (2.91)

donde £ es una variable aleatoria entre cero y uno, y es la variable que controla la
extension de la mezcla (0<£<1), con £=0 no hay mezclay con & =1 se obtiene

el modelo Curl original [36].

En el caso de que x tenga una distribucion continua, el numero de pares de

particulas que se seleccionan para mezclarse es [119]:
5
N = 6Atﬁ N (2.92)

Las particulas que no son seleccionadas permanecen sin cambio.



CAPITULO 3 INTRODUCCION 39 ‘

Capitulo 3

MODELOS DE COMBUSTION

3.1 Introduccién

En este capitulo se aborda el problema de cierre de la ecuacién de transporte de la
fraccion masica asociado a la reaccion quimica (ecuacién (2.50)), asi como algunas
de las aproximaciones propuestas para describir la reaccion quimica en el flujo
turbulento (y que son alternativas a la utilizada en esta Tesis). También se presentan
los mecanismos quimicos reducidos para la combustion de metano que se utilizan
para obtener los resultados mostrados en capitulos posteriores. A continuacién, se
exponen algunos métodos para representar la quimica. En la dltima parte del
capitulo se presenta el modelo de radiacion con el que se incluye en el célculo el

efecto en las predicciones de las pérdidas de calor por radiacion.

En la ecuacion de transporte del escalar (2.50) aparece, como ultimo término, el valor

medio de la tasa de reaccion, S, para la especie «.

La modelacion de esta tasa de reaccion media es una de las principales dificultades
que se presentan en la simulacion de flujos turbulentos reactivos. Esto se debe al
efecto que tienen las fluctuaciones turbulentas en la tasa de reaccion media. La tasa
de reaccion quimica es no lineal, por lo que su media no puede ser calculada
simplemente a partir de las variables medias, que son los resultados que se obtienen

del modelo. Matematicamente:

S.=S,(h,pY,Y,..Y,) (3.1)

En la modelacién del término de reaccién quimica es util referirse a dos casos extremos
que limitan el rango de situaciones posibles, que son las hipdtesis de reacciones

infinitamente rapidas o muy lentas. Estas hipétesis se hacen a partir de
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comparaciones entre los tiempos caracteristicos de la cinética quimica, t, , y de una

escala de tiempos de la turbulencia (por ejemplo, la escala integral,t, ). El niGmero

de Damkohler es la relacion entre estos tiempos: Da, =t, /t, La hipétesis de

quimica rapida implica que t,<<t, o Da, >>1y la de quimica lenta t, >>t,, Da, <<1.

Si se supone que la cinética quimica es infinitamente rapida (Da, >> 1), se puede
considerar que la reaccidén ocurre en una capa delgada a la cual la turbulencia le
puede proporcionar movimiento, alabear, estirar o comprimir, pero cuya estructura
interna no es afectada por ella. Este tipo de hip6tesis ha dado lugar al desarrollo de
modelos del tipo "mixed is burned" y "laminar” [14]. Los primeros ignoran totalmente la
cinética quimica, y los segundos consideran que la reaccién en esa capa delgada es
laminar. Un modelo de tipo "mixed is burned", utilizado frecuentemente en la
simulacion de flujos industriales de llamas premezcladas, supone que la reaccion
quimica procede al paso dictado por la mezcla de los reactantes a nivel molecular,
dando lugar a los modelos de combustién de la familia Eddy Break Up (EBU) [91].
Estos modelos son discutidos en méas detalle posteriormente en este capitulo.

En el otro extremo del rango de numeros de Damkdhler (Da, <<1) se supone que la

mezcla tiene lugar de forma mucho mas rapida que la reaccién quimica, y que por
tanto se puede considerar al fluido como perfectamente mezclado a nivel molecular
cuando la reaccion quimica tiene lugar. La tasa de reaccion media se puede entonces

aproximar con valores medios de los escalares termoquimicos:

S, ~S,(h,pY,,Y,,Y;..Yy) (3.2)
Por esta razon, esta reaccion quimica se denomina a menudo "pseudo-laminar”. En
combustion, las principales reacciones liberadoras de calor son demasiado rapidas

para que esta aproximacion sea valida ([128] y [106]).

En la formacion de contaminantes como el CO y NO, los tiempos caracteristicos de
la cinética quimica y de la escala integral de la turbulencia son aproximadamente del

mismo orden. Por lo tanto, ninguna de las aproximaciones anteriores son validas en



‘ CAPITULO 3 INTRODUCCION 41 ‘

el estudio de estas especies quimicas. En estas circunstancias, el uso de una funcion
de densidad de probabilidad (FDP) representa una opcion alternativa. EI método de la
FDP permite evaluar el término quimico sin ninguna aproximacion si se conoce la FDP
conjunta de los escalares que intervienen en el término. Para determinar la FDP local

se puede recurrir a dos métodos:
e Resolver la ecuacién de transporte para la FDP conjunta (ecuacion (2.74)).

e Suponer que la FDP tiene una forma determinada (por ejemplo, Gaussiana), y
calcular su forma local a partir de algunos momentos de la FDP (por ejemplo, la

media y la varianza) para los cuales se escriben ecuaciones de transporte.

En el capitulo 2 se presentd la primera aproximacion. La segunda alternativa se

presenta brevemente en este capitulo.

En sistemas con combustion, la cinética quimica involucra un gran numero de
reacciones y de especies. Por ejemplo, en la combustion del metano y aire, el
mecanismo quimico real, tiene unas 279 reacciones y unas 49 especies si se incluye
la formacién de NOx. En calculos con geometria compleja, el uso de un mecanismo
de este tamafo es inviable por su gran costo computacional. Este costo esta
determinado no sélo por la dimensiones del sistema (en términos de especies), sino
por que es un sistema inflexible al resolverlo, asociada a la presencia de escalas
temporales muy dispares ligadas a las diversas velocidades de reaccion. Por este
motivo, se requiere un mecanismo de reaccién que modele la quimica con un nimero
mucho menor de especies y reacciones. A este mecanismo se le denomina
mecanismo reducido, y su numero de especies es del orden de 10. Aun con
mecanismos reducidos, la resolucién del sistema de ecuaciones diferenciales que
proporcionan la evolucion del sistema quimico durante la simulacion del flujo requiere
un tiempo de calculo excesivo. Una estrategia para reducir este tiempo de calculo es
el uso de algun método de representacién de la quimica, que permita precalcular las
tasas de reaccion quimica y almacenarlas como funcion de la composicién local.
Algunos de estos métodos, usados en esta Tesis, se presentan al final de este

capitulo.
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3.2 Clasificacion de los sistemas con reaccion

A efectos de su descripcion matematica y modelizacién, es frecuente clasificar las
configuraciones con reaccion quimica de acuerdo al estado de los reactantes cuando
entran a la zona donde la reaccién tiene lugar: de difusion, si los reactantes estan

segregados en un flujo de difusion; y de premezcla si los reactantes estan mezclados.

Existen también sistemas intermedios entre los premezclados y los no premezclados,
en los que los reactantes entran parcialmente premezclados a la zona de reaccion,
pero uno de ellos es aportado en una cantidad adicional (y necesaria para la

reaccion completa) con posterioridad.

Como en esta Tesis los sistemas reactivos bajo andlisis son premezclados, la

configuracion premezclada sera revisada con un poco de mas detalle.

Ademas del estado de los reactantes, un segundo aspecto que caracteriza un

sistema con reaccion quimica es el tipo de flujo: laminar o turbulento.

La combustion turbulenta premezclada idealizada considera dos zonas bien
determinadas: la de reactantes y la de productos. Estas regiones estan separadas
por una zona de reaccion, en la cual tiene lugar la transformacion de reactantes a
productos. En la Figura 3.1 se ilustra el caso de una llama premezclada, que se

estabiliza mediante un cuerpo romo que crea una zona de recirculacion.
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Zona de

reaccion
Zona de

reactantes T T

Figura 3.1. Representacion esquematica de una llama premezclada.

Los flujos premezclados se pueden clasificar de segun el diagrama propuesto por
Borghi ([11] y [113]). Este diagrama utiliza dos ejes, cada uno de los cuales representa

una relacion: la ordenada es la relacion entre la intensidad turbulenta y la velocidad
de propagacion de llama laminar (ﬁ/up)y la abcisa es la relacion entre la escala
integral de turbulencia y el espesor de llama laminar (I, /l.). El diagrama de Borghi

se presenta en la Figura 3.2.

Para el analisis de las zonas de combustidon en este diagrama es conveniente definir

tres nimeros adimensionales:

e El nimero de Damkohler, D, , que se define como la relacion del tiempo de la

al

escala integral al tiempo quimico:

Dal :E: \/m (33)

donde u es la velocidad, k es la energia cinética turbulenta, y | y t se refieren a la

longitud y tiempo caracteristicos respectivamente. Los subindices indican: | la

escala integral; F, una caracteristica de llama laminar; y q, la cinética quimica.
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En el diagrama (Figura 3-2), las lineas de Damkaohler constante pasan por el punto

(1,1) y la bisectriz del diagrama corresponde a Da, =1, es decir t, =t,.

e El nimero de Reynolds turbulento:

Donde ves la viscosidad molecular. Las lineas de nimero de Reynolds constante

son perpendiculares a la bisectriz del diagrama [11].

e EIl nimero de Karlovitz, Ka, que es la relacién entre los tiempos caracteristicos

quimico y de Kolmogorov:

t I 1 1/2
otk -2 (2] 6

tKo IKo uF Ko

donde ¢ es la tasa de disipacion de la energia cinética turbulenta, y el subindice Ko

se refiere a la escala de Kolmogorov.

Las cantidades adimensionales (3.3), (3.4) y (3.5) se relacionan con las tasas ﬁ/uF

y I, /1. segun las siguientes ecuaciones:

ﬂ =Re, (:_.)1 ? = Da,‘lll—' (3.6)
% _Ka® (:—'ja Re, = (Da,Ka)’ (3.7)

A las zonas de llama laminar y de mezcla perfecta, les corresponden Re; <1y Da, <1

respectivamente. En la zona de mezcla perfecta, la mezcla, inducida por la

turbulencia, tiene lugar de forma mucho mas rapida que la reaccion. En esta zona, la
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tasa de reaccion media se calcula frecuentemente (con una buena aproximacion)

mediante valores medios de las variables.

La zona de "flamelet" (zona de llamas alabeadas) esta caracterizada por Re; >>1
(régimen turbulento), Da, >>1 (quimica rapida), y Ka < 1 (llama suficientemente

delgada). La zona reactiva se puede considerar muy estrecha (grosor menor que la
escala de Kolmogorov) y no afectada internamente por la turbulencia. Esta zona de
reaccion puede simularse como una llama laminar afectada en su forma por el

transporte turbulento. Esta region del mapa es habitualmente subdividida en dos,

por debajo y por encima de la I|'nea\/E/If =1. Por debajo de esa linea, la velocidad

de la llama es mayor que la fluctuacion tipica de la velocidad, y la zona de reaccién
es simplemente "ondulada” por la escala de Kolmogorov. Cuando la velocidad de
llama es simplemente menor que la fluctuacion turbulenta de la velocidad, los
torbellinos en las escalas grandes pueden convolucionar la zona de reaccion hasta
formar zonas multiplemente conexas. La literatura se refiere a estas dos situaciones
como "wrinkled flamelets" y "corrugated flamelets". En Ka = 1, que es la frontera con
la zona de de reaccion distribuida o de llama gruesa, el espesor de la zona de

reaccion es del orden de la escala de Kolmogorov.

toe Jk 1_4
' ZONA DE
MEZCLA Da=1 APLICACIONES
PERFECTA Das> 1 PRACTICAS
Ka=1
Da< 1 ZONA DE REACCION
DISTRIBUIDA
Ka=1
"
— ZONA DE
=1
Pl N Ka <1 FLAMELETS
Y
7 WRINKLED FLAMETS
CORRUGATED FLAMELETS

fog 1,/ }F

Figura 3.2. Diagrama de Borghi.
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La zona con parametros Re > 1, Da, >1 y Ka > 1 es la zona de reaccion distribuida.

La condicion Ka > 1 indica que el espesor de la zona de reaccion es mas grueso que
las estructuras mas pequefias de la turbulencia. De la mezcla turbulenta asociada a

estos vortices depende la estructura interna de zona de la reaccién [30].

La mayoria de las aplicaciones industriales estan en la frontera entre las zonas de
"flamelet" laminar y de reaccion distribuida [30], en la zona sombreada de la Figura
3.2.

3.3 Modelo Eddy Break Up

En llamas premezcladas con quimica rapida, el término de reacciéon quimica,S., se
modela frecuentemente mediante el modelo llamado de “Eddy Break-Up” (EBU).
Este modelo, propuesto inicialmente por Spalding ([130], [132]) y después modificado
por varios autores, supone que el factor limitante en la tasa de reaccion quimica no
es la velocidad cinética, sino la velocidad a la que los reactantes se mezclan a nivel
molecular. Esta velocidad de mezcla se puede representar mediante un término
proporcional a la velocidad de disipacion de las fluctuaciones del escalar, a menudo
modelada como:

. g —
Sc = _CEBUPE Yc ? (3.8)

donde C_, es una constante y Y"? es la varianza de Fravre de la fraccion

masica del combustible.

Para escalares pasivos, esta varianza puede modelarse mediante una ecuacion
de transporte; para escalares reactivos, el término de reaccidon quimica da lugar
a correlaciones no cerradas, dificiles de modelar y que en combustiéon turbulenta

pueden ser importantes.

Magnussen et. al. [91] proponen, para evitar este problema, sustituir W y por

la fraccion masica media de la especie con menor presencia:
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- g (V. Y,
SC=—CEBUpEm|n Y., =, —— (3.9)

donde s es el coeficiente estequiométrico, y los subindices ¢, oy p se refieren al
combustible, oxidante y productos respectivamente (el coeficiente
estequiométrico es la masa de oxidante por unidad de combustible que se
necesita para la reaccion completa). La presencia de los términos en la funcion
minimo en esta ecuacidon asegura que la velocidad de reaccion es nula cuando
alguno de los reactantes no esta en proporciones suficientes para la reaccion. La

presencia de y, representa, en reacciones exotérmicas, la existencia de altas

temperaturas (a través de la presencia de productos calientes), necesarias para la
reaccion; es, por tanto, una forma indirecta de limitar la reaccion cuando la

velocidad cinética es inferior a la velocidad de la mezcla.

Este modelo de combustién es frecuentemente utilizado en aplicaciones practicas
para describir la reaccion quimica en flujos premezclados. Las constantes A y B
de la ecuacion (3.9), suelen tomar valores de 4 y 2 respectivamente, pero a

menudo se ajustan para configuraciones concretas.

La ausencia (o presencia de forma muy simplificada) de efectos cinéticos
hacen el uso de este modelo desaconsejable cuando dichos efectos son relevantes
(por ejemplo, en formacién y destruccién de contaminantes, o en fenédmenos de

ignicion y extincion de llama).
3.4 Funcién de densidad de probabilidad de forma supuesta

Como se introdujo en el capitulo 2, una alternativa para conocer la FDP local es
suponer una forma genérica, y determinar la forma concreta a partir de algunos

de sus momentos, tales como la media o la varianza.

La funcion de densidad de probabilidad debe satisfacer las siguientes condiciones

(capitulo 2):



CAPITULO 3 MODELOS DE COMBUSTION 48 ‘

P(#)>0 0<g<1 (3.10)

P(¢)=0 $<0,9>1 (3.11)

donde ¢ es un escalar genérico acotado entre Oy 1.

Algunas formas para la FDP se muestran en la Figura 3.3. Si la variable tiene un
valor constante, entonces la forma de la FDP es una delta de Dirac en ese valor
constante (que es por tanto el valor medio) ¢ , Figura 3.3 (a). Otra posible forma para
la FDP es la Gaussiana truncada [85], Figura 3.3 (b), derivada de la Gaussiana pero
truncando y agrupando en los extremos (en forma de deltas) la probabilidad de las
colas asociadas a intervalos no fisicos del escalar (por debajo de cero y por encima
de 1, en la figura) [63]:

1

o\N2r

_E(M)Z
P(g) = e2 7 [H($)-H(#-1)]+Bs($)+Cs(1-9¢) (3.12)
donde ¢ es la delta de Dirac y H es la funcion escalon de Heaviside,y o y y son

respectivamente la media y la desviacion tipica de la Gaussiana sin truncar. Los
parametros B y C de la expresion (3.12) son la probabilidad de las colas de la

Gaussiana en los tramos [-,0] y [1,].

2 . ,EMZ
jd(zﬁ, c=[— ez("]d(;} (3.13)

Q
ﬁ
B

Los parametros o y y se pueden calcular a partir de las definiciones de la media, ¢ ,

y la varianza, ¢"*:

4= [4P(p)dg, 9 =[(p-FFP(p)ig (3.14)
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donde la media (¢) y la varianza (¢"?) se obtienen a partir de ecuaciones de

transporte.

"2

Las relaciones entre ¢ y y o Yy y no son explicitas por, lo que hay que

iterar para hallar oy y apartrde ¢ y ¢"°.

Otra distribucion alternativa es la funcion beta [60] , figura 3.3 (c):

#(1-g)
[ 6 W-g)"dg

P(¢) = (3.15)

donde los exponentes a y b se relacionan con la media y la varianza del escalar

mediante las ecuaciones:

(A) (B) {C)
Pl g ) P( &) P( g )
F S A
> > & 3
0 & 1 0 1 0 1

Figura 3.3. Formas para la FDP: (a) Delta de Dirac, (b) Gaussiana truncada y (c) beta mediante

= % (Z(].—(Z)j bz(l_é)
a (/5[ 7 7 a (3.16)

La forma  tiene la ventaja de estar acotada entre 0y 1. Ademas, los exponentes a

y b son funcién explicitade ¢ y ¢"°.
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Esta aproximacion de la FDP de forma asumida presenta algunos inconvenientes,
entre los que se cuenta la eleccién de una distribucion apropiada para la FDP. Asi,
se toma frecuentemente una funcion Gaussiana para la temperatura, y funciones
beta para los escalares. Cuando la FDP depende de mas de una variable, la
determinaciéon de la forma es mas compleja y frecuentemente se supone
independencia estadistica entre las variables para evitar tener que resolver

ecuaciones para los momentos cruzados de los diferentes escalares.
3.5 Modelos de flamelet

Los modelos "flamelet” describen al flujo turbulento reactivo como un conjunto de
elementos de llama laminar denominados "flamelet" [14]. Estos elementos son
transportados por conveccién y distorsionados por el movimiento turbulento pero
conservan su estructura de llama laminar. En los modelos "flamelet” se supone que la
reaccion tiene lugar en una capa muy estrecha (Da, >> 1) y la tasa de consumo del
combustible (masa de combustible quemado por unidad de tiempo y por unidad de

volumen) se expresa como:
Se=w. Y. o =pYU, (3.17)

donde p, es la densidad de los gases frescos, Y, es la fraccion masica del
combustible de los gases frescos, > es la densidad de superficie de la llama (superficie

de la llama por unidad de volumen) y U. es la velocidad de llama laminar.

Se pueden encontrar estimaciones de U_ en Bray [15], Haworth et al [54] [10]. La
densidad de superficie de llama X necesita ser modelada, lo cual deriva
en varios grados de complejidad en los modelos "flamelet". De forma general,
se propone una ecuacion de transporte de la forma ([21], [17], [92], [140], [12]):

E+M=i[ﬁ2

+R.-D )
ot ox x| S axJ o (3.18)
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donde S. es el nimero de Schmidt turbulento, Py es el término de produccion de

superficie de la llama que describe el incremento del area de la llama debido a la tasa

de deformacion local y D representa la disipacion de superficie de la llama debida a
la interaccion mutua de los elementos adyacentes de la llama. Los términos P, y Dy

requieren modelizacion; algunos modelos son presentados por Duclos et al [44].
3.6 Mecanismos reducidos

La combustion de los hidrocarburos aun mas sencillos, como el metano, tiene lugar a
través de un gran nimero de reacciones y de especies. En la combustién del metano
en aire, el mecanismo real tiene aproximadamente 279 reacciones y 49 especies Si
se incluye la formacién de NOx [13]. El conjunto de estas reacciones reales y
especies que participan en el sistema quimico se conoce como mecanismo detallado

de la reaccion.

La inclusion de un mecanismo detallado en célculos de geometrias
multidimensionales requiere una gran cantidad de memoria y tiempo de célculo [121].
Estos requerimientos computacionales se deben no sélo a la dimensionalidad del
sistema (en términos de especies), sino a la inflexibilidad del sistema, asociada a la
presencia de escalas temporales muy dispares ligadas a las diversas velocidades de

reaccion.

Para disminuir el nimero de especies (y a la vez reducir la inflexibilidad del sistema),
es practica habitual reducir el sistema quimico detallado a un ndmero
tratable de especies y ecuaciones. El mecanismo resultante se denomina "mecanismo

reducido”.

Este mecanismo reducido debe ser suficientemente detallado para predecir de forma
correcta los fenomenos de interés al ser aplicado en una simulacion. En aplicaciones
gue requieren simulaciones multidimensionales, las limitaciones de céalculo obligan a
qgue el numero maximo de especies que conforman estos mecanismos sea
actualmente del orden de 10. Este nimero es, en general, suficiente para predecir

las caracteristicas fundamentales de la llama, tales como especies mayoritarias,
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temperatura o velocidad de liberacién de calor; pero puede ser insuficiente para la
prediccion precisa de especies intermedias, ciertos contaminantes o la ignicion o

extincion.

Los mecanismos reducidos pueden clasificarse en dos tipos: los sistematicamente

reducidos y los globales.

Los mecanismos sistematicamente reducidos se obtienen generalmente al aplicar a
los llamados mecanismos "skeletal" (mecanismos intermedios de reaccién) las
hip6tesis de estado estacionario para algunas especies y de equilibrio parcial para
reacciones particulares [53]. Los mecanismos "skeletal” se deducen a partir de un
analisis del sistema completo, que identifica la importancia de las especies y
reacciones en el proceso de combustidon. Las reacciones que no contribuyen de
forma importante en la reaccién se eliminan del mecanismo detallado, el resultado es
el sistema quimico "skeletal". El resultado de esta reduccion sistematica no es solo
un sistema de ecuaciones mas sencillo (por la eliminacidén de especies), sino también
un sistema menos inflexible, ya que las reacciones mas rapidas se han puesto en
equilibrio. El analisis y reduccién del sistema se hace para determinadas
condiciones, por lo que frecuentemente el mecanismo reducido es solo vélido para
una zona especifica del espacio termoquimico. Fuera de esta 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, a necesidades de modelizacion (por ejemplo, que esté presente
determinada especie), o un analisis sistematico para identificar qué 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 propagacion del frente de reaccion.

Otra aproximacion que se ha desarrollado recientemente para simplificar la cinética

quimica es el llamado método de colectores intrinsecos de baja dimension o
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“Intrinsic Low Dimensional Manifoids” (ILDM) ([89] [150]). El ILDM se basa en que
las reacciones mas rapidas conducen rapidamente los estados de composicion a
superficies en el espacio de composicion. La cinética quimica se simplifica con la
suposicion de que estos puntos de composicidn se moveran (reaccionando) a lo
largo de esta superficie de baja dimension hacia el equilibrio quimico, mientras que la
reaccion quimica sera despreciable fuera de ella. Con esta aproximacion no se
requiere un conocimiento previo de las especies que se situaran en estado
estacionario, o de las reacciones que se supondran en equilibrio parcial; solamente
es necesario suponer la dimension de este espacio quimico que configura el colector o
superficie. La superficie se identifica mediante un analisis de autovectores de las
ecuaciones que gobiernan la cinética quimica. Este método ha sido aplicado con

resultados aceptables tanto en llamas laminares como turbulentas ([88], [90], [107]).

A continuacién se presentan los mecanismos reducidos de cinco, siete y nueve

pasos de reaccion para el metano.
3.7 Mecanismos quimicos para el metano
3.7.1 Mecanismo sistematicamente reducido de cinco paso

Recientemente, Mallampalli et al [93] han desarrollado un mecanismo quimico
reducido para modelar la combustion en llamas de premezcla pobre que incluye la
formacién de NO. El mecanismo es de cinco pasos de reaccion y nueve especies.
Este modelo quimico es deducido del mecanismo completo GRI 2.11 [13], que consta
de 277 reacciones elementales y 49 especies. El mecanismo se reduce
sistematicamente mediante el método de reduccion CARM (Computer-Assisted
Reduction Mechanism) de Chen [22]. El mecanismo ha sido validado por sus autores
en reactores perfectamente mezclados (PSR) [52] y en llamas premezcladas
laminares para presiones de 1 a 30 atm. y relaciones de equivalencia de 0.4 a 1.0.
Como el modelo presentaba problemas de solucidon a bajas temperaturas [20], el
mecanismo reducido ha sido actualizado. El nuevo mecanismo de cinco pasos de
reaccion consiste en cuatro pasos para la combustion y un paso para la formacion de
NO [94]:
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40H < 0, +2H,0 (3.34)

20H +0.33CH, < 1.67H,0 +0.33CO (3.35)

H, +0.33CO <> 0.33H,0 + 0.33CH, (3.36)

H, +40H +0.33CO + N, < 2.33H,0 +0.33CH, + 2NO (3.37)
20H +CO < H,0+CO, (3.38)

El paso de produccion del NO incorpora, segun sus autores, las tres rutas de
formacién relevantes en llamas de metano: Zeldovich, Prompt y N.O. Estas rutas

estan descritas en mas detalle en el apéndice C.

Por ser el mecanismo sistematicamente reducido, las velocidades de reaccion
de los pasos (3.34), (3.35), (3.36), (3.37) y (3.38) son funcion de las tasas de las
reacciones del mecanismo GRI-2.11 . El subindice en las tasas que siguen indica el

namero de reaccion del mecanismo GRI-2.11 [13]:

Wy =+ — Wy — W7 — Wz — Wy — Wyy + Wy — W15 — W15 — Wyyg — Wiy — Wypy — Wiz,

— Wy — O3 — Wy53 — W54 — Wigg — Wy71 — Wygg — Oy77 + Q79 + Dy + Wygs — Wiy (3.39)

— Wygy — Wyg3 = W13 — Wy — W7
Wy =+, + Wy — Wy + W5 + Dig + Wyg + W)y + W3 + Wo5 + Wy + Wy

T W3 + Wy + W5 + Wag + Waq + Wag + Wag + Wy + Wy + Wyy + Wy3 + W5 + Oy

T Wsy + W5 + Oy + D57 + Wy + Wgg + D7 + Wgg + Wy + Wiz + Wy + D7 + (rg

— Wy — W3 + W5 + Wy + Wiy — g + Dygg T W3 + Wy = Dy + Dygg + Wy

T Wy = Wyy7 + Oy + Oppg + WDppy + Wppy = Bppg — By + W5y + Wy — WDy35 — W36

— Wyg7 T WDyy3 =14y~ W5 = WDyg7 T D53 + Dy — Dys — Dy5g — Dyq — Dy + Digg — Wpg (3.40)

t W7+ Oy + Wy + W77 — D179 — Oygq — Dygy — Wiz + Wyg7 — Wigg — Wigg — Wig
— g1 — Wyg5 T Wygg T Wy T Wy + Wy + W5+ Wy + W7 + W5 + Wy

= Wyy5 = D17 + Wy = Oyg1g — Wy — 2055 — Dy — 205 — Wiy + D + Wi
+ Wy + 2035 — Dy + Wy + Wy + Wy + 20095, + Wy + Wiy + Dy

+ Dy55 — Wy + Wypy + 20575+ Dy
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Oy = +W3 — Wy — Wy — 20,5 + B3 + By + Oi5 — Oy + Wy — Dz + Wy — D35 — W

— Wy — Wy~ Wyy — Wy + 205+ Wy — Wy — Wy — sy — W + 200 + 200, — Oy

+ 2005+ 20055 — Oy — Qg — By — W3 = By — Wy — Wyg = By + Wy + By + g

— Qhy + Wy — 2003 — 200, — Wy + (o + Wy + W1~ W15~ 200 15+ W+ W py + 205,
+ W3~ Wy — 206+ W7 — Wy~ Whpg — Wy + 2035+ 200 35+ W3+ W3+ Wy

— gy F O gy — 200,450 45— B g7+ B gg — Dyp — 205 — 20 53— 205 — 20056 — 29 57
+ Wgg+ Whsg + Wy + D5+ Bgg— Bigg+ Bhyg— 207, + W73+ Bhge— Whgo— g

— 259 — (g1~ W3~ Wyg5+ Whgg + Wgg + oy — Wy + Wy — Wy — 2005, — By

— 2014+ W1+ W1+ Q19— Wy — Wy — Wy — W+ Wiy + Wy + Wiy

+ 53— Wy — Wygg + oy Wy + Wyya F Wiy — Wy + 20047+ oy + Wogg + Do

T Wy = (g3 — iy — Wape T Wogg — (o4 — Wiys

(3.41)

Wpy = +0; + Wy — W3 — Wy + O5 + Wy5 + Wy + Wyg — Wz — W5y + W7 — Wg + Wy — (g

T Woo+ Whog = Wipy — Wrpp — Whog + Doy T Wigy T Wigy = Whisg + Whsg — Bigy — W5 — Uigs

T Wygy+ W71~ Wz T Wigy + Wgg + Wigg + Wigy T Whg3 —~ Wigg ~ Whgg — (hog ~ Wo1 ~ Wagg (3.42)
T Wy W1+ Wyy3+ Wy = 1= Wy + Wy T Wi + (i + W = Wypg — Wz

— (ygp — (y33 — W+ gy + (ygg — (yyp — Wz — (g5 + (s — Wogy — Wosg — sy — (s

— (W59 + (g 055~ (yeg — (73

Wps = Ty + Oy + Oy + Wyy + Wyg + W19 — D31 — Wy51 + Wypy + Wypy + Wogy + Wy (3.43)

El mecanismo reducido supone que las siguientes especies estan en estado

estacionario:

H,0,HO,,H,0,,C,CH,CH,,CH,S,CH,, HCO,CH,0,CH,0H,CH,0,CH.OH, C,H,
C,H,,C,H,,C,H,,C,H,,C,H,, HCCO,CH,CO, HCCOH, N, NH, NH,, NH,, NNH, NO,,
N,O, HNO,CN, HCN, H,CN, HCNN, HCNO, HOCN, HNCO y NCO.

3.7.2 Mecanismo sisteméaticamente reducido de siete pasos

Este mecanismo, al igual que el mecanismo de 5 pasos de reaccion, es deducido del
mecanismo completo GRI 2.11 [13] con el método de reduccion CARM (Computer-

Assisted Reduction Mechanism) de Chen [22].
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Los elementos que participan en esta reaccidén para nuestro analisis son: O, H, C y
N. El nUmero de especies quimicas que participan son 11y son: Hy, H, O,, OH, H,0,
CH4, CO, COz, NO, NzoyNz.

Las reacciones que se llevan a cabo en este mecanismo de 7 pasos son:

2H < H, (3.44)
2H,+H +CO < OH +CH, (3.45)
H+OH+CO < H,+CO, (3.46)

H,+0, < 20H (3.47)
H+OH < H,0 (3.48)
2NO <0, +N, (3.49)
H+OH+N,O& H,+0,+N, (3.50)

3.7.3 Mecanismo sisteméaticamente reducido de nueve pasos

Este mecanismo es derivado del mismo mecanismo completo que los mecanismos

anteriores y en su derivacion se utiliza el mismo método de reduccion.

En este mecanismo de nueve pasos de reaccion el numero de especies quimicas es:
H,, H, O, Oy, OH, H;0, CHs5, CH4, CO, CO,, NO, N2O y N..

Las reacciones que se llevan a cabo en este mecanismo son:

H,+0 < H+O0H (3.51)
4H +0, < H, +20H (3.52)
H+0 < OH (3.53)
H,+20+CH, & 4H +0OH +CO (3.54)
O+CH, < OH +CH, (3.55)

H+OH+CO < H, +CO, (3.56)
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H+O0OH < H,0 (3.57)
5H +2NO < 2H,+0+0H +N, (3.58)
O+N,0<0,+N, (3.59)

3.8 Método de representacion de la quimica

La evolucién del sistema termoquimico esta determinada localmente por la solucion

del sistema de ecuaciones diferenciales:
d
a(¢a)=sal a =1’ """ N (360)

donde el lado de la derecha son las tasas de reaccion presentadas (en su version

molar) en la seccion anterior.

La integracion de la ecuacién anterior durante la simulaciéon del flujo requiere un
tiempo de calculo excesivo, incluso para los sistemas reducidos empleados en esta
Tesis. Esto es debido a que la resolucion de sistemas Inflexibles, como el
representado por la ecuacién (3.60), requiere utilizar pasos temporales pequefios y
métodos de integracién especiales [57]. Algunas de las rutinas numéricas para
resolver estos sistemas inflexibles son VODE [16] o LSODE [57].

Una estrategia para reducir el tiempo de calculo del sistema quimico es el uso de
algun método alternativo de representacion de la cinética quimica. Estos métodos
generalmente calculan y almacenan las tasas de reacciébn como funcion de la
composicion de forma previa a la simulacion del flujo. A continuacion se presentan
los métodos de representacion de la quimica que son usados en la Tesis. Estos son:
la tabla de interpolacion, las redes neuronales artificiales y las tabulacion in-situ

estructurada.
3.8.1 Método de latabla de interpolacidon

El método de la tabla de interpolacion consiste en construir, de forma previa a la

simulacién del flujo, una tabla que contenga los cambios de las especies quimicas (y
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ademas la temperatura y la densidad en su caso) como funcion de la composicion y
para un intervalo temporal dado. En esta tabla se almacenan los resultados obtenidos
al integrar previamente a la simulacion las ecuaciones del sistema quimico para
puntos de un mallado que cubre el espacio de composicion al que se va acceder
durante la simulacion. Asi, durante la simulacién del flujo, los cambios en las

especies seran obtenidos de la tabla por interpolacion multidimensional [61].

Para evitar almacenar regiones del espacio de composicion a las que no se accedera
durante la simulacién, generalmente se limita el dominio almacenado para cada
escalar. El dominio se limita con las ecuaciones de conservaciéon de los atomos, y

con la condicion que las especies no tienen valores negativos ([25] y [70]).

La construccion de la tabla quimica se ilustrara aqui con el modelo quimico para la
combustibn de metano de Jones y Lindstedt [67] (seccion 6). Este mecanismo
reducido es de cuatro pasos de reaccién y tiene las siguientes especies:
CH,,CO,CO,,H,,H,0,0, ¥y N,. Suponiendo que no hay pérdidas de calor por
radiacion, el estado termoquimico de la mezcla se puede determinar con tres
escalares (que son los grados de libertad correspondientes a 7 especies menos 4
relaciones de conservacion de atomos: C, H, O y N). A estos escalares se les

denomina escalares independientes.

Para limitar el dominio almacenado de estos escalares independientes se hace
uso de las ecuaciones de conservacion de atomos, que para el sistema en cuestion

son: C, H, O y N. Estas ecuaciones son las siguientes (7, es el nimero de moles de
especie o por unidad de masa de mezcla, o molalidad, W_es el peso molecular

de la especie a y v es la relacion entre los &tomos de N y O en el aire, 0.79/0.21):

Atomos de C

f
Nen, T Neo, +Neo = (3.61)
CH4

Atomos de H
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Atomosde O

Atomos de N

n, +2n,,+4ng, = 4f
CH4
2Ng, + Ny +Neo +2Ngo = yd-f)
\NN2 +l//WOZ

__(@=1)
W W,

El nimero total de moles por unidad de masa de mezcla es:

Ny =Ny, +No, + Ny o+ Ny, +Neg +Neg, + Ny,

(3.62)

(3.63)

(3.64)

(3.65)

En la deduccion de las ecuaciones (3.61), (3.62), (3.63) y (3.64) se ha supuesto que

las especies tienen igual difusividad y se incluye (adicionalmente) un escalar

conservado denominado fraccion de mezcla, f, introducido en el capitulo 2.

Bajo la hipétesis de igual difusividad de los componentes de la mezcla y del calor, y

en ausencia de transferencia de calor por radiacion entre el dominio y el exterior, el

estado termoquimico de la mezcla queda determinado por cuatro escalares (7

especies mas la fraccion de mezcla menos 4 relaciones de conservacion de atomos).

Los cuatro escalares utilizados en este trabajo son: f,ng, ,Nc, Y Ny

Los limites del espacio accedido para estos cuatro escalares son los siguientes:

e La fraccién de mezcla, f, toma, en el caso mas general, valores entre cero (en la

corriente de aire) y uno (en la corriente de combustible). En llamas parcialmente

premezcladas, el rango de valores de f puede ser mas reducido. Cuando la

llama es totalmente premezclada, como en la llama de metano que se simula
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en esta Tesis, la fraccidn de mezcla es constante, y las tablas quimicas se generan

para este unico valor de f .

e Limites para ng, dado un valor de f.

De la ecuacion (3.61), n, es maximo cuando n., =n., =0:

mx |
¢ =W (3.66)

CH,

La minima cantidad de n., depende de la cantidad de oxigeno disponible; como la

llama es pobre se tiene suficiente cantidad de oxigeno para consumir todos los

atomos de carbono, y por lo tanto, el minimo para n,, es:
gy =0 (3.67)
e Limites para n., dados unos valores de f y ng,

De la ecuacion (3.61), el maximo para n., se obtiene si cuando n., =0:

Neo = W New, (3.68)

Como hay suficiente oxigeno para consumir todo el carbono disponible para formar

CO, el minimo de n., es cero:
nee =0 (3.69)
e Limites para n, dados valores paraf, n., Yy ne.

Haciendo uso de las ecuaciones (3.61) y (3.62) y con la determinacion de los limites

maximo y minimo para n, , se obtienen los limites para n, [25]:
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max _ (1'H//)(1_ f) +2 f nCO

n —
T Wy, +yW,, We,, 4 cris

(3.70)

min (1_f) + 3f

w(-f)  2f 1
nT = —

+2nCH4+EnCO’O (3-71)

— 2Ny, +max
WN2 ""//Woz WCH4 WN2 ‘H//Woz WCH4

Las tablas termoquimicas se generan para valores de los escalares f, n, , ne, ,

y n, entre los limites superior e inferior de cada uno. Esta "cascada de cotas" se

ilustra esquematicamente en la Figura 3.4. La discretizacion del espacio
termoquimico puede ser regular o de anchura variable. En este ultimo caso, se
generan intervalos mas reducidos en aquellas zonas del espacio en las que se
prevé que la reaccién quimica sera mas importante, como por ejemplo en el

entorno de la fraccion de mezcla estequiométrica.

Las tablas de velocidad de reaccion se generan para varios intervalos temporales
(tipicamente dos o tres), interpolandose para tiempos intermedios.
Adicionalmente se generan dos tablas mas que proporcionan la densidad y la

temperatura como funcion del estado termoquimico.

Este método de representacion de la reaccion quimica es eficiente
computacionalmente pero presenta algunos inconvenientes, los mas relevantes

de los cuales son:

e Numero de escalares. ElI tamafio de la tabla se incrementa
exponencialmente con el nUmero de  escalares [18], haciendo el método

practicamente inviable para méas de 6 escalares.

e Tamafo del intervalo de discretizacion. La precision del método depende
de la anchura de la malla (o tamafio del intervalo con el que se discretiza el
espacio termoquimico), lo cual requiere una elecciéon cuidadosa. Una malla
muy fina puede requerir excesiva memoria.

e Dominio de los escalares. El rango del espacio de composicion de la tabla,

delimitado por consideraciones de conservacion de atomos, como se
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e muestra mas arriba, es mayor que el espacio realmente accedido durante

la simulacion, por lo que el uso de memoria no es eficiente.
3.8.2 Redes neuronales artificiales

En los ultimos afios se ha desarrollado en el Area de Mecanica de Fluidos de la
Universidad de Zaragoza un método de representacion de la cinética quimica
mediante redes neuronales artificiales (RNA). Este método de representacion de
la quimica presenta la ventaja de requerir memorias y tiempos de célculo
moderados. En la representacion del sistema quimico de cuatro pasos para el
metano de Peters [112], Blasco et al [9] muestran la ventaja en memoria RAM y
tiempo de calculo de la RNA sobre los métodos de integracion directa y de la

tabla de interpolacion respectivamente.

La estructura de las redes neuronales artificiales es analoga al del sistema nervioso
animal [55]. Las RNA estan formadas por un conjunto de elementos denominados
"neuronas". Las neuronas estdn agrupadas por capas interconectadas, que
tipicamente son capas de entrada, salida y una o varias capas ocultas. La neurona de
una capa recibe informacion de las neuronas de la capa anterior, la procesa y
transmite el resultado a neuronas de las capas siguientes. Comunmente la operacion

que realizan las neuronas es:

: 1
Y=Y WX, —— (3.72)
=1 l1-e7

donde y; es la informacion que sale de la neurona i, x; es la informacion de la

neurona de la capa anterior y w; es un parametro denominado "peso sinaptico".
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Figura 3.4 Estructura esquematica de la tabla que representa el sistema quimico de cuatro pasos de

reaccion del metano.

En la figura 3.5 se ilustra la estructura de una RNA. En la capa de entrada se

introducen un conjunto de valores, en este caso concentraciones iniciales de las

variables termoquimicas. Estos datos son procesados por las capas ocultas y de

salida, que son las que proporcionan el resultado del procesamiento de la RNA, esto

es concentraciones en un tiempo posterior, t+At.

Los pesos w; de ecuacion (3.72) se ajustan a través de un proceso iterativo llamado

fase de entrenamiento, en la cual un conjunto de ejemplos son presentados a la

RNA. Después de esta fase de aprendizaje, la RNA puede ser usada para simular

un proceso deseado, en este caso la evolucion del sistema quimico.

En la simulacién de flujos reactivos, la RNA ha sido aplicada satisfactoriamente por
Christo et al ([29] y [28]) y Blasco ([8] y [9]).
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Capa de entrada Capa de salida

Y(e+ &t)

Yolt+ 6t)

Capa oculta

Figura 3.5 Estructura esquematica de las redes neuronales artificiales.

Detalles del uso de las RNA para la representacion de la quimica se puede consultar

en Blasco [8].
3.9 Tabulacion estructurada in-situ

A diferencia de los dos métodos de representacion de la quimica anteriores, que son
calculados de forma previa a la simulacion, el método de tabulacién "in-situ"
estructurada (TISE) [8] calcula y almacena la termoquimica "en linea" durante la

simulacion del flujo.

El método TISE es una variante del método de tabulacién in-situ adaptativo [122] y
del método de la tabla de interpolacion. En el método TISE, se construye una tabla
de incrementos de la reaccion durante la simulacion. El tamafio de la tabla se
incrementa de acuerdo al espacio de composicidn al que se accede durante la

simulacion.

El espacio de composicion se discretiza en celdas, cuyos vértices estan definidos por
los componentes de un estado termoquimico arbitrario. En el caso de que se
requiera conocer el incremento de la reaccion en alguna parte del dominio por vez
primera, se integra el sistema de ecuaciones quimico (3.60) y se almacena su valor
en la tabla de composicién. Cuando en la simulacién se requiera posteriormente de

nuevo el valor de las tasas de reaccion para esa composicion, en lugar de integrar el
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sistema de ecuaciones de la quimica, se accede a la tabla. En la figura 3.6 se ilustra
esquematicamente la representaciéon del dominio mediante celdas, en las que se

almacena un valor accedido durante el calculo.

Durante la simulacion, los cambios se obtienen directamente de la tabla, sin
interpolacién, por lo que esta aproximacion puede introducir cierto error en el calculo
de los incrementos quimicos. Para minimizar los errores se debe usar una anchura
de celda suficientemente pequefa. Se puede determinar una anchura Optima a partir
de comparaciones con la integracion directa del sistema de ecuaciones de la

quimica, por ejemplo en el reactor parcialmente mezclado (PaSR).

Y, Region

A accedida
Valor de
representacion de

. la celda
[ |
[ |
[ |
e
Y

Figura 3.6. Representacion esquematica de la discretizacion (bidimensional) del espacio de

composicion.

Este método tiene la ventaja de que no se necesita conocer "a-priori" el dominio de
definicion de los escalares, y de almacenar solamente el espacio de composicion que

se necesita durante el calculo.
3.10 Modelo de radiacién

Las temperaturas alcanzadas en sistemas de combustion premezclada pobre son

considerablemente mas bajas que las alcanzadas en sistemas de combustion
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convencionales. Sin embargo, son suficientemente altas para que la transferencia de

calor por radiacion pueda ser significativa.

Para estudiar el efecto en los resultados de las pérdidas de energia por radiacion,
particularmente en la formacion de contaminantes como el CO y NO, se incluye en la

simulaciéon un modelo sencillo de radiacion, que se describe en esta seccion.

La ecuacion integro-diferencial de transporte de la energia radiante establece que ésta
cambia por emisién, absorcién y dispersion del medio [145]. Para la resolucion de
esta ecuacion de transporte, que ademas de ser integro-diferencial puede tener
dependencias angulares y espectrales, se han desarrollado varios métodos, como los
métodos estocasticos de Monte Carlo, los métodos de transferencia discreta, los de

ordenadas discretas y los de flujos [39].

Para acotar el efecto de la radiacion en las llamas simuladas sin incurrir en costes
computacionales excesivos, se considerara la hipotesis de llama Opticamente
delgada (absorcion del gas despreciable) y se desprecia el efecto de la dispersion.
Por lo tanto, el flujo de calor por radiacién se puede escribir como ([26], [127]):

Orad :_4d<p(T4 _To:) (373)

donde o es la constante de Stefan-Boltzmann (5.67(10°)Wm?K™) y K, esel

coeficiente de absorcién medio de Planck. El coeficiente K es [26]:

K, = XK co, (T)+ Xy oK o(T) (3.74)

donde K, ., Y K, sonlos coeficientes de absorcion del CO, y H,0:

K, o, =10.0° (3.75)

K, o0 =10.0° (3.76)

Los exponentes a y b de las ecuaciones (3.75) y (3.76) son:
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a=2.689—-0.2986(10*)T +0.1080(10°)T? -0.1317(10°°)T? (3.77)

3

4
b =-1.262396(10°%) (Lj +3.020593(107%) (Lj
300 300 300

T 2
—2.532505(10%) (—j

. (3.78)
+6.776739(10") (—) +1.032984
300

Cuando las pérdidas de calor por radiacion se consideran en la simulacion, el
sistema termoquimico tiene un grado de libertad méas (puesto que la entalpia
total no estd entonces linealmente relacionada con la fraccion de mezcla) y por
tanto se requiere un escalar adicional para definir el estado termoquimico. En

esta Tesis el escalar que se usa es la temperatura.
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Capitulo 4

METODO DE SOLUCION

4.1 Introduccién

El objetivo de este capitulo es presentar el método de solucion de las ecuaciones que

componen el modelo del flujo reactivo, presentadas en el capitulo 2.

La ecuacion de transporte de la funcion de densidad de probabilidad (FDP) merece
atencion especial, pues presenta para su solucidén el inconveniente adicional de su
alta dimensionalidad. Las variables independientes de la FDP son, ademas del
espacio y del tiempo, los escalares (tipicamente concentraciones) que determinan el
estado termoquimico local de la mezcla. En principio, esta ecuacion de
dimensionalidad superior se puede resolver mediante las conocidas técnicas de
volumenes, diferencias o elementos finitos. Sin embargo, el tiempo de caélculo
asociado a estas técnicas se incrementa exponencialmente con el numero de
variables independientes. Los métodos estocasticos de Monte Carlo son una
alternativa viable, ya que el tiempo de calculo se incrementa solo linealmente con el

numero de variables independientes [117].

En esta Tesis, se utiliza un método de Monte Carlo para resolver la ecuacion de
transporte de la FDP; la solucion se acopla a un método de volumenes finitos, que
resuelve las ecuaciones promediadas de continuidad, cantidad de movimiento y
estadisticas de la turbulencia. Este sistema hibrido, consta asi, de dos moddulos,
relacionados pero también diferenciados: uno que proporciona la aerodinamica del

flujo y otro que resuelve la termoquimica.
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Este capitulo comienza con la descripcion del método de volumenes finitos, que se
utiliza para resolver las ecuaciones que caracterizan la aerodinamica del flujo medio.
Después se presenta el método de Monte Carlo, con el cual se resuelve la ecuacion
de transporte de la FDP. Finalmente, se trata brevemente el acoplamiento entre

ambos moédulos.
4.2 Método de volumenes finitos

Las ecuaciones medias de continuidad, cantidad de movimiento y del modelo de

turbulencia introducidas en el capitulo anterior, se pueden representar mediante una

ecuacion general, donde la variable dependiente esta representada por ¢ :
~(Pd)+v-(p04)-v-(r,vg)=5, (4.1

donde T, es el coeficiente de difusion y S, es el término fuente. Los términos del

lado derecho de la ecuacién (4.1) son el término transitorio, convectivo y de difusion

respectivamente. Los términos T, y S, estan especificados para cada variable é .

(Para la ecuacion de continuidad, ¢ =1).

La ecuacion (4.1) se puede discretizar con el método de volumenes finitos. Con este
método, el dominio se divide en pequefios volumenes de control (figura 4.1),
asociando a cada uno de ellos con un punto nodal. De forma similar se discretiza el
tiempo en intervalos temporales. La ecuacion diferencial se integra en cada volumen
de control y en cada intervalo temporal, y el resultado es una ecuacion discretizada

que relaciona los valores de ¢ para un determinado grupo de puntos nodales. Esta

ecuacion algebraica expresa el principio de conservaciéon de ¢ en el volumen finito,

de la misma manera que la ecuacion diferencial lo expresa para un volumen
infinitesimal. La ecuacion algebraica para un nodo P puede expresarse en forma

general como:

a.gp= > af +ad +B (4.2)

i,I=EW,N,S,H,L
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donde el subindice | representa las celdas vecinas, i la cara entre las celdas P el ,
T el valor correspondiente en el intervalo temporal anterior, y B el término fuente. La
deduccion detallada de la ecuacion (4.2) puede consultarse en numerosos textos de
fluidodinamica computacional, por ejemplo en Patankar [110], Ferziger y Peric [48]. A
continuacion, se proporciona un somero resumen, con el objetivo, fundamental, de
servir de base para introducir mas adelante la forma en la que el método de Monte

Carlo se integra al calculo.

En el caso de una malla cartesiana, decalada (“staggered”) y uniforme (celdas de
iguales dimensiones espaciales), un volumen de control bidimensional (por sencillez)
es como el que se muestra en la figura 4.2. (el espesor de la ceda en direccion z
puede considerarse la unidad.) En una malla decalada, las variables escalares como
por ejemplo, la presion, entalpia o las fracciones masicas, se encuentran definidas
en el centro de la celda, mientras que las 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. Dada una celda
P, sus vecinas se notaran segun las iniciales de los puntos cardinales (en ingles) en
las direcciones “x” e “y” y como Low y High en la direccién z. Las caras de la celda
se notan con la misma nomenclatura, pero con letras minusculas. 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.
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Figura 4.1 Representacion del sistema discretizado en volimenes finitos.
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Figura 4.2 Diagrama esquematico de un volumen de control bidimensional
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A continuacion, se presentan los términos de la ecuacion discretizada (4.2).

Definiendo los simbolos F, D, y Pe como:

F=,55i, 1D: (43)
donde p; es la velocidad en la cara i, dies la distancia entre los nodos que incluyen
la cara i y Pe es de numero de Peclet, que es una relacion entre la conveccién y la
difusién, o es la velocidad en la carai y x;. (Las expresiones F y D representan el
efecto de los términos convectivo y difusivo de la ecuacion de transporte (4.1)

respectivamente.)

Los coeficientes a, de la ecuacion (4.2) son:

a, =D, f(Pe )+ max(- F, ,0)

(4.4)
Los valores F y D en la cara de la celda de la ecuacion (4.4) son:
~ A,
F, :(ﬁU)iAi Di = ,i=n,s,e,w (4.5)
(1)

donde A, es la longitud de la cara i.

Para determinar F, se necesita conocer p y T, en la cara de la celda. El calculo del

término convectivo de la ecuacion de transporte (4.1) requiere también el

conocimiento de la variables escalar, é , en la cara de la celda. La velocidad 3, esta
calculada en la cara si la malla es decalada; pero 5 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 precision y convergencia de la solucion. El célculo de p y 4 da

lugar a los llamados esquemas de discretizacion. La funcion fQPe\) de la ecuacion
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(4.4) depende el esquema de interpolacién. Por ejemplo, en el esquema de

diferencias desplazadas, fQPe\):l, y para el sistema hibrido [110]:
f (Pe|) = max(0,1-0.5/P¢)) (4.6)

En el apéndice A se presentan algunos de los esquemas de discretizacion lineales,
que se utilizan en esta Tesis en la discretizacidon del término convectivo de las

ecuaciones de cantidad de movimiento y del modelo de turbulencia.
El coeficiente para el término transitorio es:

P AXAy
= 4.7
ar At (4.7)

Para el célculo del término D, (4.5) se necesita obtener el coeficiente de difusion, T,

en la cara de la celda. EL coeficiente I no es necesariamente una constante, sino
probablemente funcion de valores variables que se conocen en los nodos (por
ejemplo la temperatura), y por tanto es necesario interpolarlo a la cara. Esta
interpolacién puede ser aritmética o arménica. Para la cara “e”, por ejemplo, estas

interpolaciones son:

ro- AX(FP"‘FE) = 2 Xe
2% e AX( 1,1 J (4.8)
I'e T

El término fuente de ka ecuacion general (4.1), S, se linealiza como:

~

S_¢=S_¢v0+s_¢’U¢P (4.9)

donde el término S,, se elige de acuerdo a la relacion existente entre S,y é,en

caso de depender el primero del segundo. El objetivo de la linealizacion del término

fuente es mejorar la convergencia de la solucion.
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Con esta suposicion, los términos B 'y a,de la ecuacion (4.2) son:

B:§¢CAxAy+aTZJT (4.10)

ap=aetawtan+as+ar— S, AXAY (4.11)

La ecuacion (4.2) se aplica en cada celda del dominio, para cada ¢ y para cada
paso 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 realmente pseudo-lineal).

Para resolver este sistema de ecuaciones se puede utilizar cualquier método de

resolucidon de ecuaciones lineales.

En el calculo de las velocidades, a partir de las ecuaciones de cantidad de
movimiento, se tiene el inconveniente de que la presidén, cuyo gradiente aparece
como término fuente en estas ecuaciones de cantidad de movimiento, no tiene una
ecuacion propia para calcularla. Una solucion ampliamente utilizada es transformar la

ecuacion de continuidad en una ecuacion para la presion.

Entre los algoritmos iterativos que se basan en este procedimiento estan los de la
familia SIMPLE (Semi-Implicid Method for Pressure-Linked Equations) ([111], [110] y
[133]). El algoritmo utilizado en esta Tesis para resolver el problema de acoplamiento

velocidad-presion pertenece a esta familia.

El proceso de solucion de este sistema de ecuaciones es iterativo y durante éste, las
ecuaciones del sistema, en general, no se cumplen; el imbalance entre la parte
izquierda y derecha de la ecuacion se denomina 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. Se emplean dos tipos de

relajacion: la inercial y la lineal. La relajacion inercial se emplea para las velocidades
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y los parametros de turbulencia, y aumenta la influencia diagonal de la matriz de

coeficientes al agregar a la ecuacién de cualquier variable ¢ el término fuente:
g m) (4.12)

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 iteracion.

Para la presion y la densidad se emplea la relajacién lineal dada por:

~

7" = ag +(1-a)g"Y (4.13)

donde a 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,

a, normalmente toma valores entre O y 1.

El criterio de convergencia utilizado para detener 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 el dominio sea menor que un determinado

porcentaje de un valor de referencia.

En esta Tesis, se usa el codigo de fluido-dinamica computacional PHOENICS [86]
para resolver las ecuaciones que describen aerodinamica del flujo: continuidad,
cantidad de movimiento y turbulencia. Al cédigo PHOENICS se le ha acoplado el
método Monte Carlo, con el cual se resuelve la ecuacion de transporte de la FDP

Este método de Monte Carlo se trata en la siguiente seccion.
4.3 Método Monte Carlo

Como se ha apuntado en la introduccidon a este capitulo, la solucién de la ecuacion
de transporte de la FDP es solo factible, dada su adimensionalidad, mediante

técnicas de Monte Carlo [117].



‘ CAPITULO 4 METODO DE MONTE CARLO 76 ‘

Estos métodos consisten en simular la FDP, I5(1/_/), mediante un conjunto @, de N,

vectores llamados particulas, cada uno de los cuales representa una realizacion del

estado termoquimico:

o=[0® 0. ... "],  2"-0,-[000,, ] (4.14)

En estas expresiones, el indice superior, i , representa el indice de la particula; el
inferior, a, indica el escalar termoquimico dentro de la particula; N es el numero
total de propiedades que determinan el estado termoquimico. En la notaciéon de

P(y) se incluye implicitamente la dependencia de la FDP con la posicion espacial x

y el tiempo t.
Los métodos de Monte Carlo simulan la funcion de densidad de probabilidad en el

caso limite de que se consideren infinitas particulas, es decir:

Ply)= lim @ (4.15)

p—>©

Puesto que el numero de particulas es necesariamente finito, el método de Monte
Carlo comete un cierto error estadistico, que depende del numero de particulas y
decrece con la raiz cuadrada de éste (error ~ N?) [121]. Para limitar este error, se
requiere usar en la simulacion un numero de particulas tan grande como sea posible.
El método Monte Carlo utilizado en esta Tesis consiste en la discretizacion en el
espacio fisico y temporal (no el espacio de composiciéon) de la ecuacion de
transporte de la FDP mediante la técnica de volumenes finitos. En cada celda la
FDP se simula mediante un conjunto local de particulas. Los procesos de
conveccion y difusiébn 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
difusion y conveccion, mezcla y reaccion, se aplicaran de forma secuencial al
conjunto de particulas utilizando una técnica de pasos fraccionados [121].

A continuacion, se presenta el método de Monte Carlo.
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4.3.1 Discretizacién de la ecuacion de la FDP
La ecuacion de transporte de la FDP (capitulo (2)) se puede escribir como:

2[PPw) ]+ V[ pUPW) |+ V[T VP |-

(a) (b)

0 r = o [faa,|. \-
‘%[Sap(‘/_’)}%R ox Q—V1>P(‘/z)}

(©) (d)

(4.16)

(s NoNoNeNele

Figura 4.3 Representacion esquematica de las particulas en la malla de volimenes finitos.

donde (a), (b), (c) y (d) son los términos de conveccion, difusion, reaccidn quimica y

mezcla molecular respectivamente.

La ecuacion (4.16) muestra que IS(‘K) varia simultaneamente con los procesos de

conveccion, difusion, reaccion quimica y mezcla molecular. Con el uso de una
técnica de pasos fraccionados, estos procesos se trataran de forma secuencial.

Esta técnica de pasos fraccionados se introduce mas adelante.

Al igual que la ecuacién general (4.1), la ecuacion de la FDP (4.16) se puede
discretizar en el espacio fisico y tiempo (no en el espacio de composicion) con el
método de volumenes finitos. Con una discretizacién explicita en el tiempo, la

ecuacion discretizada de la FDP en tres dimensiones tiene la forma:
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aT(ISp_IsT):ae(ISE_IST)+aw(I5E_I:~)T)+an(I5N _IST)+as(Ps_I:)T)+

- = -~ (4.17)
+a,(Py =P ) +a (P —R)+V, S, +V,. S,

donde P. y P, son la celda P al inicios y al final de su paso temporal At,

respectivamente, Vp es el volumen de la celda, y Sy y Sq representan los términos

fuente de mezcla y quimico de la ecuacioén (4.16) respectivamente.

5= Y i(§_§)+ﬁT+L(3M+sQ) (4.18)

p
iI=EW.N,S,H,L Af ar

La funcion de densidad de probabilidad, P(y), se representa en cada celda por el
conjunto N particulas estocasticas @. El numero total del conjunto de particulas
N, es el mismo en todas las celdas del dominio. Una representacion esquematica

del conjunto de particulas es una malla bidimensional y cartesiana de volumenes

finitos se ilustra la figura 4.3.
4.3.2 Técnica de pasos fraccionados

Para la simulacion estocastica de la ecuacion (4.18) se definen previamente los

operadores identidad, transporte, reaccion y mezcla como sigue:

e Identidad, z:
P =P (4.19)

e Transporte en cada direccion x,y, y z, z,:

1

PP (R

N . ) (4.20)

P =

—
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— a, (5 ~ A& (5 &
T”:aT(N_ T)+aT(S_ ) (4.21)
_ a /~ — a /~ —
rzPTza:( - T)+aT'( - P) (4.22)
e Reaccion, So:
-V
SoP =-%$, (4.23)
ar
e Mezcla, S, , es:
Y
SuP=-"S, (4.24)
ar

En términos de estos operadores, la ecuacién (4.18) se puede reescribir sin
aproximacion como:

Bo=(r+r,+7,+7,+Sy+S,)P (4.25)

Dependiendo del esquema de discretizacion espacial que se usa en el calculo de los

coeficientes a,, por ejemplo de aguas arriba o diferencias centradas, el orden del
operador transporte, 7, es (Ax;) o (Ax’). Con respecto al tiempo, la discretizacion
representada por los operadores 7;,S,, y S, es del orden (At). Por tanto, la suma
de los operadores de la ecuacién (4.25) se puede factorizar como un producto de
operadores mas un término de orden superior At [119] como sigue:

P, =(c+r)c+7)(z+Sy )(1+SQ)F~>T +0O(At?) (4.26)

La ecuacion (4.26) expresa el principio de la técnica de pasos fraccionados: la FDP
de la celda P evoluciona de un tiempo t a otro t+At mediante la aplicacion
secuencial de cada uno de los operadores. En cada paso intermedio o fraccionado,
el operador se aplica al resultado del paso anterior. Esta secuencia de operaciones

se puede escribir como:
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P —(+n)f (4.27)
Lo = (c+Su)PL, (4.28)
P, = (c+50)P ¢ (4.29)

donde F~>T y P, son las funciones de densidad de probabilidad ( en la celda P)

después de aplicar los operadores de transporte y mezcla respectivamente.
4.3.3 Pasos de evolucion

Los pasos fraccionados descritos al final del epigrafe anterior simulan, mediante el
método Monte Carlo, operando de forma estocastica con las particulas que
representan la FDP en cada punto, de forma que el efecto de la simulacién, cuando
el numero de particulas tiende a infinito, sea el mismo que el efecto sobre la FDP del
término correspondiente de la ecuacion de transporte.

A continuacion se presentan las reglas que se deben observar para que esto suceda
en la simulaciéon de cada uno de los pasos. Los argumentos que se presentan son de
caracter cualitativo; una justificacion rigurosa de que las reglas enunciadas simulan

en verdad el comportamiento de la FDP puede encontrarse en [119].
4.3.4 Paso fraccionado de transporte

El paso fraccionado de transporte simula el efecto de los términos de conveccion y
difusién de la ecuacion (4.16) en la FDP. En la direccidn x, por ejemplo, el paso

fraccionado de transporte es:

P, =(F+7)F (4.30)

donde P, es la FDP en la celda P en un tiempo t+At" después del paso

fraccionado de transporten la direccion x. El tiempo t+At" es un tiempo (nocional)

intermedio entre ty t+At.



‘ CAPITULO 4 METODO DE SOLUCION 81 ‘

Si en la ecuacion (4.30) se sustituye la definicion del operador transporte en la

direccion x (4.20) se tiene:

5 5 e (D 5 5 5 & 5 5 a, 5
B, =B+ (PE—PT)+%(PW—PT):a—PE+%PW+( —a——ﬁ]a (4.31)
T T T

Egf

Como la FDP en cada celda se representa por un conjunto de particulas (CD) este

proceso se simula con la formacion en la celda P de un nuevo conjunto de particulas
a partir 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:

- N.(a, /a; ) particulas del nodo W
- N,(a,/a; ) particulas del nodo E
- No(1-a,/a, —a,/a;) particulas de las que estaban en el nodo P antes de aplicar

este paso fraccionado.

La seleccidon de las particulas reemplazadas es aleatoria, y el reemplazamiento es
sin reposicion. Las particulas de los nodos adyacentes, de los cuales se obtienen los
valores de reemplazo, se seleccionan también de forma aleatoria. El efecto en la
FDP en la celda P del proceso de transporte en la direccion x se ilustra en la figura
4.4.

El numero de particulas que se toma de cada conjunto no debe ser mayor que el
numero total de particulas del conjunto (N, ):

a a
No >N, 2 +N, =&
P P a, P a, (4.32)

Con el uso de la definicion de a; (4.7), la ecuacion (4.32) resulta en una restriccion

al paso temporal, At , (en este caso, por la aplicacion del paso fraccionado de

transporte en x), ya que se tiene que cumplir que:

Ve
At <
Y (4.33)
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i
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Figura 4.4 Representacion del paso fraccionado de transporte en la direccién X para la celda

Esta restriccion para el paso temporal es también la restriccion para calculo temporal

explicito con el método de volumenes finitos.

El método anterior se repite para cada una de las celdas del dominio, y luego para

cada una de las direcciones.

Un detalle menor, pero importante, de la implementacion, es el marcado de las
particulas intercambiadas para evitar que en un mismo paso fraccionado la particula
viaje mas de una celda en una direccion. Puesto que la seleccidon de aleatoria de
particulas puede ser computacionalmente cara cuando en una celda quedan pocas
particulas sin marcar, el procedimiento utilizado en la presente Tesis es
inicialmente determinista, introduciendo la aleatoriedad mediante la remocion de la

FDP al final de cada paso fraccionado. El procedimiento es en sintesis el siguiente:

* En el nodo P, donde se esta aplicando el paso fraccionado de transporte, las

particulas reemplazadas se escogen secuencialmente a partir de la primera.

* En los nodos adyacentes, las particulas reemplazantes se toman

secuencialmente a partir de un numero de particula seleccionado aleatoriamente

para cada nodo.
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* Para garantizar la aleatoriedad del proceso, las particulas que componen la
FDP en el nodo considerado son "barajadas" aleatoriamente en un proceso

que se denominara "remocion", y que se describe brevemente a continuacion.
4.3.5 Proceso de remocion

El proceso de "remocion" de particulas se hace después de aplicar el paso frac-
cionado de transporte en cada direccion. Este proceso 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 particula tiene la oportunidad de ser

seleccionada para la remocion.
El proceso de remocion en el nodo P se ilustra en la figura 4.5.
4.3.6 Paso fraccionado de mezcla

El paso fraccionado de mezcla simula el efecto del término de mezcla molecular de la

ecuacion (4.16) en la FDP. El paso fraccionado de mezcla es:

lST,S =(z+Sy )lST,ri (4.34)

donde P, Y P. _ funciones de densidad de probabilidad después de los pasos

1T

fraccionados de mezcla y transporte respectivamente.
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Figura 4.5 Representacion del proceso de agitacion en al celda P.

A diferencia del paso fraccionado de transporte, que involucra la interaccion de la FDP
local con las de las celdas vecinas, el paso fraccionado de mezcla es local, es decir
involucra particulas de la misma celda. En cada celda del dominio, el paso
fraccionado de mezcla (ecuacion 4.34) se simula con un cambio en el valor de la
particula de acuerdo al modelo de mezcla usado, por ejemplo LMSE o Curl
modificado (capitulo 2). Con el modelo de mezcla LMSE, cada particula estocastica

cambia su valor de acuerdo a:

aN
~
mz‘ t

0o 1.1 (o 2
8 =g~ yot g -5,) Tne, = (4.35)

donde ¢4 es el valor de 4% en un tiempo entre ty t +At, después del paso

fraccionado de mezcla, 7me; €s el tiempo de mezcla, k la energia cinética

turbulentay € es la tasa de disipacion de la energia cinética turbulenta.
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El modelo de Curl modificado se simula mediante una seleccién aleatoria de un par

de particulas 4!,y ¢!V las cuales se mezclan y dan lugar a los nuevos valores:

i j 1 j i
b5 =9, + X + 47) (4.36)

j i 1 j i
o =)+l o) (4.37)
donde xes un numero aleatorio entre cero y uno de una distribucién uniforme. El

numero de pares de particulas que se seleccionan para mezclarse es:

N, . = 6At§ N (4.38)

Notese que esta ecuacion puede imponer otra restriccion sobre el paso temporal

At para evitar que se mezclen mas particulas que el numero total disponible Np.
Las particulas que no se mezclan permanecen sin cambio.
4.3.7 Paso fraccionado de reaccién quimica

El paso fraccionado de reaccion quimica es:

P, =(z+S)Pr (4.39)

donde P, es la funcién de densidad de probabilidad en el tiempot + At, después del

paso de transporte de reaccidén quimica.

Al igual que el paso fraccionado de mezcla, el paso de reaccién quimica también es
local. Este proceso se simula con la modificaciéon en el valor de la particula segun la

ecuacion de evolucion del sistema termoquimico:

0 () Q)
— =S 4.4
ot ) p (4.40)
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donde S, es la tasa de reaccion quimica. La integracion del sistema de ecuaciones
diferenciales (4.40) es para el intervalo de tiempo At.

4.4 Acoplamiento de los métodos de volumenes finitos y Monte Carlo

En esta seccidn se trata el acoplamiento entre los métodos de Monte Carlo y de
volumenes finitos. Puesto que el método de Monte Carlo para resolver la ecuacion
de transporte de la FDP es explicito y transitorio, el método de volumenes finitos

también ha de ser transitorio.

En los calculos realizados por cada uno de estos mdédulos se requiere informacion

externa, que es proporcionada respectivamente por la otra parte.

Para un paso temporal (At) dado, en los calculos del método de Monte Carlo se
requieren los siguientes parametros proporcionados por el método de volumenes

finitos:

* Los coeficientes a;y a;de la ecuacion en volumenes finitos, que se usan para
calcular el paso fraccionado de transporte en las direccionesx,y y z (ecuaciones

(4.20), (4.21) y (4.22)).

« Los valores de k'y & que se usan en los modelos de mezcla LMSE (ecuacion (4.35))
y Curl modificado (ecuaciones (4.36)) y (4.37)).

En los calculos 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 relacion (4.33).

+ La densidad promediada, p, que se calcula del estado termoquimico de la particula

con la ecuacion de gas ideal. El valor medio de la densidad obtiene a partir del

conjunto de particulas como:

1

(11 Y
p{Np;ﬂQ(—”)J (4.41)
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En la figura 4.6 se presenta esquematicamente la interaccion entre los método de

volumenes finitos y de Monte Carlo.

En términos generales, la solucion combinada de ambos métodos consta por

tanto de los siguientes pasos:

* En el inicio de un paso temporal, Atse calcula teniendo en cuenta las
restricciones del método de Monte Carlo, que se expresan por la relacion
(4.33). Estas limitaciones se evaluan con las variables aerodinamicas de

paso temporal anterior.

* Con el paso temporal, At, calculado en (4.1), la FDP 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.

* Con este valor nuevo de la densidad media, las variables aerodinamica se

recalculan en el método de volumenes finitos.

Este proceso se repite hasta alcanzar el estado estacionario.

Aerodinamica .y
Termoquimica

(1‘;1111:191)195 (Monte Carlo)
nitos

Figura 4.6 Representacion esquematica del acoplamiento entre los métodos de volimenes

finitos y de Monte Carlo.



‘ CAPITULO 5 INTRODUCCION 88 ‘

Capitulo 5

PREDICCION DE UNA LLAMA PREMEZCLADA METANO Y AIRE

5.1 Introduccion

En este capitulo se presentan las predicciones de la simulacion de una llama de
metano y aire [100] con el modelo estocastico descrito en el capitulo 4. Esta llama
es premezclada y la mezcla metano y aire es pobre, 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, Re, es 66000 (basado en el diametro del obstaculo
estabilizador y en la velocidad de inyecciéon del fluido) y por lo tanto el flujo es
turbulento.

El capitulo comienza con la presentacidén de la configuracion experimental y de los
detalles numéricos que se utilizan para simular esta llama. A continuacion se
muestran algunos resultados calculados que muestran la configuracién general de la
llama, y las comparaciones con datos experimentales de velocidad, temperatura y
especies quimicas. Para estudiar su efecto en las predicciones, se cambian algunos
de los cierres y parametros que constituyen el modelo. En general, los resultados
obtenidos muestran una buena precision para la velocidad, temperatura y especies
de concentracion mayoritaria. La evolucidén de las especies de concentracion

minoritaria se reproduce aceptablemente.
5.2 Configuracion Experimental
La representacion esquematica de la configuracion experimental se muestra en la

figura 5.1. La llama se estabiliza con un cono colocado coaxialmente en el centro de

la seccion de prueba, que esta limitada por las paredes de confinamiento.



‘ CAPITULO 5 PREDICCION DE UNA LLAMA PREMEZCLADA METANO Y AIRE 89 ‘

La mezcla de metano y aire entra a la zona de combustion a través del espacio
anular entre al cono y la pared. Detras del cuerpo de estabilizacion se produce una
zona de recirculacion, cuyo proposito, como su nombre lo dice, es estabilizar la
llama. El cono tiene un diametro de base de 44.45 mm y un angulo de 45° La
seccion de prueba es de 79 mm de diametro y 284 mm de longitud. La tasa de
obstruccion, que se define como la realacién entre el area del cuerpo estabilizador y
el area transversal de la seccion se prueba, es del 25%. Los flujos volumétricos de
aire y de combustible son 3960 litros estandar por minuto (Ispm) y 244 Ispm
respectivamente. La relacidén de equivalencia de la mezcla metano y aire resultante
es 0.586, por lo que la mezcla es pobre en combustible. En una llama con una
mezcla de metano y aire, la relacion de equivalencia en el limite de flamabilidad
pobre es 0.51, por lo que esta llama se encuentra cerca de este limite de
flamabilidad. La presién y la temperatura de la mezcla metano y aire son 100 kPa y
300 K respectivamente.

En la entrada de la seccién de prueba, la velocidad media,W,, es 15 m/s y la
intensidad turbulenta media. I, =w'/W,_, es aproximadamente 24%. En la tabla 5.1

se resumen los parametros experimentales de esta llama de metano y aire.

La velocidad de propagacion y el espesor de llama laminar para una mezcla metano
y aire con una relacion de equivalencia de 0.586 son respectivamente 11 cm/s [80] y
0.11 mm. Otras magnitudes caracteristicas de esta llama se muestran en la tabla
5.2. Los numeros de Reynolds turbulentos. Damkdhler y Karlovitz, que se

introdujeron en el capitulo 3 son:

R, = (5.1)
14
ul
D, = (5.2)
K,
t | I. (¢
Ka=_-Q —F _'F[%&
tyo IKo Ug (Vj (5.3)
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donde |, es la longitud caracteristica de la escala integral, u. es la velocidad de

propagacion de llama laminar, | es el espesor de la llama laminar,t, es el tiempo

caracteristico asociado a la cinética quimica, t,, es el tiempo caracteristico

asociado a la escala Kolmogorov, k es la energia cinética turbulenta y € es la tasa
de disipacion de la energia cinética turbulenta.

Los parametros anteriores permiten la localizacién de la llama de metano y aire en
el diagrama Borghi ([11], [113], [145]), localizacion que se muestra en la figura 5.2.
Esta llama se localiza por tanto en la zona de la reaccion distribuida, que se

caracteriza por una fuerte interaccion de la reaccion quimica y la turbulencia.

pared

Figura 5.1: Representacion esquematica del quemador (cotas en mm).
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Los datos experimentales disponibles, y que se utilizaran en esta Tesis, consisten
en medidas de velocidad [109], de temperatura y de concentraciones de especies
mayoritarias y minoritarias [100]. Las especies de concentracidn mayoritarias son:
CH,,0,,N,,H,,H,0 y CO,; y las de concentracion minoritaria son: OH,NO y CO.
En la obtencion de estas medidas se usaron técnicas opticas (no intrusivas): Raman
scattering para las especies mayoritarias y CO. Laser Inducted Fluorecence para el
OHy el NO, y el Rayleigh scattering para le temperatura. Para confirmar las
medidas 6pticas de NO y CO, se compararon estas medidas con las obtenidas de
sondas de muestreo y analizadores a la salida del quemador.

Los datos experimentales se tomaron en las estaciones axiales z/D, =0.1, 0.3, 0.6 y

1.0, las estaciones que se ilustran en la figura 5.3. La distancia axial, z, se

adimensionaliza con el diametro del cono, D, . La base del cono se localiza en z =0.

Las incertidumbres tipicas de las medidas de temperatura y especias quimicas son

reportadas por Nandula et al [100] y se muestran en la tabla 5.3.

Los valores de equilibrio de las especies mayoritarias y minoritarias para una mezcla

metano y aire con una tasa de equivalencia de 0.586 se presentan en la tabla 5.4.

Tabla 5.1 Pardmetros experimentales de la Ilama de metano y aire [100]

Diametro de la base del 44.44 mm
cono D,
Seleccion de prueba SP 479 mm x 79 mm x 84
mm
Relacion de obstruccion RO 25 %
Flujo volumétrico de aire Q 3960 Ispm
Flujo volumétrico de Qcn, 244 Ispm
metano
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Temperatura de la mezcla | T, 300 K
(entrada del quemador)
Presion P 100 kPa
Velocidad media W, 15 m/s

(entrada del quemador)

Intensidad turbulenta I 24 %

(entrada del quemador)

Relacién de equivalencia S 0.586
Numero de Reynolds Re 66000
Temperatura de Tadia 1644 K
combustion
adiabatica

Tabla 5.2 Caracteristicas y pardmetros turbulentos de la llama de metano y aire

Velocidad de Up 11 cm/s
propagacion de llama

laminar

Fluctuacién de la Jk=w 3.6 m/s
velocidad

(entrada del quemador)

Espesor de llama laminar I 0.1 mm

Longitud caracteristica I, 44.45 mm

del experimento

% 33

I 445
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Numero de Reynolds Re; 14400
turbulento
Numero de Damkohler Da 134
Numero de Karlovitz Ka 8.9
g
"%, | Zonade Da=1
mezcla
perfecta
Da<1
Zonade  Ka=1Da>1
reaccion
distribuida
151 —
Jonade
17T e
flamdets

log I

Figura 5.2 Localizacion de la llama de metano y aire en el diagrama de Borghi

Tabla 5.3 Incertidumbre tipica de las medidas experimentales reportadas por Nandula et al [100].

Escalar | CH,|H,0/ CO, | CO OH|NO T

Error RMS | 3.3|5.1| 5.1 [17.6/10.5/ 7.6 | 1
[%]
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Tabla 5.4 Valores de equilibrio para una mezcla metano y aire con una relacién de equivalencia de

0.586. Los valores de las especies estan expresados en fraccion molar, salvo indicacion contraria.

CH, 0
H,O 0.116
CO, 0.058

) 0.744
0, 0.081
(610) 7 ppm
OH 200 ppm
NO 1492 ppm

Zona

de mezcla

Desprendimiento
de vortices
(transitorio)

Metano + Aire

z/Do=1.0

z/D0=0.6

z/Do=0.3

z/Do=0.1
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Figura 5.3 Representacion esquematica de las posiciones axiales donde se tienen medidas

experimentales.
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5.3 Detalles numéricos

La presente llama de metano y aire se simula con el modelo estocastico descrito en
el capitulo 4. La simulacion de la llama se hace en dos dimensiones (coordenadas
cilindrico-polares). EI dominio de calculo se discretiza con una malla de 40 x 45
celdas de direccion radial (r) y axial (z) respectivamente. Con fines de ahorro en
memoria y tiempo de calculo, el dominio de la simulacion empieza con base a la del
cono estabilizador, y se extiende hasta 4.6 diametros de cono en la direccion axial.
En la direccion radial el dominio de calculo se extiende hasta la pared de
confinamiento situada a 0.9 diametros de cono. En la figura 5.4 se presenta el
dominio que se usa en la simulacion. En la entrada de mezcla del dominio, 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 simulacién del
flujo en frio aguas arriba del cono.

En el mdédulo de volumenes finitos del modelo estocastico, la turbulencia se simula
con el modelo k—&—RNG . La discretizacion del término convectivo de las

ecuaciones de cantidad de movimiento y del modelo de turbulencia se hace con el

esquema de discretizacion de hibrido.

Tabla 5.5 Porcentaje del tiempo de calculo por los médulos del modelo numérico: Volimenes finitos
(VF) y Monte Carlo (MC).

Modulo Proceso Por médulo Por proceso
(MC)
VF 9.0%
MC 91.0%
Transporte 3.0%

(conveccion-difusion)

Termoquimico 95.0%

(reaccién y densidad)

Mezcla 2.0%
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En el médulo de Monte Carlo, la reaccion quimica se modela con el mecanismo de 5
pasos de Mallampalli et al [94], sistematicamente reducido a partir del mecanismo
detallado GRI 2.11 [13]. Suponiendo que no hay pérdidas de calor y que las
especies tienen igual difusividad, la FDP del estado termoquimico de la mezcla se
puede determinar univocamente por 5 escalares (9 especies quimicas menos 4
relaciones de conservacion de atomos: C, H, O y N). En el calculo anterior, la
friccion de mezcla no se incluye porque es constante en el dominio (capitulo 3),
como es la entalpia en ausencia de pérdidas de calor y en la hipétesis de igual
difusividad.

La FDP es por tanto:

P(ncm ' Neo s Now s nHZO , nNO) (5.4)

donde los escalares independientes de la FDP,n,, toman la modalidad de la

especie a. La representacion de la quimica se hace con la técnica de las tablas de
tabulacion adaptativa in-situ.

Para modelar el término de mezcla molecular de la ecuacién de transporte de la

FDP se usa el modelo LMSE. El tiempo de mezcla del modelo LMSE, 7 ye; , se toma

como k /4%, donde k es la energia cinética turbulenta y Z es la tasa de disipacion

de la energia cinética turbulenta.

En cada celda del dominio, la FDP se simula con 100 particulas de Monte Carlo.
Con estas condiciones, se genera el llamado caso base de simulacion, que tiene un
tiempo de calculo de aproximadamente 48 h en una PC Sun Ultra 60. El porcentaje
del tiempo de calculo que utilizan los dos médulos del modelo se indican en la tabla
5.5. El proceso termoquimico del mddulo de Monte Carlo es el proceso en el que se
utiliza el mayor porcentaje de tiempo de calculo.

Los resultados obtenidos para este caso base se presentaran a continuacion.
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EJE DE
SIMETRIA

PARED

METANO
Y
AIRE

Figura 5.4 Representacion del dominio de simulacién. EI nimero de celdas en la direccidon axial, z,

es 45y en la direccion radial, r, es 40.

5.4 Resultados del caso base. Analisis.

En esta seccidon se presentan los resultados que se obtuvieron para esta
configuracion de la llama de metano. Primero se muestran algunos resultados de
los calculos y posteriormente se comparan las predicciones con datos
experimentales de velocidad axial, temperatura y especies quimicas de
concentracion mayoritaria y minoritaria. Las longitudes axial y radial se muestran

siempre adimensionalizadas con el diametro de base del cono D..
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Para la configuracion del modelo hay que tomar en cuenta ciertos detalles. Cuando
la velocidad de la mezcla fresca es mayor que la velocidad de quemado se genera
un flujo turbulento, es por eso que la llama debe ser estabilizada, y para este fin se
coloca el cuerpo romo. Este tiene como funciones principales, la de estabilizar al

flujo y generar una zona de recirculacion posterior a éste.

5.4.1 Campo de velocidades, temperaturas y fracciones molares

La figura 5.5 muestra los vectores de velocidad media en el quemador. Se puede
apreciar como, después del cuerpo romo se forma una zona de recirculacion, la cual
estabiliza la llama; esta zona de recirculacion es generada por la disposicion de la
geometria y también por los cambios de presion. La zona de recirculacion aumenta
la residencia de las particulas de la mezcla de combustible dentro de la misma y asi
se logra una combustion completa, ya que en esa zona se localizan las

temperaturas mas altas (ver Figura 5.8).

La longitud de la zona de recirculacion es aproximadamente el “diametro” del
quemador. Después de la zona de recirculacion, el flujo comienza a estabilizarse a

lo largo del quemador.

En la figura 5.6 se muestran las lineas de corriente del flujo promedio. Las paredes
de confinamiento evitan grandes curvaturas en la linea de corriente y varian el
comportamiento de algunos parametros aerodinamicos, como la presidn, que se
modifica de tal forma que la longitud de la zona de recirculacién es menor que una

llama no confinada [108].
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Figura 5.5 Representacion del campo de velocidad media en la llama.
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Figura 5.6 Contornos de lineas de corriente.

Los contornos de temperatura, y de fraccién molar de CH; y de las especies de
concentracion minoritaria (OH, CO, y NO) se presentan en las figuras 5.8, 5.9, 5.10,
511 y 5.12. En la zona de recirculacion, las predicciones de las especies
mayoritarias son uniformes y proximas a su valor de equilibrio (tabla 5.4); por
ejemplo las concentraciones de CH, tienen un valor casi nulo. Asi, esta region de
recirculacion es una zona de productos de la combustidon con una temperatura
media de aproximadamente 1644 K, que esta cercana al valor de la temperatura
adiabatica. La alta temperatura de los gases de esta zona de recirculacién va a
producir la ignicion de la mezcla de reactantes que entra al sistema.

En la frontera entre los productos calientes y los reactantes frescos se produce
principalmente la reaccién. En esta zona de reaccién, las concentraciones de CO y
OH son considerablemente mas altas que en la zona de recirculacion.

Los valores medios maximos de las predicciones de CO y OH son

aproximadamente 5000 partes por millén (ppm) y 995 ppm respectivamente. Este
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valor del OH, es aproximadamente unas cinco veces el valor de equilibrio (200
ppm).

En la zona de recirculacion, el CO tiene concentraciones proximas al valor de
equilibrio (7 ppm) y el NO tiene un valor medio uniforme de aproximadamente 5
ppm.

La figura 5.13 muestra los contornos de fracciéon molar de H;O, que es similar al de
la temperatura. En esta figura se puede apreciar que, en la zona de recirculacion es
donde se encuentra la mayor cantidad de H,O en el sistema; en dicha zona la
fraccidon molar del H,O es de aproximadamente 0.1169, el cual es un valor muy
cercano al valor de equilibrio. Mientras que en la zona de gases frescos la

concentracion de H,O es casi nulo.
5.4.2 Velocidad axial. Comparaciones con datos experimentales.

En la figuras 5.14, 5.15, 5.16 y 5.17 se comparan las predicciones y las mediciones

experimentales de la velocidad axial z/D0 =0.1, 0.3, 0.6 y 1.0. Las predicciones de

la velocidad presentan una buena aproximacién tanto en la zona de recirculacion,

r/D, < 0.6, como en la zona de reaccién. La zona de recirculacion se identifica por

las velocidades negativas en la region préxima al eje. El perfil de la velocidad axial

presenta un alto gradiente en la zona de reaccion. En la estaciéon axial z/D, =1.0 , al

final de la zona de recirculacion, el modelo subestima ligeramente 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
([14] y [27]), que el modelo k—&—-RNG no puede reproducir adecuadamente. De
acuerdo con las figuras 5.14, 5.15, 5.16 y 5.17 el modelo quimico no afecta el
comportamiento de la velocidad en la llama; se muestra solo una curva (datos
numeéricos) y puntos experimentales; solo se observa una curva debido a que, al ser
muy semejantes los datos obtenidos por cada modelo se obtenian tres curvas
traslapadas, con lo cual no se tenia una diferencia apreciable entre los datos de

cada modelo.
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5.4.3 Temperatura. Comparaciones con datos experimentales

Los perfiles de temperatura en las estaciones axiales z/D=0.1, 0.3, 0.6 y 1.0 se
muestran en las figuras 5.18, 5.19, 5.20 y 5.21. En la zona de recirculacién, las
predicciones de temperatura tienen un valor proximo al de la temperatura adiabatica
(1644 K) y son aproximadamente 100 K superiores a los valores experimentales.
Los diferentes modelos afectan directamente a la temperatura en la zona de
reaccion principalmente, donde la alta temperatura que existe en la zona de
recirculacion, inicia las reacciones quimicas de la mezcla de aire-combustible
cuando ésta se introduce en el quemador. El modelo quimico reducido de nueve
pasos de reaccion predice valores menores que los otros modelos en estaciones
axiales z/D>0.3 en la zona de reaccion.

El tiempo de mezcla local, proporcionado como dato de entrada para el modelo de

mezcla (i.e. LMSE), estimado por medio de la expresion

w,, =Cp &/K 5.5

(donde kes la energia cinética turbulenta y ¥ es la tasa de disipacion) es un
parametro de mucha influencia durante la evolucion de las especies quimicas, asi
como en la temperatura. El tiempo de mezcla puede inducir la probabilidad hacia su
valor medio a una tasa mas alta. Como consecuencia, las tasas de reaccion quimica
de las especies de produccion/reduccion pueden volverse bastante rapidas para
relajar la concentracion de especies que estan en condiciones de equilibrio, cuando
éstas se encuentran compitiendo por mezclarse. Sin embargo, la frecuencia de
mezcla evoluciona independientemente de cada modelo quimico. Por tal razén las
inconsistencias encontradas en la prediccion de los resultados son a causa de las
diferentes tasas de reaccion quimica, estimadas por cada modelo quimico usado en

esta tesis.
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FRECUENCIA DE MEZCLA LOCAL
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Figura 5.7 Frecuencia de mezcla local.

En la figura 5.7 se puede observar la variacion de la frecuencia de mezcla local, la
cual es el inverso del tiempo de mezcla local, tanto en la zona de recirculacion, zona
de reaccién y la zona de gases frescos. Esta frecuencia de mezcla es la misma para
los tres modelos quimicos. En la zona de recirculacién se tiene una frecuencia de
mezcla aproximada de 170, la cual se mantiene estable, sin embargo comienza a
aumentar conforme se acerca a la zona de reaccion, que es donde se registra el
mayor tiempo de mezcla local, de aproximadamente 1000, para posteriormente
disminuir, hasta un valor casi nulo en la zona de flujo; sin embargo al ser la
frecuencia el inverso del tiempo se tiene que el tiempo de mezcla es mayor en la
zona de recirculacidn como en la zona de gases frescos, mientras que en la zona de
reaccion se tienen tiempos muy pequenos debido a que en esta zona reaccionan
muy rapido las especies.

El modelo estandar k-e-RNG usado para representar los efectos de turbulencia en el
flujo, no es lo suficientemente sensible con la temperatura de cada modelo quimico
usado, es por eso que estos no tienen un efecto notable en la aerodinamica del

flujo.
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Se encuentra que existe sobreestimacion de la temperatura la cual se observa en
las figuras 5.18, 5.19, 5.20 y 5.21. Esta diferencia puede ser debida a que el modelo

ignora pérdidas de energia por radiacion.

5.4.4 Especies de concentracion mayoritaria. Comparaciones con datos

experimentales

La evolucion radial de la fraccion molar media de CH,,CO,,H,0 y O, se presentan

de la figura 5.22 a la 5.33. Las predicciones de las especies quimicas de
concentracion mayoritaria en la zona de recirculacién tienen valores medios
préximos correspondientes del equilibrio y presentan una buena aproximacion a los
datos experimentales. En las figuras 5.22, 5.23, 5.24 y 5.25 correspondientes al CH,
se tienen valores satisfactorios en la zona de recirculacion, con niveles de casi cero
ppm, que es el valor de equilibrio quimico, de igual forma se tienen valores
satisfactorios en la zona de reaccioén; los modelos de 5 y 7 pasos de reaccion
presentan resultados muy aproximados a los valores experimentales, mientras que
el modelo de 9 pasos tiene un gradiente menor en la zona de reaccion. Esto se
debe a que el modelo de 9 pasos predice menores temperaturas que hacen que la
tasa de consumo del CH,; sea menos rapida que lo de los otros modelos. Y se da
justamente en la zona de reaccidon por que es ahi donde se lleva a cabo
principalmente la reaccion.

En la prediccion del CO, se obtienen buenas aproximaciones; en el modelo de 9
pasos encontramos una mayor variacion subestimando la cantidad de CO; en la
zona de recirculacion como en la zona de reaccién y se debe también al motivo
expuesto anteriormente. En las figuras 5.26, 5.27, 5.28 y 5.29 se puede observar
que los valores obtenidos son satisfactorios aproximandose al valor de equilibrio
(0.058 ppm).

Los resultados obtenidos para el H,O son muy aproximados a los experimentales,
solo habiendo una pequena diferencia en la estacion z/D, = 1.0, en la cual los
modelos sobreestiman a los valores experimentales, pero al acercarse a la zona de
reaccion el modelo de 9 pasos disminuye sus valores antes que los modelos de 5y

7 pasos.
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Los tres modelos quimicos reducidos predicen valores proximos a los del equilibrio
en la zona de recirculacion. En la zona de reaccion, los gradientes de

CH,,CO,,H,0 y O, se predicen adecuadamente en los tres modelos quimicos

reducidos. EI modelo de nueve pasos sobreestima los valores, principalmente en la

zona de reaccion y en las estaciones z/D,=0.6 y z/Dy=1.0.

5.4.5 Especies de concentracion minoritaria. Comparaciones con datos

experimentales

De la figura 5.34 a la 5.45 se presentan los perfiles radiales de la fraccibn molar
media de CO, OH y NO. Las predicciones de CO de los tres modelos quimicos para
la zona de recirculaciéon en estaciones axiales z/D<0.4 presentan valores cercanos a
los de equilibrio (7ppm), sin embargo esto no es consistente con los datos
experimentales. Para estaciones axiales z/D>0.4, el modelo de 9 pasos de reaccion
predice valores mayores a los del equilibrio y proximos a los experimentales.

En la zona de cortadura, los tres modelos quimicos sobre estiman los niveles de
CO. Se puede observar que en la zona de reaccion existe la mayor cantidad de CO,
el cual posteriormente se va transformando en CO, en la zona de recirculacién,
debido a las altas temperaturas y a las reacciones con los radicales de CH.

En la regidn de recirculacion, las predicciones de OH estan sobreestimadas con
respecto a los datos experimentales; sin embargo el modelo de cinco pasos predice
valores préoximos a 200 ppm (valor de equilibrio), mientras que los modelos de siete
y nueve pasos de reaccion presentan valores entre 600 y 800 ppm. La tendencia del
OH hacia valores de superequilibrio se predicen correctamente en la zona de
reaccion: sin embargo, los valores calculados en los picos se sobreestiman. Dada la
dificultad que presenta la prediccibn de OH, en parte debido a sus pequeias
escalas temporales, los resultados se consideran aceptables.

La forma de los perfiles de NO se predice correctamente, y en las primeras
estaciones de la zona de recirculacion el NO se subestima en 5 ppm en los tres
modelos, los cuales son muy similares en sus resultados, solo el modelo de 9 pasos

sobreestima mas los valores en las estaciones z/D, = 0.6 y 1.0. Aun con esta
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diferencia con los datos experimentales, las predicciones de NO se pueden
considerar como aceptables dados bajos niveles que presentan en el flujo (del orden
de unas cuantas ppm), y la simplicidad del modelo quimico que representa todas las
rutas de formacion de NO.

Ademas, las medidas experimentales pueden estar afectadas, segun reportan los
autores [100], por un error de 2 6 3 ppm en exceso.

Existen solo unas ligeras diferencias entre los modelos de cinco y nueve pasos,
principalmente en las estaciones z/D, = 0.6 y z/D, = 1.0 debido a la diferencia de

temperaturas predichas para cada modelo en particular.

5.4.6 Modificaciones en la simulacién y conclusiones.

Para estudiar el efecto en las predicciones se hace notar que en esta tesis los
cambios que se introducen son en el numero de paso de la reaccion en los modelos,
tomando en cuenta que fueron modelos de cinco, siete y nueve pasos, de los que

anteriormente solo eran de uno, dos y cuatro pasos.

Las comparaciones detalladas entre predicciones y datos experimentales para estas

especies permiten establecer las siguientes conclusiones:

e CO. Las concentraciones de la zona de recirculacion se subestiman por los
modelos de 5 y 7 pasos. El modelo de 9 pasos de reaccidn predice valores
proximos a los experimentales en esta zona de recirculacién. En la zona de
reaccion se predicen bien los niveles maximos que alcanza el CO.

e OH. Las predicciones presentan una buena aproximacion a los datos
experimentales en la zona de recirculacion. Los modelos de 7 y 9 pasos de
reaccion predicen valores mayores que el de 5 pasos y los experimentales. En la
zona de reaccion los valores calculados en los picos se sobreestiman.

e NO. En las primeras estaciones de la zona de recirculacién, los niveles se
subestiman aproximadamente en 5 ppm, sin embargo son aceptables los

resultados debido a sus bajos niveles de éste en el flujo.
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Figura 5.9 Contornos de fraccion molar media de CH4 (ppm)
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Figura 5.10 Contornos de fraccién molar media de OH (ppm)
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Figura 5.11 Contornos de fraccion molar media de CO (ppm)
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Figura 5.13 Contornos de fraccién molar media de H,O
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Figura 5.14 Perfiles radiales de velocidad en z/D, = 0.1, para los tres modelos de reaccion.
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Figura 5.15 Perfiles radiales de velocidad en z/D, = 0.3, para los tres modelos de reaccion.
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Figura 5.16 Perfiles radiales de velocidad en z/D, = 0.6, para los tres modelos de reaccion.
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Figura 5.17 Perfiles radiales de velocidad en z/D, = 1.0, para los tres modelos de reaccion.
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Figura 5.18 Perfiles radiales de temperatura en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.19 Perfiles radiales de temperatura en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.18 Perfiles radiales de temperatura en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.19 Perfiles radiales de temperatura en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.22 Perfiles radiales de fraccién molar de CH,4 en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.23 Perfiles radiales de fraccién molar de CH, en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.24 Perfiles radiales de fraccion molar de CH, en z/D, = 0.6. Caso base.
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Figura 5.25 Perfiles radiales de fraccién molar de CH,4 en z/D, = 1.0. Caso base.
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Figura 5.26 Perfiles radiales de fraccién molar de CO, en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.27 Perfiles radiales de fraccion molar de CO, en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.28 Perfiles radiales de fraccién molar de CO, en z/D, = 0.6. Caso base.
DIOXIDO DE CARBONO [z/Do = 1.0]
7.00E-02
6.00E-02
L

__ 5.00E-02
3
Qo
=
S 4.00E-02 1 5 pasos
? ----- 7 pasos
r_; — - —-9 pasos
€ 3.00E-02 1 & experimental
]
Q
Q
o
* 2.00E-02 1

1.00E-02 |

0.00E+00 ‘ ‘ ‘ ‘

0.00E+00 1.00E-01

2.00E-01

3.00E-01 4.00E-01

5.00E-01 6.00E-01 7.00E-01 8.00E-01
r/Do

9.00E-01 1.00E+00

Figura 5.29 Perfiles radiales de fraccién molar de CO, en z/D, = 1.0. Caso base.
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Figura 5.30 Perfiles radiales de fraccion molar de H,O en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.31 Perfiles radiales de fraccion molar de H,O en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.32 Perfiles radiales de fraccion molar de H,O en z/D, = 0.6. Caso base.
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Figura 5.33 Perfiles radiales de fraccion molar de H,O en z/D, = 1.0. Caso base.
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Figura 5.34 Perfiles radiales de fraccion molar de CO en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.35 Perfiles radiales de fraccion molar de CO en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.36 Perfiles radiales de fraccion molar de CO en z/D, = 0.6. Caso base.
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Figura 5.37 Perfiles radiales de fraccion molar de CO en z/D, = 1.0. Caso base.
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Figura 5.38 Perfiles radiales de fraccion molar de OH en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.39 Perfiles radiales de fraccion molar de OH en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.40 Perfiles radiales de fraccion molar de OH en z/D, = 0.6. Caso base.
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Figura 5.41 Perfiles radiales de fraccion molar de OH en z/D, = 1.0. Caso base.
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Figura 5.42 Perfiles radiales de fraccion molar de NO en z/D, = 0.1. Caso base.
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Figura 5.43 Perfiles radiales de fraccion molar de NO en z/D, = 0.3. Caso base.
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Figura 5.44 Perfiles radiales de fraccion molar de NO en z/D, = 0.6. Caso base.
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Figura 5.45 Perfiles radiales de fraccion molar de NO en z/D, = 1.0. Caso base.
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Capitulo 6

CONCLUSIONES

En este trabajo se realiz6 la simulacion numérica de una llama turbulenta de
premezcla pobre, la cual es estabilizada por medio de un cuerpo romo. Dicha
mezcla es alimentada por una mezcla de metano y aire. La mezcla de metano-
aire tiene una fraccion de equivalencia de 0.586 (diagrama de Borghi), por esto
es llamada pobre, ya que se encuentra casi en el limite de flamabilidad, debido

a su bajo contenido de combustible con respecto al oxidante.

La aerodinamica del flujo es modelada por medio de las ecuaciones de
continuidad y cantidad de movimiento (Navier Stokes), las cuales se resuelven

por medio del método de elementos finitos.

Para la parte de la quimica del flujo se utiliza el método de Monte Carlo, el cual
resuelve la ecuacién de transporte (funcién de densidad de probabilidad
conjunta FDP). En ese caso en patrticular los escalares obtenidos por medio de

este método son las concentraciones del flujo.

La llama es simulada mediante tres modelos de reaccion quimica: 5, 7 y 9
pasos de reaccion, los cuales arrojaron resultados similares, en algunos casos,
pero con diferencias en algunos otros; esta variacion de los resultados depende

de la velocidad de reaccidon en cada modelo.

Al realizarse las comparaciones con los datos experimentales se obtuvieron
datos muy aproximados entre si tanto en la zona de recirculacion (z/D,<0.4)
como en la zona de reaccion, principalmente para las predicciones de
velocidad y especies de concentracion mayoritaria (CH,,CO,,H,O0 y O,). La
temperatura también tiene una gran aproximacion a los datos experimentales,

aungue existe una sobreestimacion (aproximadamente 100 K) debida a que no
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se tomaron en cuenta en el modelo las pérdidas por radiacion. Con respecto a
las especies de concentracién minoritaria (OH, CO, y NO) se predicen con un
margen de error aceptable debido a sus bajas concentraciones de estos en el
flujo; cabe mencionar que se obtuvieron valores con cierto margen de error en
las especies de concentracion minoritaria debido a sus pequefias escalas

temporales y la gran dificultad que entrafia predecir estas especies quimicas.

De acuerdo con las graficas, se puede observar que el nUmero de pasos de
reaccion es muy importante para la prediccion, sin embargo el tener un modelo
con mayor numero de pasos, no garantiza una mejor aproximacion en todas las
especies quimicas. Sin embargo, se puede concluir que el modelo de 9 pasos
de reaccién predice valores de CO préximos a los experimentales en la zona
de recirculacion, que fue uno de los motivos por los cuales se realiz0 esta tesis.
También cabe destacar que el modelo de 9 pasos, requiere de un mayor
tiempo de célculo en comparacion con el modelo de 5 pasos. Por lo que el
modelo de 5 pasos puede ser una buena aproximacion en un primer intento en

la simulacion de este tipo de sistemas complejos.

La aerodinamica del flujo influye de manera importante en el perfil de las
especies quimicas. Cabe recordar que los vértices que se desprenden detras
del cuerpo de estabilizaciéon son transitorios. Estos vortices favorecen la mezcla
entre los gases productos de la combustion y los gases frescos, por lo que se
recomienda para un trabajo futuro el uso de LES, con la cual se representaria

mejor la influencia de estos vértices en la formacion de las especies quimicas.
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APENDICE A

ESQUEMAS DE DISCRETIZACION

1 Introduccidén

En este apéndice se presentan los esquemas lineales que se usan en la
discretizacion de término convectivo de la ecuacion general (4.1) introducida en el

capitulo 4.

En la formulacion de la ecuacion discretizada (4.1), se requiere conocer la densidad

Py 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 P en la cara de la celda da lugar a los
llamados esquemas de dicretizacion. La determinacion de los valores de estas
variables en la cara es importante para la precision y convergencia de la solucién

numeérica.

A continuacioén, se presentan los esquemas de discretizacion lineales que se usan

en esta tesis. Estos esquemas se describiran en base al sistema de celdas que se

ilustra en la figura 1. Como ejemplo, se obtendra el valor de ? enla cara © de la

celda P. La velocidad en la cara e se considerara, sin pérdida de generalidad,

positiva (Ue > 0).

T
Ue
O Op O
o o o
W P E

—»X

Figura 1: Diagrama esquematico de celdas.
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2 Esquemas lineales

2.1 Diferencias desplazadas de primer orden

Con este esquema e supone que el valor de la variable ? en la cara e es igual al

nodo adyacente aguas arriba, es decir, para Ue~ 0 [---]:

9. = Pp 1)

Esta alternativa es de implementacién sencilla, acotada y altamente estable casi
bajo cualquier situacion pero tiene los inconvenientes de su precision, que es de
primer orden y de presentar problemas de difusion numérica. Esta falsa difusion es
mayor si en el flujo hay un desalineamiento en la direccion de la direccion del flujo y

las lineas de malla, como por ejemplo en flujos de recirculacion.

2.2 Diferencias centradas

Este esquema supone la variacion lineal de ¢ entre los nodos P y E; por tanto, el
valor de la cara e es:

_detde

5 ()

Pe

Este esquema tiene una precision 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 (ecuacion
3 del capitulo 3), que es un parametro comparativo entre los procesos convectivo y

difusivo.

Para situaciones en que los procesos convectivos dominan sobre los difusivos

(Pe> 2), por ejemplos flujos con nimero de Reynolds altos, el esquema presenta

oscilaciones numéricas.
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2.3 Hibrido
Este esquema fue introducido por Spalding [23] y 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 seleccion del esquema se hace

en funcién del niumero de Peclet de la celda:

e Si Pe<2 ge ysan diferencias centradas:

— ¢E + ¢P (3)

g.="5

e Si Pe>2 se usan diferencias desplazadas:
$.=¢p, Pe>2 (4)

Para flujos con bajo niumero de Reynolds/Peclet el esquema utilizando es el de
diferencias centradas, y por tanto resulta de orden 2; sin embargo, el esquema

presenta problemas asociados al esquema de diferencias desplazadas cuando el

flujo esta denominado por los procesos de conveccién Pe>2

Los esquemas lineales de alto orden presentan una buena precision, pero no estan
acotados, por lo que pueden presentar oscilaciones numeéricas. Su uso no es
recomendado en el calculo de cantidades que no aceptan valores negativos, 0 en
general de cantidades acotadas (tales como concentraciones), pues la oscilaciones

introducidas por el modela pueden sacar al escalar de su dominio de definicion.
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APENDICE B

Modelizacion de NO,

1 Introduccién

Los flujos reactivos que se simulan en esta Tesis son premezclados y pobres de
combustible (ratio de equivalencia menor que uno). La Técnica de combustion de
premezcla pobre permite reducir las emisiones de NO, durante la combustion, que
se alcanzan en el sistema. La tasa de equivalencia puede estar cerca del limite de
flamabilidad pobre de la mezcla, por lo que se pueden generar problemas de
estabilidad en la llama. Ademas, por las bajas temperaturas existentes en la
combustion de premezcla pobre y las inestabilidades asociadas, se puede tener un
incremente en las concentraciones de CO e hidrocarburos (HC) ([48] y [6]), que
también son contaminantes.

Los NO, se producen, en combustibles sin contenido en nitrogeno, por los
mecanismos de Zeldovich, N,O intermedio y Prompt. Las reacciones de estas rutas

se caracterizan por tener en general tasas de reaccibn mas lentas que las
principales reacciones que liberan calor.

En este apéndice se presentan las tres rutas de formacion de los NO, .

2 Rutas de formacion del NO,

2.1 Mecanismo de Zeldovich

El mecanismo de Zeldivich comprende las siguientes reacciones [49]:

(1)
N+NO < N,+0

(2)
N+0O, < NO+O
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(3)
N+OH < NO+H

El paso de reaccion que controla la velocidad de formacion de NO es la reaccion (1).
Debido a la relativa alta energia de activacion (E,) de la reaccion (1), La formacion

de NO por este mecanismo es muy dependiente de la temperatura. Este mecanismo
es muy sensible a las fluctuaciones de temperatura [50] y produce NO
principalmente a temperaturas mayores que 1800 K [49]. Las siguientes reacciones

adicionales se incluyen a este mecanismo por Michaud et al [51]:

N +NO < N, +O(‘D) (4)
N +0, < NO +O(‘D) (5)

donde O(*D) denota el &tomo de O excitado electronicamente.
Por su dependencia con la temperatura, esta ruta frecuentemente se denomina

mecanismo “térmico” [43].

2.2 Mecanismo N,O intermedio

En el mecanismoN,O intermedio, el NO se forma a partir de via la especie

intermedia N,O . Esta ruta tiene las siguientes reacciones [52]:

(6)
N,O+M < N,+O+M
. (7)
N, O+M < N,+O(CD)+M
(8)
N,O0+0 < NO+NO
(9)

N,O+O < N, +0,
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(10)
N,O+H < N, +OH
(11)
N,O+H < NO+ NH
(12)
N,O+OH < N, + HO,
(13)
N,O+CO < NO +NCO
(14)

N,O+M < N+NO+M

Las reacciones (7) y (14) pertenecen al mecanismo de Michaud et al [51].

En esta ruta, las reacciones de inicio son (6) y (7).

En la combustion de premezcla pobre, el NO se forma principalmente por la
reaccion (8) en altas presiones, y también por la reaccion (11) en presiones
proximas a 1 atm ([53] y [54]). En condiciones de premezcla pobre esta ruta puede

contribuir significativamente en la formacion de los NO, total ([55], [56] y [57]).

2.3 Mecanismo Prompt

El mecanismo Prompt (6 subito) fue identificado por Fenimore [58]. En esta ruta, los

radicales hidrocarburos el frente de llama,CH,, atacan el N, del aire para dar lugar

HCN vy otras especies cianadas como el HCNO, y a atomos N, que se oxidan a NO.

La reaccioén de inicio de este mecanismo es:

N, +CH — HCN + N (15)

En la combustion de premezcla pobre, el HCN se oxida a NO mediante la secuencia

de reacciones:

HCN — CN — NCO — NO (16)
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El atomo N se oxida a NO principalmente por la reaccion (2) [55].

El mecanismo de Prompt no es tan dependiente de la temperatura como el de
Zeldovich debido a las relativamente bajas energias de activacién de las tasas de
reaccion.

En la combustion de premezcla pobre a altas presiones, la contribucion de este

mecanismo en la formacion de NO, puede ser despreciable. Sin embargo, a

presiones proximas a 1 atm, la contribucibn de esta ruta puede llegar a ser

significativa [54].
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APENDICE C

Modelos de Turbulencia

1 Introduccién

En este apéndice se introducen, de forma concisa, algunos de los modelos que se
pueden utilizar para representar el efecto de la turbulencia en el flujo reactivo del

quemador simulado es esta tesis. Los modelos se clasifican en dos categorias:

e Modelos de tipo “difusividad turbulenta”, esencialmente variantes del método

conocido como K—¢.
e Cierres de segundo orden, en la forma de modelos de transporte de los

esfuerzos de Reynolds.

En primer lugar se presentara la ecuacién exacta para los esfuerzos de Reynolds,
seguida por los cierres de segundo orden que constituyen el transporte de

esfuerzos Reynolds utilizado en este trabajo. A continuacion se presenta el modelo

de turbulencia K—¢ estandar, gue es el modelo utilizado en esta tesis.

2 Cierres de segundo orden.

La ecuacion de transporte exacta para los esfuerzos de Reynolds (U‘ Ui ) es [6]:

O ( .. .. 0 (_ vr s ,.Op .,.0p
— S+ — S )= — i .
at(pUI Uj ) an(pUkLh Uj ) [U anUJ aXiJ
()
B I I A
[U| 6Xj+uJ aXIJ an(pLh UJ uk)
- — ° (c)

(b)

—lu "%vtu-"u 0T
e an P 8Xk

(d)
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an” .oui”
+ 7 ' 1
o T o (1)

| Tik

(e)

Los términos del lado derecho de la ecuacion (1) representan: El efecto del
gradiente de presion media (a) , la correlacion entre gradientes de presion
fluctuante y fluctuaciones de velocidad (b), el transporte turbulento de los esfuerzos
de Reynolds (c), la produccion de los esfuerzos de Reynolds por velocidad de
deformacion media(d), y la disipacion viscosa (e). De los términos anteriores, en (a),
(b), (c), y (e) estan presentes correlaciones desconocidas, y por tanto requieren

modelizacion.

Si se hace uso de la definicion (44) del capitulo 2, el término que expresa el efecto

del gradiente de presion media (a), se puede escribir como:

- Ui"@m"@ _PU P pui P )
an O Xi P Ox Y 8Xj

La correlacién #Yi  se puede modelar de una ecuacién de conservacion truncada
como ([6]):

3)

donde ¥ =Y2u'u es la energia cinética turbulentay € es su tasa de disipacion.

La contribucidon de este término es muy pequefia y frecuentemente se desprecia ([8]
y [10)).

Con fines de modelizacién la correlacién entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad, (b), frecuentemente se divide en una parte re-distributiva

y una parte isotropa [13]:
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.op° .0 .. 0 ..0 2 Lop | 2 .. op
Ui 7p+ P» =—ur d - _tu » - Oij Uk P — Oij Uk Pr
an 3 an

4
ox; = Ox ox; | Ox 3 *)

La parte is6tropa se divide en dos términos, uno de transporte por presion y otro de
dilatacion por presion:

2 s, ap 2 ap'uk” 2 ,a uk,,
iU == S R T
35Juk an 35J axk 35]p an (5)

(N (m

En flujos de baja velocidad Ma<<1, el término (Il) de la ecuacion (5) generalmente
se desprecia [4]. El término () se suma al término de transporte turbulento de los

esfuerzos de Reynolds (c) para formar el término:

0 0 cr e s 2
(Cijk):[pui Uj ux +-

ox oxe 35ij P ux j (6)

C..

El término “ik se modela mediante un cierre de tipo gradiente [5]:

k Loui Uy’

Cx=—-Cs_u U 7
ik z cur ox (7)
El término (e) es la correlacion de la disipacion viscosa:
— tr = P &ij ( )
8 Xk k 8 Xk !

Si se supone isotropia local, el término ¢i se puede escribir en funcién de la

disipacion de energia cinética turbulenta ¢ como [6]:

—255” 9)
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La tasa de disipacién de la energia cinética turbulenta, € , se calcula de la siguiente
ecuacion de transporte, deducida por procedimientos similares a los utilizados en el

caso de densidad constante [6]:

(.=, 0 g .00 5° gpuj’
(pg) (pguj):_Cglp UK U] J_Cg ,08 +Ca= 71 ap
ot OX; k OX; K k p ax
(A (B) R
d k .. .08
+—| C:P Ui — 10
axj[c Pgu, Uk aXJ (10)

(D)

donde, de acuerdo con lo expuesto anteriormente, el término (C) se desprecia.

La parte re-distributiva de la correlacion entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad, expresion (4), usualmente se divide en dos partes: una
que incluye cantidades turbulentas, y otra que incluye la tasa de deformacion media.

Modelos para este término se han propuesto por ejemplo por Launder et al [2]
(modelo ML), Gibson y Younis [5] (modelo MG) y Musonge [9] (modelo MJ).

Denotando al término redistributivo como 1 , los modelos se escriben como:
U| uJ 8[]‘, o ~ 60" a[]’]
ij— — & —0ij |+ i m ~ ij T K +——
ITj; Cip [ K 351J CZ&J/OUI u % CspPij+Cup [6)(] A x
2 ~ 00 2 L. om . .. .0
-— + P+ P 11
3CeP pk an5 [302 Csj(pw Ui oy puu ox, (11)

donde Py =—(u; U T;/0 x+u; U T/ x)-

Las constantes de las ecuaciones (7), (10), y (11) se presentan en la tabla 1.
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Sustituyendo las ecuaciones (6), (9) y (11) en la ecuacion de los esfuerzos de

Reynolds (1) se tiene:
0 .. O i
—\oui u; J+—\p iUy )=——
~puu) axk(pUk” u;”) ™

2
—gﬁg oij T Ijj (12)

Tabla 1: Constantes de las ecuaciones (7), (10) y (11).

Modelo MG ML MJ
Cel 1.4 1.44 1.40
Ce2 1.8 1.90 1.90
Ce3 0.15 0.15 0.18
Ced 0.22 0.21 0.22
C1 3 1.50 3.00
C2 0.3 -0.582 -0.44
C3 - 0.764 0.46
C4 - -0.182 -0.23

3 Modelos de viscosidad turbulenta.

Un método alternativo para determinar los esfuerzos de Reynolds Y Yi | son los
modelos basados en el concepto de viscosidad turbulenta, que suponen que, de la
misma manera que en 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.

Esta relacién entre los esfuerzos de Reynolds y las variables medias es:

oo, ou;| 2 - oa
i “ —k — Kk g
axj+aXiJ+3(p +pVT 5|] (13)

pUiHUj”: pVT[ ox
K
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Donde V7 (= ”T/'b)es la viscosidad turbulenta. A diferencia de la viscosidad

molecular (V - :“/P) ., VT no es una propiedad del fluido, sino una caracteristica del
estado del flujo, y puede variar significativamente de un punto a otro dentro del

mismo flujo.

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

85
rr s _ VT a
puiu =-p———~

donde Sc, es el numero de Schmidt/Prandtl turbulento.

La viscosidad turbulenta VT puede calcularse de diferentes formas, dando lugar a
una variedad de modelos con un nidmero de variable de ecuaciones diferenciales.

Los mas populares de estos modelos son, probablemente, los de la familia del

modeloK — € . Las variantes utilizadas en este trabajo se presentan a continuacion.

4 Modelo k—¢ (modelo de turbulencia utilizado en esta tesis).
En este modelo, se define como:

Vr = C‘u (15)

oM ‘7\_,3)

Donde C» es una constante determinada experimentalmente. Los valores de K y

€ se calculan a través de la ecuaciones de transporte.

La ecuacion para la energia cinética turbulenta, K se obtiene de la ecuacion (1),

haciendo i = j, aplicando la hipotesis de isotropia local, y dividiendo entre dos:
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o, 0 ( =~ _ . .o, 0 (1 ———.) _
(d()+.(pujk)+pui U; _Jz_(zpui Ui Ui ]_'Dg (16)
]

Los esfuerzos de Reynolds Y Ui se expresan de acuerdo con la ecuacion (13).

El término (a) se aproxima como:

1l ——5—. ok
—(PU,' Ui Ui leuT (17)

Sustituyendo las expresiones (13) y (17) en la ecuacién (18), se obtiene:

a(~ o (. =\ _ o | _V; ok
< ﬂ<)+—(pu.k)=p(P —e)+ | p ¥t (18)
ot ox; T ox oo
donde:
om; Ouj|om; 2(~ om; | o
= L+ =k + ' '
P« VT(aXj aXi]an 3( VTaXijaXi (19)

Aplicando hipdtesis similares a las utilizadas para la ecuacion de K (18), la
ecuacion para la disipacion de la energia cinética turbulenta, € , se obtiene a partir
de la ecuacion (10):

0/ 0 - g - g
O(p7)+ -2 (p0;2)= P L(CuPi~CuaB)+ | p VT (20
i k an Gkan

Las constantes de las ecuaciones (I8) y (20) se muestran en la tabla 2.

Tabla 2: Constantes del modelo k—¢ estandar.

Cu ok (o3 Cel Ce2
0.09 1.0 1.314 1.44 1.92
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El modelo K—¢ tal y como ha sido presentado se comporta satisfactoriamente en
flujos sencillos, normalmente flujos parabodlicos para los que el modelo fue
desarrollado en los afios 70’s. En flujos mas complejos, incluyendo aquellos con
rotacibn o con curvatura apreciable en las lineas de corriente (como los
investigados en esta tesis), las hipo6tesis de isotropia en las que se basa el modelo
no son aplicables, y las predicciones proporcionadas por el modelo son en general
menos satisfactorias. La popularidad de este tipo de modelos, en la que sin duda
juega un papel importante su sencillez y economia, ha dado lugar a una serie de
modificaciones, o variantes, que intentan paliar estas deficiencias sin tener que
abandonar la hipétesis de viscosidad turbulenta a favor de cierres de segundo

orden.
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