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Objetivo

Observar la influencia que ejerce un flujo de aire sobre la evolucion de las especies
quimicas de una flama, en forma numérica, dentro de un quemador premezclado. El
objetivo de incluir esta corriente de aire es e! disminuir la produccién de NOx (6xidos de

nitrégeno), mediante la reduccién de la temperatura dentro de la camara de combustidn.

Ademas, se analiza el efecto y la evolucion de las especies quimicas, (NO, CO, CO,,
OH. O,, H,0) y temperatura, que se presentan al modificar la velocidad de entrada de aire
adyacente a la camara de combustién, asi como también estudiar los efectos por modificar

la tasa de equivalencia de la mezcla de combustible para este mismo modelo.

Una vez obtenidos los resultados de las simulaciones, se realiza una comparacién entre
los resultados obtenidos a partir de las simulaciones con flujo de aire adyacente y con
diferente composicién de mezcla, asi como también los mismos se comparan con una
simulacion en la cual no se incluye este flujo de aire adyacente’.

1

» La simulacion que no cuenta con flujo de aire adyacente, posee una tasa de equivalencia de
$=0.7738940, por lo que para esta simulacion la premezcla es pobre.

xi




Capitulo 1

Introduccion

La energia eléctrica que se genera en el mundo es producida en su gran mayoria
por la quema de combustibles fosiles, teniendo como principal inconveniente la
generacion de contaminantes locales y gases de efecto invernadero (por ejemplo, CO, y
HC). Entre los principales contaminantes tenemos: 1) 6xidos de nitrogeno [NOXx], 2)
biéxido de azufre [SO2], 3) mondxido de carbono [CO], e 4) hidrocarburos no quemados
[HC]. Estos dos ultimos son resultado de una baja eficiencia en el proceso de combustion;
mientras que los NOx dependen de la composicién del combustible y de la temperatura de
combustién. EIl problema ambiental relacionado directamente con la produccién de estos
contaminantes (SO, y NOx) es generalmente la lluvia acida, y la formacion de OZONO.
Para disminuir su impacto, se ha impulsado la puesta en marcha de normas ambientales
mas estrictas en materia de contaminacion, y también en lo que se refiere a la
investigacion y desarrollo de fuentes de energia renovables y procesos de conversion de
energia limpios.

En la actualidad se puede obtener energia eléctrica de diversas formas, una de ellas
es mediante la conversion de energia nuclear a energia eléctrica, también se puede
obtener haciendo uso de celdas fotovoltaicas, celdas de hidrégeno, etc. Solo por
mencionar algunas. Estas dos ultimas ofrecen una alternativa bastante viable a futuro
puesto que no producen contaminantes; mientras que para la energia nuclear, se tiene un
serio problema con el manejo y depdésito de los desechos radioactivos producidos. Por
estas razones la utilizacion de una turbina de gas es una alternativa interesante como
fuente generadora de energia y de potencia.

La turbina de gas ha incrementado su uso debido a la implementacién de centrales
de ciclo combinado, en donde puede ofrecer una eficiencia de aproximadamente el 58%
con un aprovechamiento del 90% del combustible en la generacién de energia eléctrica y

térmica, ademas de requerir de menores cantidades de agua para su funcionamiento y una
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inversibn economica menor respecto a plantas que se dedican solo a la generacién de
electricidad. Ademas las centrales que utilizan el ciclo combinado pueden utilizar una
mayor diversidad de combustibles fésiles como: gas natural, productos de la refinaciéon del
petréleo, carbdn, etc. Para la turbina de gas el combustible utilizado juega un papel
importante ya que influye directamente en la potencia del ciclo y la emisién de
contaminantes, por ejemplo al utilizar metano (CH4) como combustible su combustién
completa esta casi libre de (SO,) y particulas, asi como mantener bajas concentraciones
de CO y NOx (=10 ppm).

Aun haciendo uso de este tipo de combustibles (gases) se presenta una alta
concentraciéon de (NOx), lo cual se debe a la alta temperatura alcanzada dentro de la
camara de combustion, por eso para disminuir las emisiones de esta especie quimica se

hace uso de diversos sistemas y métodos como los que se describen a continuacion.

Para reducir las emisiones de este contaminante se aplica un método denominado
Reduccion Catalitica Selectiva (SCR, por sus siglas en ingles.), el cual consiste en hacer
reaccionar el 6xido de nitrbgeno con amoniaco anhidrido dentro de un contenedor. El
resultado de esta reaccion de reduccion es nitrégeno y agua, los cuales son inofensivos
para los seres vivos y el medio ambiente. Haciendo uso de este método se puede reducir

hasta en un 75% las emisiones de NOx.

Quimica en el proceso de SCR.
4ANO + 4NH;3; + O, —> 4N, + 6H,0
2NOs + 4NH3 + O, —> 3Ns + 6H,0

Este proceso presenta los siguientes inconvenientes: para poder realizar este
proceso se hace uso de sustancias peligrosas como el amoniaco, por lo cual es
indispensable tener un manejo especial sobre estas sustancias, incrementando el costo de
operacidon. Mientras que las dimensiones de un equipo de estas caracteristicas también

representa un inconveniente importante.

Otro método utilizado se denomina Combustion premezclada Pobre (Lean Premixed

Combustion, LPC) el cual consiste en mezclar el combustible y el aire previo a su entrada
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al quemador, de tal forma que exista un exceso de aire, este exceso de aire evita la
formacion de regiones de alta temperatura y por ende una menor formaciéon de (NOx). Este
tipo de equipos presenta problemas como lo es la auto ignicion, propagacion de la llama
“aguas arriba” y el de la extincion total o parcial de la flama debido a la proximidad de la
composicion al limite de flamabilidad pobre, por esta razén se requiere el uso de un
sistema de control muy preciso y costoso. Gore y Zhan (1994) reportan que se puede tener
bajas emisiones de NOx para tasas de equivalencia2 que oscilen en un valor cercano
®g=2.0 (mezcla pobre). Por otra parte Kim et al. (154) reportan haber obtenido para
trabajos similares, bajas concentraciones para tasas de equivalencia con valores entre
®s=2.0 y ®p=1.3 respectivamente. Después de este valor, las emisiones de NOXx
aumentan considerablemente y en valores de ®g préximos al valor estequiométrico se
presentan problemas con las emisiones de NOx. De forma similar la empresa Power
Systems Mfg, ha disefiado equipo en los cuales las concentraciones de NOx oscilan en 3
ppm. Para poder lograr esto se debe realizar una minuciosa mezcla entre aire y
combustible. Con este proceso y un redisefo de los inyectores de combustible se reducen
las fluctuaciones de la temperatura dentro de la camara de combustién, teniendo una
temperatura promedio de =1565°C, con lo que se asegura que se tienen menores zonas
de alta temperatura y por lo tanto menores zonas de formacion de 6xidos de nitrégeno
(NOx).

También se han agregado corrientes de vapor de agua, oxigeno y aire adyacentes
al flujo de combustible con el fin de enfriar la cAmara de combustién. La corriente de vapor
de agua puede ayudar a disminuir las emisiones de NOx, sin embargo, aumenta los
niveles de CO vy particulas suspendidas. Ademas, al hacer uso del agua implica el dar un
tratamiento posterior al agua, el cual es muy costoso. Por otro lado también disminuye la
vida util del equipo ya que se presentan problemas de corrosion y de erosion. El uso de
oxigeno no presenta problemas excepto que el oxigeno es muy costoso para su utilizacion.
Asi que el uso de una corriente de aire para enfriar la cAmara de combustién es la mejor

alternativa, teniendo como principal inconveniente la disminucién de la eficiencia térmica.

En esta tesis se estudia el efecto que tiene una corriente de aire adyacente en la

combustién de una flama premezclada. Se estudian los efectos que se producen al incluir

? Tasa de equivalencia. Relacion entre gasto masico de combustible y gasto masico de
aire de una mezcla de combustible.

-3-



Capitulo 1

esta corriente de aire en la formacién de contaminares y el efecto de tener una mezcla con
una tasa de equivalencia relativamente baja con un flujo de aire adyacente. La razén por la
cual se realiza una simulacidon numérica, se debe principalmente al costo que representa el
fabricar un modelo para realizar el experimento. Ademas la medicién de contaminantes en
este tipo de equipos se hace mediante el uso de técnicas no intrusivas las cuales también
son costosas y dificiles de implementar. Por otra parte el avance en materia computacional
proporciona una herramienta mas para la simulaciéon de estos fenbmenos fisicos, la
computadora. Esta permite la visualizacién y prediccion de varias propiedades del flujo
como perfil de velocidades, temperaturas, zonas de formacién de especies quimicas, etc.
las cuales no se pueden visualizar en un modelo fisico y son imposibles de estudiar a
detalle.

La simulacion numérica de fenémenos fisicos tiene considerables ventajas como: los
resultados obtenidos se pueden obtener de forma directa, para realizar varios
experimentos solo se cambian valores en el cédigo del programa y se pueden realizar
varias simulaciones al mismo tiempo. Mientras que solo se tiene por inconveniente la
programacion, que suele ser compleja, y el margen de error de los resultados obtenidos
respecto a los que se toman de forma experimental.

Para poder modelar el sistema se utilizan las ecuaciones promediadas de
Reynolds, o Favre, Averaged Navier-Stokes Equiations, RANS y funciones de densidad de
probabilidad conjunta (PDF). EI método (RANS) consiste en promediar todas las escalas
espaciales y temporales de las fluctuaciones turbulentas y resolver las ecuaciones de
transporte en términos de las variables medias del sistema. La evolucidon de las especies
quimicas se simulan mediante la PDF, la cual contiene toda la informacién estadistica
sobre los escalares que influyen en la reaccién y permite calcular el término de reaccién
sin ninguna aproximacion. Estas ecuaciones fuerdn resueltas mediante la combinacion de

las técnicas de Volumenes Finitos y Monte Carlo.




Capitulo 2 Ecuaciones de transporte.

ECUACIONES DE TRANSPORTE

2.1 Introduccion

Existen ecuaciones que gobiernan el movimiento de un fluido que reacciona
quimicamente, las cuales nos permiten realizar la simulacibn numérica de una llama
turbulenta. En este capitulo se muestran inicialmente las ecuaciones instantaneas que
gobiernan las condiciones del flujo, partiendo de las ecuaciones de balance de masa,
cantidad de movimiento, energia y por ultimo, la ecuacién de la especie quimica. A
continuacion se presenta la alternativa de ecuaciones promediadas de Reynolds o Favre
Averaged Navier- Stokes Equations, RANS, que tienen exigencias razonables de computo

en comparacion con la DNS.

Por ultimo, se muestra una ecuacién de transporte para la funcion 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. Las
ecuaciones que gobiernan el movimiento instantaneo del flujo reactivo son: continuidad,
cantidad de movimiento, energia y especies quimicas. Las cuales se presentan a

continuacion.
2.2 Balance de masa.

La ecuacion de continuidad expresa la conservacién de masa y se puede escribir como:

a@’f+V-(pU)=0 (2.1)

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

respectivamente.

-5-



Capitulo 2 Ecuaciones de transporte.

2.3 Conservacion de cantidad de movimiento

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

d L, o
5(pU)+V-(pDD):—Vp+V-T' +pf, (2.2)

Donde p esla presion, 7' es el tensor de esfuerzos viscosos y 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" )+ (w-2/3u)\V-0)5 (2.3)

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

volumétrico y 5 es el tensor delta de Kronecker. El coeficiente de viscosidad volumétrico, U,

, €s nulo para los gases monoatémicos. Por lo general, el coeficiente de viscosidad

volumétrico se desprecia [141].

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

;(po)+v.(poo)=_va.{y(vm(vo)li(v-o)gﬂwg (2.4)

2.4 Conservacion de las especies

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

_m,
mr

(2.5)

Y.

Donde 5, es la masa de la especie y »; es la masa total de la mezcla (contenida en
el mismo volumen). De acuerdo con la definicién (5), la suma de todas las fracciones

masicas de las especies es uno. ¥y, =1.
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La conservacion de la especie « se expresa en términos de la fraccién masica por la

ecuacion:

aat(pya)+v-(pgya)=—v-ja+5a, a=12.,N (2.6)

Donde J, es el flujo difusivo y 5, es la tasa de formaciéon neta de la especie « .
Para satisfacer la ecuacion de continuidad (2.1), se cumple que ¥ 5,=0y > 7.=0.El

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

Una expresion mas general para la tasa de reaccion quimica , S, , se puede obtener

si se supone que un sistema quimico con R reacciones presenta la siguiente forma general:

N N
thfmza <_—ZV2J~ZO,5 F=1,,,,,R (27)

a=1 a=1

Donde y, 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,>. (b, —v)a,,. a=1,..,N (2.8)
r=l1

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 tasa de reaccion neta w,, de la reaccion r

es!:

/
o

o

N Var N Vs
a.)ar = kf,rH[Xa] _kb,rH[Xa] (29)
a=1 a=1
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Donde [ X, ] es la fraccion molar de las especies a, k,, Y k,, son respectivamente

las constantes de reaccidon directa e inversa de la reaccién ». La constante de reaccidn

directa k,, segun la ley de Arrhenius es:

k. =4 Tb,-e{iﬁ) (210)

Donde 4, 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:
k AZ’
_ -
kb,r - y > ke,r =€EXp| — RT (211)

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" =3 (s, =5, ~T,5;) (2.12)

a=1

Donde U_.,T) y S son respectivamente la energia interna, temperatura y entropia

en el estado estandar de la especie « .

La ecuacién (2.6) también puede formularse en términos de la molalidad, »n, (nimero

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 la energia interna, cinética y potencial:
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e:u+;Dz+U (2.14)

Donde e, u y U son respectivamente la energia especifica total, interna y potencial,
y g=-VU.

;{p[zw;Dz+Uﬂ+V-{pD(u+;Dz+Uﬂ =V-(7"-0)-V-(p0)-V-7,+0, (2.15)

Donde J,es el flujo difusivo de calor y O  es el intercambio de calor por radiacion.

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:

h=u+? (2.16)

o,

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

2 (h+1D'2+Uj +V. D(h+1D’
a "2 AT

Donde D/Dt=0/ot+0-V, es la derivada sustancial, y 7:Vv  es la disipacion

2+Uﬂ=lg;+(?’:vo)—v-jh+gr (2.17)

viscosa, @, .En flujos de baja velocidad, el numero de Mach (Ma = Dn/ﬂ/yRCTU , donde y

es la relacion entre los calores especificos a presion 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/g[, >>1

por lo tanto las fuerzas de inercia son mucho mayores que las gravitatorias.

El término Dp/Dt es importante si se tienen en el sistema de gradientes de presion

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

Tesis.
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El niumero de Eckert, Eczgi/CpTU es un indicador de la contribucién de la

disipacion de la energia cinética al nivel total de la entalpia. Cuando, como es 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 radiacién en los
flujos estudiados se evaluara con el modelo de pérdidas de calor por radiacién que se

introduce en el capitulo 3.

2.6 Ecuacion 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.

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

calcula como:

sy ta (2.18)
Si se supone una mezcla de gases ideales:
p
L=
v Y, (2.19)
RTZ(I:IW
La temperatura se calcula a partir de la definicion de la entalpia de la mezcla:
N
h=3YY,h, (2.20)

a=1

-10 -



Capitulo 2 Ecuaciones de transporte.

Donde 1, 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,TdT +Ap,, (2.21)

Donde Cp, es el calor especifico a presion constante de la especie o, 7, es la
temperatura de referencia y Aj,, es la entalpia de formacion de la especie o, definida

como el calor liberado cuando un kilomol de sustancia es formado a partir de sus elementos

en el estado estandar.

El flujo difusivo (Jj,), se produce por gradiente de especies, de temperatura (efecto

Soret), y de presion [145]. Estos dos ultimos efectos, generalmente, son despreciados en

flujos con combustion ([141] y [145]). El flujo difusivo (J,) se expresa segun la ley de Fick,

que se escribe como [141]:

Wa, X
7a='0 5 ﬂZDaﬂWﬂVXﬂ (2.22)

Donde los subindices « y g indican las especies quimicas o y B, D,; es el

coeficiente de difusién binario, Xx,es la fraccion molar y ,es igual a X\ x,w..

Generalmente esta componente de flujo difusivo se suele aproximar con la expresién:

Y
J =-DMp e vyx 2.23
a o PX o (2.23)

o

Donde DY es el coeficiente de difusion medio de la especie a en la mezcla de

especies. El coeficiente DY se puede calcular a partir del coeficiente de difusion binario,
D,:

iy 1-Y

Z;;a Xﬂ / Daﬂ

a

(2.24)

-11 -
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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 Uultimos 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 nimero de Schmidt de la especie o y Sc,, se define como:
Se, =—— (2.26)

Donde p es la viscosidad molecular, p la densidad de la mezcla y D, el coeficiente

de difusién de la cada especie.

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

o )

rescribir como:
¥ _ ,U _
J,=-T,VY, L,==>—=pD, (2.27)

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

y energia se pueden escribir como:

a;w-(pv):o (2.28)

0 T2 = R
at(pD’)+V-(pDU)z—Vp%—V-{u(VD-i—(V U) —3(V-D)5H+pg (2.29)
;(pya)+v-(paya)=v-ravya +S, (2.30)

-12 -
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aﬁt(ph)w.(pah):_v.jh+QR+T".vV (2.31)

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

J, =——Vh
s (2.32)

El nimero de Prandtl, Pr, Se define como:

Pr = “C;f (2.33)

Donde u es la viscosidad molecular, Cp calor especifico y k la conductividad térmica

de la mezcla.

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

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

2.7 Ecuacion diferencial homogénea y fraccion de mezcla

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

coeficientes de difusion de las especies y la entalpia son iguales:
r=r,=r, (2.35)
El nimero de Lewis Le, se define como:

Sc k

L = a:
=P = 2D.Cp (2.36)

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

- 13-
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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 hipotesis 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:
0 ~

Donde ¢, es la especie inerte o la entalpia. A la ecuacion (2.37) se le denomina
ecuacion “homogeénea”, por no tener término fuente (S,). En las hipotesis enunciadas

anteriormente para la ecuaciéon de la entalpia, ésta no tiene términos fuente; por lo tanto en
la hipotesis 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 ecuacién (2.37) por lo tanto también representa estas combinaciones resultantes,

que se denominan frecuentemente funciones de acoplamiento [145].

Cuando el sistema a estudiar tiene solo dos condiciones de contorno distintas para
estas variables que responden a la ecuacién 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 B ¢z 2 h— hz
— = 2.38
¢z,l - ¢z,2 hl - hz ( )

-14 -
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Donde los subindices 1 y 2 indican las entalpias de las dos entradas. El cociente de la

expresion (2.38) se denomina fraccion de mezcla ( /), 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 ecuaciéon diferencial (2.37), al ser una

combinacion lineal de soluciones de esa ecuacion.
2.8 Promediado de las ecuaciones

El flujo en los sistemas analizados en esta Tesis, como en 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 instantdneas de conservacion 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 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. 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 ilustracion, se representa con el simbolo ® cualquier propiedad

transportada, tales como la fracciobn 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 fluctuacién turbulenta:

D =D+ P’ (2.39)

© = Bs D" (2.40)

Los dos promedios ®y ® estan definidos como:

-15-
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Capitulo 2
O = lim L%q)(f) Promedio muestral de Reynolds (2.41)
]’Ze —> 00 ne i=1
oL M 1S 0g0 Promedio muestral de Favre (2.42)

Donde @) es la muestra i del conjunto de realizaciones n, de un experimento.

De las definiciones anteriores:

¢'=0 po" =0 D" #0 pF #0 (2.43)
Con la definiciéon de los dos promedios se obtiene:
O=D+ ©" (2.44)
oy
[ (2.45)
P

plq)ll — plq)! (246)
gl =ulg' "~ /j’ ulf’ (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 valor promedio de Favre a las ecuaciones instantaneas de balance de

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

L 49-(p0)=0 (2.48)
;(p5)+v~(p55)= V.p+V [u(VU +(voy _i(vs)ﬁﬂ —V'(PHD"U"),*/’g (2.49)
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“(pT,)+V-(pBY,)= VIV, -V-(p0"Y"2)+ 5, (2.50)
Z(ph)+V-(poh)==v-T, -V -(p0"W") (2.51)

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

;(p@)+v-(p0¢z)= V-((Vg)-V-(p0's) (2.52)

Las ecuaciones anteriores tienen una forma idéntica a las correspondientes

ecuaciones instantaneas, con un término adicional #/®", que involucra las fluctuaciones de

la velocidad y el escalar @, y que representa fisicamente el transporte convectivo de @ por
movimientos turbulentos. En flujos turbulentos, el término (I) de las ecuaciones anteriores
es generalmente despreciable frente al término (ZI). Por lo tanto, las ecuaciones (2.48),
(2.49), (2.50), (2.51) y (2.52) se escriben como:

P v (pi)=0 (2553)
;(p5)+ V-(pB5)=-V.p+V-(p070)+ pz (2.54)
S (pT)+V-(p3T, )=V (o577, 45, (2.55)
= (ph)+ V- (pok) =~ (o'W (2.56)

(o )+ V- (p04. )=~V (p0'F) (257)

Si el flujo es de baja velocidad (Ma << 1) generalmente se supone que las
fluctuaciones de la presidon 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 presiéon

de referencia p,:

-17-
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_ Yy Y
p= pO[RCT; 7 ] (2.58)
S.(p.p:#,)=5.(p.P:4.) (2.59)

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

a=1.,N+1.

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

de cantidad de movimiento (2.54) se trata en el apéndice B.

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, (T. 7.y (2.60)

p=pT.4....3,) (2.61)

La tasa de reaccidon media se puede representar en primera instancia 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]); ademas la convergencia de la serie Taylor es
mala. Otra aproximacién es la evaluacion de la tasa de reaccion media con valores medios,
pero esta aproximacién 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]).
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La falta de informacion sobre la forma de las fluctuaciones es el inconveniente que se
presenta en la evaluacion de estas cantidades. Una opcién para la introduccién de esta

forma es la funcién de densidad de probabilidad. A continuacién se presenta este método.
2.9 Funcion de densidad de probabilidad conjunta.

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

densidad de probabilidad del evento ¢(x,7)=y para una localizacion x y un tiempo, ¢,

dados, donde ¢ es el vector de composicion aleatorio y y es el espacio muestral de ¢.

\\'\.

—f

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

En adelante, P(y;x,7), y #(x,7) se escribiran respectivamente como P(y) y ¢,y las
dependencias en x y en ¢ se consideran implicitas. La PDF es una PDF conjunta y es

funcion de los escalares (p,4¢,) .

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

conjunta son:

P(y)=0 (2.62)

[P@)dy =1 (2.63)

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

(0@)) = [0w)P(w)dy (2.64)
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Con esta propiedad se pueden obtener cantidades medias de la tasa de reacciéon o

la densidad:

Sa(@) = [S, ) P@)dy; P@) = [pr)Py)dy (2.65)

Para evaluar la media de la tasa de reaccién quimica y densidad hace falta conocer la

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

* La PDF 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 Ecuacion de transporte para la funciéon densidad de probabilidad conjunta

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

reactiva).
2.10.1 Deduccioén e interpretacion

Se puede obtener una ecuacion de transporte para P(y), a partir de la definicion de la

PDF en términos de la media de funciones delta [116]:
P(y)=(P'(y)) (2.66)

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

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

como.

N+1

P(y)= H5(¢a -v,) (2.67)
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Donde N + 1 es la dimensidén de ¢ que es igual al nUmero de especies quimicas mas

la entalpia total.

Las derivadas de P’'(¢) son:

OP'(y) _ oP'(y) 94,

ot oy, oot (2.68)
Py =-= Wvy, (2.69)

a

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:

aat(p¢a)+V-(pu¢a)=—V'J¢a +5, (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 a esta ecuacién, se obtiene la ecuacion de evolucion

para la PDF granular:

P B 0 0 GJ% _
S P+ v lplv/g=y)Pw)]+ v [s.P(w)]= MK@)@qj = ‘/’>P (‘/’)} (2.71)
— () R

(@ © @
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 ecuacién (2.71) representan: el transporte en el
tiempo de P(y) (a), el transporte en el espacio fisico por conveccion (b), el transporte en el
espacio de composicion por reacciéon quimica (c). El término (d) de la parte derecha
representa el transporte en el espacio de composicion por flujos difusivos (llamado también
término de mezcla molecular). El término de reaccion quimica, (c), esta cerrado y por ello no

necesita modelacion, lo cual es una de las ventajas del método. La ecuacion (2.71),
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igualmente puede ser deducida a partir de la integracibn de la PDF conjunta de

composicion-velocidad, P(V, ), sobre el espacio de velocidad [121].
La PDF de Favre puede definirse como:

P(y)= £Py) (2.72)

(p)

El término de transporte convectivo (b) de la ecuacion (2.71) se puede re-arreglar como:
9= '//> (2.73)

Sustituyendo las expresiones (2.72) y (2.73) en la ecuacion (2.71) se obtiene la ecuaciéon

para la PDF de Favre conjunta (de todas las variables termoquimicas del sistema):

0 (—p _ 0 [ S 0 _
aZ[PP(g)]W-[pUP(y)]:—%[SaP(yg)]—V-[p@ Q=g>P(g)]—a%[<V-J¢aé=y1>1’(l//)] (2.74)

()
) 1

De la ecuacion (2.74), los términos (//) y (//l) son no cerrados y requieren modelacion.

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

con un modelo de difusién turbulenta [116]:

V- |p(olp=y)Pu)|=V [or, VP (2.75)

Donde T, , = i,/ Sc, es el coeficiente de difusion turbulenta del escalarg, y es igual

para todos los escalares (especies quimicas y entalpia). Los parametros &, y Sc, son

respectivamente la viscosidad y el nimero 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’(z//) en el espacio de composicion por

difusion, (lll), se puede representar como [70]:
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%RV% ¢=v)Pw) = ZZ:V<§V¢Q 6153;%)>_:Z:52a <ﬁv¢avﬁ'(y_/)>

(a) b

(2.76)

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:

Fe L7k lemv)Pw)]- §1L<ﬁv¢a [V% aPW)D

Va oy, aw_
| ’ (2.77)
N+1 N+l 82 {<’UV¢ V¢ ¢ >13( )}
= - - Wl 3 :l// y/
a=1 ﬁ:lal//aal//ﬁ Sc B - T

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

manera que la media, <¢a>, permanezca sin cambio y la varianza, <¢;2> disminuya [120].

La solucién de la ecuacién de transporte de la PDF puede requerir tiempos de

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

para la solucién de la ecuacion de transporte de la PDF con multiples dimensiones son el
método de Monte Carlo [119], (uno de los cuales se usa en esta Tesis), es tratado en los
siguientes capitulos. Con este método, la PFD conjunta en algun punto del dominio se
representa mediante un conjunto de N, vectores de composicion 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:

V=447, .......4\,, promedio del conjunto de cualquier funcion O(¢) es:
. 1 X% .
OB N—ZQ(#’)) (2.78)

p i=l

Donde N, es el numero de particulas del conjunto y el superindice i indica la particula.
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IZC

v

Figura 2.2. Representacion discreta de la funcion densidad de probabilidad en una posicion x del dominio y en un tiempo t.

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

cuando N, tienda infinito:

(0(#))=1im 2 (2.79)

Np~>oo

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

mezcla se expresa también con esta representacion.
2.10.2 Modelos de mezcla

El término (lll) 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 is6tropa. Con estas condiciones, la

ecuacion de la PDF (2.74) queda como [121]:

a?(‘//) _ o* H 2
o oy’ [<Sca Ve

b= W>ﬁ(¢x>} (2.80)

Los modelos de mezcla deben cumplir el requisito de dejar sin cambio la media del escalar:

a9 _ (2.81)
dt
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Y predecir una tasa de decaimiento de la varianza, <(¢—<¢>)2> = <¢'2> de acuerdo con:

= CDZ<¢’2> (2.82)

DondeC, = 2.0,k es la energia cinética turbulenta y & es su tasa de disipacién Apéndice B.

Lo que persigue el modelo de mezcla en estas circunstancias es reproducir la evolucion de
la PDF 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 PDF 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 funcién densidad de probabilidad hacia una forma
aproximadamente Gaussiana, por lo que el coeficiente de asimetria (momento normalizado
de tercer orden), el coeficiente de aplastamiento (momento normalizado de cuarto orden), y

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

(")

-0
3 (2.83)
(°)
<<;—2>2—> 3 (2.84)
<<Z—2>3%15 (2.85)

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

Se puede consultar Informacion mas detallada sobre los modelos de mezcla, por
ejemplo, en Dopazo [42] y en Pope [118]. A continuacién se presentan los modelos de

mezcla Linear Mean Square Estimation y Curl modificado utilizados en esta Tesis.

_25-



Capitulo 2 Ecuaciones de transporte.

2.10.3 Modelo Linear Mean Square Estimation

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

B VP 11 0
o0’ [< Sc. V)

¢=w>P(w>J=ZTW(w—<¢>) (2.86)

mez

Donde =l€/CD €, es el tiempo caracteristico de mezcla. (La frecuencia de

mez

mezcla es el inverso de 7,,_.)

En términos de particulas de fluido, el modelo LMSE propone que [42]:

#7460 == (470 ~(9)0) (2.87)

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 PDF de un
escalar inerte en turbulencia homogénea e is6tropa permanece sin cambio, y no relaja la

forma inicial arbitraria de la PDF 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:

O gl N B | -
5 (<Sca V3 ¢—W>P(V/)J— 5

- %[.[J.[P(‘/")P(‘//")H(l//',w"|t//)d1//’d¢//"]_p(,/,)}

mez

Donde H es la probabilidad de transicion:

H(y' w"l¢p=vy) :ﬁ para yw'<wy<y" o y"<y<y' =0paralosdemas (2.89)
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La probabilidad de transicién, H, es la probabilidad de que la interacciéon de un punto

material p=y" con otro punto o=y’ produzcan w<gp<y+dy y

W'+y' -y)<P<(y"+y' —y)+dy.

Para una representacion discreta de la PDF 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]):

¢(P’(r+Ar>=¢<P>(z)+%§[¢““a>—¢<P><r)] (2.90)

#O @+ A0 =4O+ (47047 0)] (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 mezcla y con &£=1 se obtiene el

modelo Curl original [36].

En el caso de que x tenga una distribucién continua, el niumero de pares de

particulas que se seleccionaran para mezclarse es [119]:
N (2.92)

Las particulas que no son seleccionadas permanecen sin cambio.
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MODELOS DE COMBUSTION

3.1 Introduccion

En este capitulo se aborda el problema de cierre de la ecuacién de transporte de la
fraccibn masica asociado a la reacciéon quimica (ecuacion (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 combustibn de metano que se utilizaran par obtener los
resultados mostrados en capitulos posteriores. A continuacién, se exponen algunos
métodos para representar la quimica. En la ultima parte del capitulo se presenta el modelo
de radiacién con el que se incluira en el calculo el efecto en las predicciones de las pérdidas

de calor por radiacién.

En la ecuacioén 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 simulacién de flujos turbulentos reactivos. Esto se debe al efecto
que tienen las fluctuaciones turbulentas en la tasa de reaccién media. La tasa de reacciéon
quimica es altamente 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:

Sa#8,(1.p.7,.7,..7,) (3.1)

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

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

la turbulencia (por ejemplo, la escala integral,?,). El numero de Damkdhler es la fraccion
entre estos tiempos: Da, =¢,/t, La hipotesis de quimica rapida implica que f;<< 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 reaccion ocurre en una capa delgada, que es sujeta a conveccion,
alabeada, y estirada o comprimida por la turbulencia, pero cuya estructura interna no es
afectada por ella. Este tipo de hipotesis 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 simulacién de flujos industriales de
llamas premezcladas, supone que la reaccién quimica procede al paso dictado por la
mezcla de los reactantes a nivel molecular, dando lugar a los modelos de combustion de
la familia Eddy Break Up (EBU) [91]. Estos modelos son discutidos en mas detalle

posteriormente en este capitulo.

En el otro extremo del rango de niumeros 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 reaccidbn media se puede entonces aproximar con

valores medios de los escalares termoquimicos:
S, =S, (h,p.7,.7,,7,..7,) (3.2)

Por esta razén, esta reaccion quimica se denomina a menudo "pseudo-laminar”. En
combustién, las principales reacciones liberadoras de calor son demasiado rapidas para

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

Los tiempos caracteristicos de la cinética quimica y de la escala integral de la
turbulencia, en la formacion de contaminantes como el CO y NO, son aproximadamente
del mismo orden. Por lo tanto, ninguna de las aproximaciones anteriores son validas en el

estudio de estas especies quimicas. En estas circunstancias, el uso de una funciéon de

-30 -



Capitulo 3 Modelos de combustion.

densidad de probabilidad (PDF) representa una opcion alternativa. EI método de la PDF
permite evaluar el término quimico sin ninguna aproximacién si se conoce la PDF conjunta de
los escalares que intervienen en el término. Para determinar la PDF local se puede recurrir

a dos métodos:

» Resolver la ecuacion de transporte para la PDF conjunta (ecuacion (2.74)).

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

varianza) para los cuales se escriben ecuaciones de transporte.

En el capitulo 2 se presenta 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 279 reacciones y 49 especies si se incluye la formacion de NOx. En calculos con
geometria compleja, el uso de un mecanismo de este tamafio es inviable por su gran costo
computacional. Este costo estd determinado no solo por la dimensiones del sistema (en tér-
minos de especies), sino por su "stiffness", asociada a la presencia de escalas temporales
muy dispares ligadas a las diversas velocidades de reaccion. Por este motivo, se requiere
un mecanismo de reaccion 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 resolucion del sistema de
ecuaciones diferenciales que proporcionan la evolucién del sistema quimico durante la
simulacién 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
composicion local. Algunos de estos métodos, usados en esta Tesis, se presentan al final

de este capitulo.

3.2 Clasificacion de los sistemas con reacciéon

A efectos de su descripcibn matematica y modelacion, es frecuente clasificar las

configuraciones con reaccion quimica de acuerdo al estado de los reactantes cuando entran
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a la zona donde la reaccion tiene lugar: de difusién, si los reactantes estan segregados es

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 analisis son premezclados, la
configuracion premezclada es revisada con mas detalle. Ademas del estado de los
reactantes, un segundo aspecto que caracteriza un sistema con reaccién quimica es el tipo

de flujo: laminar o turbulento.

La combustién 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 transformacién 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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Figura 3.1. Representacion esquematica de una llama premezclada.

Los flujos premezclados se pueden clasificar 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 relacidén entre la intensidad turbulenta y la velocidad de propagacion de
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llama laminar (ﬁ/uF)y la abcisa es la relacidén entre la escala integral de turbulencia y el

espesor de llama laminar (/,/1.). El diagrama de Borghi se presenta en la Figura 3.2.

Aplicaciones practicas

log-/k/u, , Da=1
Zona de mezcla
perfecta Re ~ 10 Da>1
‘( Zonade Ka>1
Da<l o reaccion
.. distribuida

R Ka=1

Zona de
flamelets

“Wrinkled flames”

“Corrueated flames”

»

1 log/, I,

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

tres nimeros adimensionales:

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

escala integral al tiempo quimico:

(3.3)

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 g, la cinética quimica.

En el diagrama (Figura 3-2), las lineas de Damkohler constante pasan por el punto

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

» El numero de Reynolds turbulento:
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Donde v es la viscosidad molecular. Las lineas de numero de Reynolds constante
son perpendiculares a la bisectriz del diagrama [11].

» El numero de Karlovitz, Ka, que es la relacion entre los tiempos caracteristicos

quimico y de Kolmogorov:

k= tlo e _Ne },Ziz(fj (3.5)

tKo lKo Z/lF tK ”

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/up

y [, /1. segun las siguientes ecuaciones:

ﬁ =Re, (Z_I)—l ﬁ =Da,” I (3.6)
Up [ u, [,
1
2 3
ﬁ =Ka* [1—’] Re, = (Da,Ka)’ (3.7)
uF lF

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 tasa de reaccién
media se calcula frecuentemente (con una buena aproximacion) mediante valores medios

de las variables.

La zona de "flamelet" (zona en la cual las estructuras turbulentas solamente

deforman la region de combustion) esta caracterizada por Re, >>1 (régimen turbulento),
Da, >>1 (quimica rapida), y Ka < 1 (Ilama suficientemente delgada). La zona reactiva se

puede considerar muy estrecha (grosor menor que la escala de Kolmogorov) y no afectada
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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 Iinea\/Z/lf =1. Por debajo

de esa linea, la velocidad de la [lama es mayor que la fluctuacion tipica de la velocidad, y la
zona de reaccion es simplemente "ondulada" por la escala de Kolmogorov. Cuando la
velocidad de llama es simplemente menor que la fluctuacién turbulenta de la velocidad,
los torbellinos en las escalas grandes pueden convolucionar la zona de reaccién 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.

Aplicaciones practicas

IOg\/E/UJ A Da=1
Zona de mezcla
perfecta Re ~10° Da>1
\‘\/ Zonade Ka>l
Da<1

reaccion

. distribuida
Ka=1

Zona de
flamelets

“Wrinkled flames™

“Corrueated flames”

Figura 3.2. Diagrama de Borghi.

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

La condiciéon Ka > 1 indica que el espesor de la zona de reaccidbn es mas grueso que las
estructuras mas pequefas 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.
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3.3 Modelo Eddy Break Up

En llamas premezcladas con quimica rapida, el término de reaccion 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 reaccién 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:

5

§c = _CEBUpE Yc”2 (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 reaccién quimica da lugar a
correlaciones no cerradas, dificiles de modelar y que en combustion 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:

B

- - 7,
S, __CEBUpz?mm(Y‘"S’l+sJ (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 funcidn minimo en esta ecuacion asegura
que la velocidad de reaccién 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
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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 combustion es frecuentemente utilizado en aplicaciones practicas para
describir la reaccién 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 destruccion de contaminantes, o en fendmenos de ignicién y

extincién de llama).
3.4 Funcion de densidad de probabilidad de forma supuesta

Como se introdujo en el capitulo 2, una alternativa para conocer la PDF 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 funcién de densidad de probabilidad debe satisfacer las siguientes condiciones
(capitulo 2):

P(¢)=>0 0<g<1 (3.10)

P(¢)=0 $<0,4>1 5.11)

Donde ¢ es un escalar genérico acotado entre Oy 1.

Algunas formas para la PDF se muestran en la Figura 3.3. Si la variable tiene un

valor constante, entonces la forma de la PDF 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 PDF 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 los sesgos asociadas a

intervalos no fisicos del escalar (por debajo de cero y por encima de 1, en la figura) [63]:
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1 1¢72

Py
P(¢)—Gﬂ [H(¢) - H(¢-D)]+B5(¢)+CS(1-¢) (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 desviaciéon tipica de la Gaussiana sin truncar. Los
parametros By C de la expresion (3.12) son la probabilidad de los sesgos de la Gaussiana

en los tramos [—,0] y [1,].

B-[ — eii[Tja% j 1, i (3.13)

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

y la varianza, ¢"*:

4= [pP@)dg. 77 = [(p-FVPlp)ay (3.14)

2

Donde la media (¢) y la varianza (¢"*) se obtienen a partir de ecuaciones de

n2

transporte. Las relaciones entre ¢ y ¢"> y o y 7 no son explicitas por, lo que hay que iterar

n2

parahallar oy y apartirde ¢ y ¢

Otra distribucién alternativa es la funcién beta [60] , figura 3.3 (c):

¢ (1-9)"
[oa-¢"dg

P(¢)= (3.15)

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

mediante las ecuaciones:
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o =) 1 o (b) 1 o () t

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

Mediante

AN

azg(fg(;;f)j =19, (3.16)

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

y b son funcion explicitade ¢ y ¢"

Esta aproximacién de la PDF de forma asumida presenta algunos inconvenientes,
entre los que se cuenta la eleccidén de una distribucion apropiada para la PDF. Asi, se toma
frecuentemente una funcion Gaussiana para la temperatura, y funciones beta para los
escalares. Cuando la PDF depende de mas de una variable, la determinacién 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 flama.

Los modelos "flamelet" describen al flujo turbulento reactivo como un conjunto de
elementos de llama laminar denominados "flamelets" [14]. Estos elementos son
transportados por conveccion 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:
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Se=w, Y @, =p,YU, (3.17)

Donde p, es la densidad de los gases frescos, Y es la fraccibn 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 Illama » 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]):

0 ow2) 0 Hr ox
=y = | L = P.—D.
o ox, x| S ox, TR (3.18)

Donde S es el nUmero de Schmidt turbulento, B 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 B y Dy requieren

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

Incluso la combustién de los hidrocarburos mas sencillos, como el metano, tiene

lugar a través de un gran numero de reacciones y de especies.

En la combustion del metano en aire, el mecanismo real tiene aproximadamente 279
reacciones y 49 especies si se incluye la formacién de NO [13]. El conjunto de estas
reacciones reales y especies que participan en el sistema quimico se conoce como

mecanismo detallado de la reaccion.

La inclusibn de wun mecanismo detallado en calculos de geometrias
multidimensionales requiere una gran cantidad de memoria y tiempo de calculo [121]. Estos

requerimientos computacionales se deben no sélo a la dimensionalidad del sistema (en
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términos de especies), sino a su dificultad de resolucién, asociada a la presencia de escalas

temporales muy dispares ligadas a las diversas velocidades de reaccion.

Para disminuir el niumero de especies (y a la vez reducir la dificultad de resolucion
del sistema), es practica habitual reducir el sistema quimico detallado a un numero
tratable de especies y ecuaciones. EI mecanismo resultante se denomina "mecanismo
reducido”.

Este mecanismo reducido debe ser suficientemente detallado para predecir de forma
correcta los fenémenos de interés al ser aplicado en una simulacion. En aplicaciones que
requieren simulaciones multidimensionales, las limitaciones de calculo obligan a que el
numero maximo de especies que conforman estos mecanismos sea actualmente del orden
de 10. Este numero es en general, suficiente para predecir las caracteristicas
fundamentales de la llama, tales como especies mayoritarias, temperatura o velocidad de
liberacion de calor; pero puede ser insuficiente para la prediccidbn precisa de especies

intermedias, de ciertos contaminantes o la ignicién o extincién.

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 "troncal" las hipétesis de estado estacionario para algunas
especies y de equilibrio parcial para reacciones particulares [53]. Los mecanismos "troncal"
se deducen a partir de un analisis del sistema completo, que identifica la importancia de las
especies y reacciones en el proceso de combustién. Las reacciones que no contribuyen de
forma importante en la reaccién se eliminan del mecanismo detallado, el resultado es el
sistema quimico "troncal". El resultado de esta reduccion sistematica no es s6lo un sistema
de ecuaciones mas sencillo (por la eliminacion de especies), sino también un sistema
menos "stiff', ya que las reacciones mas rapidas se han puesto en equilibrio. El analisis y
reduccion del sistema se hace para determinadas condiciones, por lo que frecuentemente
el mecanismo reducido es sélo valido 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
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especies y reacciones se pueden escoger con base a un conocimiento previo del sistema, a
necesidades de modelaciéon (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 aproximacién que se ha desarrollado recientemente para simplificar la cinética
quimica es el llamado método de colectores intrinsecos de baja dimension o "Intrinsic Low
Dimensional Manifoids” (ILDM) ([89] [150]). El ILDM se basa en que las reacciones mas
rapidas conducen rapidamente a los estados de composicidén a superficies en el espacio de
composicién. La cinética quimica se simplifica con la suposicidon de que estos puntos de
composicion se moveran (reaccionando) a lo largo de esta superficie de baja dimensién
hacia el equilibrio quimico, mientras que la reaccién 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 dimensiéon 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 continuacion se
presentan los mecanismos reducidos de cinco, siete y nueve pasos de reaccion para el

metano.

3.7 Mecanismos quimicos para el metano.

Para la combustibn del metano se pueden encontrar en la literatura diversos
mecanismos reducidos, sin embargo el mecanismo de 5 pasos de reaccion que se
presenta a continuacion ha presentado ventajas como la precision en representar

adecuadamente los fendmenos principales de la cinética quimica y la sencillez.
3.7.1 Mecanismo sistematicamente reducido de cinco pasos.

Recientemente, Mallampalli et al [93] han desarrollado un mecanismo quimico
reducido para modelar la combustion en llamas de premezcla pobre que incluye la formacion

de NO. El mecanismo es de cinco pasos de reaccidn y nueve especies. Este modelo
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quimico es deducido del mecanismo completo GRI 2.11 [13], que se presenta en el apéndice
A y 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]. EI 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 solucion a bajas temperaturas [20], el mecanismo reducido ha sido
actualizado. El nuevo mecanismo de cinco pasos de reaccidn consiste en cuatro pasos

para la combustién y un paso para la formacién de NO [94]:

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 produccién del NO incorpora, segun sus autores, las tres rutas de
formacion relevantes en llamas de metano: Zeldovich, Espontaneo 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 funcidn de las tasas de las reacciones
del mecanismo GRI-2.11 . El subindice en las tasas que siguen indica el numero de reacciéon
del mecanismo GRI-2.11 [13]:

Wpy = FO — Wy — Wy — W3 — Wys — Wy + Wyy — Oy 15— Oy — W9 — Wy — Oy — B3

— Wy — Oy — Oj53 — Wy54 — O59 — Oy7) — Wy74 — Wy77 + Wy59 + By + Dg5 — Dy (3.39)
— Wygy — Wyg3 — W13~ Wypy — W55

Wpy =10, + @ — Wy + 5 + Oy + Oy + Oy + O3 + W5 + Wy + Wy, (3.40)
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T Wi + Wy + Wy5 + Wy + Wyg + Wi + W39 +Wyy + Wy +Wyy +Wp; +Wys + 0y,

+ W5, + Wss + Wsg + W57 + O + Dy + Oy + Oy + W5 + Wy3 + W74 + W, + Wy

— Wy — W3 + Wy5 + Wyg + Wy — Wog + Wy + D)3 + Bygy — D)5 + D3 + Wy

T Oy =W T Oy T Oy + Oy + Oy = Orpg = Dy + Opyy + O3y — O35 = D36

T W3y T Oy 04Oy — Oyyg + O3 + D5y — Oy55 = D53 — Oy — Oyg5 + D59 — Dy
T O+ Opgy + Oy + O77 = W9 = Orgp — Wigy — Opgy + Wiy — Dpgg — Wiy — Dy

— Wy — Wygs + Wygg T Dy + Wy + Wy + W5 + Dig + W7 T Dy + Wy

— @5 = Wyy7 + Oy — Wy — Dyyg = 20,5, — Wy = 205 = W7 + D9 + W5

+ Oy + 20,55 — Wpyg + Orpy + Dyys + D53+ 20,5, + W57 + Wy59 + Dy

+ Wye5 — Wyg5 + Dyyy + 205 + Oy
Opy =+0; — Wy — Wy =20, + B + Oy + Q5 — Oy + Oyy — By + By, — Wyg — W

— Wy — @y — Wy — Wy + 20,5+ g — sy — Wy — Oy — sy + 200, + 200, — @

+ 25 + 20— By~ Qg = Wy = Oy = By = Wy = By = By + Ay + Qg+

— @y + @y =20, =200, = By + By + By + B~ B 15— 20 15+ W+ Wy + 20,
+a%23_@24_2@26"'(‘427_@28_(‘429_@31 +2@32+2@35+Q36+Q38+Q39

— Wy D gy = 20,450 45— By + By — B 5y~ 205, ~ 200 53— 2005, — 20 55— 200
+ W5+ Bsg+ By G5 T D o6~ Ao+ W9 =207+ D73+ B~ By — g
_2@89_@91 ~ W3 W5t By T Wy T Wy, _a1207+a1210_a)211_2a)212_w213
=20+ Oy Oy g+ By g — Dy — Wy = By = By + Wiy + By + Dy,

+ @3y = O35 = Dyyg + Dy + By + Wy + Doy = By + 205+ By s+ Dyyg + D

T W55 — Oy53 = Wy — W+ Dy = Wiy — Wy

(3.41)

Wpy = T0; + Wy = O3 = Wy + W5 + W5+ Wy + Wyg = W53 = Dy + Wsg = Wy + Wyg — Wyg

T Wog+ Dhpg =Wy = Wgy = Do T Wy + B3y + B3y = Bsg + D59~ Doy — Bigs — Digs

T Bgot Bq— Dge+ Ugo T Whgg + Dgy+ Ug; T Bo3 — Whog = Bigg — Wrgg — Wy — Wy (3.42)
T Oy T O3+ W) = W= Wy g+ Wy + Doy + Dy + gy 5= (39 = (i3

T Wy — Wy = W35 T Wy + W39 — Wy = W3 = Woys T Wy = Wy — Wysg — Wysy — (yss

— Wysg T W53 055~ — gy

Wps =+, + Wy + Wy + Oy + Wyg + W19 — W31 — Or51 F Dryy + Wyyy + W0 F Do (3.43)

El mecanismo reducido supone que las siguientes especies estan en estado

estacionario:

H,0,H0,,H,0,,C,CH,CH,,CH,S,CH,, HCO,CH,0,CH,0H,CH,0,CH,0H,C,H,
C,H,,C,H,,C,H,,C,H,,C,H,, HCCO,CH,CO, HCCOH,N,NH, NH,, NH,, NNH, NO,,
N,0,HNO,CN, HCN, H,CN, HCNN, HCNO, HOCN, HNCO y NCO.
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3.7Método de representacion de la quimica

La evolucion del sistema termoquimico esta determinada localmente por la solucion

(¢ ) S > ( > N (E - )
7 a a I I

Donde el lado de la derecha son las tasas de reaccion presentadas (en su versidon

molar) en la seccion anterior.

La integracién de la ecuacion anterior durante la simulacion 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 "stiff", como el representado por la
ecuacion (3.44), requiere utilizar pasos temporales pequefios y métodos de integracion
especiales [57]. Algunas de las rutinas numéricas para resolver estos sistemas "stiff' 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 reaccién como funcién de la composicion
de forma previa a la simulacién del flujo. A continuaciéon 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 tabulacién in-situ estructurada.
3.8.1 Método de la tabla de interpolacion

El método de la tabla de interpolacion consiste en construir, de forma previa a la
simulaciéon del flujo, una tabla que contenga los cambios de las especies quimicas (y
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 simulacién las ecuaciones del sistema quimico para puntos de un mallado
que cubre el espacio de composicién al que se va a acceder durante la simulacién. Asi,
durante la simulacion del flujo, los cambios en las especies fuerén obtenidos de la tabla por

interpolacién multidimensional [61].
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Para evitar almacenar regiones del espacio de composicion a las que no se accedio
durante la simulacién, generalmente se limita el dominio almacenado para cada escalar. El
dominio se limita con las ecuaciones de conservacion de los atomos, y con la condicién que

las especies no tienen valores negativos ([25] y [70]).

La construccién de la tabla quimica se ilustré aqui con el modelo quimico para la
combustién de metano de Jones y Lindstedt [67] (seccion 6). Este mecanismo reducido

es de cuatro pasos de reaccion 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 determind 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 numero 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 relacidon entre los atomos de N y O en el

aire, 0.79/0.21):

Atomos de C
Ney, T lco, T Hco = L (3.45)
CH4
Atomos de H
4
ny + 2nH20 + 4nCH4 = S (3.46)
WCH4
Atomos de O
~ 2p(d-f)
21y, A1y o + e+ 200 = W (3.47)
Atomos de N
(I-7)
T 3.48
oWy, e, (3.48)
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El numero total de moles por unidad de masa de mezcla es:
My =0y + 0, 0y o+ ey e+ e 1y (3.49)

En la deduccién de las ecuaciones (3.45), (3.46), (3.47) y (3.48) 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 hipdtesis 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,n., ,nc, ¥ 1y

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

» 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 simuld en
esta Tesis, la fraccibn de mezcla es constante, y las tablas quimicas se generan

para este unico valor de f.

> Limites para n., dado un valorde f.

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

Ny, = Wf (3.50)

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:
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neyy. =0 (3.51)
> Limites para n., dados unos valores de /'y n,

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

e = WL — ey, (3.52)

CH,

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

CO, el minimo de n,, es cero:
no =0 (3.53)
> Limites para n, dados valores para f, ng, Y ng,-

Haciendo uso de las ecuaciones (3.45) y (3.46) y con la determinacion de los limites

maximo y minimo para n,, , se obtienen los limites para », [25]:

g = A=) o) S Teo ~ gy, (3.54)
Wy, +yW, Wey, 4
n;“i“ = (=7 + 3 —2ng, +max vd=/j) _ 2/ +2nCH4+lnC070 (3.55)
WN2 + WW()Z WCH4 WN2 + l//Woz WCH4 2
Las tablas termoquimicas se generan para valores de los escalares /', n., , ng, ,

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

esquematicamente en la Figura 3.4. La discretizacién 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 reaccidn quimica
sera mas importante, como por ejemplo en el entorno de la fraccibn de mezcla

estequiométrica.
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Las tablas de velocidad de reaccidon 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 funcién

del estado termoquimico.

Este método de representacibn de Ila reaccibn quimica es eficiente
computacionalmente pero presenta algunos inconvenientes, los mas relevantes de los

cuales son:

» Numero de escalares. El tamafio de la tabla se incrementa exponencialmente
con el numero de escalares [18], haciendo el método practicamente inviable

para mas de 6 escalares.

» Tamano del intervalo de discretizacion. La precisién 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 eleccidén cuidadosa. Una malla muy fina

puede requerir excesiva memoria.

» Dominio de los escalares. El rango del espacio de composicién de la tabla,
delimitado por consideraciones de conservacion de atomos, como se muestra
mas arriba, es mayor que el espacio realmente accedido durante la

simulacién, por lo que el uso de memoria no es eficiente.

3.10 Modelo de radiacién

Las temperaturas alcanzadas en sistemas de combustion premezclada pobre son
considerablemente mas bajas que las alcanzadas en sistemas de combustibn con-
vencionales. 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

simulacién un modelo sencillo de radiacién, que se describe en esta seccion.

La ecuacion integro-diferencial de transporte de la energia radiante establece que ésta

cambia por emision, absorcién y dispersion del medio [145]. Para la resolucion de esta
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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 radiacién en las llamas simuladas sin incurrir en costos
computacionales excesivos, se considerara la hipétesis de llama o6pticamente delgada
(absorcion del gas despreciable) y se desprecia el efecto de la dispersiéon. Por lo tanto, el

flujo de calor por radiacion se puede escribir como ([26], [127]):
Qrad = _40Kp(T4 _To:) (357)

Donde o es la constante de Stefan-Boltzmann (5.67(10°)Wm>K™) y K, es el

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

K, =X K, 0, (T)+X, 0K, ;0(T) (3.58)

4

Donde K, ., Y K, , son los coeficientes de absorcion del CO, y H,0:

K, o, =10.0° (3.59)

)4

K, 0 =10.0° (3.60)

)4

Los exponentes a y b de las ecuaciones (3.75) y (3.76) son:

a=2.689-0.2986(10>)T +0.1080(10*)T> —0.1317(10°)T* (3.61)

7Y 7Y T Y
b =—1.262396(103)(—j +3.020593(102)(—j —2.532505(105(—)
300 300 300 (3.62)

+6.776739(101)(L] +1.032984
300
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Cuando las pérdidas de calor por radiaciéon se consideran en la simulacién, el
sistema termoquimico tiene un grado de libertad mas (puesto que la entalpia total no
esta 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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METODO DE SOLUCION
Introduccion

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

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

La ecuacion de transporte de la funcién de densidad de probabilidad (PDF) merece
atencién especial, pues presenta para su solucién el inconveniente adicional de su alta
dimensionalidad. Las variables independientes de la PDF son, ademas del espacio y del
tiempo, los escalares (tipicamente concentraciones) que determinan el estado termoquimico
local de la mezcla. En principio, esta ecuaciéon de dimensionalidad superior se puede resolver
mediante las conocidas técnicas de volumenes, diferencias o elementos finitos. Sin embargo,
el tiempo de calculo 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 sélo linealmente con el numero

de variables independientes [117].

En esta Tesis, se utiliza un método de Monte Cario para resolver la ecuacion de
transporte de la PDF; la soluciéon se acopla a un método de volumenes finitos, que resuelve
las ecuaciones promediadas de balance de masa, cantidad de movimiento y estadisticas de
la turbulencia. Este sistema hibrido, consta asi, de dos médulos, relacionados pero también
diferenciados: uno que proporciona la aerodinamica del flujo y otro que resuelve la

termoquimica.

Este capitulo comienza con la descripcién del método de volumenes finitos, que se
utiliza para resolver las ecuaciones que caracterizan la aerodinamica del flujo medio. Después
se presenta el método de Monte Cario, con el cual se resuelve la ecuaciéon de transporte de

la PDF. Finalmente, se trata brevemente el acoplamiento entre ambos modulos.
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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 ¢ :

(p8)+v-(pid)-v-(r,vd)=5, @.1)

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

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

respectivamente. Los terminos I, y S, estan especificados para cada variable # . (Parala

ecuacion de continuidad, 4 =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 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 ecuacién discretizada que relaciona los valores de

# para un determinado grupo de puntos nodales. Esta ecuacion algebraica expresa el
principio de conservacion de 4 en el volumen finito, de la misma manera que la ecuacion

diferencial lo expresa para un volumen infinitesimal. La ecuacién algebraica para un nodo P

puede expresarse en forma general como:

app= Y.  a+ad +B (4.2)

i,J=E,W ,N,S,H,L
Donde el subindice I representa las celdas vecinas, ila caraentre las celdas Pel, T
el valor correspondiente en el intervalo temporal anterior, y B el término fuente. La deduccién
detallada de la ecuacioén (4.2) puede consultarse en numerosos textos de dinamica de fluidos
computacional, por ejemplo en Patankar [110], Ferziger y Peric [48]. A continuacion, se
proporciona un resumen, el cual sirve de base para introducir mas adelante la forma en la

que el método de Monte Carlo se integra al calculo.
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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 notacién de la celda y de sus vecinas. Dada una celda P,
sus vecinas se notaran segun las iniciales de los puntos cardinales (en inglés) 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.

L
"]
~ ~ .y -V
» -~ i
Sy |~
-]
Celda = Volumen de confh.ol.

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
A continuacién, se presentan los términos de la ecuacion discretizada (4.2).

Definiendo los simbolos F, D, y Pe como:

F=p5,, D=, Pe = (4.3)

r F
o D

Donde p; es la velocidad en la cara i, di es la distancia entre los nodos que incluyen la
cara iy Pe es de numero de Peclet, que es una relacion entre la conveccion y la difusion, o
es la velocidad en la cara i 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(Pé_ )+ max(- F;,0) (4.4)

1
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Los valores Fy D en la cara de la celda de la ecuacioén (4.4) son:

~ LA, .
F:(pD)lA D, = = !I=n} Sl e’W (45)

' @)
Donde A, es la longitud de la cara i.

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

término convectivo de la ecuacién de transporte (4.1) requiere también el conocimiento de la

variables escalar,4 , en la cara de la celda. La velocidad 7;esta calculada en la cara si la
malla es decalada; pero p y 4 estan calculados en el nodo y necesitan ser interpolados a la
cara para calcular los coeficientes a, de la ecuacion discretizada (4.2). La obtencién de
estas variables en la cara de la celda es importante en precision y convergencia de la
solucion. El calculo de p y 4 da lugar a los llamados esquemas de discretizacion. La funcién

fQPe\) de la ecuacidon (4.4) depende el esquema de interpolacion. Por ejemplo, en el

esquema de diferencias desplazadas, fQPeDz 1,y para el sistema hibrido [110]:

f(Pé)=max(0,1-0.5/P¢|) (4.6)

En el apéndice D se presentan algunos de los esquemas de discretizacion lineales y no
lineales de alto orden, que se utilizan en esta Tesis en la discretizacion del término

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

_ prAxAy

Y (4.7)

ar

Para el calculo del término D, (4.5) se necesita obtener el coeficiente de difusion, I', en

la cara de la celda. EL coeficiente T'no es necesariamente una constante, sino
probablemente funcién de valores variables que se conocen en los nodos (por ejemplo la
temperatura), y por tanto es necesario interpolarlo a la cara. Esta interpolacion puede ser

aritmética o armodnica. Para la cara “e”, por ejemplo, estas interpolaciones son:
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F=Ax(rpﬂ“E) Lo 26w
24 ‘ Ax(l 1] (4.8)
Tr T

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

~

S,=S,.*S,.0, 4.9)

Donde el término §,, se elige de acuerdo a la relacion existente entre 5,y é ,en

caso de depender el primero del segundo. El objetivo de la linealizacién del término fuente es

mejorar la convergencia de la solucién.

Con esta suposicion, los términos By 4, de la ecuacion (4.2) son:

B:§¢CAXAy+aT$T (4.10)

ap:ae+aw+arl+a3+aT_§¢sUAXAy (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

resolucién 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 presién, cuyo gradiente aparece como término fuente en
estas ecuaciones de cantidad de movimiento, no tiene una ecuacién propia para calcularla.
Una solucion ampliamente utilizada es transformar la ecuacion de balance de masa 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.
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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 relajacién inercial se emplea para las velocidades y los parametros de
turbulencia, y aumenta la dominancia diagonal de la matriz de coeficientes al agregar a la

ecuacion de cualquier variable ¢ el término fuente:

Id 7V T (n— n
S =B - (4.12)
Ly

Donde 7, es el volumen de la celda P, Az, es el intervalo de tiempo falso y el

superindice n se refiere al nimero de iteracion.

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

3" =ady +(1-a)p (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 iteracién actual. El factor de relajacién, aq,

normalmente toma valores entre 0 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,
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con el cual se resuelve la ecuaciéon de transporte de la PDF. Este método Monte Carlo se

trata en la siguiente seccion.
4.3 Método Monte Carlo

Como se ha apuntado en la introduccion a este capitulo, la solucion de la ecuacién
de transporte de la PDF es solo factible, dada su alta adimensionalidad, mediante técnicas
de Mante Carlo [117]

Estos métodos consisten en simular la PDF, ﬁ(gg), mediante un conjunto @, de N, vectores

llamados particulas, cada uno de los cuales representa una realizacidn del estado

termoquimico:

o= 0”0, 0" ], 0"=0"=[0"0,, 0] (4.14)

En estas expresiones, el indice superior, i, representa el indice de la particula; el
inferior, «, indica el escalar termoquimico dentro de la particula; N es el nUmero total de

propiedades que determinan el estado termoquimico. En la notacion de P(y) se incluye

implicitamente la dependencia de la PDF con la posicidén espacial x y el tiempo ¢.

Los métodos de Monte Carlo simulan la funcién de densidad de probabilidad en el

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

P(y)= lim @ (4.15)

Np—o

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 simulacién 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

PDF mediante la técnica de volumenes finitos. En cada celda la PDF se simula mediante un
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conjunto local de particulas. Los procesos de convecciéon y difusidbn se simulan con el
intercambio estocastico de valores de particulas entre celdas vecinas, y los procesos de
mezcla molecular y reaccidon quimica se simulan con un cambio en el valor de la particula
local. Los procesos de difusibn y conveccion, mezcla y reaccién, se aplican de forma
secuencial al conjunto de particulas utilizando una técnica de pasos fraccionados [121].

A continuacién, se presenta el método de Monte Carlo.

4.3.1 Discretizacion de Ia ecuacion de la PDF

La ecuacion de transporte de la PDF (capitulo (2)) se puede escribir como:

L1 pPw)]+V-[pi P ]+ v [, VPw)] -
(a) (b)

. 5 [far ) (4.16)
_W[SQP(Z)]_G_K P ¢= V1>P(l/j)}

a a 1
(© (d)

ey
o o -1
¢ 0o © o ¢
c oo e ¢
v ¢ il
o . v o 9 A
¢ ¢ O < | |
©C 0o o 2 v o atitl
(®) ¢ O ¢ U
©C o ¢ ¢ Wi il
(%) v e 9 :
V o ¢ o L~
t © 00 oo e ¢
- f i v

@it

!

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

Donde (a), (b), (c) y (d) son los términos de conveccion, difusion, reaccidon quimica y
mezcla molecular respectivamente.

-61 -



Capitulo 4. Meétodo de solucion.

La ecuacion (4.16) muestra que 15(;5) varia simultdneamente con los procesos de

conveccion, difusion, reaccién 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 ecuacion general (4.1), la ecuaciéon de la PDF (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 discretizacion explicita en el tiempo, la ecuaciéon discretizada de

la PDF en tres dimensiones tiene la forma:

a,(b,~B)=a,(P,-F)+a, P~ F)+a,(P—F)+a,(P—-F)+ @17
+a,(B, - B)+a, (P, - P)+V,S,, +V,S, '
Donde By P, son la celda P al inicio 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 ecuacion (4.16) respectivamente.
a;

P= 3 (B-P)+B+"2(s, +5,) (4.18)

il=EW.N.S.H,L Ar dar

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 definierobn previamente los
operadores identidad, transporte, reaccion y mezcla como sigue:
> ldentidad, z:

P, =P, (4.19)

> Transporte en cada direccion x,y, y z, 7,:
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7B =2(P,-P)+“(B, - B) (4.20)
ar ar
a?=2(kfﬁﬂiﬂ—7) (4.21)
r.B=(P, - P)+ (P - B (4.22)
ar ar
> Reaccion, Syt
SoP= "5y (4.23)
T
» Mezcla, S,,, es:
SuP =" Sy (4.24)
T

En términos de estos operadores, la ecuacion (4.18) se puede reescribir sin aproximacion

como:

Bo=(z+7,+7,+7.+S5,+85,)F, (4.25)

Dependiendo del esquema de discretizacion espacial que se usa en el céalculo 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 (A7). Por tanto, la suma de los operadores de la
ecuacion (4.25) se puede factorizar como un producto de operadores mas un término de
orden superior Ar* [119] como sigue:

B, =(z+7)z+7,)(z+8,)z+S,)P +O0(Ar) (4.26)

La ecuacion (4.26) expresa el principio de la técnica de pasos fraccionados: la PDF
de la celda P evoluciona de un tiempo ¢ a otro ¢+ Ar 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:

T)T,r,. 2(1+7i)1~)r (4.27)

Prs=(+S8,)P, (4.28)
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P, =(z+S,)P; (4.29)
Donde P, y P, son las funciones de densidad de probabilidad ( en la celda P)

después de aplicar los operadores 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
PDF en cada punto, de forma que el efecto de la simulacion, cuando el nimero de particulas
tiende a infinito, sea el mismo que el efecto sobre la PDF del término correspondiente de la
ecuacion de transporte. A continuacién se presentan las reglas que se deben observar para
que esto suceda en la simulacidbn de cada uno de los pasos. Los argumentos que se
presentan son de caracter cualitativo; puede encontrarse en [119] una justificacion rigurosa

de que las reglas enunciadas simulan en verdad el comportamiento de la PDF.

4.3.4 Paso fraccionado de transporte
El paso fraccionado de transporte simula el efecto de los términos de conveccién y
difusién de la ecuacion (4.16) en la PDF. En la direccidon x, por ejemplo, el paso fraccionado

de transporte es:
B, =(t+7)F (4.30)
Donde £, es la PDF en la celda P en un tiempo t+At' después del paso fraccionado de

transporten la direcciéon x. El tiempo 7+ A¢" es un tiempo (nocional) intermedio entre t y
t+At. Si en la ecuacion (4.30) se sustituye la definicion del operador transporte en la

direccion x (4.20) se tiene:

P, =P +&(135 —15T)+&(13W - ~T)=&I3E+ Wp +{1—&—&jé (4.31)

ar ar ar ar

Como la PDF en cada celda se representa por un conjunto de particulas (@), este

proceso se simula con la formacion en la celda P de un nuevo conjunto de particulas 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 ecuacién anterior, esto es:
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- N,(a,/a,) particulas del nodo W
- N,(a,/a,) particulas del nodo E

- N,(1-a,/a, —a,/a,) particulas de las que estaban en el nodo P antes de aplicar este paso
fraccionado.

La seleccién 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 PDF en la celda P del
proceso de transporte en la direccién 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, ):

aH’ ae

+N,—~ (4.32)

T ar

N, >N,

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 aplicacién del paso fraccionado de transporte en x),

ya que se tiene que cumplir que:

0.V,
a,+a,

0 L/ L -
o G G o
g o - s
@ O G o
8 “ e -

Ly - -
(+] & e 9

Antes del paso fraccionado Despues del paso fraccionado

Figura 4.4 Representacion del paso fraccionado de transporte en la direccion x para la celda
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Esta restriccion para el paso temporal es también la restriccion para calculo temporal
explicito con el método de volumenes finitos. EI 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 implementacién, es el marcado de las
particulas intercambiadas para evitar que en un mismo paso fraccionado la particula viaje
mas de una celda en una direccién. Puesto que la seleccidon 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 PDF 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.

» Para garantizar la aleatoriedad del proceso, las particulas que componen la PDF en el
nodo considerado son "barajadas" aleatoriamente en un proceso que se denominé

"remocién", 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 PDF. El paso fraccionado de mezcla es:
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Py =(@+8,)P, (4.34)

Donde P, Y P, funciones de densidad de probabilidad después de los pasos

fraccionados de mezcla y transporte respectivamente.

- -
o ©
o :
& 0
f <
] 1) b S 1! 1) =} ] et 1[ 'u.l_
i I . |
N 1 1 0 n 0 = R 0
Después del paso fraccionado de Antes del paso fraccionado de
lransporte en 1 transporte en 1 + 1

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 PDF
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:

4z (4-35)

L . oo

()
T

i

Donde gg” es el valor de ¢ en un tiempo entre t y t +Ar, después del paso

fraccionado de mezcla, 7 me; €s el tiempo de mezcla, &k la energia cinética turbulentay € es
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la tasa de disipacion de la energia cinética turbulenta. El modelo de Curl modificado se

simula mediante una seleccion aleatoria de un par de particulas ¢,y ¢\ las cuales se

mezclan y dan lugar a los nuevos valores:

; hoo 1 ' i

8 =4+ g +4)) (4.36)
i i 1 i i

4 =g +EX(Q("'1) —Q(f,)) (4.37)

Dondexes un numero aleatorio entre cero y uno de una distribucion uniforme. El

numero de pares de particulas que se seleccionan para mezclarse es:
(S
Ny ez = 6AZ?N,, (4.38)

Noétese que esta ecuacidn puede imponer otra restriccién sobre el paso temporal

At para evitar que se mezclen mas particulas que el numero total disponible N,.
Las particulas que no se mezclan permanecen sin cambio.

4.3.7 Paso fraccionado de reacciéon quimica

El paso fraccionado de reaccién quimica es:

P =(z+Sy)F s (4.39)

Donde P, es la funcion de densidad de probabilidad en el tiempoz + Az, después del

paso de transporte de reaccién quimica.

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

de evolucién del sistema termoquimico:

;(Qm): Y (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 Ar.

4.4 Acoplamiento de los métodos de volumenes finitos y Monte Carlo

En esta seccidon se trata el acoplamiento entre los métodos de Monte Carlo y de
volumenes finitos. Puesto que el método de Monte Carlo para resolver la ecuacién de
transporte de la PDF es explicito y transitorio, el método de volumenes finitos también ha de

ser transitorio.

En los calculos realizados por cada uno de estos moédulos 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 siguienetes parametros,

proporcionados por el método de Monte Carlo:
* El paso temporal, Az, que se limita con la relacién (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& o)
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 solucibn combinada de ambos métodos consta por tanto de

los siguientes pasos:

* En el inicio de un paso temporal, Azse 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 aerodindamicas de paso temporal anterior.

» Con el paso temporal, Az, calculado en (4.1), la PDF se evoluciona en el tiempo mediante
el uso de la técnica de pasos fraccionados. Al final del paso temporal, el método de Monte

Carlo calcula el valor de la densidad media.

« Con este valor nuevo de la densidad media, las variables aerodinamica se recalculan en el

método de voliumenes finitos.

Este proceso se repite hasta alcanzar el estado estacionario.

aar. &, T
;iel‘ﬂl(ljllﬂllllf a Termoquimica
(\9 Ll (Monte Carlo)
finitos) feRis :

Figura 4.6 Representacion esquematica del acoplamiento entre los métodos de volumenes finitos y de Monte Carlo.
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Simulacion numérica de un quemador con flujo de aire adyacente.

5.1 Introduccién

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos de las simulaciones
numeéricas realizadas mediante el modelo presentado en el capitulo 2.
Se realizaron dos series de simulaciones; en la primera serie de simulaciones se estudio el
efecto que se produce en la camara de combustion al variar la velocidad del flujo de aire
adyacente que entra a la cdmara de combustion. En la segunda serie de simulaciones se
modificd la relacion de equivalencia de la mezcla de metano y aire, de tal forma que se
tiene ingresando al quemador una mezcla pobre, una estequiométrica, y una rica. En esta
segunda serie de casos, se mantuvo constante tanto el gasto del flujo de aire adyacente
como el gasto de la mezcla aire y combustible que ingresa por el quemador.
En los resultados podemos observar el efecto que tiene el flujo de aire adyacente en la
temperatura y en las especies de concentracidn mayoritarias (CH4, H2O) y especies
minoritarias (OH, NO, CO).

5.2 Descripcion del modelo simulado.

El caso considerado es un quemador como el que se muestra esquematicamente
en la figura 1. El flujo dentro de este quemador es confinado, y es estabilizado mediante
una boquilla. Se colocd una mezcla de aire y metano en el espacio de combustiéon a través
de los agujeros de la boquilla. Se formaron zonas de recirculacidbn aguas abajo de la
boquilla, en las cuales fueron atrapados los gases productos de la combustion y calientes,
que tienen el propésito de quemar la mezcla aire-combustible entrante. Se introdujo un

chorro de aire lateral en el espacio anular alrededor de la flama. El objetivo de este flujo de
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aire turbulento es la disminucién de la temperatura, que favorece la formacién de los NO

térmicos.

La mezcla que sale por estos orificios tiene en la primera serie de experimentos una
tasa de equivalencia de ® = 042719. El flujo de aire adyacente tiene una temperatura de
300 K. La longitud del sistema a modelado, L, es de 0.203 [m], que se mide a partir de la

boquilla (figura 2).

Figura 1. Modelo a simular.

L

Figura 2. Modelo a simular (perfil).
El didmetro del quemador, figura 3, es ®1=0.04445 [m]. La placa cuenta con cinco

orificios, uno en el centro con un diametro D1= 0.0066675 [m] y cuatro mas colocados en
un arreglo circular con diametro D, = 0.01889125 [m], y un diametro interno de tubo ®,=

0.0395 [m].
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Figura 3. Dimensiones de la boquilla
5.3 DETALLES NUMERICOS

Con fines de ahorro en tiempo de calculo, la simulaciéon del sistema mostrado
anteriormente se hizo en dos dimensiones y en coordenadas cilindricas. EI dominio de
calculo se discretiza con una malla de 40 x 45 celdas en la direccién radial (r) y axial (z)

respectivamente.

Figura 4 Dominio de la simulacion y el sistema.
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En la figura 5 se presenta el dominio que se usé en la simulacién. En la entrada de
la mezcla al dominio, las condiciones de velocidad y energia cinética turbulenta y su tasa
de disipacion se asignan a partir de una simulacién en frio aguas arriba. En la figura 4 se

muestra la malla con las condiciones de frontera del sistema.

Eje de simetria.

Salida.

Pared

Figura 5. Dominio completo de la simulacion.

En el médulo de volumenes finitos del modelo estocastico, la turbulencia se simuld
con el modelo K —&— RNG . La discretizacidon del término convectivo de las ecuaciones de
cantidad de movimiento y del modelo de turbulencia se hizo con el modelo de
discretizacion hibrido. En el modulo de Monte Carlo, la reaccién quimica se model6 con el
mecanismo de cinco pasos de reaccién de Mallampalli et al* (), sistematicamente reducido
a partir del mecanismo detallado GRI 2.11*. Suponiendo que no hay perdidas de calor y
que las especies tienen igual difusividad, la PDF 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 célculo anterior, la fraccion de mezcla no
se incluye porque es constante en el dominio (capitulo 3), como lo es la entalpia en
ausencia de pérdidas de calor y en la hipétesis de igual difusividad.

La PDF es por tanto:
ﬁ(nCH4 sNcos o s Mo Nyo)
Donde como escalares independientes de la PDF, n,, se tomé la molalidad de la

especie a. La representaciéon de la quimica se hizo con la técnica de las tablas de
tabulacion insitu.
Para modelar el termino de mezcla molecular de la ecuacién de transporte de la

PDF se us6 el modelo LMSE. El tiempo de mezcla del modelo LMSE, r, _,se tomb como

mez ?

k /4=, donde k es la energia cinética turbulenta y =es la tasa de disipacion de energia

cinética turbulenta.
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En cada celda del dominio, la PDF se simulé con 100 particulas de Monte Carlo.
Con estas condiciones se tuvo aproximadamente un tiempo de calculo de 7 dias en una
estaciéon de trabajo “sunblade 2000 con sistema operativo Solaris 8.0, dos procesadores
UltraSPARC IIl Cu” simulando 6000 pasos temporales.

En este trabajo no se contd con datos experimentales, sin embargo el modelo
numérico ya se ha validado para el caso de una llama turbulenta de premezcla pobre
estabilizada mediante un cuerpo romo (Vicente et al., 2004, y Vicente el. al., 2005.)[155]

Los resultados obtenidos para cada uno de los casos se presentan a continuacion.
5.4 Casos simulados.

Se realizaron dos series de simulaciones para estudiar su efecto en las
concentraciones de las especies quimicas. En primera, se estudia el efecto que tiene la
velocidad del flujo de aire adyacente que entra a la camara de combustion. En la segunda
serie de simulaciones se modifica la tasa de equivalencia de la mezcla aire y combustible,
de tal forma que se tienen mezclas: 1) pobre, 2) estequiométrica y 1) rica. En la tabla 1, se

muestran las dos series de casos simulados.

. . . . Velocidad de salida de Tasa de equivalencia
Primer serie de simulaciones.

aire ]
Quemador s/flujo de aire 10 ®=0.773894
Quemador 1 c/flujo de aire 10 ®=0.773894
Quemador 2 c/flujo de aire 6.0 ®=0.773894
Quemador 3 c/flujo de aire 3.54026 ®=0.773894
Quemador 4 c/flujo de aire 1.77013 ®=0.773894

(a)

Velocidad de salida de Tasa de equivalencia @

Simulacion e
Quemador 5 c/flujo de aire. 6.0 ®=0.77389407
Quemador 6 c/flujo de aire. 6.0 ®,=1.0000000
Quemador 7 c/flujo de aire. 6.0 ®,=1.3955600

(b)
Tabla 1. (a) Serie de simulaciones con velocidad de flujo de aire modificada. (b) serie de simulaciones con

variacion en la tasa de equivalencia aire-combustible.
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Cabe destacar que la influencia del flujo de aire adyacente se compara,
principalmente con el caso en el que existe un flujo de aire nulo, el cual se simula con la

presencia de una placa plana (disco). Este caso es mostrado en la figura 5.

Aire + Metano

Figura 5. Esquema de la simulacion de aire con flujo nulo.
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5.5 Resultados numeéricos.

5.5.1 Analisis cualitativo

En esta seccidon se presentan los resultados obtenidos tanto para los casos sin y
con flujo de aire adyacente. Primero se muestran algunos resultados generales de los
calculos, y después se analiza el efecto del cambio en la velocidad del aire adyacente y la
composicién en la mezcla. En la primera parte solo se muestran los resultados de la
simulacién en la cual la velocidad del flujo de aire es de 6 [m/s], debido a que los demas
casos son semejantes. No obstante, se presentan diferencias mas acentuadas debido a la
accioén del flujo de aire adyacente, que tiene una mayor influencia a velocidades mayores.
Las comparaciones en las variaciones de cada uno de los parametros anteriores se hacen
en el centro del quemador y a lo largo del mismo, que es donde se nota principalmente los
efectos. Las longitudes se muestran siempre adimencionadas con el diametro de la

boquilla.

La figura 6 muestra el campo de velocidad que se presenta en el quemador sin flujo
de aire adyacente. En esta figura se aprecia que la mayor velocidad se tiene en las
salidas de la mezcla aire y combustible de la boquilla. En esta boquilla se forman zonas
de recirculacion que estabilizan la llama. La primera se forma a la salida de la boquilla,
mientras que la segunda zona de recirculacion se forma en la periferia de la boquilla. Las
paredes de confinamiento evitan grandes curvaturas en la linea de corriente y varian el
comportamiento de algunos parametros aerodinamicos, como la presion, que se modifica
de tal forma que la longitud de la zona de recirculacion es menor que en una llama no
confinada (el efecto en la pared de la llama se esta estudiando paralelamente en otro

trabajo).
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Velocidad.

Figura 6.
Campo de velocidades correspondiente a el quemador sin flujo de aire adyacente.

La figura 7 muestra el campo de velocidad que se presenta para simulaciones con

flujo de aire. A diferencia del comportamiento mostrado para el caso sin flujo de aire, aqui

desaparece la zona de recirculacion que se formaba en la periferia de la boquilla.

Velocidad.

| [
—
o
—

Figura 7.
Campo de velocidades correspondiente para un quemador con flujo de aire adyacente.
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La fraccion de mezcla para los casos con y sin flujo adyacente de aire dentro de la
camara de combustién se presenta en las figuras 8 y 9 respectivamente. Como era de
esperarse, la fraccion de mezcla, que es un escalar conservado, se mantiene constante

para la simulacién sin flujo de aire.

La simulacién de la dispersién de este escalar es un indicativo que la simulacién es
correcta. En el caso con flujo de aire adyacente, la regién de mezcla es maxima en la
zona central de la camara de combustién y es cero en la corriente de aire. La velocidad
del flujo de aire adyacente tiene un efecto importante en la dispersion de esta fraccion de
mezcla, mientras mayor es la velocidad, menor es la dispersion hacia la periferia de la

boquilla.

Fraccion de
mezcla
B o.043

Figura 8.
Fraccion de mezcla quemador sin flujo de aire.
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Fraccion de
mezcla

g 0.000
g 0.003
§ 0.006
§ 0.009
5 0012
5 0015
5 0018
0.021
0.024
0.027
0.031
0.034
0 0.037
B o0.040
B o.043

Figura 9.
Fraccion de mezcla para un quemador con flujo de aire.

Las figuras 10 y 11 muestran los contornos de la fraccién molar de metano para los
casos sin y con flujo de aire respectivamente. En las zonas de recirculacion, las
concentraciones de metano tienen un valor casi nulo, que es aproximadamente su valor
de equilibrio. Una mayor dispersiéon de metano se presenta en la simulacién del quemador
para el caso sin flujo de aire adyacente, que se debe por la falta de fluido en esas zonas.
En zonas posteriores a la zona de recirculacion las concentraciones de metano son

préximas a cero.

Las zonas de recirculacion son zonas de gases productos de la combustion, por lo
que su alta temperatura produce la ignicion de la mezcla de gases frescos que entra por
los orificios de la boquilla. En la frontera entre los productos calientes y los reactantes

frescos se produce principalmente la reaccion.
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Fraccion de
combustible

Figura 10.
Fraccion de combustible para un quemador sin flujo de aire.

Fraccion de
combustible

j 0.0E0
J 1.9E4
3.8E4

Figura 11.
Fraccion de combustible para un quemador con flujo de aire.

El contorno de fraccion molar de CO dentro de la camara de combustién para el
caso sin flujo de aire adyacente se presenta en la figura 12. La mayor concentracion de
CO se tiene en la frontera entre los gases productos de la combustion y la mezcla de
reactantes frescos, que es donde se forma principalmente. En esta zona de reaccién se

alcanzan concentraciones de aproximadamente 2050 ppm.
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CO (ppm).
0.0
183.3
366.6
549.9
733.2
916.5
1099.8
1283.2
1466.4
1649.8
1833.1
2016.4
2199.7
2383.0
2566.3

Figura 12.
Contorno de CO para una simulacién sin flujo de aire adyacente.

La figura 13 muestra el contorno de CO para la simulacién con flujo de aire, la
maxima formacién se lleva a cabo en la misma zona pero la concentracion varia de

acuerdo a la velocidad de entrada de aire y tasa de equivalencia.

CO (ppm)
0.00
16.42
32.84
49.26
65.68
82.10
98.52
114.94
131.36
147.78
164.20
180.62
197.04
213.46
229.88

Figura 13.
Contorno de CO para un quemador con flujo de aire.
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La figura 14 muestra los contornos de OH, que al igual que el CO su mayor
concentracion se localiza en la frontera entre los reactantes frescos y productos calientes.
El OH, para la simulacién sin flujo de aire, presenta una concentracion maxima de
aproximadamente 1900 ppm. En el resto del quemador, se tiene una concentracion

aproximadamente uniforme de 900 ppm.

OH (ppm).
0.0
90.2
180.5
270.8
3611
4514
5414
631.1
1222
8125
902.7
993.0
1083.3
1173.5
1263.8

Figura 14.
Contorno de OH para el quemador sin flujo de aire.

El contorno de OH para la simulacién con flujo de aire se muestra en la figura 15.
La concentracion de OH es menor respecto al caso anterior. La influencia del flujo de aire
sobre la produccién de esta especie quimica se refleja en el tamafio de la zona de
concentracion de OH, la cual es de mayor tamafio mientras menor es la velocidad de

entrada de aire.
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OH (ppm)
0.0
55.0
110.1
163.1
220.2
2753
3303
3854
440.5
495.5
550.6
605.7
660.7
715.8
770.9

Figura 15.
Fraccion de OH para un quemador son flujo adyacente de aire.

Las figuras 16 y 17 muestran el contorno de vapor de agua dentro del quemador
sin y con flujo de aire respectivamente. En el caso de la representacién del quemador sin
flujo de aire, los contornos de H,O después de la zona de reaccion presentan un valor
homogéneo y préximo al valor de equilibrio. Un valor igual se presenta en los contornos
mostrados en la figura 17, solo que en este caso, esta especie solo se tiene en la zona

central, zona de gases productos de la combustién.

H,0.
0.000
0.005
0.010
0.014
0.019
0.024
0.029
0.033
0.038
0.043
0.048
0.053

H o057

H o062

B oos7

Figura 16.
Contorno de H,O para el quemador sin flujo de aire.

-84 -



Capitulo 5. Resultados.

H,0
0.0
0.005
0.009
0.014
0.018
0.023
0.027
0.032
0.036
0.041
0.046
0.050
0.055
0.059
0.064

Figura 17.
Contorno de H,O para un quemador con flujo de aire.

En la figura 18 se muestra los contornos de NO dentro de la camara de combustiéon
para el caso sin flujo de aire lateral. En esta figura se observa que en la regién adyacente
a la pared se produce un maximo de 60 ppm y disminuye gradualmente hasta
aproximadamente 30 ppm a la salida de la camara de combustién. Caso contrario sucede
en la zona central en la cual se producen aproximadamente 12 ppm y se tiene un maximo

de 20 (ppm) en la zona de salida de la camara de combustion.

NO (ppm).

0.0

3.78

7.56
11.34
15.12
18.90
22.68
26.46
30.24
34.02
37.80
41.58
4536
49.14
52.92

Figura 18.
Contorno de NO para el quemador sin flujo de aire.
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La figura 19 muestra el contorno de NO para la simulacion con flujo de aire, en
donde se produce hasta 12 ppm como maximo. Cabe mencionar que las zonas de
recirculaciéon son zonas de especies radicales, las cuales pueden propiciar una mayor

formacién de NO.

NO

0.0

0.704
1.408
2.113
2.817
3.522
4.226
4.930
5.635
6.339
7.043
7.747
8.452
9.156
9.861

Figura 19
Contorno de NO para el quemador con flujo de aire.

La figura 20 muestra el contorno de temperatura para la simulacion sin flujo de aire.
En esta figura se observa que la temperatura es de aproximadamente 1990 K en toda la

camara de combustién exceptuando las zonas de entrada de combustibles frescos.
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Temperatura.

300
419
537
656
774
892
1011
1129
1248
1366
1485
1603
1722
1840
1959

Figura 20.
Contorno de temperaturas par a el quemador sin flujo de aire

Para la simulacion con flujo de aire, figura 21, la maxima temperatura se presenta

en la region central de la camara de combustién y es de 1920 K aproximadamente.

Temperatura.
300

417
533
650
767
883
1000
1116
1233
1350
- 1488
1583
1699
1816
1933

Figura 21.
Contorno de temperatura para un quemador con flujo de aire.
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5.2 Efecto de la velocidad del flujo de aire adyacente, y de la relaciéon aire y

combustible en la mezcla de la flama.

Para estudiar el efecto del flujo de aire adyacente en la llama, en esta seccion se
comparan las predicciones variando parametros como la velocidad del flujo de aire
adyacente y la relaciéon aire combustible en la mezcla de la llama. Estas comparaciones
también se hacen con el caso en el cual el flujo de aire es nulo. En el caso de la
simulacién (la cual no tiene flujo de aire adyacente), las propiedades se grafican en todo
el dominio y en diferentes posiciones axiales debido a que las mayores concentraciones
de las especies se localizan fuera del eje axial-central. En las graficas, la posicién axial se
adimensiond con el diametro de la boquilla del quemador y las especies se presentan en
unidades de fraccidbn molar, salvo que se indique otra unidad. En primer lugar se analiza
el efecto de modificar la velocidad del aire en el flujo adyacente. Posteriormente, se
presenta el efecto de modificar la relacion aire-combustible de la mezcla que entra por la

boquilla.

Para esta primera serie de simulaciones se muestra la relacion ma/c/ma,-re

Velocidad del flujo de aire adyacente zha/c/ﬁaa,-re
10 [m/s] .01505523

6 [m/s] .0209206

3.54 [m/s] .0425257

1.77 [m/s] .0850515

Tabla 1. Tabla de relacion de gastos
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5.3 Temperatura y concentracion de especies mayoritarias.

5.3.1 Temperatura.

La grafica 1 muestra los perfiles de temperatura en todo el dominio de calculo para
el caso del quemador sin flujo de aire. La temperatura minima de 300 K se localiza en la
zona de la mezcla aire-combustible que esta entrando a la camara de combustién a través
de la boquilla. La temperatura maxima es uniforme a lo largo del quemador y tiene una
temperatura promedio de aproximadamente 1944 K, la cual es la temperatura de

equilibrio.

Temperatura.

2200
2000
1800
1600
1400
1200
1000
800
600
400
200

Temperatuta

Grafica 1.
Perfil de temperatura dentro de la camara de combustién para el quemador sin flujo de aire.

En la grafica 2 se muestra un perfil axial de temperatura en la zona préxima a la
pared, en donde se presenta una zona de recirculacion secundaria y la mayor
concentracion de NO. Las fluctuaciones que se presentan en esta zona se deben
principalmente a la aleatoriedad del modelo numérico, que trata de representar el proceso

de la forma mas veraz posible.
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Temperatura.
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Grafica 2.

Perfil de temperatura zona adyacente a la pared, quemador sin flujo de aire.

El perfil de temperaturas observado en las graficas anteriores fue modificado por la
accién de incluir una corriente de aire adyacente, También se observan variaciones en el
perfil de temperaturas por modificar la velocidad con que entra este mismo en la camara

de combustién como lo se vera en las siguientes graficas.

En la grafica 3 se presenta el perfil de temperatura para las simulaciones con flujo de aire
adyacente. Conforme se incrementa la velocidad del flujo de aire, la zona de reaccion

disminuye de tamafio, por lo que los gradientes son mas pronunciados para estos casos.

Para velocidades de flujo de aire adyacente de 1.77 m/s, 3.54 m/s y 6 m/s
respectivamente, existe una diferencia minima en lo que se refiere al perfil de
temperatura. La temperatura maxima para estos casos tiene un valor de 1950 Ky un valor
L/D = 3.6. Para la simulacién en la que la velocidad del flujo adyacente de aire es de 10
m/s, la temperatura maxima es de 1700 K aproximadamente y se presenta en un valor
L/D = 2.2, Se observé para esta simulacién un enfriamiento significativo en la camara de
combustién, y ademas, solo para esta simulacién a la salida e la camara de combustion

se presenta una disminucién en la temperatura la cual tiene un valor de 1300 K. Esta
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menor temperatura, como se presenta después, produjo una menor concentracion de NO

en la salida del quemador.

Temperatura.

2000 —— % = 10 [m/is]
—— % = 6 [mf3]

—1— % =3.54 [mis]
—0— W = 1.77 [m/s]

1500

1000

Temperatura [IK]

200

L/D
Grafica 3.

Perfil de temperaturas para quemadores con diferentes velocidades de flujo de aire.

El efecto en la temperatura con el cambio en la relacién aire y combustible se
muestra en la grafica 4. Las relaciones de combustible que se simularon son:
®=0.77389407; ©4=0.055200089; $,=1.395564, representando ® una mezcla pobre, ®4
una mezcla estequiométrica, ®, yna mezcla rica respectivamente. Para estas tres
simulaciones la velocidad del flujo de aire adyacente tiene un valor de 6 m/s. La
simulacién con ®(mezcla pobre) presenta una temperatura de 1950 K, al incrementar la
relacion de aire combustible a ®4 (mezcla estequiométrica) la temperatura es de 2200 K el
cual es un incremento del 12.82% respecto a la temperatura de la simulacién con mezcla
pobre. Mientras que para la simulacién con ®, (mezcla rica) la temperatura maxima que
se presenta es de 1150 K aproximadamente, lo cual representa un decremento del 41%
en la temperatura respecto a la simulacién de mezcla pobre. Estas diferencias se deben
a la presencia del exceso de aire, que hay que calentar, en el caso de una mezcla pobre,

y a la falta de oxidante, en el ultimo caso.
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Grafica 4.

Perfil de temperaturas quemadores con diferente tasa de equivalencia aire-combustible.

5.3.2CO..

La grafica 5 muestra el perfil de CO; para todo el dominio del quemador sin flujo de

aire lateral. Observo una concentracion homogénea dentro de la camara de combustion.
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Grafica 5.
Perfil de CO; para el quemador sin flujo de aire.

La grafica 6 presenta la concentracion de CO, para dos zonas representativas del
dominio del quemador. La primer grafica, que es de la zona central, muestra un
incremento de esta especie quimica hasta un valor de 0.018, la segunda grafica, la cual

es de la zona media, también alcanza esta concentracién ara un valor L/D = 1.8 debido a

-92 -



Capitulo 5. Resultados.

lo pronunciado de su pendiente, y la tercer grafica muestra la zona adyacente a la pared
del quemador. Para esta zona también existen fluctuaciones, las cuales varian un
pequefio rango, esto se debe a la influencia de la zona de recirculacién presente en esta

Zona.
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Grafica 6.

perfil de CO; para tres radios axiales.

La influencia del flujo de aire adyacente en las concentraciones de CO, se muestra
en la grafica 7. La concentracion de CO; para las velocidades de entrada de aire de 1.77
m/s, 3.54 m/s y 6 m/s tuvieron un valor de 0.019 para un valor L/D = 3.6. Para el caso de
la simulacion con la velocidad del flujo de aire de 10 m/s una concentracién de 0.016 en
L/D = 2.2 que corresponde a la zona de productos de la combustion, proxima a la zona de
reaccion. Conforme alcanza la salida del quemador, al igual que el valor de la
temperatura, la concentracién también presenta una disminucién y en este caso es de
0.008.
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Grafica 7.

Perfil de CO, para simulaciones con diferente velocidad de flujo adyacente de aire.

En la grafica 8 se muestran los resultados de las simulaciones en las que se
modifico la relacion de combustible, para una relacion de combustible de ® se tiene una
concentracion de 0.019, al aumentar la relacion del combustible a @1 la concentracién de
CO; disminuye a 0.017, para una relacion de combustible de ® (mezcla rica) la valor es

de 0.014 que representa un 26% menos respecto a la simulacion sin flujo de aire.
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Grafica 8.

Perfil de CO, para simulaciones con diferente ratio de equivalencia en la composicién de la mezcla.
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5.3.3 H,0.

La grafica 9 muestra el perfil de H,O en todo el dominio para la simulaciéon del
quemador sin flujo de aire. En esta grafica se observa que la formacién de esta especie
se lleva a cabo en la regién posterior a la zona de reacciéon. Al igual que en las

concentraciones de CO,, la concentracion del H,O es homogénea en la camara.

H.O - Fraccidn molar.

Grafica 9.
Perfil de H,O para el quemador sin flujo de aire.

En la zona adyacente a la pared de la camara de combustién existen fluctuaciones
importantes para el H,O (grafica 10), que como ya se ha explicado se debe a la zona de

recirculacién presente es esta zona.
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Grafica 10.

Perfil de H,O para tres radios axiales en la simulacion sin flujo de aire.
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En la grafica 11 se observd el efecto del flujo de aire sobre esta especie quimica
(H20). Para las velocidades de 1.77 [m/s] a 6 [m/s], la concentracion maxima que se
registra es de 0.064 para el valor L/D = 3.4, y este valor se mantiene hasta la salida del
quemador. La disminucién debida al efecto de aire para estos casos es solo del 5%.
Para la velocidad de 10 [m/s] la maxima concentracion es de 0.05, la cual se presenta en
L/D = 2.2, teniendo una disminucion del 26%; esta concentracidon disminuye hacia la

salida del quemador en donde se presenta una concentracion de 0.028.
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Grafica 11.
Perfil de formacién de H,O para simulaciones con diferente velocidad de flujo de aire.

La grafica 12 muestra el perfil de H,O para las simulaciones en las que se modifico
la relacibn de combustible. La minima concentracién es de 0.064, y se obtuvo en la
simulacién de mezcla pobre ®= 0.77389407, para la mezcla estequiométrica ®4 la
concentracion fue de 0.125 para un valor L/D = 3.4 y aumenté 0.135 a la salida del
quemador. Para la simulacién con ®, (mezcla rica) el valor maximo fue de 0.11 y se

presenta a la salida del quemador. de aire.
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Grafica 12.

Perfil de formacién de H,O para simulaciones con diferente ratio de equivalencia en la mezcla.

5.3.4 O..

El perfil de O, para la simulacion sin flujo de aire lateral se muestra en la grafica 13.
Las concentraciones mayoritarias se presentaron en la salida de la boquilla del quemador
con un valor de 0.21, el cual disminuy6é conforme el oxigeno reacciona en el proceso de

combustion.

0.22
0.20
0.18
0.16
0.14
O 012
0.10
0.08
0.0e
0.04
0.02

Grafica 13.

Perfil de o, para la simulacion sin flujo de aire.

En la grafica 14 se observo esta especie quimica para diferentes radios axiales, se

observa en la zona central una disminucion gradual hasta su valor de equilibrio 0.044, en
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la region adyacente a la pared del quemador solo se observa una oscilacién en la

concentracidén debida a la zona de recirculacion presente en esta region.
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Grafica 14.
Perfil de formacion de O, en diferentes radios axiales para la simulacion sin flujo de aire.

La grafica 15 muestra los perfiles de O, para las simulaciones con flujo de aire
adyacente. Para todas las simulaciones, la concentracién inicial es la misma 0.19. Esta
concentracién disminuye de forma gradual para las simulaciones con velocidad de 1.77
m/s, 3.54 m/s y 6 m/s de forma similar a un valor de 0.046 a la salida del quemador. Para
la simulacién con una velocidad de 10 m/s la pendiente es mas pronunciada por lo que
esta concentracion disminuy6é de forma mas rapida que los casos anteriores, solo que
para esta simulacion el valor minimo que se registra es de 0.07 para L/D = 2.2 y aumenta
a un valor de 0.11 a la salida del quemador. Esta concentracion en los niveles de oxigeno

para este caso, se debe al arrastre del aire circundante.

Para las simulaciones en las cuales se modific la relacion de combustible, grafica
16, se obtuvieron los siguientes resultados; para un valor ® (Mezcla pobre) la
concentracioén inicial es de 0.195 el cual disminuye gradualmente a un valor de 0.05 para
L/D = 3.2; la simulacién @1 (mezcla estequiometrica) tiene una concentracion inicial de
0.19 y también disminuye de forma gradual hasta un valor de 0.005 para un valor L/D =
3.6 este valor es diferente de cero debido al efecto del aire circundante. La mezcla rica @,
tiene una concentracion inicial de 0.18 y ésta disminuye a un valor de 0 para L/D = 2.8

esto se debe al excedente de combustible.
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Grafica 15.
Perfil de formacién de O, para simulaciones con diferente velocidad de flujo adyacente de aire.
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Grafica 16.
Perfil de formacién de O, para simulaciones con diferente tasa de equivalencia en la mezcla.
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5.4 Concentraciones de especies minoritarias.

5.4.1 CO.

La grafica 17 presenta el perfil de CO para todo el dominio de la simulacién del
quemador sin flujo de aire lateral. EI CO se formé mayoritariamente en la frontera entre
los combustibles frios y los gases calientes productos de la combustién. Las
concentraciones mayoritarias de CO se registran en esta zona, la maxima tiene un valor
de 2700 ppm aproximadamente y alcanza un valor de equilibrio de 100 [ppm] después de

esta zona de reaccion.

Grafica 17.

Perfil de CO para el quemador sin flujo de aire.

En la grafica 18 se presentan graficas para diferentes posiciones axiales. El
primero, en la zona central de la camara de combustién, la segunda para la segunda zona
de entrada e combustible y la tercera, la posicion axial para la zona adyacente a la pared
de quemador. En las dos primeras curvas observamos las maximas concentraciones y en

la ultima grafica una concentracién baja.
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Grafica 18.

Perfil de CO para la zona adyacente a la pared de la simulacién sin flujo de aire.

La grafica 19 muestra el perfil de CO para las simulaciones con flujo de aire lateral,
para simulaciones de 1.77 m/s a 6 m/s las graficas son muy semejantes, solo que al
aumentar la velocidad del flujo de aire la maxima concentracion disminuyé y se desplazo
a la izquierda. Conforme la velocidad del flujo del aire se eleva, la zona de maxima
concentracion de CO, que es un indicador de la zona de reaccion, empieza en una
longitud mas cerca de la boquilla por donde entra la mezcla de aire y combustible. Los
valores maximos de CO corresponden para el caso de velocidad de 1.77 m/s, que
presenta un valor de temperatura ligeramente mayor, la cual produce que parte del CO se
transforme en CO.. Los valores de concentracion maximos son de aproximadamente
2200 ppm para el caso de flujo de aire lateral con velocidad de 1.77 m/s a 1200 ppm
aproximadamente para el caso de la velocidad de flujo de aire de 10 m/s. Para una
velocidad mayor a10 m/s se pueda tener una concentracion menor de CO, pero con una
velocidad mayor se puede extinguir la flama. En la salida del quemador,

aproximadamente todo el CO se ha oxidado para producir CO,.
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Grafica 19.

Perfil de formacién de CO para las simulaciones con diferente velocidad de flujo de aire.

La influencia de la relacién aire y combustible sobre esta especie quimica, CO,, Se
muestran en la Grafica 20. La simulacién con mezcla pobre ® tiene una concertacion de
1600 ppm aproximadamente, para la simulaciéon ®4 la concentracion de CO fue de 4900
ppm aproximadamente para L/D = 3, para la simulacibn con mezcla rica se tuvo una
concentracion maxima de CO que fue de 17800 ppm aproximadamente. Este aumento en
la concentracién de CO de esta especie quimica se debe la falta de oxidante en el caso

de mezclarica, y a la alta temperatura en el caso de mezcla estequiométrica.
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Grafica 20.
Perfil de formacién para simulaciones con diferente ratio de equivalencia en la mezcla

5.4.2 OH.

La gréafica 21 muestra el perfil de OH dentro de la cdmara de combustion para el
quemador sin flujo de aire lateral en todo el dominio de la simulacién. La maxima
concentracién se presenta en la zona de reaccion de combustible fresco y los gases
producto de la combustién. El valor maximo registrado para esta zona es de 1700 ppm

aproximadamente, posteriormente alcanza su valor de equilibrio, el cual es de 700 ppm.
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Grafica 21.

Perfil de formacién de OH en todo el dominio para la simulacién sin flujo de aire.
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La grafica 22 muestra tres graficas para diferentes perfiles axiales, las dos
primeras muestran la region central, en el cual se observd codmo se lleva a cabo la

reaccion de combustion, y la tercera, la zona adyacente a la pared del quemador en

donde se presentan los efectos de la zona de recirculacién.
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Grafica 22.

Perfil de formacién de OH para la simulacién sin flujo de aire para simulaciones sin flujo de aire.

El efecto del flujo de aire lateral se muestra en la grafica 23. La simulacion con 1.77
m/s tiene una concentracién maxima de 1100 ppm y a la salida del quemador tiene una
concentracion de 580 ppm. Las simulaciones con 3.54 m/s y 6 m/s presentaron una
concentracion de 1300 ppm para un valor L/D de 3.2, el cual disminuye hacia la salida del
quemador a un valor de 800 [ppm] aproximadamente. En el caso del quemador con una
velocidad de aire lateral de 10 m/s la concentracion alcanzé un valor medio maximo de
1020 ppm aproximadamente y su valor pico se localizd en una posicion axial menor a las
de los casos de menor velocidad.

La figura 24 presenta el perfil de OH para la segunda serie de simulaciones, en las
cuales se modifico la tasa de equivalencia de la mezcla de metano y aire que entra por la
boquilla. La simulacién con una relacibn de combustible ® tuvo una concentracién de
1100 ppm aproximadamente y a la salida del quemador la concentracion es de 900 ppm

aproximadamente. La simulacion con una mezcla estequiométrica tuvo una concentracion
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de 3700 ppm para L/D = 3.4 y 3200 ppm a la salida del quemador. Mientras que para la
simulacién con mezcla rica la concentracion maxima fue de aproximadamente 1400 ppm y

se presenta a la salida del quemador.
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Grafica 23.

Perfil de formacién de OH para simulaciones con diferente velocidad de flujo de aire.
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Grafica 24.

Perfil de formacién de OH para simulaciones con diferente ratio de equivalencia en la mezcla
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5.4.3 NO.

En la grafica 25 se muestra los contornos de NO para todo el dominio del

quemador sin flujo de aire.

Grafica 25.

Perfil de NO para el quemador sin flujo de aire.

En la grafica 26 se observan los perfiles para 3 diferentes estaciones radiales, que
son: la zona central, la zona media de la camara de combustion, y la zona adyacente a la
pared de la camara de combustion. En la zona central se tuvo concentraciones de NO de
aproximadamente 15 ppm, y este valor se incrementd hasta 20 ppm en la salida del
quemador. Las maximas concentraciones para este quemador se localizaron en la zona
de recirculacion adyacente a la pared de la camara de combustion, que tuvo
aproximadamente 60 ppm, disminuyendo a 30 ppm aproximadamente en la salida. Esto
se debe a que en esa zona de recirculacion se tiene una mayor cantidad de radicales

libres, que favorecieron la producciéon de NO.
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Grafica 26.

Perfil de NO de la zona adyacente a la pared de la cdmara de combustion (zona de maxima formacién de NO)

La influencia del flujo de aire en las concentraciones de NO se presentan en la
grafica 27. En esta figura los perfiles de NO son a lo largo del quemador para la estacion
proxima al eje central. Los perfiles de NO son semejantes a los de la temperatura, por la
influencia que la misma presenta sobre las tasas de reaccion de NO. Para velocidades
entre 6m/s y 1.77 m/s las predicciones muestran concentraciones maximas de
aproximadamente 12 ppm y se presentd en la salida de la camara de combustion. Si la
velocidad se incrementa a 10 m/s, la concentracibn maxima que se alcanza es de 5.5
ppm aproximadamente para una posicibn L/D = 2, que corresponde a la maxima
temperatura alcanzada para este caso. Posteriormente esta concentraciéon diminuy6 a un
valor de aproximadamente 2.2 ppm en la salida. Al igual que en el caso de las
temperaturas, este comportamiento se debe principalmente a la mayor influencia que
tiene el flujo de aire lateral, para velocidades mayores. No obstante, las concentraciones
de NO con velocidades del flujo lateral mas bajas permitié alcanzar concentraciones de

aproximadamente el 80 % menores que las de la llama sin flujo lateral.
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Grafica 27.

Perfiles de NO para simulaciones con diferentes velocidades de entrada de aire.

En la grafica 28 se presentan los perfiles de NO a lo largo del quemador para las
simulaciones en las que se modifico la tasa de aire-combustible del flujo en la boquilla del
quemador. La simulacién con mezcla pobre presentd una concentracibn maxima de
aproximadamente 12 ppm, al aumentar la relacibn de combustible a ®= (mezcla
estequiometrica) la concentraciéon de NO maxima fue de 70 ppm aproximadamente, lo
cual representa un aumento del 16.6% en la concentracion de NO respecto a la
simulacién sin flujo de aire que registré una concentracién maxima de 60 ppm, debido

principalmente al incremento en la temperatura de la llama.
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Grafica 28.

Perfiles de NO para simulaciones con diferente tasa de equivalencia aire-combustible.
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6.1 Conclusiones

En esta tesis se estudio el efecto de incluir una corriente de aire adyacente en una
flama premezclada. El incluir un flujo de aire tiene como objetivo el disminuir la
temperatura de la flama y consecuentemente disminuir la concentracion de NO. El modelo
utilizado para esta tesis es un modelo estocastico de combustién, el cual es una
combinacion de los métodos de Dinamica de Fluidos Computacional y de Monte Carlo

para la solucién de la funcién de densidad de probabilidad conjunta (PDF).

Se realizaron diferentes simulaciones en las cuales se modific6 la velocidad de
salida del aire y se cambié la tasa de equivalencia del combustible de tal forma que se
comparé el efecto de la composicion de la mezcla en términos de su relacion aire
combustible. Estos resultados se compararon con el caso en el cual no se incluyé el flujo
de aire. Cabe aclararse que estos resultados no fueron comparados con datos
experimentales, sin embargo el modelo estocastico usado ya ha sido validado en otros

casos de premezcla pobre. Con base en los resultados obtenidos se puede concluir:

» La velocidad de entrada del flujo de aire aunada a la composicién de la mezcla de
combustible son importantes porque influyen directamente en la disminucion de
contaminares como CO y NOy. En las simulaciones, se observé que una mayor
velocidad del flujo de aire enfria de forma mas eficiente la camara de combustion y
con ello se disminuyen las concentraciones altas de NO que se presentan en el
quemador sin flujo de aire. Por otra parte, cuando se usdé una mezcla pobre de
combustible y una velocidad de flujo de aire alta, la concentracion de NO fue

menor.
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Los niveles de NO fueron disminuidos como se esperaba, un 90% para la simulacion con
velocidad de flujo de aire adyacente de 10 m/s y un tasa de equivalencia de ®= 042719
.Para las simulaciones restantes con flujo de aire, se logr6 una disminucién de 80%. La
técnica LPC aunada con la incorporacién de un flujo de aire adyacente es éptima para
poder disminuir la concentracién de NO producto de la combustion en un quemador que
utiliza combustible libre de nitrégeno (CHy).

Adicionalmente, se puede concluir lo siguiente:

o La concentracién de CO, disminuy6 21% respecto a la simulacion sin flujo

de aire y en con una mezcla rica se disminuyo alrededor del 26%.

o El H2O disminuyd 26% con una velocidad de flujo adyacente de 10[m/s],
cuando se realizaron los cambios en la composicién de la mezcla no se
presentd una disminucién, y si un aumento del 94% para la mezcla

estequiométrica.

o El Oz presentd una mayor concentracion a la salida del quemador que tiene
una mayor velocidad de entrada de flujo de aire. Para las simulaciones con
diferente composicién de mezcla los valores a la salida de la camara de
combustién fue de cero, excepto para mezcla pobre. Lo que indica que todo

el oxigeno fue consumido en el proceso de combustion.

o EI CO disminuye aproximadamente 52% respecto a la simulacién sin flujo de
aire, mientras que para las simulaciones con diferente composicién de
mezcla la concentracion fue de 5000 ppm y mas de 15000 para una mezcla

estequiométrica y mezcla rica respectivamente.

o La concentracion de OH se mantuvo para las simulaciones con flujo de aire
para diferente composicion de mezcla la concentracidon se incrementd a
1400 ppm y 3000 ppm para una mezcla estequiométrica y rica

respectivamente.
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Recomendaciones para trabajos futuros.

Dado el efecto en la aerodinamica sobre la formacién de especies quimicas, se

recomienda para trabajos futuros:

®  Simular el flujo en 3 dimensiones.

® Realizar un andlisis para evaluar el deterioro en la eficiencia térmica de la

combustién, ocasionado por el enfriamiento causado por el flujo de aire adyacente.

Cabe recordar que los vértices que se desprenden detras del cuerpo de estabilizacion
son transitorios, estos vortices favorecen la mezcla entre los gases productos de la

combustién y los gases frescos. Por lo que se recomienda para un trabajo futuro.

= Elusode LES, con la cual se representaria mejor la influencia de estos vortices en

la formacion de las especies quimicas.
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APENDICE A

“ESQUEMAS DE DISCRETIZACION”

En este apéndice se presentan los esquemas lineales que se usaron en la
discretizacion del término convectivo de la ecuacién general (4.1) introducida en el capitulo
4.

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

P y 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
dicretizacién. La determinacion de los valores de estas variables en la cara es importante

para la precision y convergencia de la solucibn numérica.

A continuacion se presentan los esquemas de discretizacion lineales que se usan

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

la figura 1. Como ejemplo, se obtiene el valor de ¢ en la cara ¢ de la celda P. La

velocidad en la cara “e” se considerara, sin pérdida de generalidad, positiva (e >0).
€ —> ue
(OB Op (O]
°
w P E

—>X

Figura 1: Diagrama esquematico de celdas.

1 Esquemas lineales

Diferencias desplazadas de primer orden

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

nodo adyacente aguas arriba, es decir, para %~ 0 [

9.=¢» (1)
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Esta alternativa es de implementacion sencilla, acotada y altamente estable casi bajo
cualquier situacion, pero tiene los inconvenientes de su precisién, 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 direccidén de la direccién del flujo y las lineas de malla, como
por ejemplo en flujos de recirculacion.

Diferencias centradas

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

_¢E+¢P 2
bo=""" 2)

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 numero de Peclet (ecuacién 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 ejemplo flujos con numero de Reynolds altos, el esquema presenta oscilaciones

numeéericas.

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 funciéon del nimero de

Peclet de la celda:

e Si Pe<2 gse usan diferencias centradas:

B ¢ +9, 3)
¢e )

e Si Pe>2 ge usan diferencias desplazadas:
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$,=¢,, Pe>2 4)

Para flujos con bajo numero 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 conveccion £e>2 .

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

por el modelo pueden sacar al escalar de su dominio de definicion.
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APENDICE B
Modelos de turbulencia.

En este apéndice se introducen, de forma concisa, los diversos modelos de turbulencia
utilizados en el curso de esta Tesis. Los modelos se clasifican en dos categorias: Modelos
de tipo "difusividad turbulenta", esencialmente variantes del modelo conocido como k — e.
Cierres de segundo orden, en la forma de modelos de transporte de los esfuerzos de
Reynolds.

En primer lugar, se presenta la ecuacién exacta para los esfuerzos de Reynolds,
seguida por los cierres de segundo orden que constituyen el transporte de esfuerzos de
Reynolds utilizado en este trabajo. A continuacidén se presenta el modelo de turbulencia k

— e estandar, y las variantes RNG, Chen-Kim, y Hanjalic y Launder.

1 Cierres de segundo orden

La ecuacion de transporte exacta para los esfuerzos de Reynolds (u,."uj”) es [63]:

lpuu, S ) )- —(umap vl apj

o oz, Yox, ox,

(a)

op’ op'| 0 [~ (. om, o, ou” ou” (1)

Nl Pt PN (putiruy) - pl e, | | v, O
ox; ox; | oOx, ox, 1 *ox, Oox, ox,

%—J

(b) (©) (d) (e)

Los términos del lado derecho de la ecuacién (1) representan: El efecto del gradiente de
presion media (0), la correlacién entre gradientes de presidn fluctuante y fluctuaciones de
velocidad (b), el transporte turbulento de los esfuerzos de Reynolds (c), la produccién de los
esfuerzos de Reynolds por velocidad de deformacién media (d), y la disipacidon viscosa (e).
De los términos anteriores, en (o), (b), (c), y (e) estan presentes correlaciones

desconocidas, y por tanto requieren modelacion.
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Si se hace uso de la definicion (44) del capitulo 2, el término que expresa el efecto del

gradiente de presion media, (0), se puede escribir como:

e T o - ’u” o

i@xj / 6xl. P 8x P 8x

La correlacion p'u” se puede modelar de una ecuacion de conservacion truncada como

([63]y [114]):

Iu" —LEM"Z/I” ap 3
PUT T3 )

Donde k = x=1/2ulu! " es la energia cinética turbulenta y € es su tasa de disipacion.

La contribucion de este término es muy pequefia y frecuentemente se desprecia ([65] y
[77]).

Con fines de modelacién, la correlacidbn entre gradientes de presion fluctuante y
fluctuaciones de velocidad, (b), frecuentemente se divide en una parte redistributiva y una

parte is6tropa [87]:

AL i L I Y Y 51 ur P 4)
ox;, 7 ox, ox, ’ox; 3° 8xk 7" ox,

La parte is6tropa se divide en dos términos, uno de transporte por presion y otro de
dilatacién por presion:
T AT a / [ a A, nm
2@ 2 L2 0]
3 ox, 3 7 ox, 3 axk (5)
) 1)

En flujos de baja velocidad, Ma<<1, el término (Il) de la ecuacién (5) generalmente
se desprecia [7]. El término (l) se suma al término de transporte turbulento de los

esfuerzos de Reynolds (c) para formar el término :

0 ] 2 T
ax ( l]k)_(pbllu/u 35 pukj (6)
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Eltérmino C,, se modela mediante el cierre de tipo gradiente [38]:

"n.n

[ ouu ;
Cﬁk =—C, g“k” ; o, (7)

El término € es la correlacién de la disipacion viscosa:

ou” ou’ —
T, +T, —L=pE€, 8
“ox,  ox, P S (8)

Si se supone isotropia local, el término <, se puede escribir en funcion de la

disipacion de energia cinética turbulenta € como [63]:

e =225 (9)

g 3 g

La tasa de disipacion de la energia cinética turbulenta, &, se calcula de la
siguiente ecuacioén de transporte, deducida por procedimientos similares a los utilizados

en el caso de densidad constante [631:

e i S T € fu;” Ip
B (pe) + Bz, (peuy) = elpguk LT Ta?j—cezﬂ—};‘ +Ceag = 5‘?—3
{4) (B} (<)
8 ko~ 8 (10)
+ — C'E,c_;—'u-”uk"—-f—
dx; e Az
(D)

Donde de acuerdo con lo expuesto anteriormente, el término (C) se desprecia.
La parte redistributiva de la correlacién 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 deformacién media.

Se han propuesto modelos para este término por ejemplo por Launder et al [5]
(modelo ML), Gibson y Younis [51] (modelo MG) y Jones y Musonge [68] (modelo MJ).

Denotando al término redistibutivo como 114, los modelos se escriben como:
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T 5 o=, By
W 2 ) 4 ol P i o
( k U) 2045 QU Um Dz

0 | 0v 11
Cﬁ”v*c“ﬂ’“(aﬁa&) | (11)

_~Oug . . 2 _ ”3 T T,
2k 51J-(§cz+ca) (p‘u;”u,— G+ P ”az-j)

Donde P, = —(ulu" o,/ ox, +u"u" 0, /ox,) Las constantes de las ecuaciones (7),

(10) y (11) se presentan en la tabla 1. Sustituyendo las ecuaciones (6), (9) y (11) en la

ecuacion de los esfuerzos de Reynolds (1) se tiene:

0 "non 0 P " 617 o ou, 2
py (puu )+a(puk u ]) (Cyk) p( 6x,i +ulu ‘6x,J_3pE5 +11, (12)

Modelo [MG |ML MJ
1.4 |1.44 140

C

C 1.8 |1.90 1.90
C 0.15]0.15 0.18
C

C

0.22 |0.21 0.22
3.0 [1.5 3.0

C> 0.30 -0.582 |-0.44

Cs - 0.764 |0.46
Cs - -0.182 |-0.23
Tabla 1: Constantes de las ecuaciones (7), (10) y (11)-

2 Modelos de viscosidad turbulenta

N

Un método alternativo para determinar los esfuerzos de Reynolds, uju’; ,SoN

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

relacion entre los esfuerzos de Reynolds y las variables medias es:

ox. Ox

J i

i aN 817 -7 aN
pul] = pv{ - fj+(pk+pw”k}5g,» (13)
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Donde v, =(u,/p) es la viscosidad turbulenta. A diferencia de la viscosidad
molecular (v= u/ p)vTno 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:

— v 04,

pu " =—p S o (14)

i

Donde S. es el numero de Schmidt/Prandtl turbulento. La viscosidad turbulenta v7

puede calcularse de distintas formas, dando lugar a una plétora de modelos con un
numero variable de ecuaciones diferenciales. Los mas populares de estos modelos
son, probablemente, los de la familia del modelo k- <. Las variantes utilizadas en este

trabajo se presentan a continuacion.
21 Modelok-e

En este modelo, vT se define como [66]:
(15)

Donde C, es una constante determinada experimentalmente. Los valores de ky

& se calculan a partir de ecuaciones de transporte

La ecuacion para la energia cinética turbulenta, &, se obtiene de la ecuacion (11.

haciendo i =, aplicando la hipotesis de isotropia local, y dividiendo entre [66]:

~\ 0 —~ ___ om, o (11— _
7 7k +7 ‘Nk +7 .!I ”. J G I-!u-” [ + l.! ! _76
(,0 ) Ox . (puj ) pu;u J axj axj (2'0”/ it u/pj p (16)

J

(a)
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II "

Los esfuerzos de Reynolds, u’; se expresan de acuerdo con la ecuacion 13). El

término (a) se aproxima como [79]:

1 "n_nm ” n ! aE
(zpu,u -pjz”T (17)

o, Ox;

Sustituyendo las expresiones (13) y (17) en la ecuacion (18), se obtiene:

0(~ O 0 v, ok
—\pk )+ —\p P-e)——| p—Lt— 1
81('0 ) Ox; (,0 ) A © Ox; {pak 6xj) (18)
Donde:
P, —v, o, e u; |om, 2 Fav oir, | o, (19)
Ox; Ox, Jox; 3 " ox, ) ox,

Aplicando hipétesis 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) [123]:

0 0 € 0 v, O€
P o b )=pp(CaR —Cag)s ﬁx,(po axJ (20)

J

Las constantes de las ecuaciones (18) y (20) se muestran en la tabla 2.

- 134 -



Apéndice C Modelacion de NO,.

Apéndice C
Modelacion de NO,.

Los flujos reactivos que se simulan en esta Tesis son premezclados y pobres de
combustible (tasa de equivalencia menor que uno). La técnica de combustiéon de
premezcla pobre permite reducir las emisiones de NOx durante la combustion, por las
relativamente bajas temperaturas de 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 incremento en las concentraciones de CO e hidrocarburos

(HC) ([34] y [2]), que también son contaminantes.

Los NOx se producen en combustibles sin contenido en nitrégeno, por los mecanismos
de Zeldovich, N,O intermedio y Espontaneo. 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 NOx. Después, se
exponen algunos de los factores que afectan la produccion de NOx en llamas de premezcla

pobre y principalmente para la combustion de metano-aire.
1 Rutas de formacion del NO,
1.1 Mecanismo de Zeldovich

El mecanismo de Zeldovich comprende las siguientes reacciones [98]:

N+NO<—>N2+O (1)
N+0O, <> NO+O (2)
N+OH < NO+H (3)
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El paso de reaccion que controla la velocidad de formacién de NO es la reacciéon
(1). Debido a la relativa alta energia de activaciéon (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 [33] y produce NO principalmente a
temperaturas mayores que 1800 K [98]. Las siguientes reacciones adicionales se
incluyen a este mecanismo por Michaud et al [97]:

N+NO < N, +0('D) (4)

N +0, < NO+0('D) (5)

Donde O( D) denota el atomo de O excitado electrénicamente. Por su dependencia con la

temperatura, esta ruta frecuentemente se denomina mecanismo "térmico" [141].

1.2 Mecanismo N,0O intermedio

En el mecanismo N,O intermedio, el NO se forma a partir del N, via la especie

intermedia N,O. Esta ruta tiene las siguientes reacciones [95]:

N,O+M < N,+0O+M (6)
N,O+M < N, +O('D)+ M (7)
N,O+0 <> NO+ NO (8)
N,0+O < N, +0, 9)
N,O+H < N, +OH (10)
N,O0+H <> NO+ NH (11)
N,0+OH <> N, + HO, (12)
N,O +CO <> NO + NCO (13)
N,O+M < N+ NO+M (14)

Las reacciones (8) y (15) pertenecen al mecanismo de Michaud et al [97]. En esta ruta,

las reacciones de inicio son (7) y (8).
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En la combustiéon de premezcla pobre, el NO se forman principalmente por la
reaccion (9) en altas presiones, y también por la reaccion (12) en presiones
proximas a 1 atm ([135] y [115]). En condiciones de premezcla pobre esta ruta puede

contribuir significativamente en la formacion de los NOx total ([103], [146] y [136]).
1.3 Mecanismo del NO Espontaneo

El mecanismo Espontaneo (o subito) fue identificado por Fenimore [47]. En
esta ruta, los radicales hidrocarburos el frente de llama, CHi, atacan el N,del aire para
dar lugar HCN y otras especies cianadas, como el HCNO, y a atomos TV, que se

oxidan a NO. La reaccién de inicio de este mecanismo es:

N, +CH — HCN + N (16)

En combustion de premezcla pobre, el HCN se oxida a NO mediante la secuencia de

reacciones:

HCN — CN — NCO — NO (17)

El atomo N se oxida a NO principalmente por la reaccion (2) [103]. El mecanismo
Espontaneo no es tan dependiente de la temperatura como el de Zeldovich debido a
las relativamente bajas energias de activacion de las tasas de reaccion. En la
combustién de premezcla pobre a altas presiones, la contribucidon de este mecanismo
en la formacion de NOx puede ser despreciable. Sin embargo, a presiones proximas a

1 atm, la contribucién de esta ruta puede llegar a ser significativa [115].
2 Factores que influyen en la formacion de NOx

En la combustion de premezcla pobre, las variables que afectan usualmente a la
formacién de NOx son: el tipo combustible; el tiempo de residencia en la zona de

combustion, Tes la temperatura de llama adiabatica, 7, y la presion, p. La

temperatura de llama adiabatica depende de la tasa de equivalencia de la mezcla; si
la tasa de equivalencia es menor que uno, la temperatura de llama adiabatica se
incrementa con la tasa de equivalencia. A continuacion, se presentan la influencia de

estos factores principalmente para la combustion de metano-aire.
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2.1 Combustible

Los resultados de la combustidn del metano, etano y propano muestran que la
produccion de NOx depende significativamente del tipo de hidrocarburo. Para las
mismas condiciones, la combustion del metano ha demostrado producir niveles mas bajos

de NOx que el etano y propano ([126] y [135]).

En llamas con temperatura de combustion adiabatica menores que 1700 K, el efecto del

tipo de combustible de la premezcla en la formacién de NOx es minimo ([135] y [146]).

2.2 Tiempo de residencia en la zona de combustion

El tiempo de residencia influye de manera significativa en la formacion de NOx . En la
combustién del metano, los niveles de NOy tienden a aumentar cuando se incrementa el
tiempo de residencia ([135] y [129]). Sin embargo, Rutar et al [125] (metano, p=3-6.5 atm,
Tres—0.5-4.0 s y s=0.6-0.7) reportaron que el comportamiento de los NOx cambia con el
tiempo de residencia. EI NOx decrece, alcanza un valor minimo y después aumenta
conforme el tiempo de residencia se incrementa. La minima concentracion que alcanza el
NOx tiende a cambiar hacia valores de tiempo menores conforme la presion baja.

Para temperaturas de combustion adiabatica menores que 1700 K, el NOx presenta una

dependencia pequeia con el tiempo de residencia ([129] y [146]).

2.3 Temperatura de flama adiabatica

La temperatura de combustion tiene el efecto mas significativo en la formacién de los
NOy. Existen resultados experimentales ([47], [135], [146], [151], [129]) muestran que las
emisiones de NOx se incrementan aproximadamente de forma exponencial con la

temperatura de flama adiabatica.

En la combustion de CH ,-aire y de H,- aire, el NOx presenta una dependencia minima

con la temperatura de flama adiabatica para temperaturas menores que 1700 K ([146] y
[151]).
2.4 Presion

En la combustién del metano, para un rango de presién entre 1 y 10 atm, el efecto de la

presibn en los NOx es despreciable o ligeramente negativo ([135] y [103]). (Una
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dependencia similar es reportada por Joshi et al [69] para presiones entre 5 y 30 atm.)
Para presiones cercanas a 30 atm, Nicol et al [103], reportaron una dependencia de los
NOx de aproximadamente la raiz cuadrada de la presién. Recientemente, Rutar et al [125]
muestran que la dependencia de los NOx con la presidon es funcion del tiempo de
residencia.

En la combustion del metano, alin cuando el efecto de la presién en la formacion de los
NOx pueda ser relativamente baja, la contribucidén relativa de cada uno los mecanismos
varia con la presién. Para presiones cercanas a 1 atm, los tres mecanismos contribuyen en
la formacion de los NOx y ninguno se puede despreciar ([136], [32], [115] y [103]). En altas
presiones, por ejemplo 14

Atm [103], la ruta de N,O intermedio tiende a contribuir de forma significativa en los NO,

totales.

- 139 -



Bibliografia.

Bibliografia

[1]

[2]

[3]

[4]

[5]

[6]

[7]

[8]

[9]

[10]

[11]

[12]

[13]

United States Environmental Protection Agency. http:j jwww.epa.gov/omswww/,
May 2000.

M. S. Anand and F. C. Gouldin. Combustion Efficiency of a Premixed of a Premixed
Continuous Flow Combustor. Journal of Engineering for Gas Turbines and Power,
107:695-705, 1995.

P. Ferrao. Analise Experimental de Chamas Turbulentas com Recirculacdo. PhD
thesis, Instituto Superior Técnico, Universidade Técnica de Lisboa, Portugal, 1993.

R. Aris. Vectors, Tensors and the Basic Equations of Fluid Mechanics. Prentice Hall
International Series in the Physical and Chemical Engineering Sciences. 1962.

B. E. Launder and G. J. Reece and W. Rodi. Progress in the development of a
reynolds stress turbulence closure. Journal of Fluid Mechanics, 68:537, 1975.

F. Biagioli. Comparison Between Presumed and Monte Carlo PDF Transport
Methods for Turbulent Combustion Modeling. AIAA-Journal of Propulsion and
Power, 13(1):109-116, 1997.

R. W. Bilger. Turbulent Jet Diffusion Flames. Progress Energy Combustion
Science, 1:87-109, 1976.

J. A. Blasco. Representacion de la Cinética Quimica mediante Redes Neuronales
Artificiales para la Simulacion de Flujos Turbulentos Reactivos. PhD thesis,
Universidad de Zaragoza, Espafa, 2000.

J. A. Blasco, N. Fueyo, C. Dopazo, and J. Ballester. Modeling the Temporal
Evolution of a Reduced Combustion Chemical System with an Artificial Neuronal
Network. Combustion and Flame, 113:38-52, 1998.

J. Blint. The Relationship of Laminar Flame Width to Flame Speed. Combustion
Science and Technology, 49:79-92, 1986.

R. Borghi. On the Structure and Morphology of Turbulent Premixed Flames, pages
117-138. Plennum Press Corporation. 1985.

P. Boudier, S. Henriot, T. Poinsot, and T. Bauritaud. A Model for Turbulent Flame
Ignition and Propagation in Spark Ignition Engines. In The Combustion Institute,
editor, 24th Symposium (International) on Combustion, pages 503-510, Pittsburgh,
1992.

C. T. Bowman, R. K. Hanson, D. F. Davidson, J. W. C. Gardiner, V. Lassianski, , G.
P. ,Smith, D. M. Golden, M. Frenklach, H. Wang, and MV. Lissianski. GRI-Mech
2.11. http://www.gri.org, 1995.

-113 -



Bibliografia.

[14]

[15]

[16]

[17]

[18]

[19]

[20]

[21]

[22]

[23]

[24]

[25]

[26]

[27]

[28]

D. Bradley. Laminar Flamelet Modeling of Recirculating Premixed Methane and
Propane-Air Combustion. Combustion and Flame, 71:109122, 1988.

K.N. C. Bray. Proc. R. Soc. Lond. A, 431:315-335, 1990.

P.N. Brown, G. D. Byrne, and A. C. Hindmarsh. VODE: A Variable Copfﬁcient ODE
Solver. SIAM Journal of Scientific and Statistical Computing, 10:1038-1051, 1989.

S. Candel, F. Lacas, E. Maistret, N. Darabiha, and T. Poinsot. Coherent Flame
Model: Applications and Recent Extensions. In World Scientific, editor, Recent
Advance in Combustion Modeling, pages 16-64. B. E. Larrouturou, Singapore,
1991.

S. M. Cannon. Modeling of Lean Premixed Gaseous Turbulent Combustion. PhD
thesis, Brigham Young University, USA, 1997.

S. M. Cannon, B. S. Brewster, and 1. D. Smoot. Chemical Kinetic Modeling of a
Bluff-Body Lean Premixed Combustor. 1998.

S. M. Cannon, B. S. Brewster, and L. D. Smoot. Stochastic Modeling of CO and NO
in Premixed Methane Combustion. Combustion and Flame, 113:135-146, 1998.

R. S. Cant, S. B. Pope, and K.N. C. Bray. Modeling of Flamelet Surfi1ce to Volume
Ratio in Turbulent Premixed Combustion. In The Combustion Institute, editor, 23th
Symposium (International) on Combustion, pages 809-815, Pittsburgh, 1990.

J. Y. Chen. A General Procedure for Constructing Reduced Mechanisms with Given
Independent Reactions. Combustion Science and Technology, 57:89-94, 1988.

J. Y. Chen. Stochastic Modeling of Partially Stirred Reactors. Combustion Science
and Technology, 2:63-94, 1997.

J. Y. Chen and W.C. Chang Modeling Differential Diffusion Effects in Turbulent
Nonreacting/Reacting Jets with Stochastic Mixing Models. Combustion Science and
Technology, 133:343-375, 1998.

J. Y. Chen, W. Kollmann, and R. W. Dibble. PDF modeling of Turbulent No-
Premixed Methane Jet. Combustion Science and Technology, 64:315346, 1989.

J. Y. Chen, Y. Liu, and B. Rogg. CO-H,-N/Air Diffusion Flames: Thermal Radiation
and Transfer Effects. Lecture Notes in Physics, m15. Springer-Verlag, Berlin, 1993.

Y. S. Chen and S. W. Kim. Computation of Turbulent Flows using and Extended k -
€ E Turbulence Closure Model. Technical Report CR-179204, NASA, 1987.

F. C. Christo, A. R. Masri, and E. "M. Nebot. Combustion and Flame, 106:406,
1996.

-114 -



Bibliografia.

[29]

[30]

[31]

[32]

[33]

[34]

[39]

[36]

[37]

[38]

[39]

[40]

[41]

[42]

F. C. Christo, A. R. Masri, E. M. Nebot, and S. B. Pope. An Integrated PDF
Neuronal Network Approach for Simulating Turbulent Reacting Systems. In The
Combustion Institute, editor, 26th Symposium (International) on Combustion,
Pittsburgh, 1996.

P. Clavin. Fundamentals of Combustion of Premixed Gases. In W. Kollmann, editor,
Modeling of Combustion and Turbulence, Lecture Series 1992-3. Von Karman
Institute for Fluid Dynamics. Rhode Saint Genese Belgium, March 1992.

H. Cohen, G. F. C. Rogers, and H.l.H. Saravanamutto. Gas Turbine Theory.
Longman Group Limited. 1996.

R. A. Corr, P. C. Malte, and N. M. Marinov. Evaluation of NOx Mechanisms for
Lean, Premixed Combustion. Journal of Engineering for Gas Turbines and Power,
114:425-434, 1992.

S. M Correa. A Review of NOx Formation Under Gas Turbine Combustion
Conditions. Combustion Science and Technology, 87:329-362, 1992.

S. M. Correa. Carbon Monoxide Emissions in Lean Premixed Combustion. Journal
of Propulsion and Power, 8:1144-1151, 1992.

S. M Correa. Turbulence-Chemistry Interactions in the Intermediate Regime of
Premixed Combustion. Combustion and Flame, 93:41, 1993.

R. L. Curl. Dispersed Phase Mixing: 1. Theory and effects in Simple Reactors. A. I.
Ch. E. Journal, 9(2):175-181, 1963.

S. C. Cutbill, A. G. Smith, M. Tumelty, and D. G. Gregory-Smith. Modeling Coanda
Effect Flows Using Phoenics. PHOENICS Journal of Computational Fluid
Dynamics; 9(2):229-249, 1996.

B. J. Daly and F. H. Harlow. Transport Equations in Turbulence. Phisics of Fluids,
13(11):2634-2649, 1970.

P. Docherty and M. Fairweather. Radiative Heat Transfer in Combustion Systems.
In W. Kollmann, editor, Modeling of Combustion and Turbulence, Lecture Series
1992-3. Von Karman Institute for Fluid Dynamics. Rhode Saint Genese Belgium,
March 1992.

C. Dopazo. Probability Density Function Approach for a Turbulent Axisymmetric
Heated Jet Centerline Evolution. Physics of Fluids, 18(4):397-404, 1975.

C. Dopazo. .Relaxation of Initial Probability Density Functions in the Turbulent
Convection of Scalar Fields. Physics of Fluids, 22(1):20-30, 1979.

C. Dopazo. Recent developments in PDF methods, pages 375-474. Academic
press. 1994

-115-



Bibliografia.

[43]

[44]

[49]

[46]

[47]

[48]

[49]

[50]

[51]

[52]

[53]

[54]

[55]

[56]

[57]

T.D. Dreeben and A.R. Kerstein. Simulation of Vertical Slot Convection Using One-
Dimensional Turbulence'. Int. Journal Heat and Mass Transfer, (in press), 1999.

J. M. Duclos, D. Veynante, and T. Poinsot. A Comporison of the Flamelet Models
for Premixed Turbulent Combustion. Combustion and Flame, 95:101-107, 1993.

[45] V. Eswaran and S. B. Pope. Direct Numerical Simulations of the Turbulent
Mixing of a Passive Scalar. Physics of Fluids A, 31(3):506-520, 1988. ', '

A. Favre. Problems of Hydrodynamics and Continuum Mechanics. SIAM, , 1969.

C. P. Fenimore. Formation of Nitric Oxide in Premixed Hidrocarbon Flames. In 13th
Symposium (International) on Combustion, pages 373-380, The Combustion
Institute, Pittsburgh, PA, 1971.

H. H. Ferziger and M. Peric. Computational Methods for Fluid Dynamics. Springer-
Verlag. 1996.

Centre for the Analysis and Dissemination of Demonstrated Energy Technologies.
http://194.178.172.86/home.htm, March 2000.

P. H. Gaskell and A. K. C. Lau. Curvature-Compensated Convective Transport:
SMART, a New Boundedness-Preserving Transport Algorithm. Int. J. Num.
Methods Fluids, 8:617-641, 1988.

M. M. Gibson and B. A. Younis. Ca1culation 'of Swirling Jets with a Reynolds Stress
Closure. Physics of Fluids, 29:38, 1986.

P. Glarborg, R. J. Kee; J. F. Grcar, and J. A. Miller. PSR: A Fortran Program for
Modeling Well-Stirred Reactors. Technical Report SAND86-820, Sandia National
Laboratories, Livermore , CA, 1992.

P. Glarborg, N. 1. Lilleheie, S. Byggstoyl, B. F. Magnussen, P. Kilpinen, and M.
Hupa. A Reduced Mechanism for Nitrogen Chemestry in Methane Combustion. In
The Combustion Institute, editor, 24th Symposium (International) on Combustion,
Pittsburgh, 1992. o

D. C. Haworth and T. J. Mungal. Journal of Fluid Mechanics, 244:405-436, 1992.

S. Haykin. Neuronal Networks: A Comprehensive Foundation. Macmillan College
Publishing Company, New York, 1994.

M. V. Heitor, A. M. K. P. Taylor, and J. H. Whitelaw. The Interaction of Turbulence
and Pressure Gradients in a Baffie-Stacbilized Premixed Flame. Journal of Fluid
Mechanics, 181:387-413, 1987

A. C, Hindmarsh. ODEPACK, A Systematized Collection of ODE Solvers, pages 55-
64. Scientific Computing, North-Ho1land, Amsterdam, 1983.

-116 -



Bibliografia.

[58]

[59]

[60]

[61]

[62]

[63]

[64]

[65]

[66]

[67]

[68]

[69]

[70]

I. Z. Hu and S. M. Correa. Calculations of Turbulent Flames Using a PSR
Microstructural Library. In The Combustion Institute, editor, 26th Symposium
(International) on Combustion, Pittsburgh, 1996.

J. Janicka, W. Kolbe, and W. Kollmann. Closure of the Transport Equation for the
Probability Density Function of Turbulent Scalar Field. Journal of Non-Equilibrium
Thermodynamics, 4:47-66, 1979.

J. Janicka and W. Kollmann. A Two-Variables Formalism for the Treatment of
Chemical Reactions in Turbulent H, - Air Diffusion Flames. In The Combustion
Institute, editor, 77th Symposium (International) on Combustion, pages 421-430;
Pittsburgh, 1979.

J. Janicka and W. Kollmann. The Calculation of Mean Radical Concentration in
Turbulent-Diffusion Flames. Combustion and Flame, 44:319-316, 1982.

C. Jiménez. Modelizacion de Flujos Reactivos: el Método de la Funcion de
Densidad de Probabilidad en Simulaciones de Grandes Escalas. PhD thesis,
Universidad de Zaragoza, Espafia, 1998.

W. P. Jones. Models for Turbulent Flows with Variable Density and Combustion. In
W. Kollmann, editor, Prediction Methods for Turbulent Flows, Lecture Series 1979-
2. Von Karman Institute for Fluid Dynamics. Rhode Saint Genese Belgium, January
1979.

W. P. Jones. Turbulence Modeling and Numerical Solutions Methods for Variable
Density and Combustion Flows, pages 306-374. Academic Press.1994.

W. P. Jones and M. Kakhi. Mathematical Modeling of Turbulent Flames, volume
306 of Series E. Applied Sciences, Kluwer Academic Publishers, pages 411-492.
1996.

W. P. Jones and B. E. Launder. The Prediction of Laminarisation with a Two-
Equation Model of Turbulence. International Journal of Heat and Mass Transfer,
15:301-314, 1972.

W. P. Jones and R. P. Lindstedt. Global Reaction Schemes for Hydrocarbon
Combustion. Combustion and Flame, 73:233-249, 1988.

W. P. Jones and P. Musonge. Closure of the Reynolds Stress and Scalar Flux
Equations. Physics of Fluids, 31(12):3589-3604, 1988.

N. D. Joshi, M. J. Epstein, S.Durlak, S. Marakovits, and P. E. Sabla. Development
of a Fuel Air Premixer for Aero-Derivative Dry Low Emissions Combustor. ASME
Paper No. 94-GT-253, 1994.

M. Kakhi. The Transported Probability Density Function Approach for Predicting
Turbulent Combustion Flows. PhD thesis, Imperial College of Science Technology
and Medicine, London, 1994.

-117 -



Bibliografia.

[71]

[72]

[73]

[74]

[75]

[76]

[77]

[78]

[79]

[80]

[81]

[82]

[83]

[84]

[85]

C. Kennel, F. Mauss, and N. Peters. Reduced Kinetic Mechanisms for Premixed
Propane-Air Flames. In N. Peters and B. Rogg, editors, Reduced Kinetic for
Applications in Combustion Systems, Lecture Notes in Physics, m 15, pages 123-
141. Springer- Verlag, 1993.

A. R. Kerstein. One-Dimensional Turbulence: Model Formulation and Application to
Homogeneous Turbulence, Shear Flows, and Buoyant Stratified Flows. Journal of
Fluid Mechanics, 392:277-334, 1999.

A.R. Kerstein. Linear-Eddy Modelling of Turbulent Transport. Part 6. Microstructure
of Diffusive Scalar Mixing Fields. Journal of Fluid Mechanics, 231:361-394, 1991.

A.R. Kerstein and T.D. Dreeben. Prediction of Turbulent Free Shear Flow Statistics
Using a Simple Stochastic Model. Physics of Fluids, 12(2):418-424, 2000.

B. Koren. A Robust Upwind Discretisation Method for Advection Diffusion and
Source Terms, page 117. Vieweg, Braunschweig, 1985.

C. K. G. Lam and K. Bremhorst. A Modified Form of the k - € model for Prediction
Wall Turbulence. ASME Journal of Fluid Engineering, 113:456, 1981.

T. Landenfeld, A. Kremer, E. P. Hassel, and J. Janicka. Reynolds Stress Closures
for Strongly Swirling Combusting Jets. In 11 th Symposium on Turbulent Shear
Flows, Grenoble, 1997.

B. E. Launder, M. A. Leschziner, and M. Sindir. The umist/ucd computations for the
afosr-ittm-stanfors conference on complex turbulent flows. Technical Report
TFD/82/1, UMIST, July 1982.

B. E. Launder and D. B. Spalding. Lectures in Mathematical Models of Turbulence.
Academic Press, 1972.

C. K. Law. A Compilation of Experimental Data on Laminar Burning Velocities. In N.
Peters and B. Rogg, editors, Reduced Kinetic for Applications in Combustion
Systems, Lecture Notes in Physics, m 15, pages 13-26. Springer- Verlag, 1993. .

B. Van Leer. Upwind Difference Methods for Aerodynamic Problems Governed by
the Euler Equations, volume 22 of Am. Math. Soc., pages 327-336. 1985. .

B. P. Leonard. A Stable and Accurate Convective Modeling Procedure Based on
Cuadratic Upstream Interpolation. Comp. Methods Appl. Mech. Eng., 19:59, 1979.

G. Leonard and J. Stegmaier. Development of an Aeroderivative Gas Turbine Dry
Low Emissions Combustion System. ASME-Journal of Engineering for Gas
Turbines and Power, 116:542-546, 1994.

R. P. Lindstedt and E. M. Vaos. Modeling of Premixed Flames with Second Moment
Methods. Combustion and Flame, 116:461-485, 1999.

F. C. Lockwood and A. S. Naguib. Combustion and Flame, 24:104, 1955.

- 118 -



Bibliografia.

[86]

[87]

[88]

[89]

[90]

[91]

[92]

[93]

[94]

[99]

[96]

[97]

J. C. Ludwing, H. Q. Qin, and D. B. Spalding. The PHOENICS Reference Manual.
Technical Report CHAM TR/200, CHAM Ltd, London, 1989.

J. L Lumley. Pressure-Strain Correlation. Physics of Fluids, 18(6):750, 1975.

U. Maas-and S. B. Pope. Implementation of Simplified Chemical Kinetics Based on
Intrinsic Low-Dimensional Manifolds. In The Combustion Institute, editor, 24th
Symposium (International) on Combustion, pages 103-112, Pittsburgh, 1992.

U. Maas and S. B. Pope. Simplifying Chemical Kinetics: Intrinsic Low-Dimensional
Manifolds in Composition Spaee. Combustion and Flame, 88:239-264, 1992.

U. Maas and S. B. Pope. Laminar Flame Calculations Using Simplified Chemical
Kinetics Based on Intrinsic Low-Dimensional Manifolds. In The Combustion
Institute, editor; 25th Symposium (International) on Combustion, pages 1349-1356,
Pittsburgh, 1994.

S. Magnussen and Hjertager. On Mathematical Models of Turbulent Combustion
with Special Emphasis on Soot Formation and Combustion. In The Combustion
Institute, editor, 16th Symposium (International) on Combustion, pages 719-729,
Pittsburgh, 1977.

E. Maistret, E. Darabiha, T. Poinsot, D. Veynante, F. Lacas, S. Candel, and E.
Esposito. In Third International Conference on Numerical Combustion, pages 177-
188, 1989.

H. P. Mallampalli, T. H. Fletcher H.P., and J. Y. Chen. Evaluation of CH4/NOx
Global Mechanisms Used for Modeling Lean Premixed Turbulent Combustion of
Natural Gas. In Fall Meeting of the Western States Section of the Combustion
Institute, University of Southern California Los Angeles, CA., October 28-29, 1996.

H. P. Mallampalli, T. H. Fleteher H.P., and J. Y. Chen. Updated CH4/NOx global
mechanism used for modeling lean premixed turbulent combustion of natural gas.
http://www2.et.byu.edu/tom/gas_turbines/updated_5step.html, 1998.

P. C. Malte and D. T. Pratt. The Role of Energy-Releasing Kinetics in NOx
Formation: Fuel-Lean Jet Stirred CO-Air Combustion. Combustion Science and
Technology, 9:221-231, 1974.

J. B. McVey, F. C. Padget, T. J. Rosfjord; A. S. Hu, A. A. Peracchio, B. Sehlein, and
D. R. Tegel. Evaluation of Low-NOx Combustor Concepts for Aeroderivative Gas
Turbine Engines. ASME-Journal of Engineering for Gas Turbines and Power,
115:581-587, 1993.

M. G. Michaud, P. R. Westmoreland, and A. S. Feitelberg. Chemical Mechanisms of
NOx Formation for Gas Turbine Conditions. In The Combustion Institute, editor,
24th Symposium (International) on Combustion, Pittsburgh, 1992.

- 119 -



Bibliografia.

[98]

[99]

[100]

[101]

[102]

[103]

[104]

[105]

[106]

[107]

[108]

[109]

J. A. Miller and C. T. Bowman. Mechanism and Modeling of Nitrogen Chemistry in
Combustion. Progress in Energy and Combustion Science, 15:287-338, 1989.

P. Moin and K. Mahesh. Direct Numerical Simulation: a Tool in Turbulence
Research. Annual Review of Fluid Mechanics, 30:539-578, 1998.

S. P. Nandula, R. W. Pitz, R. S. Barlow, and G. J. Fiechtner. Rayleigh-Raman-LIF
Measurements in a Turbulent Lean Premixed Combustor. In 34th Aerospace
Sciences Meeting Exhibit, Reno, NV, 15-18 January 1996.

D. G. Nicol, P. C. Malte, A. J. Hamer, R. J. Roby, and R. C. Steele. Development of
a Five-Step Global Methane Oxidation-NO Formation Mechanism for Lean-
Premixed Gas Turbine Combustion. Journal of Engineering for Gas Turbines and
Power, 121:272-280, 1999.

D. G. Nicol, R. C. Steele, N. M. Marinov, and P. C. Malte. The Importance of Nitrous
Oxide Pathway to NOx in Lean Premixed Combustion. In The ASME International
Gas Turbine, and Aeroengine Congress and Exposition, Cincinnati, Ohio, 1993.

D. G. Nicol, R. C. Steele, N. M. Marinov, and P. C. Malte. The Importance of the
Nitrous Oxide Pathway to NOx in Lean Premixed Combustion. Journal of
Engineering for Gas Turbines and Power, 117:100-111, 1995.

L. Vali no and C. Dopazo. Quasistationary probability density functions in the
turbulent mixing of a scalar field. Physical Reviews Letters, 72(22):3518-3521)
1994,

B. Noll. Evaluation of a Bounded High-Resolution Scheme for Combustor Flow
Computations. AIAA Journal, 30(1):64-69, 1992.

A. T. Norris and A. T. Hsu. Comparison of PDF and Moment Closure Methods in
the Modeling of Turbulent Reacting F:lows. In SAE amd ASEE ASME, editor, 30th
Joint Propulsion Conference-AIAA, Indianapolis, Indiana, June 27-29 1994.

A. T. Norris and S. B. Pope. Modeling of extinction in turbulent diffusion flames by
the velocity-dissipation-composition pdf method. . Combustion and Flame, 100:211-
220, 1995.

J. C. Pan, W. J. Schmoll and D. R. .Ballal. Turbulent Combustion Properties Behind
a Confined Conical Stabilizer. ASME-Journal of Engineering for Gas Turbines and
Power, 114:33-38, 1992.

J. C. Pan, M. D. Vangsness, S. P. Heneghan, W. J. Schmoll, and D. R. Ballal. Laser
Diagnostic Studies of Confined Turbulent Premixed Flames Stabilized by Conical
Bluff Bodies: Data Set. Technical Report UDRTR-91-102, University of Dayton, July
1991.

- 120 -



Bibliografia.

[110]

[111]

[112]

[113]

[114]

[115]

[116]

[117]

[118]

[119]

[120]

[121]

[122]

[123]

[124]

S. V. Patankar. Numerical Heat Transfer and Fluid Flow. Series in Computational
Methods in Mechanics and Thermal Science. Hemisphere Publishing Corporation,
January 1980.

S. V. Patankar and D. B. Spalding. A Calculation Procedure for Heat, Mass and
Momentum Transfer in Three Dimensional Parabolic Flows. Int. J. Heat and Mass
Transfer, 15:1787-1806, 1972.

N. Peters. Numerical Simulation of Combustion Phenomena. Lecture Notes in
Physics, 241, page 90. Springer-Verlag, Berlin, 1985.

N. Peters. Laminar Flamelets Concepts in Turbulent Combustion. In The
Combustion Institute, editor, 27th Symposium (International) on Combustion, pages
1231-1250, Pittsburgh, 1986,:

D. G. Pfuderer, A. A. Neuber, G. Fruchtel, E. P. Hassel, and J. Janicka. Turbulence
Modulation in Jet Diffusion Flames: Modeling and Experiments. Combustion and
Flame, 106:301-317, 1996.

W. Polifke, K. Ddbbeling, T. Sattelmayer, and D. G. Nicol P. C. Malte. A NOx
Prediction Scheme for Lean-Premixed Gas Turbine Combustion Based on Detailed
Chemical Kinetics. Journal of Engineering for Gas Turbines and Power, 118:765-
772, October. 1996.

S. B. Pope. Combustion and Flame, 27:299, 1976.

S. B. Pope. Transport Equation for Joint Probability Density Function of Velocity
and Scalar in Turbulent Flow. Physics of Fluids, 24(4):588-596, 1976. .

S. B. Pope. The Statistical Theory of Turbulent Flames. Phil. Trans. R. Soc., pages
291-529, 1979.

S. B. Pope. A Monte Carlo Method for the PDF Equations of Turbulent Reactive
Flow. Combustion Science and Technology, 25:159-174, 1981.

S. B. Pope. Transport Equation for Joint Probability Density Function of Velocity
and Scalar in Turbulent Flow. Physics of fluids, 24(4):588-596, 1981.

S. B. Pope. PDF Methods for Turbulent-Reactive Flows. Progress Energy
Combustion Science, 11:119-192, 1985.

S. B. Pope. Computationally Efficient Implementation of Combustion Chemistry "in-
situ" Adaptive Tabulation. Combustion Theory Modeling, 1:41-63, 1997.

W. Rodi. Turbulence Models and their Application in Hydraulics. International
Association for Hydraulics Research, ISBN 902127002-1. Delf, Holland, 1984.

P. L. Roe. Finite- Volume Methods for the Compressible Navier-Stokes Equations.
In Proceedings 5th Int. Conf. Numerical Methods in Laminar and Turbulent Flow,
volume V, pages 2088-2101, Montreal, 1987.

-121 -



Bibliografia.

[125]

[126]

[127]

[128]

[129]

[130]

[131]

[132]

[133]

[134]

[135]

[136]

[137]

T. Rutar and P. C. Malte. Experimental Measurements of NOx and CO in a Jet-
Stirred Reactor at Pressures of 3.0, 4.7 and 6.5 Atm and 'Variable Residence
Times. In "Fall Meeting of the Western States Section of the Combustion Institute,
Paper No. WSS/CI 9SF-S, University of Washington, Seattle, Washington, October
26-27 1998.

T. Rutar, D. G. Nicol, J. C. Y. Lee and P. C. Malte. NOx Behavior in Lean Premixed
Combustion. In The Combustion Institute, editor, 27th Symposium (International) on
Combustion, Poster No. W2A01, Pittsburgh, 1998.

R. Siegel and J. R. Howell. Thermal Radiation Heat Transfer, McGraw-Hill,
Washington, 2nd edition, 1981.

L.D. Smoot and P. J. Smith. Coal Combustion and Gasification. Plenum Press, New
York, 1985.

T. S. Snyder, T. J. Rosfjord, J. B McVey, A. S. Hu, and B. C. Schlein. Emission and
Performance of a Lean-Premixed Gas Fuel Injection System for Aeroderivative Gas
Turbine Engines. Journal of Engineering for Gas Turbines and Power, 118:38-45,
1996.

D. B. Spalding. Mixing and Chemical Reaction in Steady, Confined Turbulent
Flames. In Institute of Combustion, editor, 13th Symposium (International) on
Combustion, pages 649-657, Pittsburgh, 1971.

D. B. Spalding. A Novel Finite-Difference Formulation for Differential Expressions
Involving Both First and Second Derivatives. Int. Journal Num. Methods
Engineering, 4:551, 1972.

D. B. Spalding. Development of the Eddy-Breakup Model of Turbulent Combustion.
In The Combustion Institute, editor, 16th Symposium (International) on combustion,
page 1657, Pittsburgh, 1976.

D. B. Spalding. Mathematical Modeling of Fluid Dynamics, Heat Transfer and Mass
Transfer Processes, Technical Report HTS/8011, Imperial College of Science
Technology and Medicine, 1980.

D. B. Spalding. A General-Purpose Computer Program for Multidimensional One
and Two-Phase Flows. In IMACS Meeting, Lehigh University, Pennsylvania, 1981.

R. C. Steele, A. C. Jarrett, P. C. Malte, J. H. Tonouchi, and D. G. Nicol. Variables
Affecting NOx Formation in Lean-Premixed Combustion. Journal of Engineering for
Gas Turbines and Power, 119:102-107, 1997.

R. C. Steele, P. C. Malte, D. G. Nicol, and J. C. Kramlich. NOx and N->O in Lean
Premixed Jet Stirred Flames. Combustion and Flame, 100, 1995.

P. K. Sweby. High Resolution Schemes Using Flux Limiters for Hyperbolic
Conservation Laws. SIAM Journal on Mathematical Analysis, 21:995-1011, 1984.

-122 -



Bibliografia.

[138]

[139]
[140]
[141]

[142]

[143]

[144]

[145]

[146]

[147]

[148]

[149]

[150]

[151]

S. Tavoularis and S. Corrsin. Experiments in Nearly Homogeneous Turbulent Shear
Flow with a Uniform Mean Temperature Gradient, Part 1. Journal or Fluid
Mechanics, 104:311-347, 1981.

H. Tennekes and J. L. Lumley. A First Course in Turbulence. MIT Press. 1977.

D. Veynante, F. Lacas, and S. Candel. In Proceedings of the Marble Symposium,
pages 237-256, 1988.

J. Warnatz, U. Mass, and R. W. Dibble. Combustion. Springer. 1996.

N. P. Waterson. Development of Bounded Higher-Order Convection Scheme for
General Industrial Applications. Technical Report 1994-33, Von Karman Institute,
Belgium, 1994.

N. P. Waterson and H. Deconinck. A Unified Approach to the Design and
Application of Bounded Higher-Order Convection Schemes. CFD Lectures Series
1995-21, Von Karman Institute for Fluid Dynamics. Rhode-Sain-Genese, Belgium,
1995.

C. K. Westbrook and F. L. Dryer. Chemical Kinetic Modeling of Hydrocarbon
Combustion. Progress Energy Combustion Science, 10(1), 1984.

F. A. Williams. Combustion Theory. Second edition, the Benjamin/Cummings
Publishing Company. 1985.

L. Xie, S. Hayashi, and K. Hirose. NOx Formation in Turbulent Lean Premixed
Combustion with Minimum Heat Losses. In The Combustion Institute, editor, 26th
Symposium (International) on Combustion, Pittsburgh, 1996.

V. Yakhot and S. A. Orszag. Renormalization Group Analysis of Turbulence. 1.
Basic Theory. Journal of Scientific Computing, 1(1):3-51, 1986.

V. Yakhot, S. A. Orszag, S. Thangam, T. B. Gatski, and C. G. Speziale.
Development of Turbulence Models for Shear Flows by a Double Expansion
Technique. Physics of Fluids A, 4(7), 1992.

V. Yakhot and L. M. Smith. The Renormalization Group, the E-expansion and
Derivation of Turbulence Models. Journal of Scientific Computing, 7(1), 1992.

B. Yang and S. B. Pope. An Investigation of the Accuracy of Manifolds Methods and
Splittind Schemes in the Computational Implementation of Combustion Chemistry.
Combustion and Flame, 112:16-32, 1998.

J. H. Yu. On Formation of NOx and CO in Turbulent Premixed Combustion of
Natural Gas. PhD thesis, Laboratory of Thermal Engineering of Twente University
of Technology, Netherlands, 1996.

-123 -



Bibliografia.

[152]

[153]

[154]

[155]

Stevan Nemoda, Vukman Baki¢, Simeon Oka. Laboratory for Thermal and Energy
Research, Experimental and numerical investigation of gaseous fuel
combustion in swirl chamber, 2005.

G. Cabot, D. Bauchelles, B. Taupin, A. Boukhalfa. Saint Etienne du Rouvray.
Experimental study of lean premixed turbulent combustionin a scale gas
turbine chamber. France, 2004.

K. LYLE, L. K. TSENG, J. P. GORE, N. M. LAURENDEAU. A Study of Pollutant

Emission Characteristics of Partially Premixed Turbulent Jet Flames. Purdue
University. 1999.

William Vicente, Martin Salinas, Esteban Barrios. PDF modelling of CO and NO
formation in lean premixed methane flames. Instituto de ingenieria UNAM, 2003.

124 -



	Portada
	Índice
	Objetivo
	1. Introducción
	2. Ecuaciones de Transporte
	3. Modelos de Combustión
	4. Método de Solución
	5. Simulación Numérica de un Quemador con Flujo de Aire Adyacente
	6. Conclusiones
	Apéndices
	Bibliografía



