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Resumen

En este trabajo se estudia la propagacién de una llama premezclada la-

minar a través de un conducto circular bajo el modelo termo-difusivo. Se
tomaron en cuenta las pérdidas de calor por conduccion a las paredes en el
régimen de pared térmicamente delgada. También se considerd la relacién
entre las dimensiones del conducto (ancho de pared y radio) con la velocidad
de propagacion, determinando asi las condiciones de extincién en funcién
del parametro de pérdida de calor.
El modelo matématico emplea las ecuaciones de energia y especies. La cinéti-
ca quimica utilizada es de dos pasos, tipo Arrhenius, una produccién de ra-
dicales energéticamente neutra seguida por una recombinacién de radicales
exotérmica. Para valores grandes del pardmetro de pérdida de calor ocurre
una extincion local de la llama cerca a las paredes. En cambio para valo-
res pequenos se encuentra un mecanismo de retroalimentacién realizado por
transferencia de calor de la pared al gas combustible sin quemar. En este
limite se observa un comportamiento similar al de una llama plana.

XI
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Capitulo 1

Introduccion

El problema central en combustiéon corresponde a una consideracion si-
multanea del fenémeno de transporte y de la cinética quimica; suposicién
en el estudio de llamas laminares, o deflagracion. El desarrollo de la teoria
de llamas laminares desprende conceptos escenciales para otras ramas de
la combustién, como es el caso de la velocidad de llama. Su valor resul-
tard autovalor de las ecuaciones de conservacién de temperatura y especies,
y dard el criterio de extincion.

En las dltimas décadas los estudios de propagacién de llamas laminares
ha tomado un gran auge, principalmente en tuberias cilindricas y rectan-
gulares, motivadas por su aplicacién en la industria petroquimica. Dada
la complejidad de las ecuaciones, frecuentemente se recurre a resoluciones
numéricas que pueden llegar a ser muy robustas y, por tanto, el tiempo a
para obtener resultados es inapropiado.

En este marco es donde entran de manera satisfactoria las aproxima-
ciones asintdticas del problema dadas las altas energias de activacién. Una
consecuencia de los métodos asintoticos es la division de la region a estudiar
en dos partes, la zona de conveccidn-difusion (externa) y la zona de reac-
cién-difusién (interna). En la zona de reaccién, el gradiente de temperatura
es significativo, y por tanto, los cambios en la densidad no son desprecia-
bles, pero el ancho de esta zona comparado con la externa es pequeno. Es
aqui donde el modelo termo-difusivo, que considera a la densidad constante,
puede hasta cierto punto ser justificable.



“tesis” — 2007/3/29 — 9:53 — page 2 — #16

2 CAPITULO 1. INTRODUCCION

Por otra parte, la propagaciéon de llamas laminares tiene una velocidad
del orden de metros/seg, lo cual corresponde a un ntimero de Mach pequefio.
Considerando esto, las variaciones en la presion son pequenas comparadas
con la presiéon misma y, por tanto, despreciables, i.e. la presion es conside-
rada una constante espacial.

1.1. Antecedentes

Resulta importante situar el problema a abordar en su contexto histori-
co, de acuerdo con la literatura, por lo cual se realizara una revisiéon somera
de problemas anteriores con objetivos similares al de este estudio.

Una medicién experimental de la velocidad de llama laminar en una bomba
esférica de combustién, la cual mantenia un volumen constante, bajo con-
diciones de temperatura y presién similares a las encontradas en el motor
de combustién interna, fue realizada por Metghalchi y Keck [MKS80]. Utili-
zando un andlisis termodinamico calcularon la velocidad de llama laminar
como funcién de la presién, obteniendo asi exelentes correlaciones con las
mediciones aprovechando leyes de potencias y expresiones exponenciales en
las velocidades. Un anio después Zeldovich [Zel81], realizé una revisién de las
teorias termo-difusivas e hidrodindmica de llamas incluyendo la estabilidad
en llamas esféricas. Encontré que la forma convexa de la propagacién en
llama dentro de un tubo en ausencia de gravitacién es una manifestacién de
la inestabilidad hidrodindmica de Landau, y que el desarrollo de perturba-
ciones con longitudes de onda pequenas en la llama convexa, es mucho més
complicada que en una llama plana, ademés determiné que la llama convexa
es estable para valores relativamente grandes del nimero de Reynolds.
Posteriormente Aly y Hermance [AH81], investigaron la extincién de la lla-
ma laminar en dos dimensiones cartesianas usando ecuaciones diferencia-
les parciales de conservacion de energia y de combustible; donde la llama
se propaga libremente entre planos paralelos frios, considerando la presién
constante y usando una reaccién de un paso con la ley de Arrhenius. Asi se
obtuvo la separacion entre los planos correspondiente a la extincién, obtu-
vieron la velocidad de quemado y la estructura de la llama en el limite de
extincion. Los resultados muestran que reduciendo la concentracién de com-
bustible el niimero de Peclet de extincién se incremento, y que la reduccién
de presién y la difusién axial de las especies no afectan el niimero de Peclet
de extincion.

Iniciando los estudios de retroalimentacion en conductos circulares Lee y
T’ien [LT82], analizaron la propagacién y estructura de la llama laminar
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premezclada con un flujo de combustible opuesto a la propagacion de la
llama. Su modelo matematico incluye las ecuaciones de Navier-Stokes de
energia y especies, con una reaccién quimica global de un paso y cinética
quimica de tipo Arrhenius. La propagacién se examina como funcién de los
perfiles de velocidad de entrada, gradientes de velocidad en las paredes y ra-
dio del tubo, observando el fenémeno de retroalimentacién debido a la baja
velocidad del contraflujo. La estructura de la llama en el limite de propaga-
cién indica una naturaleza multidimensional del fenémeno de propagacién,
i.e. no es posible reducir el problema al de una llama plana unidimensional.
Dunn-Rankin et al. [DRS86], usando anemometria laser Doppler (Laser
Doppler Anemometry - LDA) junto con simulaciones numéricas del campo
de velocidades generado durante la propagacion de la llama laminar premez-
clada en conductos cerrados, explicaron el proceso fisico que causa la llama
con estructura de tulipan. Por medio de la comparacion de los experimentos
y el modelo numérico, encontraron que la hidrodindmica de la combustién
generada por el flujo es suficiente para producir dicha estructura.

Benkhaldoun et al. [BLD89] examinaron la propagacién del frente de una
llama premezclada curva a través de un conducto rectangular no adiabati-
co, e investigaron los limites de propagacién de llama, usando un modelo
termo-difusivo bidimensional. Los resultados muestran una analogia con la
extincion de la llama plana, particularmente con la variacién del limite de
extincién con los pardmetros de pérdida de calor como funcién de la energia
de activacién. Farmer and Ronney [FR90], usando un modelo numérico de
propagacién de llama no adiabatica, examinaron las propiedades de la llama
premezclada en los limites de porpagacion de llama en geometria plana y
esférica, encontrando que la propagacion de esas llamas es controlada por el
mecanismo termo-difusivo y por pérdidas de calor por radiacién. Gonzalez
et al. [GBS92] investigaron numéricamente la propagacién de un frente de
llama en un tubo cerrado encendido en el extremo final. Usaron un proceso
basado en el método de volumen finito con una reaccién global de un solo
paso para el proceso quimico, siguiendo la ley de Arrhenius para el consumo
de combustible. La inestabilidad de Darrieus-Landau fue analizada para un
frente de llama plana con una perturbacion inicial en un tubo cerrado por
un extremo, mientras el lado opuesto se matiene abierto con la llama en-
cendida. Simularon la extincién de la llama con forma de tulipan en tubos
y coincidieron con algunos resultados experimentales. Mcgreevy y Matalon
[MM92] estudiaron la evolucién de una llama premezclada plana bajo con-
diciones de confinamiento, basando su andlisis en un modelo hidrodindmico
en el cual la llama es tratada como una superficie discontinua. El modelo
resuelve el campo térmico, el flujo en la llama y determina la localizacién
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instantanea del frente de llama hasta su llegada al final del tubo. Los resulta-
dos indican que, cualitativamente, diferentes comportamientos son posibles
para mezclas dependiendo de su ntimero de Lewis (Le) mayor o menor a
la unidad. Para Le > 1, la velocidad de quemado siempre se incrementa
conforme la llama viaja de un extremo a otro. Mientras que para Le < 1,
la evolucién es extremadamente sensible a la condicién inicial.

Lee y Tsai [LT94] investigaron numéricamente la propagacién estacionaria
de una llama laminar premezclada en tubos circulares con pared adiabdtica
y pared isotérmica fria. Consideraron que el flujo es simétrico con respecto al
centro del tubo y la quimica de la llama fue modelada por medio de una re-
accion global de un paso simple, simulando la reaccién de una mezcla pobre
de aire-metano. Los resultados numéricos muestran que la propagacion de
la llama estacionaria en un tubo puede tomar dos formas distintas: la forma
de tulipan y la de hongo. Los autores encontraron que en un tubo adiabati-
co, la estructura de llama de tulipan es mas comin que la estructura de
llama de hongo, siendo ésta el modo primario de las soluciones. El resultado
opuesto fue obtenido en un tubo con paredes isotérmicas. Kurdyumov et al.
[KFLn00] estudiaron numéricamente la propagacién de la llama premezcla-
da a través de la regién de baja velocidad cerca de la pared en la base de una
capa de frontera laminar para una mezcla reactiva. El analisis fue realizado
usando la aproximacion de densidad constante y una reaccién global de un
paso del tipo de Arrhenius, tomando en cuenta los efectos del niimero de
Lewis para el combustible. El frente de velocidad fue calculado en los casos
limite de paredes adiabaticas e isotérmicas. El frente de velocidad cambia
de negativo a positivo cuando el nimero de Karlovitz se encuentra por aba-
jo de un valor critico. Este valor critico, que decrece cuando el niimero de
Lewis del combustible incrementa, es menor para paredes isotérmicas que
para adiabaticas.

Daou y Matalon [DMO01] describen la prorpagacién a través de un canal
sujeto a un flujo de Poiseuille, empleando un enfoque termo-difusivo en un
contexto adiabatico. El frente de la llama bidimensional es opuesto al flujo.
Determinaron la tasa de quemado en funcién de la intensidad del flujo y
el ancho de la llama. Sus resultados permiten identificar un criterio simple
para la retroalimentacion de la llama, justificado por la velocidad de pro-
pagacion negativa, i.e. cuando la velocidad de propagacion de la llama es
mayor a la velocidad del flujo. En trabajos posteriores [DM02] consideraron
la influencia de las pérdidas de calor por conducciéon normal a las paredes
en la propagacion de la llama. Encontraron que dependiendo del ancho del
canal, existen dos tipos de extincién: la extincién de la llama en canales
estrechos (dada por una excesiva pérdida de calor) y la extincién cerca de
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las paredes en canales anchos. Kurdyumov y Lindn [KLn02] estudiaron la
propagacién de llamas premezcladas a contraflujo o realimentaciéon de una
mezcla reactiva debida a la region de baja velocidad cerca de una pared fria.
Encontraron que el frente de propagacién y retroalimetacion solo es posible
para valores de gradientes de velocidad en la pared por debajo de cierto va-
lor critico y que la propagacién de la llama es cadtica para pequenos valores
del nimero de Lewis.

Kurdyumov y Fernandez-Tarrazo [KFT02], numéricamente investigaron la
propagaciéon de una llama laminar premezclada en conductos circulares
abiertos con diferentes niimeros de Lewis, usando el modelo termo-difusivo
con una reacciéon quimica total de Arrhenius. Consideraron las paredes
adiabaticas e isotérmicas. Los autores demostraron la existencia de solu-
ciones multiples en el caso de una pared isotérmica y determinaron el radio
de extincién del conducto. Cuando el niimero de Lewis es menor a la unidad,
la velocidad de la llama en ductos con pared isotérmica puede ser menor
que con una pared adiabatica del mismo didmetro debido a la aparicién de
estructuras celulares, las cuales incrementan el efecto de curvatura por la
condicién de frontera en la pared.

Después de dar una revisién en las investigaciones realizadas en las lti-
mas décadas es importante mencionar el objetivo a seguir. El objetivo de
este trabajo es determinar el radio del conducto critico para la no propaga-
cién (extincién) de la llama como funcién del pardmetro de pérdida de calor
B (que se definird posteriormente) y que depende fuertemente del espesor
de la tuberia H. Las principales contribuciones de la tesis resultan de la
cinética quimica de dos pasos, la cual incluye la influencia de radicales, y la
conduccién de calor a través de las paredes de forma longitudinal, forma de
conduccién en tuberias no estudiada hasta ahora.

1.2. Objetivos

Los objetivos principales del trabajo son los siguientes:

= Determinar el radio de extinciéon para la llama premezclada laminar
dentro de una tuberia.

= Estudiar la dependencia del radio de extincién al variar el pardmetro
de pérdidas de calor.

= Analizar los campos de temperatura y concentraciones del radical y
del combustible, en el frente de llama para distinguir su forma.
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= Calcular la eficiencia de consumo de combustible en funcién de la
pérdidas de calor.

= Senalar la correspondencia del limite de bajas pérdidas de calor con
la llama premezclada plana.

1.3. Estructura de Tesis

En el Capitulo 2 se encuentra el planteamiento del problema, asi co-
mo las ecuaciones dimensionales y adimensionales a resolver para la llama
premezclada laminar en un conducto circular. En ese mismo capitulo se de-
finen y analizan los valores asintéticos del parametro de pérdidas de calor, (.

En el Capitulo 3 se presenta el planteamiento y solucién de la llama
plana laminar premezclada, para el limite § — 0. Se calcula la velocidad de
propagacién como funcién de la raiz del cociente entre el niimero de Zeldo-
vich y el pardmetro cinético, e = \/Ze/K, la cual se plantea en el capitulo
anterior.

La forma numérica de resolucién y los resultados se muestran en el
Capitulo 4 con su respectiva discusion. En especial se presentan en este
capitulo los gréaficos correspondientes a los campos de temperatura y con-
centraciones de radical y combustible, resultado visual para el analisis del
frente de llama. Ademds, se observa el mecanismo de retroalimentacién;
debido al calentamiento por conduccién de la mezcla sin quemar a través
de la pared, la cual previamente es calentada por los gases producto de la
combustion.

El presente trabajo se envié a la revista Combustion Theory and Mo-
delling bajo el titulo The role of duct thickness on the quenching
process of premixed flame propagation con autores E. Barrios, J.C.
Prince y C. Trevino, el cual se encuentra en revision.
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Capitulo 2

Planteamiento del
problema

La deduccién de las ecuaciones de conservacién de la energia y conser-
vacién de especies puede encontrarse en detalle en [Wil85] y [BL82] junto
con las discusiones de las aproximaciones usuales en combustiéon. Se to-
ma un modelo de reacciéon quimica irreversible de dos pasos, el primero es
energéticamente neutro, y representa la oxidacién del combustible que pro-
duce radicales y el segundo considera la combinacién de radicales y libera
energia:

F+0—P;+2R
R+R—-P2+Q,

donde F denota al combustible, O al oxidante, P, P2 son los productos,
v R representa el radical principal. Q es el calor liberado por la reaccion
quimica por unidad de masa de combustible consumido.

Se considera la propagacion de una llama premezclada laminar a través de
un conducto circular, con simetria azimutal tomando como eje el centro del
tubo (Figura 2.1), en la aproximacién termo-difusiva, las ecuaciones dimen-
sionales de energia, concentracién de combustible y radicales, con densidad
de la mezcla p y capacidad calorifica ¢,, se escriben como

7
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L

Mezcla sin quemar Mezcla quemada

Llama

Figura 2.1: Gréfico de la tuberia.

orT
pcp@ = )\A/T + QQQ
Y,
pa u = pDFA/YF 791
ot
Y]
Pa—: pDRAN'YR —2(Q2 — ),

donde T, Yr y Yg representan la temperatura, la concentracion de com-
bustible y la concentracién de radicales, respectivamente. D es la difusién
mésica del combustible y Dpg la del radical, y A corresponde a la conduc-
tividad térmica. El operador Laplaciano en coordenadas cilindricas se re-
presenta por A’ = §%/9z'* 4+ 1/r'9/0r'(r'0/0r"). Nétese que las variables
espaciales con dimensiones llevan una prima a un lado. Las tasas de reaccion
Q1 y Q2 en masa de combustible por unidad de tiempo y volumen son de
la forma, siguiendo la ley de Arrhenius, y considerando la produccién de
radicales energéticamente neutra

Ql = pB1YF exp[—Ta/T]
QQ = pQBQY}% 5

donde By y Bs representan los factores pre-exponenciales de las reacciones
quimicas y T, es la temperatura de activacion de la reaccién que produce
los radicales.

Se denota con R el radio de la tuberia y H como su espesor. La pared tiene
una densidad p,,, una difusividad térmica a,, y una capacidad calorifica
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cw. La mezcla sin quemar tiene una temperatura 7' = Tj y una fraccién de
combustible Yz = Ypq.

2.1. Analisis de escalas

Tomando a la parte exterior de la pared como adiabéatica y usando un
analisis de 6rdenes de magnitud, la temperatura final del gas, T, puede ser
estimada por la ecuacion de balance de energia

pUTR*YroQn. = pUTR?*c)(Too — To) + 2pUnRH(1 + H/2R)cy (T — Tp) ,(2.1)

donde U es la velocidad de propagacion de la llama y 7. es la eficiencia de
consumo de combustible, 7. = (Yro — Yroo)/Yro con Yroo la concentracién
de masa lejos del frente de la llama. El lado izquierdo de la ecuacién (2.1)
corresponde a la energfa total liberada por la reaccién quimica por unidad
de tiempo. Parte de esta energia es necesaria para calentar la mezcla de
combustible, mientras que la fraccién restante se emplea para calentar la
pared del tubo. Definiendo 6 = (T — T0)/(Te — Tp), donde T, es la
temperatura adiabatica de la llama; la cual resulta de calcular la reaccion
quimica sin pérdidas de calor y consumiendose totalmente el combustible
Te = To+QYro/cp. La forma adimensional de la ecuacién (2.1) queda como

9 :L
< 1+28/a’

donde 3 corresponde al pardmetro de la pérdida de calor definido por

B =LY+ h/2a). (2.2)
PCp

Aqui a = R/d7 es el radio del tubo escalado con el ancho de la regién de
precalentamiento de la llama d7 = «/Sr, donde Sy, es la velocidad de pro-
pagacion para la llama plana laminar adiabatica, h corresponde al ancho
del tubo también escalado con dr, h = H/dr.
La temperatura en el centro de la tuberia en la posicién del frente de lla-
ma se denota como Ty y la temperatura de la pared en la misma posicién
como T'y,,. El calor transferido de la llama al gas premezclado es de orden
Mt R?(Ty —Ty) /67, el cual es menor que la energia generada por la reaccién
quimica ArR? (T, —Tp)n./dr. El calor cedido en la regién de precalentamien-
to, de ancho 7, a la pared del tubo puede estimarse por 2Awdp (T — To#).
Comparando el calor perdido con el calor generado, se obtiene la siguiente
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relacion entre la temperatura de la llama y la temperatura de la pared en
la posicién del frente de la llama

26wf + a2770
YTy ar
Por otro lado, el calor cedido a la pared del tubo se transfiere logitudinal-
mente a lo largo del tubo esta dado por 2\, 7 RH (1+H/2R)(Tws—T0)/dwr,
donde &y ~ d7, [ es la zona de precalentamiento en la pared dada. Des-
pués de igualar ambas relaciones del calor cedido a la pared de la tuberia
se obtiene la siguiente relacién entre 07 y 0,

Of ~0u¢(1+apB). (2.4)

Por lo tanto, usando las relaciones (2.3) y (2.4), la temperatura de la llama
adimensional debe ser del orden

N Ne(af + 1)
f aB+1+28/a’

y la temperatura adimensional en la pared del tubo en la posicién del frente
de llama es

0y (2.3)

e
aB+1+28/a’

En general, los valores de 8 son muy grandes comparados con la unidad
dado el gran valor del cociente entre la densidad del sélido y la del gas.
Por lo tanto, la temperatura de la pared en el frente de llama debe ser
cercana a la temperatura de la mezcla sin quemar. Nétese que la eficiencia
de conversién 7. es una funcién del pardmetro de transferencia de calor y el
radio adimensional del conducto a.

Ow

2.2. Ecuaciones adimensionales

Se introducen las siguientes variables adimensionales

x’ ! U
= r=—,V=—,
S Sy
Y Y, T — T
Y = —Fa Yf = —Rv 0 = 0 )
YFo YFo T. — Ty
v se definen los parametros adimensionales
A
bp= = Lp=2 L= =

SL DF DR7 - pCp7
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Con lo cual, las ecuaciones adimensionales que gobiernan el caso estaciona-
rio bidimensional, referidas al centro del conducto para energia, fraccién de
combustible y fraccién de radical, usando el marco de referencia del movi-
miento de la propagacién de la llama estacionaria U, estan dadas por

00 0%0 10 [ 06

V(‘)_x = w + ;E |:T5:| —+ wo (2.5)
oY 1 (9% 10 [ oY
Y, 1 (0%Y, 10 [ 9Y,

V@m N L_R{8x2 o [T 87‘}}_2(&]2_“}1)’ 27)

donde Lr y Lg son los nimeros de Lewis del combustible y radical, res-
pectivamente. V es la velocidad de propagacién de la llama adimensional,
autovalor de las ecuaciones a obtenerse en el analisis. wy y ws son las tasa
de reaccién adimensional de la forma

Ze? Ze(0—1) ]
= Ye 2.8
“ oLpud T [14—'}/(9— 1) (28)
KZe*
w9 = 72LFU§3YVT ; (29)

donde Ze es el nimero de Zeldovich, Ze = T, (T.—Ty) /T2, 7 es el pardmetro
del calor liberado en la reaccién v = (T. — Tp)/Te y K es el pardmetro
cinético escrito como K = pYpgexp[T,/T,|B2/B1. u, donota el cociente
de la velocidad de la llama plana premezclada con la obtenida en el limite
Ze — o0 (up = Si/V2B1LpZe2aexp[—T,/2T)).

El parametro cinético K corresponde a un cociente entre los pardmetros
cinéticos de ambas reacciones, lo cual da indicios de la rapidez de reaccién de
la recombinacién de radicales con respecto a la produccién de estos. Notese
que cuando K — oo se tiene una recombinacién de radicales instatdnea, i.e.
una sola reaccion.

La ecuacién de energia adimensional para la pared del tubo estd dada por

2
V%_a_w{aew+1a [aew]} 2,10

Ox o 02 ror TW

donde 8,, = (T — To)/(Te — To) es la temperatura de la pared adimensional
a ser obtenida como parte de la solucién. Suponiendo que el espesor del tubo
es pequeno comparado con el radio interno del ducto, la aproximacion de
pared térmicamente delgada puede emplearse. Entonces las variaciones de
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la temperatura en la pared en la direccion radial son despreciables. Notese
que usando esta aproximacién, solo las variaciones en la direccion radial
son despreciables, mas no sus gradientes. Integrando (2.10) en la direccién

radial de a a a + h en la forma faa+h[ |rdr, se obtiene

Lo
ﬁLR ar

b a6, 100
de o dz?2 [ or

, (2.11)

r=a

donde se aplica la ecuacion de continuidad del flujo de calor en la interface
del gas-solido. El tltimo término surge del comportamiento del radical en la
superficie. Las correspondientes condiciones de frontera adimensionales son

oy oy, _ _

= o =0—-0,=0 enr=a (2.12)
oy 9y, 00 B
= o —E—O enr =0 (2.13)

Y-1=Y,=0=0,=0 para x — —o0 (2.14)

o’y 0%y, 0%  d*0,
9z2  orz 9z dz® 0 bata 00 (2.15)

Se utilizan las segundas derivadas como condiciones de frontera en x — oo
dado que son menos restrictivas que las de primer orden ya que, como vere-
mos en los resultados, existen pequenos gradientes de temperatura al final
de la malla computacional.

La transferencia de calor adimensional del fluido a la pared del tubo esté da-
da por

Qor 00

Nu = ==
YTNT.—Ty)  or|,_

. (2.16)

a

2.3. Limites asintoticos

Para grandes valores de 3 comparados con la unidad (8 > 1) la corres-
pondiente condicién de frontera debe ser 6, ~ (a)~!, la cual coincide con
la condicién de pared isotérmica empleada en [KFT02]. Por otro lado, para
valores de § del orden unidad, la condicién de frontera apropiada es enton-
ces la condicién de frontera adiabética 06/0r|,—, = 0.

El limite de valores grandes de K comparados con la unidad, corresponde
con asumir la reaccién de la especie radical en un estado estacionario, lle-
gando a ws = wj. Para valores pequenos de la pérdida de calor 3, es de
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esperarse que el radio de extincion a*, el cual corresponde al valor minimo
del radio del tubo adimensional para el cual la llama premezclada no se
propaga, es mas o menos cercano a la unidad. En este régimen, el cociente
del tiempo de difusién transversal con el tiempo de residencia estd dado por
ta/tr ~ VZ2a?, y puede ser muy pequenio comparado con la unidad, justifi-
cando el uso de la aproximacion unidimensional por lo que las ecuaciones
de energia (2.5) y (2.11) adimensionales se transforman en

I PRRE

1+ — —_— .
+a dx a o dm2+w2

El problema se reduce a la propagacién de la llama plana premezclada adi-
mensional, reescalando la temperatura con el factor (14 243/a). Obteniendo
asi una velocidad de propagacién de la llama dada por, para grandes valores
de Ze

V:[H%%[}l[jﬁu-w]{exp{_#?fw”gm

La funcién Go(e) representa la funcién de la velocidad de la llama pre-
mezclada unidimensional. Resulta por tanto util analizar el caso de llama
premezclada plana con la misma cinética quimica (véase Capitulo 3). En
este régimen no se muestra ningiin proceso de no propagacién debido a la
disminucién mondétona de la velocidad de la llama con el radio del ducto
para valores pequenos del parametro de transferencia de calor .
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Capitulo 3

Llama laminar plana
unidimensional con
cinética quimica de dos
pasos

El fenémeno de propagacién de una llama premezclada es considera-
do uno de los problemas cldsicos en combustién y fue resuelto de manera
asintética primero por Bush y Fendell [BF70] en 1970 para el caso simple
de una reaccién de un paso de tipo Arrhenius (véase Apéndice A). En es-
te capitulo se considera una reaccién de dos pasos, problema resultante de
asumir las hipétesis siguientes:

1. Un flujo estacionario, plano, y unidimensional.

2. El calor transferido por radiacién es despreciable.

3. Los efectos de Soret (flujos ddifusivos debidos a gradientes de tempe-
ratura) y Dufor (flujo de calor debido a gradientes de concentracion)
son despreciables.

4. La difusién causada por gradientes de presién son despreciables.

5. Fuerzas externas son despreciables.

15
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6. La mezcla de gas es ideal.
7. Todas las especies son consideradas con la misma capacidad calorifica.

Se utiliza el modelo de combustién de dos pasos exotérmico formado por
reacciones irreversibles

F+0—P;+2R
R+R—-P2+Q.
Escribimos las ecuaciones adimensionales de energia, de fraccién de combus-

tible y radicales para una llama plana utilizando como sistema de referencia
la llama estacionaria propagéndose a una velocidad V'

do 20
Ve = @@ T
v 1 dEYe
dx Lp dxz? b
dYr 1 d?Yg
V—d.%‘ L_R—dT2 — 2(LL)2 — wl) 3

donde las tasas de reaccion adimensionales estan dadas por

Ze? Ze(l—10)
= —Y e —
“1 T 2Ly Fe"p{ 1—7(1—9)}’
K Ze?
= —/—/Y3.
2 2Ly °

Sea s = Vi, entonces las ecuaciones se transforman

d 20 KZe? ,

= = 47" vy 1
ds a2 " 2LpV2 R (3:1)
dYr 1 &?Yp  Ze? Ze(1—0)
il . L, L k2 2
ds Lr ds2 20pv2 PP ITT a0 ey (3:2)
dYR 1 dQYR Z62 Z@(l—a) 2
=R TR 2 )y, -2 Ul KYZY (33
ds Tnd? L2 PP |TT 020 R A3:3)

De la ecuacién de concentracién de radicales (3.3) podemos ver que para
valores de K — oo, dado que YR y sus derivadas son finitas,

Ze(1—0) }
20—y -0) ]

1
YR = \/—E YF exXp |:
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Las condiciones de frontera bajo las cuales se deben resolver las ecuaciones
son

Yr—1=0=Yr=0, para, s — —o0
Y —-0,0—-1,Yr—0, para, s — 400

lo cual resulta solo posible para un valor dado de V' (autovalor).
Definimos

Ze?

:2LF—V2’g:1_9’ yR:\/?YRa

permitiéndonos escribir las ecuaciones como

dg dzg 2
-~ = ZI_A 3.4
dS d82 yR ( )
dYF 1 dQYF Z@g
«er = —AY, - 35
ds Lp ds? F exp 1—~g (3.5)
dyr 1 d*yg Zeg 2
—_ = — 2VKALY, — — . .
- Tndse T2V Fexp | =3 | ~ YR (3.6)

3.1. Una region de reaccién

Bajo la suposicién de Ly = Lp = 1, yp = 2/ K (Y — g). Las ecuaciones
(3.4) a (3.6) toman la forma

dg &

g 2
= “Z_9AK(Y -
ds ds? ( 9)
dy A’y Zeg

En el caso general, tipicamente, se divide la estructura en dos zonas

3.1.1. Zona externa

En la estructura externa, no hay reacciones quimicas, dando por solucion

Yr=0,Y =1—exp(Lrs), 0 =exp(s).
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3.1.2. Zona interna

En la zona interna de orden s ~ 1/Ze, con Ze — oo, la ecuaciones de
gobierno estan dadas por

d? 1

d_gf - —QLFV2<2 (3.7)
d? 1

T = ool 39)
Pz Lp 1

d—gﬁ = LFszg{Cz—cbexp[—so}}, (3.9)

donde
C=VKZeYr, p=Ze(1—-0), ,¢0 =ZeY, § =Zes, e =~/ Ze/K .

Ecuaciones a resolver con las condiciones de frontera

dp _do o
d_§+17d§+LF7§70’ para £ — 00 (3.10)

p=¢=(=0, paraf — o0 (3.11)

Una cantidad conservada surgida de la adicién de las ecuaciones (3.7)-(3.9)
es

¢—¢/Lr—e(/2Lr =0,

esto es
¢
=1L - — . 3.12

o=Lr (o= 57) (312)
Asumimos una solucién de la forma

¢ = LF(,O()+E¢1+...

Y = YoteEpr+ ...

¢ = C+eG+...

V = 14+eVi+...

expansion util para la reaccion quimica de dos pasos ya que contiene la
informacion de la energia liberada y el pardmetro cinético de la misma,
ambas cantidades expresadas en e. El limite ¢ — 0 corresponde a tener
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una reaccion de un solo paso, dado que la recombinacion de radicales es
instantanea.
Las funciones g y (o pueden obtenerse despues de resolver las ecuaciones

d;g; = %‘POGXP[_@O] (3.13)
G = VLreoexp(—po/2), (3.14)
para las condiciones de frontera
doo|  _
d€ e " dg

Usando la cantidad conservada (3.12) para la ecuacién de ¢; se puede es-
cribir

=0.

§—o0

= %o

£—o0

Lo+ Lo - Dexpl—palor = ~G (L2 + W (3.15)
dg? 2 4Lg ’
para ser resuelta con las condiciones de frontera
d d
donde V; corresponde a la primera correcciéon de V. Entonces
¢ o
Ly Sy

La primera correccién para la concentracién de radical puede ser obtenida
después de resolver la ecuaciéon

LF d2g01
G ae TN
La ecuacién para obtener V5 es
2oy 1 G 3 i
~(po—1 - =@l >+Wn-v -2 v
G+ 5t~ Deplopilon =G (- +1a - 17 - B - Wiy
R oy, 4 g )3.16)

y sus condiciones de frontera

doo dos

S — = — = ¢2 == 0 .
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3.2. Solucion numérica

3.2.1. Exacta

El autovalor V' = Gy(¢) se obtiene al resolver las ecuaciones (3.7), (3.8) y
(3.9) bajo las condiciones (3.10) y (3.11). Se empleé un método de solucién
tipo tridiagonal con una malla uniforma en &, obtenido al discretizar las
ecuaciones con las segundas derivadas centradas con tres puntos. El esquema
de solucion sigue los siguientes pasos.

= Calcula una solucién inicial al resolver la ecuacién (3.13), con lo cual
calcula (3.14) y ¢ = Lryo.

= Se realiza un ciclo de correccién donde se resuleven de manera acopla-
da (3.7) y (3.8), y ¢ se calcula utilizando el resultado de la cantidad
conservada. En cada iteracién se corrige V', dependiendo de la deriva-
da de ¢ en £ — —o0, tomando incrementos dV cada vez mas refinados.
El criterio de convergencia para finalizar el ciclo es cuando

—6
‘Vnueva - anterior' S 10

3.2.2. Expansion asintética

De acuerdo con nuestro andlisis anterior es posible obtener una aproxi-
macién del autovalor, ademds de la forma exacta, utilizando una expansién
asintética en ordenes de €. Esto con el fin de determinar el orden de la de-
pendencia de la solucién en el orden de €, ademés las ecuaciones a resolver
para el primer orden (3.15) y segundo orden (3.16) son lineales. Resulta
importante de comentar que para € = 0 se obtiene el valor bien conocido de
la llama plana con una cinética quimica de un paso tipo Arrhenius, V' = 1.
La resolucién de las ecuaciones se da resolviendo en forma ordenada orden
€0, el y €2, corrigiendo en cada paso Vg, Vi y Va, respectivamente, para
cumplir las tres condiciones de frontera correspondientes.

3.3. Resultados

En la Figura 3.1 se muestra graficamente el comportamiento de las
correcciones de primer y segundo orden para la velocidad en funcién de e
comparadas con la solucién exacta. Podemos observar un comportamiento
dominante lineal en ¢.



“tesis” — 2007/3/29 — 9:53 — page 21 — #35

3.3. RESULTADOS

1.00
0.98—-
0.96—-
o 0.94
0.92
0.90—-

0.88

G0=V0+8V ;

- 2
GO—V0+8V1+8 V2
Go: exacta

0.0

0.2

0.4

Figura 3.1: Funcién Gy(¢).
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Capitulo 4

Resultados numeéricos

4.1. Meétodo de resoluciéon

Utilizando una malla rectangular uniforme tanto en la coordenada longi-

tudinal como en la radial, se resolvieron las ecuaciones para la conservacion
de la energia (2.5), la conservacién de combustible (2.6) y la conservacién
de radical(2.7), de manera acoplada con la ecuacién de la pared (2.10), con
las condiciones de frontera (2.12), (2.13), (2.14) y (2.15) de forma numérica
para obtener el autovalor V.=V (Lp, Lg,a, Ze,v, aw/a, 3, K) junto con los
campos escalares de temperatura, concentracién de combustible y radicales.
Las ecuaciones fueron integradas usando diferencias finitas de segundo or-
den con derivadas en tres puntos. Se utilizé un seudo-tiempo para resolver
el problema de la convergencia. La malla computacional se forma de 450
puntos en la direccién longitudinal y 300 en la direccién radial. El cédigo
numérico es igual al utilizado por Kurdyumov [KFT02] simplemente modi-
ficado para una cinética quimica de dos pasos.
Para determinar el valor de a* se sigui6 el siguiente procedimiento. Se ini-
ciaba el cdlculo con un valor mayor de a y se encontraba su correspondiente
velocidad de propagacion V. El valor de a se reducia en una cantidad Aa y
se repetia el proceso, hasta que se alcanzaba un valor de a tal que después
de un gran niimero de iteraciones (1 x 10%) no se encontraba convergencia.
En tal caso, el cdlculo de V' disminuia a cero conforme aumentaban las itera-
ciones. El siguiente paso era disminuir el valor de Aa diez veces, del tltimo
valor de a donde se encontraba convergencia, se repetia el procedimiento.
Las disminuciones de Aa se realizaron tres veces para obtener el valor de
a* con una resolucion de tres digitos.

23
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4.2. V =V(Lp,Lp,a,Ze, v,/ a, B3, K)

El problema de determinar la velocidad como un autovalor, como se ob-
serva claramente en las ecuaciones, se encuentra caracterizado por una gran
cantidad de parametros adimensionales. Para no perderse en las grandes
posibilidades que esto implicaria se tomaron algunos valores caracteristicos.
En el caso de un conducto de aluminio pc,/pycw = 5-107% y /o ~ 3,83.
Ademads, se fij6 el ntimero de Lewis del combustible a la unidad (Lp =1) y
el nimero de Zeldovich a un valor de 15.

4.2.1. Campo de temperatura, concentracion de com-
bustible y radicales.

Antes de comenzar a caracterizar la dependencia del autovalor para dis-

tintas variaciones de parametros resulta importante observar los campos de
temperatura, concentracién de combustible y radicales ya que proporcionan
informacion sobre la forma del frente de la llama.
En la Figura 4.1 observamos el frente de la llama caracterizado por los
tres campos escalares para un valor del parametro de pérdida de calor de
B = 2000, utilizando un valor del pardmetro cinético K = 100 (¢ =0.387).
La temperatura, para valores de (3 grandes, resultante en las paredes es cer-
cana a la de la mezcla sin quemar, lo cual nos da indicios de una extincién
de la llama cerca de las paredes consecuencia, clara, de una gran pérdida
de calor. La forma del frente de reaccién es como una bola de fuego, co-
mo resulta para perfiles con concentraciéon de radicales. La concentracion
de radicales es extremadamente baja cerca de las paredes del conducto, en
cambio se encuentran grandes catidades combustible como se esperaba.
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Figura 4.1: Campos escalares de temperatura, concentracion de combustible
y radicales para un valor de 8 = 2000.

Por otro lado, en la Figura 4.2 muestra los campos para un valor de § =1
también con parametro cinético K = 100. Aqui vemos una drastica reduc-
cion en la concentracion de radicales cerca de las paredes del tubo. Por tanto
los radicales tienen una gran importancia en el proceso de extincién en el
limite inferior de 3. Una observacién cuidadosa de las isotermas muestra
un mecanismo de calentamiento de los gases sin quemar por la conducciéon
de calor longitudinal en la pared debida al calor cedido por los gases que-
mados. Este mecanismo de calentamiento no se encuentra para el limite de
altas pérdidas de calor.
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Figura 4.2: Campos escalares de temperatura, concentracién de combustible
y radicales para un valor de 8 = 1.

4.2.2. El papel del espesor de la pared y el radio del
conducto

En la Figura 4.3 se observa la velocidad de propagacién de la llama pre-
mezclada normalizada por la velocidad de la llama plana S7, como funcién
del radio del tubo normalizada por ancho de la zona de precalentamiento dr,
para diferentes valores de del pardmetro de pérdidas de calor 3 suponiendo
un tubo de aluminio con un gran valor del pardmetro cinético, K — oo. De
la figura podemos observar el radio minimo al cual la llama se propaga y
como conforme se disminuye el pardmetro de pérdidas de calor el radio de
extincién disminuye y la velocidad aumenta. En el grafico solo se muestra
la parte estable de la tipica curva en forma de S.
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Figura 4.3: Velocidad de propagacién adimensional como funciéon del radio
adimensional para diferentes valores de 3 en el limite K — oo.

La influencia de los cambios en el parametro cinético K para un pardme-
tro de pérdidas de calor, 8 = 2000, en la velocidad normalizada como funcién
del radio se muestra en la Figura 4.4. Esta gréfica da informacién sobre el
peso de la cinética quimica en la extincion. Conforme K disminuye el ra-
dio de extincién aumenta lo cual se puede observar més claramente en la
Figura 4.5. La curva muestra un radio limite el cual corresponde a una pro-

duccién de radicales instantdnea
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Figura 4.4: Velocidad de propagacién adimensional como funcién del radio
adimensional para diferentes valores de K, con el valor de 3 = 2000.
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Figura 4.5: Radio de extincién adimensional como funcién del pardmetro
cinético K, con el valor de 3 = 2000.

Los efectos del nimero de Lewis correspondiente al radical en el proceso de
extincion es despreciable para valores grandes del parametro de pérdidas de
calor como se muestra en la Figura 4.6, en el limite K — oo, i.e. la difusién
de radicales no es un factor principal en el proceso de extincién para grandes
pérdidas de calor.
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Figura 4.6: Velocidad de propagacion de la llama como funcién del radio
adimensional para diferentes valores del niimero de Lewis del radical, para
£ = 2000y K = 100.

Las Figuras 4.7-4.9 muestran la temperatura adimensional, concentracio-
nes de radical y combustible adimensionales, respectivamete, para distintos
valores de 8 como funcién de la coordenada longitudinal. Los perfiles se ob-
tuvieron numéricamente cerca del valor critico a = a*. Los simbolos llenos
corresponden a la coordenada radial » = 0 y los simbolos vacios muestran
el perfil en cerca de la pared.

Para (8 = 2000, los simbolos cuadrados, la temperatura casi alcanza la tem-
peratura adiabética de llama en el centro del conducto en la posicién de la
llama mientras la temperatura cerca a la pared decrece a un valor cercano al
de la mezcla sin quemar. Conforme el valor de § disminuye, la temperatura
de la pared se incrementa y la de la llama disminuye. Cuando los valores de
[ son pequenos, representados por rombos (G = 0,2) la temperatura en la
pared y en el centro son casi las mismas, mostrando solo pequenas variacio-
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nes en el frente de la llama. Un comportamiento de frente de llama plana
es esperado para pequenos valores de [3.

1.0 —

simbolos vacios: pared(r=a) |
simbolos llenos: r=0

0.8 -

0.6 -

0.4

0.2 4

Figura 4.7: Temperatura adimensional en el centro del tubo (r =0) y en la
pared (r = a) como funcién de la corrdenada longitudinal para diferentes
valores del pardmetro 5y K = 100, en la condicién de extincién (a = a*).

La concentracion de radicales tiene dos picos relativamente grandes en el
centro del tubo para valores de § grandes de acuerdo a la Figura 4.8, esos
dos picos desaparecen para pequenos valores de 3, como se muestra para
valores de = 0,2. La razon de la aparicién de esos picos es por la difusién
de los radicales al borde de la llama. El valor maximo de concentracién
de radicales no cambia significativamente con el valor de (3, excepto para
pequenos valores. Las concentraciones cerca de las paredes se incrementa
conforme los valores de 3 decrecen. Una vez mas, para valores pequenos del
parametro de pérdidas de calor la concentracién de radicales en la pared y
en el centro son casi idénticas mostrando la formacion de un frente de llama
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Figura 4.8: Concentracién de radicales en el centro del tubo (r = 0) y en la
pared (r = a) como funcién de la corrdenada longitudinal para diferentes
valores del parametro 8 y K = 100, en la condicién de extincién (a = a*).

La concentraciéon de combustible como funcién de la coordenada longitudi-
nal para distintos valores de ( se muestran en la Figura 4.9. Para valores
de 8 comparados con la unidad, hay una fuga de combustible en regiones
cercanas a la pared, debido a la relativamente baja temperatura. Esta fuga
desaparece para valores de pérdidas de calor de orden unidad.
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Figura 4.9: Concentracién de combustible en el centro del tubo (r = 0) y en
la pared (r = a) como funcién de la corrdenada longitudinal para diferentes
valores del pardmetro § y K = 100, en la condicién de extincién (a = a*).

En la Figura 4.10 se observa el numero de Nusselt en la pared, definido por
la ecuacién (2.16) como funcién de la coordenada longitudinal para distin-
tos valores del pardametro de pérdidas de calor (3, por su rango de valores,
menores a la unidad, la transferencia de calor dominante es por conduccién.
Valores positivos del niimero de Nusselt corresponden a la transferencia de
calor del gas a la pared. Para valores de (3 comparados con la unidad, solo
mayores valores a la unidad se observan solo valores positivos del niimero
de Nusselt. En cambio para valores de orden unidad hay un mecanismo de
retroalimentaciéon en el tubo, como se noté en las isotermas anteriormente.
En la parte posterior al frente de la llama el calor se transfiere a la pared,
en cambio en la parte frontal es la pared la que cede calor a la mezcla com-
bustible.
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Figura 4.10: Nimero de Nusselt, Nu, como funcién de la coordenada longi-
tudinal para diferentes valores del parametro 8y K = 100 en la condicién
de a = a*.

La Figura 4.11 corresponde a un gréfico del radio de extincién como funcién
del parametro de pérdidas de calor 8 para valores de K = 100 y K — oc.
Para valores de 3 mayores que 2000, la temperatura de la pared es practi-
camente la misma que la temperatura inicial de la mezcla de combustible y
el radio de extincién tiene una mayor dependencia del valor de 3. El limi-
te coincide con la suposicion de temperatura constante en la pared, pared
isotérmica Ty, = Tp. Para bajos valores del parametro de pérdidas de calor
(3, el radio de extincién se reduce mondtonamente conforme decrecen los
valores de 3. Para valores de (3 menores a 0.1, no se detecté numéricamente
condicién de extincién.



“tesis” — 2007/3/29 — 9:53 — page 35 — #49

4.2. V=V (Lp,Lr, A, ZE,~,ow /o, 3, K) 35

N 4_- ——K—™1 _

a 1 0~ K=100

Figura 4.11: Radio de extincién adimensional como funcién de las pérdidas
de calor 3 para dos distintos valores del pardmetro cinético, K = 100, K —
0.

La eficiencia de conversién 7. como funcién del pardmetro de pérdidas de
calor [ se representa en la Figura 4.12 cerca de la condicién critica a = a*
para valores de K = 100 y K — oo. El limite de pérdidas de calor grandes
corresponde a un valor de minima eficiencia de 0.813, que se incrementa
conforme decrece el valor de 3. Al llegar a valores de orden unidad de [ la
eficiencia alcanza el valor unitario. La eficiencia de conversion se incrementa
conforme decrecen los valores de K.
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Figura 4.12: Eficiencia de consumo de combustible, 7., como funcién del
parametro de pérdidas de calor, 3, para dos valores del pardmetro cinético,
K =100, K — oc.

En la Figura 4.13 se muestra la curvatura de la llama obtenida en la condi-
cién de extincién para diferentes valores del parametro de pérdidas de calor
(. Sorpresivamente, la curvatura cerca de la condiciéon de extincion es la
misma para todos los valores de (3 considerados.
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Figura 4.13: Forma del frente de llama en la condicién de extincién para

diferentes valores del parametro gy K = 100.
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Capitulo 5

Conclusiones

Utilizando el modelo termo-difusivo se resolvieron las ecuaciones de
energia y conservacion de especies obteniendo asi la velocidad, V', como
autovalor de las mismas. En el caso de un modelo cinético de dos pasos tipo
Arrhenius, donde el consumo de combustible tiene una gran energia de acti-
vacion y la otra reaccion de consumo de radical; se determiné numéricamente
el radio de extincion de la llama premezclada en un conducto cilindrico, im-
poniendo la parte externa de este adiabatica.

El calor cedido de los gases quemados a la pared resulta importante en la
extincién debido al gran valor del cociente entre la densidad de la pared y
la del gas. En este marco se introduce el pardmetro de pérdidas de calor (3
el cual depende de las caracteristicas del tubo.

Para valores de 8 > 200, la temperatura de la pared en el frente de la llama
es practicamente idéntica a la mezcla combustible sin quemar. La extincién
es producida principalmente por el calor cedido a la pared, y la influencia
de los radicales en este proceso es despreciable.

Conforme el valor de 8 disminuye, el radio de extinciéon también decrece y
las diferencias de temperatura entre el centro y la pared disminuyen. Para
valores de (3 comparados con la unidad, la llama recupera la forma de lla-
ma plana y en este caso se mantiene un mecanismo de retroalimentacién
a lo largo del tubo, confirmado por las variaciones de signo en el nimero
de Nusselt a lo largo de la coordenada longitudinal. La influencia de los
radicales en el proceso de extincién resultan despreciables comparados con
la pérdidas de calor.

Es de recalcar el resultado de una minima eficiencia de consumo 7., tanto
para el limite de K — ooy K = 100.

39
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Apéndice A - Revision de
la llama plana
premezclada

En este apéndice se realiza una revision al fenémeno de propagacion
de una llama premezclada con una reaccién quimica de un paso, la cual
fue resuelta de manera asintética por Bush y Fendell [BF70]. La forma de
solucionar este problema serd distinta a la empleada por los autores antes
mencionados, de forma que el desarrollo y estudio sea consistente con el
trabajo presentado en la tesis. Se toman las siguientes suposiciones sobre el
problema:

1. Un flujo estacionario, plano, y unidimensional.

2. El calor transferido por radiacion es despreciable.

3. Los efectos de Soret y Dufor son despreciables.

4. La difusién causada por gradientes de presién son despreciables.

5. Fuerzas externas son despreciables.

6. La mezcla de gas es ideal.

7. Todas las especies son consideradas con la misma capacidad calorifica.

8. El gas es una mezcla binaria en la cual la reaccién unimolecular F —
P + Q ocurre.
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Dichas hipdtesis permiten escribir las ecuaciones dimensionales de energia
y fraccién de combustible para la llama plana

dT 2T
P = )\W +Q0Q
dYr dPYr
g = PP O

donde la tasa de reacciéon con dimensiones esta dada por
Q= pB1Ypexp|—T,/T]

Utilizando como sistema de referencia la llama estacionaria propagandose
a velocidad U, es posible cambiar nuestra variable temporal por ¢’ = 2’ /U.
Ahora, introduciendo las siguientes variables adimensionales

x U T—-To Yr
r=—,V=—o = ——r-, -
5T SL Te — To YFO
y definiendo las siguientes cantidades
a «a A
Sr= 2 =2 = X
T SL ) F D , pCp

Las ecuaciones adimensionales correspondientes a la energia y fraccién de
combustible son

do d?6
V% = % +w
dy 1 d&?Y
e
dx L dx?

donde la tasa de reacciéon adimensional esta dad por

Ze?

w=—Yex

2LFp

p

=]

Sea s = Vi, entonces las ecuaciones se transforman

g ﬁ n Ze? Y exo |- Ze(l—10)

ds  ds2 aLpvz P ITT4(1-9)

4y 1 &Y Ze? Ze(1—0)
—-— = —— - Yexp | ——————=
ds LF d$2 2LFV2 1-— ’7(1 — 9)
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las cuales deben cumplir las condiciones de frontera

0=0,Y=1 en s — —oo

0=1,Y=0 en s — 0o
es posible dar solucién a estas ecuaciones para un autovalor, V.
Para resolver este problema dividimos la region espacial en dos zonas
Zona externa

Se considera la zona externa donde no se encuentra reaccién quimica,
i.e. w = 0. Entonces las ecuaciones se ven como

o 4%
ds — ds?
v 1Y
ds Ly ds?®

con las condiciones de frontera

0=1,Y=0 en s — —oo
0=1,Y=0 ens=20

Se resuleven estas de manera exacta, dando por solucién

0 =exp[s], Y =1 — exp[Lps]

Zona interna
En la zona interna s ~ 1/Ze, con Ze > 1. Introduciendo las variables
p=Ze(l—10), o =ZeY, £ = Zes

y despreciando los términos de orden Ze™! se obtienen las ecuaciones

d? 1

d_ﬁf = WQMXP[—S@] (1)
d? 1

= = ool @)
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con las condiciones de frontera

p=6=1  mé&——o0 3)
p=6=0  eng—oo )
dy _  Ldg _

€l T Tedel . ®

Al sumar las ecuaciones (1) y (2) se tiene una cantidad conservada, la cual
resulta en una igualdad entre las variables ¢ y ¢ de la forma

1
Y= L—Féb
Por tanto la ecuacién (1) se escribe como

d?*p 1
ng = ﬁ@ eXP[*Sﬁ]

la misma ecuacién (3.13) correspondiente a orden €° del Capitulo 3 con las
mismas condiciones de frontera. El autovalor para esta ecuacién es por tanto

V=1
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Apéndice B - Programas
en Fortran 90

En este apéndice se encuentran los programas utilizados para la resolu-
cién tanto en la llama plana como en la propagacién de la llama premezclada
laminar a través del conducto circular.

El siguiente programa determina el valor de la velocidad de propagacién
para la llama plana con dos pasos de reaccion.

program flamevel

implicit none

integer :: i,j,m

integer, parameter :: n=10001

double precision :: K, Ze, LF, LR, eps

double precision :: varphiO(n), varphi(n), phiO(n), phi(n), zetaO(n), zeta(n)
double precision :: a(n),b(n),c(n),u(n),r(n)

double precision :: xi,dxi,dxi2

double precision :: V,Va,dV,Vt

double precision :: f1,f2,f3,fac

double precision :: der
double precision :: dervarphi,dervarphil,dervarphiO,ddvp,derphi,derphil,derphiO,ddph
double precision, parameter :: rel=1.d0, rel2=0.1d0

double precision :: xil=-10.d0, xir=10.d0
open(21,file=’salida0.dat’)

100  format(10e15.5)
dxi=(xir-xil)/dfloat(n-1)

dxi2=dxi*dxi

LF=1.0d0

LR=1.040

Ze=15.d0

47
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K=100.d0
eps=dsqrt (Ze/K)
lopen(102,file="veleps.dat’)
'epsilon: do m=1,1000
leps=1.d0-dfloat (m-1)/1000.d0
I stk sk o sk o ok ook ook ok Kok oK ok KoK oK oK KK KK KR K kK kK ok ok ok ok kK Kok ok ok R Kok K ok K
! Calculo de VO
1 stk ok ok sk ok ok ok o ok ok ok ok ok ok ok o ok ok ok ook Kok K Kok ok ok ok ok ok ok ok ok ok K sk K sk ok ok ok ok Kok Kok K
V=1.15d0
Va=V
dv=.1d0
inicial: do j=1,n
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
varphiO(j)=-xi
if (varphi(j) <= 0.d0) varphi0O(j)=0.d0
end do inicial
der=0.40
calvarphiO: do while (dabs(der+1.d0) > 1.d-6)
V=Va
loopcorrec: do i=0,4
c(1)=0.d0
b(1)=1.40
r(1)=xir
a(n)=0.d0
b(n)=1.40
r(n)=0.d0
mattrid: do j=2,n-1
f1=.5d0*dxi2*dexp (-varphiO(j))*(1.d0-varphi0(j)) /V**2.d0
£2=.5d0*dxi2*dexp (-varphiO(j))*varphiO(j)**2.d0/V**2.d0
a(j)=1.d0
b(j)=-2.d0-f1
c(j)=1.d0
r(j)=£f2
end do mattrid
call tri(a,b,c,r,u,n)
assignval: do j=1,n
varphi(j)=(1.d0-rel)*varphiO(j)+rel*u(j)
if (varphi(j) < 0.d0) varphi(j)=0.d0
varphiO(j)=varphi (j)
end do assignval
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end do loopcorrec
der=(varphi(2)-varphi(1))/dxi
if (dabs(der)>1.d0) then
Va=V+dVv
dv=dv/10.4d0
end if
if (dabs(der)<1.d0) then
Va=V-dv
end if
end do calvarphiO
lwrite(6,*) ’Valor de VO’, V
phiO=varphiO*LF
zetaO=dsqrt (LF*varphiO) *dexp (-.5d0*varphi0)
do j=1,n
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
write(21,100) xi,varphiO(j),phiO(j),zeta0(j)
end do
close(21)
1 stk ok sk sk ok ok ok sk o ok ok ok oK oK oK KK SK K oK oK oK oK oK K ok K ok K ok oK oK oK oK K K oK oK ok sk ok Kok oK ok
! Calculo de V
1 stk ok sk ook ok ok ok ook o okok ok oK ok oK sk K oK ok ok ook o Kok K ok K ok oK ok K ok ok oK oK oK K oK ok Kok K ok K ok
Va=V
varphi=varphiO
phi=phiO
zeta=zetal
loopv: do while ( dV > 1.d4-10 )
dv=0.1d0
Vt=V
derphi=0.d0
loopphi: do while ( dabs(derphi+LF) > 1.4-7 )
V=Va
ddph=1.d0
loopl: do while ( ddph > 1.d4-6 )
c(1)=0.d0
b(1)=1.d0
r(1)=LF*xir
a(n)=0.d0
b(n)=1.d0
r(n)=0.4d0
mattriph: do j=2,n-1
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f£3=dexp(-0.5d0*eps*zeta(j)/LR)
£1=0.5d0*dxi2*dexp (-phi (j) /LF)*(1.d0-phi(j) /LF)*£3/V**2.d0
£2=0.5d0*dxi2*dexp (-phi (j) /LF)*phi(j)**2.d0*£3/ (LF*LF*V**2.d0)
a(j)=1.d0
b(j)=-2.d0-f1
c(j)=1.d0
r(j)=£f2
end do mattriph
call tri(a,b,c,r,u,n)
derphiO=(phi(2)-phi(1))/dxi
assignph: do j=1,n
phi(j)=(1.d0-rel)*phi (j)+rel*u(j)
if (phi(j) < 0.d0) phi(j)=0.d0
end do assignph
derphil=(phi(2)-phi(1))/dxi
ddph=dabs ((derphil-derphi0)/derphil)
lwrite(6,*) ddph
end do loopl
derphi=(phi(2)-phi(1))/dxi
write(6,*) ’*’, derphi, V, dV
if (dabs(derphi) > LF) then
Va=V+dV
dV=dv/10.d0
end if
if (dabs(derphi) < LF) Va=V-dV
end do loopphi
fac=4.d0*LR*LR/ (eps*eps*LF)
dervarphi=0.d0
ddvp=1.d0
loopvarphi: do while ( ddvp > 1.d-7 )
loop2: do i=0,4
c(1)=0.d0
b(1)=1.d0
r(1)=xir
a(n)=0.d0
b(n)=1.d0
r(n)=0.4d0
mattrivp: do j=2,n-1
f3=varphi (j)-phi(j)/LF
£1=0.5d0*dxi2*fac* (£3+dabs(£3))/V**2.d0
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£2=0.5d0*dxi2*fac* (£3*£3- (f3+dabs (£3))*varphi(j))/V*x*2.d0
a(j)=1.d0
b(j)=-2.d0-f1
c(j)=1.d0
r(j)=£f2
end do mattrivp
call tri(a,b,c,r,u,n)
dervarphiO=(varphi(2)-varphi(1))/dxi
assignvp: do j=1,n
varphi (j)=(1.d0-rel)*varphi(j)+rel*u(j)
if (varphi(j) < 0.d0) varphi(j)=0.d0
end do assignvp
dervarphil=(varphi(2)-varphi(1))/dxi
ddvp=dabs ((dervarphil-dervarphi0O)/dervarphil)
end do loop2
dervarphi=(varphi(2)-varphi(1))/dxi
'write(6,*) dervarphi,V,ddvp
end do loopvarphi
zeta=2.d0*LR* (varphi-phi/LF)/eps
dv=dabs (V-Vt)
! write(6,*) V,Vt,dV
end do loopv
lwrite(102,100) eps,V
write(6,*) ’dervarphi’, dervarphi
write(6,*) ’derphi’, derphi
write(6,*) ’Epsilon:’, eps, ’V=’, V
write(6,*) °LF=’, LF
'end do epsilon
close(102)
1 stk ok sk ook ok ok ok ook o oK ok ok oK KKK K oK oK o K ok K ok K ok oK ok oK oK oK oK oK oK oK oK ok Kok K ok K ok
! Escritura final
1 stk ok sk sk ok ok ok sk o ok ok Kok oK oK oK KK SK K oK oK o oK ok K ok K ok oK ok oK oK oK oK K K oK ok ok sk ok K ok oK ok
open (10,file=’salida.dat’)
do j=1,N
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
write(10,*) xi,varphi(j),phi(j),zeta(j)
end do
close(10)
open (12,file=’out.dat’)
do j=1,N
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xi=xil+dfloat (j-1)*dxi

write(12,*) xi/Ze,1-varphi(j)/Ze,phi(j)/Ze,zeta(j)/dsqrt (K*Ze)
end do
close(12)
write(6,*) ’ Fin del programa’
end program flamevel
1 stk sk ok o sk ok ok ok o ok ok ok Kok ok ok o ok ook ok ook ok KoK ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok K ok o oK ok ok ook ok Kok Kok K
! Subroutine
1 stk kok o sk ok ok ok oK ok o oK ok oK ok oK ok oK oK oK oK oK K ok oK ok oK ok oK ok ook ok oK KKK KoK oK oK ok Kok Kok K
subroutine tri(a,b,c,r,u,n)
implicit none

integer, intent(in) :: n

double precision, intent(in) :: a(n),c(n)
double precision, intent(inout) :: b(n),r(n)
double precision, intent(inout) :: u(n)
integer :: i

u=0.d0

gausselim: do i=2,n
r(i)=r(i)-(a(i)/b(i-1))*r(i-1)
b(i)=b(i)-(a(i)/b(i-1))*c(i-1)

end do gausselim

! solucion para u

u(m)=r(n)/b(n)

sustatras: do i=n-1,1,-1
u(i)=(r(@)-c(i)*u(i+1))/b(i)

end do sustatras

end subroutine tri

El programa siguiente determina las correcciones a la velocidad de propa-
gacion para la llama premezclada laminar hasta segundo orden en e.

program flame
implicit none

integer, parameter :: n=100001

integer :: i,j,m

double precision :: K,Ze,LF,LR,eps !parametros adimensionales
double precision :: varphiO(n),varphi(n),phiO(n),phi(n),zeta0O(n),zeta(n)

double precision :: a(n),b(n),c(n),u(n),r(n) !terminos necesarios tridiagonal
double precision :: xi,dxi,dxi2 !variable espacial

double precision, parameter :: rel=1.d0 !valor de reljacion

double precision, parameter :: rell=1.d0
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double precision :: varphil(n),phil(N),V1,Via,dvi,ul(N)
double precision :: phi2(n),V2,V2a,dvV2,u2(n)

double precision :: zetaOzetal(n)

double precision :: V,Va,dV

double precision :: f1,£2,£f3

double precision :: pia,pi,der,dpi,dvarphil

double precision, parameter :: xil=-60.d0, xir=60.d0
open(21, file=’salida0O.dat’)

100 format(10el5.5)

dxi=(xir-xil)/dfloat (n-1)

dxi2=dxi*dxi

LF=1.0d0

LR=1.0d0

Ze=15.d0

K=100.d0

eps=dsqrt (Ze/K)

lopen(102,file=’"vel2eps.dat’)

lepscal: do m=1,1000

leps=1.d0-(m-1.d0)/1000.d0

1 skskok o kok ok ok ok ok ook ok Kok Kok ok ok ok ok Kok KoK Kok Kok ok ok Kok ok Kok o Kok Kk Kok ok kK ok o
! Calculo de VO

1 sk sk o kok ok ok ok ok o sk ok Kok Kok oK ok K ok ok oK ok o KoK KoK Kok oK ok K oK ok Kok Kok Kok Kok ok ok K ok o

V=1.5d0
Va=V
dv=.1d0

inicial: do j=1,N
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
varphi0O(j)=-xi
if (varphi(j) <= 0.d0) varphiO(j)=0.d0
end do inicial
pia=varphiO(n)
calvarphiO: do while ( dabs(der+1.d0) > 1.4-7)
V=Va
loopcorrec: do i=0,4
c(1)=0.d0
b(1)=1.d0
r(1)=xir
a(n)=0.d0
b(n)=1.d0
r(n)=0.40
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mattrid: do j=2,n-1
f1=.5d0*dxi2*dexp (-varphiO(j))*(1.d0-varphiO(j))/V**2.d0
£2=.5d0*dxi2*dexp (-varphiO(j))*varphiO(j)**2.d0/V**2.d0
a(j)=1.do
b(j)=-2.d0-f1
c(j)=1.d0
r(j)=£f2
end do mattrid
call tri(a,b,c,r,u,n)
assign: do j=1,N
varphi(j)=(1.d0-rel)*varphiO(j)+rel*u(j)
if (varphi(j) < 1.d-8) varphi(j)=0.d0
varphiO(j)=varphi (j)
end do assign
end do loopcorrec
der=(varphi (2)-varphi(1))/dxi
if (dabs(der)>1.d0) then
Va=V+dV
dv=dv/10.d0
end if
if (dabs(der)<1.d0) Va=V-dVv
end do calvarphiO
lwrite(6,*) ’Valor de VO’, V
do j=1,N
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
phiO(j)=varphiO(j)*LF
zetal(j)=dsqrt (LF*varphiO(j))*dexp(-0.5d0*varphiO(j))
write(21,*) xi,varphiO(j),phi0(j),zeta0(j)
end do
close(21)
1 sk sk ok ok ok ok ok ok ook ook o oK oK ok ok oK oK ok ok oK K ok ok oK K ok ok oK o ok ok ook oK oK ook oK K ok ok ok o ok ok ok
! Calculo de V1
I sk sk ok ok ok ok ok ook sk oK ok ok ook KoK Sk KKK SRk KK Sk KoK K ok Sk KoK KRk K K SRk KoK K kKK ok
initialphilsl: do j=1,(N-1)/2
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
phil(j)=xi+20.d0
end do initialphilsl
initialphils2: do j=(N-1)/2,N
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
phi1(j)=20.d0-xi
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end do initialphils2
V1=-0.2d0
Via=V1
dv1=0.1d0
der=1.40
calphil: do while (dabs(der)>1e-8)
Vi=Via
loopcorreci: do i=0,7
a(1)=1.d0
b(1)=-1.d0
r(1)=0.d0
c(N)=-1.4d0
b(N)=1.d0
r(N)=0.d0
mattridl: do j=2,N-1
£1=0.5d0*dxi2* (varphi0O(j)-1.d0) *dexp(-varphi0O(j))
f2=dxi2+*zetal(j)**2.d0* (0.25d0*zetal(j) /LR+V1)
a(j)=1.4d0
b(j)=-2.d0+f1
c(j)=1.d0
r(j)=-£2
end do mattridl
call tri(a,b,c,r,ul,n)
assignl: do j=1,N
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
phi1(j)=(1.d0-rell)*phil(j)+reli*ul(j)
end do assignl
end do loopcorreci
der=(phi1(2)-phi1(1))/dxi
if (der<0.d0) then
Via=V1+dvi
dvi=dv1/10.d0
end if
if (der>0.d0) Via=V1-dvi
end do calphil
varphil=0.d0
zetal=0.d0
varphil=phil/LF+0.5d0*zeta0/LR
do j=3,n-2
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
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dvarphil=(varphil(j+2)+varphil(j+1)-4.d0*varphil(j)+varphil (j-1)+varphil(j-2))/(dxi2
zetaOzetal (j)=(LFxdvarphil+Vi*zetaO(j)**2.d0)

end do

1 stk kok ook ok ok ok ook ook ok Kok oK ok ook oK oK oK K Kok oK ok oK ok oK ok ook ok oK KKK K oK oK oK ok K ok Kok K

! Calculo de V2
sk s ok sk ok ok ok ok o ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok ok s ok ok K ok ok ok ok ok ok ok ok K 3k ok sk ok ok ok ok ok ok ok K

phi2=phil
V2=0.1d0
V2a=V2
dv2=0.1d0
der=1.d0
calphi2: do while (dabs(der)>1e-8)
do i=0,4
V2=V2a
a(1)=1.d0
b(1)=-1.d0
r(1)=0.d0
c(n)=-1.40
b(n)=1.4d0
r(n)=0.4d0

mattrid2: do j=2,N-1
£1=0.5d0*dxi2* (varphiO(j)-1.d0)*dexp (-varphi0O(j))
£2=V2-1.5d40*V1%V1-0.25%varphil (j)**2.d0-Vi*varphil (j)
f2=dxi2+*zetal(j)**2.d0*£2+0.25d0*dxi2*zetal (j) *zetalOzetal (j) /LR
£3=2.d0*V1+varphil(j)
£3=dxi2+%0.5d0*dexp (-varphiO(j))*phil (j)*£f3
a(j)=1.d0
b(j)=-2.d0+f1
c(j)=1.d0
r(j)=-£f2-£3

end do mattrid2
call tri(a,b,c,r,u2,n)
assign2: do j=1,N
xi=xil+dfloat (j-1)*dxi
phi2(j)=(1.d0-rel)*phi2(j)+rel*u2(j)
end do assign2
end do
der=(phi2(2)-phi2(1))/dxi
if (der<0.d0) then
V2a=V2+dV2
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dv2=dv2/10.d0

end if

if (der>0.d0) V2a=V2-dv2
end do calphi?2
lwrite(6,*) ’Valor de V2’, V2
write(6,*) ’vel=’, 1.d0+eps*vl+eps*eps*v2,’eps=’,eps
lwrite(102,100) eps, 1.d0+eps*vl, 1.d0+eps*vi+epskeps*v2
'end do epscal
Iclose(102)
end program flame
1 stk ok sk sk sk ok ok sk o stk ook ok sk ok Kok sk oK ok ok ok ok ok ok ok ok sk ok sk o sk oK oK K sk sk sk sk sk ok ok ok ok ok o
! Subroutine tri
1 skok ok sk ook ok ok ok ook ook ok ook ook o oK oK oK oK oK ok ok Kok K ok Kok oK ok oK ok ok oK oK oK oK ok ok Kok K ok K ok
subroutine tri(a,b,c,r,u,n)
implicit none

integer, intent(in) :: n

double precision, intent(in) :: a(n),c(n)
double precision, intent(inout) :: b(n),r(n)
double precision, intent(inout) :: u(n)
integer :: i

u=0.d0

gausselim: do i=2,n
r(i)=r(i)-(ali)/b(i-1))*r(i-1)
b(i)=b(i)-(a(i)/b(i-1))*c(i-1)

end do gausselim

! solucion para u

u(n)=r(n)/bn)

sustatras: do i=n-1,1,-1
u(i)=(r(i)-c(@)*u(i+1))/b(i)

end do sustatras

end subroutine tri

Fl siguiente programa fue utilizado para los calculos generales de la velo-
cidad de propagacién y la determinacién del valor de a* para diferentes
valores de 3 obtenidos al variar tanto a como h.

program newtubeflame

implicit none

! Variables de datos.dat

integer :: icont, nmax, jb, isys, ical
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double precision :: wO,dw,Ze,LF,a,up,tu,xmin,xmax,dr,tz,drz,eps_u,bb,rel,ralfa,param,h,
! End variables de datos.dat
integer :: jk,jj,jz,iz,i,j,1

integer :: ja,mile,cent,dece,unid,cond41l

integer, parameter :: mx=451,mr1=302,mr=301 !0BS:mrl=mr+1
double precision :: x(mx),r(mrl),hx,hr, c

double precision :: tl(mx,mrl),yl(mx,mrl),yrl(mx,mrl)
double precision :: t2(mx,mrl),y2(mx,mrl),yr2(mx,mrl)
double precision :: wi(mx,mrl),w2(mx,mrl),nu(mx)

double precision :: v,v_old, tl_old, time

double precision :: xrmax,wmax

double precision :: ddd,ddl,dd2,dtdx, wm, xz
character*13 f1
character*4 filenum
character*1 num
dimension num(0:9)

I Lectura de datos.dat
open(l,file=’datos.dat’,status=’01d’)

read(1,*) icont

read(1,*) wO,dw

read(1,*) Ze,LF

read(1,*) a

read(1,*) up

read(1,*) v_start

read(1,*) tu

read(1,*) xmin, xmax
read(1,*) dr

read(1,*) nmax
read(1,*) jb

read(1,*) tz

read(1,*) drz
read(1l,*) eps_u
read(1,*) bb

read(1l,*) isys
read(1,*) rel
read(1,*) ralfa
read(1,*) param
read(1,*) h

read(1,*) K

read(1,*) LR
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close(1)
! End lectura de datos.dat

59

! Asignamos la condicion de frontera adiabatica y geometria cilindrica

write(6,*) ’Pared adiabatica’
write(6,*) ’Geometria cilindrica’

open(20,file=’velos.dat’,status=’unknown’)

a=w0

jk=0

do while (jk>2)
a=a-dw

dr=a

jj=o

call grid(x,r,mx,mrl,xmin,xmax,dr,a,hx,hr,h)
write(6,150) r(1),r(mr),r(mrl)

jz=(dr-drz) /hr+1

if(jz <= 1) jz=2

write(6,*) ’jz=’,jz

c=2.d0*tz-1.d0
xz=(bb/2.d0)*dlog((1.d0+c)/(1.d0-c))
iz=1+(xz-xmin) /hx

write(6,*) ’iz=’,iz

! Generacion de la malla uniforme

call start(v,tl,yl,yrl,x,mx,mr,icont,Ze,K) ! Condiciones iniciales

write(6,40) ti1(iz,jz),x(iz),r(jz)
write(6,45) ralfa,param,h
write(6,30) v,Ze,LF,up,a

if (icont==0) v=v_start
v_old=v
t1l_old=1.d0
cond41=0
do while (dd2<=eps_u .or. cond41==0)
ji=iitt
U
call chem(wl,w2,tl,yl,yrl,Ze,up,K,LF)
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call velos(v,mx,mr,w2,tl,r ,hx,hr,iz,jz)

call temp(t2,mx,mr,tl,r hx,hr,v,tu,w2,ralfa,param,h,a)
call conc(y2,mx,mr,yl,r,hx,hr,v,LF,wl,tu)

call concr(yr2,mx,mr,yrl,r ,hx,hr,v,LR,tu,wl,w2)

1eel

tl=til*rel+t2*(1.d0-rel)

yl=yl*rel+y2*(1.d0-rel)

yri=yri*rel+yr2+*(1.d0-rel)

if (jj>=nmax+1) then

a=at+dw

dw=dw/10.d0

jk=jk+1

cond41=1

end if

if ((jj/jb)*jb==jj) then

time=tux*jj

call wwmax(wl,x,mx,mr,jz,wmax,xrmax)
ddd=dabs ((v_old-v)/v)
ddl=dabs((t1(iz,mr)-t1_old)/t1(iz,mr))
dtdx=(t1(iz+1,jz)-t1(iz-1,jz))/(2.d0*hx)
write(6,10) time,v,wmax,ddd,ddl,t1(iz,jz),dtdx
dd2=ddd

if (dd1>ddd) dd2=dd1

if (dd2>10.d0 .or. v<0.d0 .or. v>10.d0) then
a=at+dw

dw=dw/10.4d0

jk=jk+1

cond41=1

end if

v_old=v

t1_old=t1(iz,mr)

end if

end do
if (dd2<=eps_u) then

! Escritura
ja=int (100.1d0*a)
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mile = int(ja/1000.)

cent = int((ja - mile*1000)/100.)

dece = int((ja - mile*1000 - cent*100)/10.)

unid = int((ja - mile*1000 - cent*100 - decex*10))
filenum = num(mile)//num(cent)//num(dece)//num(unid)
fi1="tywla’//filenum//’ .dat’

! Valores en la pared

do i=1,mx

t1(i,mr1)=t1(i,mr)

wl(i,mr1)=0.d0

w2(i,mr1)=0.d0

y1(i,mr1)=y1(i,mr)

yri(i,mrl)=yri(i,mr)

end do

! End Valores en la pared

open(3,file=f1,status=’unknown’)

write(3,*) °VARIABLES = "X", "r", "T", "YF"," YR","Wi",6"w2" °’
write(3,*) ’ZONE I=’,mrl1,’ J=’,mx,’ F=POINT, DT=(DOUBLE)’

do i=1,mx

do j=1,mril

write(3,10) x(i),r(j),t1(i,j),y1(i,j),yr1(i,]),wi(i,j),w2(i,j)
end do

end do

close(3)

fi1="tyw2a’//filenum//’ .dat’

open(3,file=f1,status=’unknown’)

write(3,*) 'VARIABLES = "X", "r", "T", "YF"," YR","Wi","W2" °
write(3,*) ’ZONE I=’,2*mrl,’ J=’,mx,’ F=POINT, DT=(DOUBLE)’

do i=1,mx

do j=mri1,1,-1

write(3,10) x(i),r(j),t1(i,j),y1(i,j),yr1(i,]),wi(i,j),w2(i,j)
end do

do j=1,mrl

write(3,10) x(i),-r(j),t1(i,j),y1(i,3),yr1(i,j),wi(i,]),w2(i, )
end do

end do

close(3)



“tesis” — 2007/3/29 — 9:53 — page 62 — #T6 ?

62 APENDICE B - PROGRAMAS EN FORTRAN 90

dr=r(mri1-1)-r(mri-2)
f1="Nussa’//filenum//’ .dat’

open(8,file=f1,status=’unknown’)

do i=1,mx

nu(i) =(-3.d0*t1(i,mr1-1)+4.d0o*t1(i,mr1-2)-t1(i,mr1-3))/(2.d0*dr) ! calculo nusselt
end do

write(8,*) > x Nu TO Ta yO ya yr0 yra’

do i=1,mx

write(8,15) x(i),nu(i),T1(i,1),t1(i,mr),y1(i,1),y1(i,mr),yr1(i,1),yr1(i,mr)

end do

close(8)

if (ical==0) stop
write(6,*) ° ddd=’,ddd

open(2,file=’total.d’,status=’unknown’,form=’unformatted’)
write(2) v, ((t1(i,j),y1(,3),yr1(i,j),i=1,mx),j=1,mr)
close(2)

write(20,200) a,v,h

open(2,file="res.dat’,status=’unknown’)
do 1=1,10000

read(2,*,end=60)

end do

60 continue

if (isys.eq.1) backspace(2)

write(2,20) a,v,Ze,LF,ddd,up

close(2)

! End Escritura

do j=2,mr-1

wm=0.d0

do i=2,mx-1

if(wi(i, j)>=wm) wm=wl(i,j)
end do
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end do

do j=1,mr
wl(mx,j)=wl(mx-1,j)
wi(1,3)=0.d0

w2 (mx, j)=w2(mx-1,j)

w2(1,3)=0.
end do
do i=1,mx

wi(i,1)=wl1(i,2)
wl(i,mr)=wl(i,mr-1)
w2(i,1)=w2(i,2)
w2(i,mr)=w2(i,mr-1)
end do

end if
end do
close(20)
stop

! Formatos de escritura

10 format(9(1x,el10.4))

15 format(9(1x,el12.4))

20 format(1x,i3,1x,el11.5)

30 format(’ v=’,ell1.5,’ Ze=’,ell.5,” LF=’,e11.5,” up=",e12.5,” a=’,ell.5)
40 format(’ tz=’,ell1l.5,’ x(iz)=’,el1.5,’ r(jz)=’,ell.5)

45 format(’ ralfa=’,ell.5,’ param=’,ell.5,’ H/delta=’,ell.5)

150 format(’ r(1)=’,e11.5,’ r(mr)=’,el11.5,’ r(mrl)=’,el11.5)

200 format(4e13.5)

end program newtubeflame

subroutine grid(x,r,mx,mrl,xmin,xmax,dr,a,hx,hr,h)
implicit none

integer :: 1i,j

integer, intent(in) :: mx,mril

double precision, intent(in) :: xmin,xmax,dr,a,h
double precision, intent(out) :: x(mx),r(mrl),hx,hr

hx=(xmax-xmin)/ (mx-1)
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hr=dr/(mr1-2) !'0BS: dr=a ... siempre?
do i=1,mx

x(i)=xmin+hx* (i-1)

end do

do j=1,mri-1

r(j)=(a-dr)+hr*(j-1) !0BS: dr=a ... siempre?
end do

r(mrl)=r(mri-1)+h

write(6,10) hx,hr

10 format(’ hx=’,el11.5,’ hr=’,el11.5)
end subroutine grid

subroutine start(v,tl,yl,yrl,x,mx,mr,icont,Ze,K)
implicit none

integer :: 1i,j

integer, intent(in) :: icont,mx,mr

double precision, intent(in) :: x(mx),Ze,K

double precision, intent(out) :: yi(mx,mr),yrl(mx,mr),tl(mx,mr),v
double precision :: tp

if (icont==0) then

write(6,*) ’ Nuevas condiciones iniciales’

do i=1,mx

do j=1,mr

t1(i,j)=0.5d0*dexp (x(i))

tp=t1(i,j)

if(tp>1.d0) t1(i,j)=1.d0

end do

end do

y1=1.d0-t1

yri=dsqrt (ylxdexp(Ze*(t1-1.d0))/K)

do i=1,mx

y1(i,1)=0.4d0

end do

else
write(6,*) ’Viejas condiciones iniciales’
open(2,file=’total.d’,status=’unknown’,form=’unformatted’)
read(2) v, ((t1(i,j),y1(i,j),yr1(i,j),i=1,mx),j=1,mr)
close(2)

end if

end subroutine start
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! _________________________________________________
subroutine chem(wl,w2,mx,mr,tl,yl,yrl,Ze,up,K,LF)
implicit none
integer, intent(in) :: mx,mr
double precision, intent(in) :: t1(mx,mr),yl(mx,mr),yrl(mx,mr),Ze,up,K,LF
double precision, intent(out) :: wil(mx,mr),w2(mx,mr)
w1=(0.5d0/up**2.d0) * (Ze**2.d0/LF) *y1*dexp(Ze* (t1-1.d0))
w2=(0.5d0*K/up**2.d0) * (Ze**2.d0/LF) xyrixyri
end subroutine chem
) e
subroutine velos(v,mx,mr,w2,tl,r ,hx,hr,iz,jz)
implicit none
integer, intent(in) :: mx,mr,iz,jz
double precision, intent(in) :: w2(mx,mr),tl(mx,mr),r(mr),hx,hr
double precision, intent(out) :: v
double precision :: dx,dxx,drr

dx=(t1(iz+1,jz)-t1(iz-1,jz))/(2.d0*hx)

dxx=(t1(iz-1,jz)-2.d0*t1(iz, jz)+t1(iz+1,jz)) /hx**2.d0
drr=(t1(iz,jz-1)-2.d0*t1(iz,jz)+t1(iz, jz+1)) /hr**2.d0 + (t1(iz,jz+1)-t1(iz,jz-1))/(2.d0*hr*r
v=(dxx+drr+w2(iz, jz))/dx

end subroutine velos

subroutine temp(t2,mx,mr,tl,r ,hx,hr,v,tu,w2,ralfa,param,h,a)
implicit none

integer :: 1i,j

integer, intent(in) :: mx,mr

double precision, intent(in) :: ti1(mx,mr),r(mr),hx,hr,v,tu,w2(mx,mr),ralfa,param,h,a
double precision, intent(out) :: t2(mx,mr)

double precision :: rl,rc,rg

do i=1, mx-1

do j=1,mr-1

r1=(t1(i-1,3j)-2.d0*t1(i,j)+t1(i+1,j)) /hx**2.d0
rl=rl1+(t1(i,j-1)-2.d40*t1(i,j)+t1(i,j+1)) /hr**2.40
rl=rl+(t1(i,j+1)-t1(i,j-1))/(2.d0*r(j)*hr)

re=v* (t1(i+1,j)-t1(i-1,3))/(2.d0*hx)
t2(i,j)=t1(i,j)+tux(rl-rc+w2(i,j))

end do

end do

do i=2,mx-1

t2(i,1)=(4.40%t2(1,2)-t2(i,3))/3.4d0
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rl=ralfax(t1(i-1,mr)-2.d0*t1(i,mr)+t1(i+1,mr)) /hx**2.d0
re=v*(t1(i+1,mr)-t1(i-1,mr))/(2.d0*hx)
rg=param*(3.d0*t1(i,mr)-4.d0*t1(i,mr-1)+t1(i,mr-2))/(2.d0*hr*h*(1.d0+h*.5d0/a))
t2(i,mr)=t1(i,mr)+tu*x(rl-rc-rg)

end do

do j=1,mr

t2(1,3)=0.40

t2(mx, j)=2.d0*t2(mx-1,j)-t2(mx-2, j)

end do

end subroutine temp

subroutine conc(y2,mx,mr,yl,r ,hx,hr,v,LF,wl,tu)
implicit none

integer :: i,j

integer, intent(in) :: mx,mr

double precision, intent(in) :: yl(mx,mr),r(mr),hx,hr,v,LF,wl(mx,mr),tu
double precision, intent(out) :: y2(mx,mr)

double precision :: rl,rc

do i=2,mx-1

do j=2,mr-1

rl=(y1(i-1,j)-2.d0*y1(i,j)+y1(i+1,j)) /hx**2.40
rl=rl+(y1(i,j-1)-2.d0*y1(i,j)+y1(i,j+1))/hr**2.d0
rl=rl+(y1(i,j+1)-y1(i,j-1))/(2.d0*r (j) *hr)
re=vk(y1(i+1,j)-y1(i-1,3))/(2.d0%hx)
y2(i,j)=y1(di,j)+tux(rl/LF-rc-wil(i,j))

end do

end do

do i=1,mx

y2(i,1)=(4.40*y2(i,2)-y2(i,3))/3.40
y2(i,mr)=(4.d0*y2(i,mr-1)-y2(i,mr-2))/3.40

end do

do j=2,mr-1

y2(1,3)=1.40

y2(mx, j)=2.d0*y2(mx-1, j)-y2(mx-2, j)

end do

end subroutine conc

subroutine concr(yr2,mx,mr,yrl,r,hx,hr,v,LR,tu,wl,w2)
implicit none
integer :: i,j
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integer, intent(in) :: mx,mr

double precision, intent(in) :: yril(mx,mr),r(mr),hx,hr,v,LR,tu,wl(mx,mr),w2(mx,mr)
double precision, intent(out) :: yr2(mx,mr)

double precision :: rl,rc

do i=2,mx-1

do j=2,mr-1
rl=(yr1(i-1,j)-2.d0*yr1(i,j)+yr1(i+1,j)) /hx**2.d0
rl=rl+(yri(i,j-1)-2.d0*yr1(i,j)+yr1(i,j+1))/hr**2.40
rl=rl+(yri1(i,j+1)-yr1(i, j-1))/(2.d0*r (j)*hr)
rc=v*x(yr1(i+1,j)-yr1(i-1,j))/(2.d0*hx)

yr2(i, j)=yri1(i,j)+tux(rl/LR-rc-2.d0*(w2(i,j)-wi(i,j)))
end do

end do

do i=1,mx

yr2(i,1)=(4.d0*yr2(i,2)-yr2(i,3))/3.40
yr2(i,mr)=(4.d0*yr2(i,mr-1)-yr2(i,mr-2))/3.40

end do

do j=2,mr-1

yr2(1,3)=0.d0

yr2(mx, j)=2.d0*yr2(mx-1,j)-yr2(mx-2,j)

end do

end subroutine concr

subroutine wwmax(w,X,mx,mr,jz,wmax,Xxrmax)
implicit none

integer :: i

integer, intent(in) :: mx,mr,jz

double precision, intent(in) :: w(mx,mr),x(mx)
double precision, intent(out) :: wmax,xrmax
wmax=0.d0

do i=1,mx

if(w(i,jz) .ge.wmax) then
wnax=w(i,jz)

xrmax= x(i)

end if

end do

end subroutine wwmax
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