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RESUMEN EJECUTIVO

Una llama laminar de difusién en una configuracién de coflujo es simulada utilizando dos modelos de
flamelet distintos, con el fin de comparar el rendimiento de ambas formulaciones. Las librerias de flamelet
pretabuladas son generadas en ambos casos a partir de las mismas estructuras laminares, correspondientes a
llamas a contraflujo unidimensionales, alimentadas con etileno puro y aire con concentraciéon de oxigeno
de 21 %, cambiando tnicamente los parametros caracteristicos utilizados para la tabulacién: en uno de los
modelos se utilizan la fraccién de mezcla, defecto de entalpia y la tasa de disipacién escalar, mientras que
en el otro se adoptan la fraccién de mezcla, defecto de entalpia y una variable de progreso definida como la

suma de las fracciones de masa de las especies mayores, H,O y CO,.

Los resultados de las simulaciones obtenidos para la llama de coflujo son comparados con resultados
experimentales disponibles en la literatura [1], mostrando una prediccién de temperatura similar para ambas
formulaciones. Sin embargo, una diferencia apreciable existe respecto a las especies menores y la incidencia
en la formacion de hollin. En particular, existe una gran diferencia para el monéxido de carbono y para el
benceno, las cuales tienen un efecto en las predicciones de la produccion de hollin de estas llamas, afectando

a su vez la cantidad de energia que esta emite por radiacién.

Estos resultados muestran las ventajas de la utilizacién de la variable de progreso en vez de la tasa de
disipacion escalar, lo cual ya ha sido confirmado en el contexto de llamas turbulentas en fase gaseosa [2] y en

spray [3].

Palabras Claves Variable de progreso; Llamas de difusién laminar; Produccién de hollin.
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ABSTRACT

A diffusion laminar flame in a coflow configuration is simulated using two different flamelet models, in
order to compare the performance of both formulations. The flamelet libraries are generated in both cases
from the same laminar structures, corresponding to unidimensional flames fed with pure ethylene and air
with oxygen concentration of 21 %, changing only the characteristic parameters used for the tabulation: in
one of the models the mixture fraction, enthalpy defect and the scalar dissipation rate are used, while in the
other model the mixture fraction, enthalpy defect and a progress variable defined as the sum of the fractions

of mass of the major species, H;O and CO,, are adopted.

The results of the simulations obtained for the coflow flame are compared with experimental results
available in the literature [1], showing a similar temperature prediction for both formulations. However,
an appreciable difference exists with respect to the minors species and the incidence of soot formation. In
particular, there is a large difference for carbon monoxide and benzene, which have an effect on the soot

production predictions of these flames, in turn affecting the amount of energy emitted by radiation.

These results show the advantages of the use of the progress variable instead of the scalar dissipation rate,

which has already been confirmed in the context of turbulent flames in gas phase [2] and spray [3].

Keywords Progress variable; Laminar diffusion flames; Soot production.
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CAPITULO 1. PROBLEMA DE INVESTIGACION

1 Problema de Investigacion

1.1. Introduccion

Cerca de 8 millones de toneladas de hollin son producidos cada afio por la quema de todo tipo de
agente, desde el carbdn utilizado en plantas eléctricas hasta la quema de aceite utilizado en calderas de barcos
y transporte naviero en general. Este hecho tiene una implicancia negativa sobre el planeta: el hollin esta
afectando el clima, duplicando casi el calentamiento estimado por los cientificos hasta hace unos afios [11];
por primera vez se apunta a las fuentes de hollin como emisores contaminantes que requieren nuevas medidas

regulatorias.

En efecto, los vientos dominantes arrastran los agentes contaminantes hacia el Artico (andlogo a lo
que ocurre en el Sur terrestre), donde circulan en una espesa niebla hasta que las tormentas los empujan
al suelo. Estas particulas calientan la atmdsfera cuando estdn suspendidas en el aire. Al posarse sobre la
nieve, aceleran el derretimiento, quedando expuesta la superficie subyacente de la tierra, absorbiendo ain
mads cantidad de energfa solar, lo que incrementa temperatura de la regién; fendmeno que acelera el conocido

efecto invernadero [12].

Consideremos, por ejemplo, que en un motor diésel el hollin nace por una combustién incompleta, y
si bien la mayoria de los productos salen a través del sistema de escape del motor, un porcentaje menor es
absorbido por el lubricante de éste, en donde el hollin acumulado actia como un componente abrasivo, y su
presencia entre dos superficies deslizantes puede provocar un desgaste notable. Green y Lewis [13] plantean
que, afiadido a lo anterior, una alta concentracién de hollin puede aumentar la acidez local y, alrededor de los

pistones, donde la alta temperatura y gases voldtiles coexisten, también se puede producir corrosion.

El hollin es un participante importante en la transferencia de calor por radiacién en sistemas de
combustién. El carbono negro es la fraccion del hollin con menor tamafio particulado, i.e. el mas complicado.
Por tanto, el interés en la medicién de las emisiones de hollin estd dado por la produccién de éste en las
llamas, que permite controlar los elementos basicos de hidrocarburos de combustion [15]. Frank et al. [14]

indican que recientemente se ha puesto énfasis en la caracterizacién de la toxicidad, distribucion del tamafio

]
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CAPITULO 1. PROBLEMA DE INVESTIGACION 1.1. INTRODUCCION

de particulas, y la fraccién de superficie de hollin emitido por los nuevos dispositivos de combustién.

Considerando que las llamas industriales son en mayor medida turbulentas, se ha intentado investigar
el proceso de interaccion entre la quimica y la turbulencia a nivel numérico. Sin embargo, no se ha logrado
mejorar del todo la relacién entre la quimica y los procesos detallados asociados a la produccién de hollin,
incluso en llamas laminares, siendo uno de los modelos mds efectivos en esta materia el concepto de flamelet.
Este concepto considera que es posible conocer el comportamiento de llamas a partir del estudio de una llama
mas simple. Esta hipétesis se sustenta en las similitudes existentes entre los procesos en fase gaseosa de

Ilamas laminares y turbulentas [16].

Una llama de difusion nace a partir de la disposicién controlada de un combustible y aire, suministrados
separadamente a través de dos tubos concéntricos. El combustible se inyecta por el tubo interno y el aire
(comburente) a través del tubo externo, el cual experimentalmente se examina a través de un sistema laser
computacional; un sistema descrito por Caetano et al. [17]. Al momento de reaccionar ambos agentes, se
libera hollin como resultado de la reaccion de combustion, junto a otros gases residuales. Cabe destacar que
una llama de difusion tiende a quemar mas lento y producir mas hollin que las llamas de premezcla, ya que

presenta una combustion mds incompleta a falta de oxidante [18].

Bajo el concepto de flamelet, una llama de contraflujo normalizada por la fracciéon de mezcla es
utilizada para generar una tabulacion de tres diferentes variables que explican la combustién a modo puntual.
Se trata de un sistema de quimica rdpida, en donde ecuaciones gobernantes de la combustioén son utilizadas
para generar perfiles de llamas. La temperatura de la reaccién es utilizada para describir la actividad de
la llama de difusion, la cual es normalizada a través de la fraccion de mezcla de combustible/oxidante.
Posteriormente, se afiade un escalar de transporte y uno de radiacion liberada. Estos escalares conforman una
matriz tridimensional. Un simulador recoge estos datos y calcula una llama definida por el usuario, la cual

interpola variables requeridas para lograr describir la combustién.

Modelos de seguimiento en la produccién de hollin se establecen a este nivel de simulacién, puesto
que la matriz tridimensional (libreria flamelet) no resulta ser una buena caja de informacién a lo que respecta
el hollin. La escala de tiempo de la quimica en este nivel es tan pequefia, que el proceso descrito queda muy

limitado, y no permite contemplar procesos lentos de formacién del hollin.

Uno de los pardmetros que puede afectar directamente al proceso de produccién de hollin y su
radiacion, es la concentracién de oxigeno en el flujo oxidante. Esta cantidad, denominada Indice de Oxigeno
(OI), afecta la intensidad de la reaccién de combustidn, su temperatura, y otros procesos asociados al progreso
de la particula de hollin. A medida que se aumenta la cantidad de oxigeno, se intensifica la reaccién de
formacion del hollin, produciendo mds hollin que en condiciones normales (OI 21 %), no obstante, intensifica

la reaccion de oxidacién de la particula de hollin en sus tltimas fases, quemandola [19].

Para aplicar estos modelos, es necesario desarrollar mejoras a la base quimica que describe la

g%
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1.2. MOTIVACION CAPITULO 1. PROBLEMA DE INVESTIGACION

combustién en simulacion. Para aportar en este campo, se establece la variable de progreso que sigue el
proceso de la combustién segin la formacién de las especies mayores: agua y diéxido de carbono. Este
enfoque intenta dar una relacion independiente de la fraccidon de mezcla, que en el método tradicional explica

a las demds variables comprendidas en la biblioteca utilizada para simular.

En este trabajo se simula una llama de difusién de etileno con flujo de oxidante de OI 21 % aplicando
una variable de progreso que reemplaza una tasa de disipacién que no ha sido capaz de predecir correctamente
el proceso de produccién de hollin [2]. Esta variable corresponde a la suma de fracciones de masa de dos de
los principales productos de la combustiéon: CO, y H,O. Asf, se estudia la prediccion de esta variable para

con el hollin y se compara con los resultados disponibles en la literatura [1].

La formacién de hollin viene dada por la formacién de hidrocarburos aromadticos policiclicos (PAH)
[20], y al ser un problema semi-empirico, el fenémeno recoge parametros de entrada aportados por el
investigador. En resumen, el método de tabular la informacién implica que se obvia el proceso quimico base
para el fenémeno de combustién. Entonces, una variable de progreso permite representar la actividad de
formacidn de especies quimicas principales del hollin. Finalmente, la filosofia subyacente de los modelos
quimicos desarrollados en este trabajo es que la descripcion mas eficaz de la combustién describira los detalles
de los procesos de difusién-reaccién multicomponente a un conjunto minimo de escalares de seguimiento

transportados.

1.2. Motivacion

La combustién es el principal proceso generador de energia, en el cual se presentan una serie de
fendmenos fisicos de gran interés para las ciencias tales como la termodindmica, la quimica y la fisica. De
esta forma, y al ser un proceso tan completo, hace que el estudio sea muchas veces dificil y lento, pero a
su vez fascinante para la comunidad cientifica e industrial. Hornos y calderas funcionan con la combustién
de los combustibles fésiles al igual que los motores de los automéviles. Esto hace que este proceso sea tan
importante para la comunidad, dado que tanto las instalaciones industriales como las domésticas utilizan
combustores, generando una mayor expectacion ante estudios en investigaciones que ayuden a comprender el

proceso de mejor manera.

Con lo anterior, es preocupacion la emanacién de contaminantes en el proceso de combustion. Las
llamas liberan CO, y particulas de hollin como principales precursores de la contaminacién. El diéxido de
carbono es el principal responsable del calentamiento global, mientras que el hollin es otro protagonista en
este fenémeno. Para generar una combustion mas enérgica es importante que exista una gran liberacién del
CO; (en desmedro de CO), sin embargo, el hollin es responsable de contaminacion y pérdida de eficiencia en
la combustidn al calentar estas particulas de carbono. Pero a la vez, una particula de hollin oxidada también

entregara una cantidad de calor importante. Controlar esta entrega es sumamente complicado.

]
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CAPITULO 1. PROBLEMA DE INVESTIGACION 1.3. ALCANCE

Este trabajo entrega una amplitud en el modelo de llama a través de un conjunto de multiples
variables que se relacionan para seguir de mejor manera el progreso de la combustién. De lograrlo, modelos
numéricos asociados a la prediccién del hollin se ven favorecidos. Este conocimiento agregado permite a los
investigadores extender la conceptualizacién de una llama y lograr realizar una mejor lectura a partir de los

gases emanados y energia entregada por ella.

1.3. Alcance

El presente estudio plantea una variable de progreso para el cdlculo de hollin en una llama laminar
simulada via flamelet. En ella, se emplea combustible y comburente de tal manera que la reaccién tiene
lugar en la boquilla del quemador. Para ello, se estudia la investigacion realizada por Carbonell et al. [21], el
cual analiza el concepto de pérdida radiativa, tal que compara cdlculos numéricos detallados basados en la
solucidn de las ecuaciones de transporte con los calculos de flamelet. A su vez, para aplicar la variable de
progreso, incorporamos el estudio y andlisis de investigacién de Hu et al. [3], quienes intentan aplicar una
variable de progreso homoéloga para analizar como se comporta en funcién de otras variables, distribuciones y

pardmetros que participan en la combustién turbulenta del spray.

A grandes rasgos, el conjunto de actividades, considerando una profunda investigacion de los teoremas
y modelos que acompaian las estructuras de datos, contempl6 el afinamiento en las librerias existentes de

etileno para la proporcion del 21 % de oxigeno en el flujo oxidante.

El desarrollo de este trabajo se basa en el cédigo OPPDIF, la herramienta de simulacién de CFD

(Computational Fluid Dynamics) y extensiones aplicadas por investigadores del grupo colaborativo Energy Conversion & Combustion Gro

Por ultimo, se indica que este trabajo se enmarca dentro del trabajo de graduacién para la obtencién

del titulo de Ingeniero Civil Industrial de la Universidad Técnica Federico Santa Maria.

g9
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1.4. OBJETIVOS CAPITULO 1. PROBLEMA DE INVESTIGACION

1.4. Objetivos

1.4.1. Objetivo General

Implementar una variable de control generada, mediante el concepto de flamelet, en la simulacién de

llamas de difusién laminar de etileno para medir el progreso de la combustién.

1.4.2. Objetivos Especificos

Los objetivos especificos comprenden un conjunto de actividades y puntos que conforman el modelo
numérico que fue implementado junto con su respectivo andlisis para obtener los resultados esperados. Esto

permitird que investigadores puedan tomar el presente trabajo y generar continuidad.

1. Estudiar un modelo matemético que formule el cdlculo de las concentraciones de hollin a través de la

implementacién de una variable de control bajo el concepto de flamelet.

2. Formular un cédigo de programacién unidimensional que describa una llama coflujo mediante la
interpolacién en una libreria tridimensional flamelet, y que entregue el célculo parametrizado de

especies relevantes para el hollin, junto a otras variables de interés.

3. Medir la energia liberada y la produccién de especies relevantes de la combustién generada por una

llama simulada via flamelet.

4. Evaluar la aplicacién de la variable de progreso para seguir el proceso de combustion en una llama de

etileno con indice de oxigeno 21 %.

]
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CAPITULO 2. MARCO TEORICO

2 Marco Teorico

Este capitulo describe la teorfa necesaria para comprender a cabalidad la investigacion que se llevo
a cabo. Se intenta relacionar el caricter cientifico con la relevancia que tiene para la sociedad industrial e

investigativa tener conocimientos mds extensos sobre la combustion.

A continuacion, se describe:

Antecedentes y principios bdsicos asociados a la combustion.

Los aspectos clave del modelo de quimica utilizado en este estudio.

Una ecuacioén de transporte para la variable de progreso de la reaccién. Con ello, un modelo de cierre

para el término de la fuente quimica que aparece en esta ecuacion.

2.1. Antecedentes

Hasta finales del siglo XX, La mayor parte de la produccién mundial de energia se hacia por
combustién de petrdleo, carbén y gas natural (combustibles fosiles), atin cuando se ha disminuido ya hace
varios afios, es dificil destronar este proceso energético, considerando su bajo costo de instalacién y la inercia

de su uso, atin cuando existen numerosas campaiias y medidas pro ambientales.
Sus aplicaciones se pueden resumir en:
= Calefaccién de habitdculos (hogueras, estufas, calderas).
= Produccién de electricidad (centrales térmicas).
= Propulsién (motores alternativos, turbinas de vapor y gas).
= Proceso de materiales (reduccion de 6xidos, fundicién y coccion).
= Eliminacién de residuos (incineracion de basura).

= Produccién de frio (frigorificos de absorcién).
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CAPITULO 2. MARCO TEORICO 2.1. ANTECEDENTES

= Control de incendios (barreras contrafuegos, materiales ignifugos).
= [luminacién (aunque en la actualidad esta casi vetado).

El campo de la gestioén energética enfrenta un trade-off que surge a nivel industrial y doméstico
sobre el uso de recursos con bajo costo de inversidn, como el uso del componente fésil, versus la tecnologia

disruptiva de utilizar recursos energéticos no convencionales.

2.1.1. Problemas Asociados a la Combustion

La Organizacién Mundial de la Salud [22] ha declarado en sus estudios que la mitad de la poblacién
mundial depende de combustibles sélidos, como la madera, el carbén, residuos agricolas o estiércol, para
satisfacer sus necesidades energéticas basicas. La energia de biomasa, que incluye la lefia, residuos de cultivos
y desechos de animales, provee en promedio cerca del 30 % de la energia primaria en los paises en desarrollo.
Mais de dos mil millones de personas dependen directamente de la biomasa como principal o tnica fuente de

energia.

Actividades domésticas como calefaccionar con combustibles sélidos en fuegos abiertos o utilizar
cocinas tradicionales, generan altos niveles de contaminacién del aire dentro de los hogares. A nivel global,
la contaminacién dentro del domicilio produce alrededor de 1.5 millones de muertes al afio [22], afecta a casi
la mitad de la poblacién mundial y es responsable de aproximadamente el 4 % de la carga de enfermedades
expresadas en AVAD (Anos de Vida Ajustados por Discapacidad), segin la OMS [23]. La poblacion
afectada es predominantemente rural y de bajos ingresos, y los més vulnerables son las mujeres, nifios y

ancianos.

De acuerdo a la evidencia epidemiolédgica, en 2014, 1a OMS publicé las Directrices de Calidad del Aire
con un resumen de la evaluacion del riesgo asociado a la concentracién de contaminantes, que también puede
ser aplicado a la contaminacién de ambientes interiores. El documento presenta una orientaciéon numérica
y metas intermedias de reduccién a la exposicién a largo y corto plazo de concentracion de diferentes
contaminantes, entre ellos el material particulado! MP10 y MP2.5. Las directrices se basan en las extensas

pruebas cientificas relativas a la contaminacion del aire y sus consecuencias para la salud.

IMP significa Material Particulado; 10 y 2.5 es el tamaiio de la particula que es expresada en términos de su tamafio aerodinamico;
su unidad de medida es pg/m>: microgramo por metro ctibico de aire, y representa la concentracién de los contaminantes.

g9

8 Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias ==



2.2. MATRIZ ENERGETICA DE CHILE CAPITULO 2. MARCO TEORICO

2.2. Matriz Energética de Chile

Hoy en dia la matriz chilena se encuentra compuesta por recursos tanto renovables como no renovables.
Un recurso renovable es entendido como un recurso natural que puede ser restaurado por procesos naturales a
una mayor tasa que la de consumo por el ser humano. Entre algunos recursos naturales, se pueden mencionar
la radiacidn solar, las mareas, el viento, entre otras. La biomasa también cae en la clasificacién de un recurso
renovable, siempre que la biomasa se obtenga exclusivamente de residuos forestales y agrarios, gestionados
de manera sostenible, sin sobrepasar su capacidad de regeneracién y sin provocar nuevos impactos no

deseados.

Los recursos renovables que componen la matriz energética chilena son principalmente: eélicos,
hidraulicos, de biomasa y solar; mientras que los recursos no renovables son mayoritariamente: gas natural,

petréleo y carbon.

Petréleo
16%

Matriz de generacién SING.

Figura 2.1: Matriz energética chilena. Fuente: [4].

Actualmente, la capacidad instalada en Chile es de 15 GW [4], la componente f6sil alcanza un
62 %, seguido por la componente hidraulica con un 35 %, como se muestra en la Figura 2.1. En esa misma
figura es posible apreciar que la biomasa aporta aproximadamente un 1 % de la potencia generada, siendo
aproximadamente 150 MW. El compromiso hoy en dia es lograr un manejo més eficiente de los recursos

energéticos, lo que se traduce en:
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= Desarrollar y mantener un control eficaz y estrategias de manejo para el uso racional de la energia.

= La busqueda de nuevas y mejores maneras de incrementar el rendimiento de la energia. Es necesario

invertir en investigacién y desarrollo.

= Desarrollar interés y dedicacién al programa de gestiéon de energia de todos los empleados de las

compaiiias.
= Reducir los impactos negativos; caidas de tension o cualquier interrupcién en los suministros de energia.

En la actualidad, una buena gestién de la energia representa uno de los programas de beneficio mas

prometedores de mejora, en lo que respecta a reduccion de costos.
Un manejo eficiente de la energia ayuda al pafs a enfrentar problemas importantes, tales como:
= Competitividad frente a otros paises.
= Produccion local de energia.
= Costo y dependencia de la energia importada.
También ayuda a solucionar problemas de tipo ambientales tales como:
= Reduccién de lluvia dcida.
= Limitar el cambio global del clima.
= Limitar la produccién de GEI°.

Finalmente, se hace énfasis en que mds del 50 % de la matriz energética chilena utiliza el fenémeno de

combustién como agente en sus procesos. Por tanto, es necesario definir el concepto de combustion.

2.3. Combustion

La combustion es una reaccion exotérmica entre dos sustancias, una de las cuales es reductora - deno-
minada combustible, y la otra oxidante denominada comburente. El fenémeno que se origina esta relacionado
a un gran aumento de temperatura y, generalmente, emisién de luz. La combustién estd determinada por la
velocidad con la que tiene lugar y la posibilidad de que se acumule calor (aumentando la temperatura). Como

consecuencia, se obtienen productos y se libera calor.

A su vez, tres factores deben coexistir para que la combustion tenga lugar: combustible, comburente
y energia de activacion. El proceso se activa calentando el combustible por encima de su temperatura de

ignicién.

2Gases de Efecto Invernadero.
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2.3. COMBUSTION CAPITULO 2. MARCO TEORICO

La combustion tiene lugar en fase gaseosa, de modo que la combustién de un sélido o de un liquido va
precedida de la informacién de gases procedentes de la vaporizacién o de la pirdlisis de parte del combustible.
Lo mads frecuente es que los combustibles liquidos se vaporicen y que los s6lidos experimenten una destilacién

pirolitica. En la practica, cuando hay s6lido como combustible, el proceso de pir6lisis ocurre.

La pirdlisis es la descomposicién de una sustancia con presencia de carbono en otras mds sencillas
por accién del calor. Este proceso resulta de las interacciones entre la llama y el combustible condensado
caliente, y controla la tasa de liberacion de calor. La interaccién entre la llama y el material condensado aln
no encendido controla la propagacién de la llama y el crecimiento del fuego. El material condensado atin no
encendido, situado delante del frente de fuego, es calentado por la llama; cuando su temperatura llega a ser
suficientemente alta comienza a liberar productos combustibles gaseosos, que se mezclan con el aire ambiente
para formar una mezcla inflamable. Este tltimo puede ser encendido por la llama, asegurando el proceso
de propagacién. Luego, en los incendios a gran escala, la transferencia de calor de la llama a la superficie
del material a encender estd dominada por la transferencia de calor radiativa. La proporcion relativa de los
elementos producidos en la pir6lisis depende de algunos factores como la velocidad a la que se produce el
calentamiento, tiempo de residencia del proceso, composicién del elemento pirolizado y composicién del
aire (cantidad de O,). En la Figura 2.2 se detallan las principales reacciones que ocurren en el proceso de

pirdlisis.

De esta manera, el flujo radiativo, emitido por los productos de combustién gaseosa y el hollin,
juegan un papel relevante en el crecimiento del fuego, por lo que resulta esencial predecir correctamente las

concentraciones de hollin asi como la correspondiente transferencia de calor radiativa [8].

Stoichiometry Heat of reaction (kJ/mol) Name

Biomass — char + tar + H,0 + light gas (CO + COy + Hy + CH4 + C; + Na + ...) >0 Biomass devolatilization
Char combustion

G, + %0, — CO -111 Partial combustion

C+ 0y — COy -394 Complete combustion
Char gasification

C+CO, — 2CO +173 Boudouard reaction
C+Hy0 — CO+H,; +131 Steam gasification
C+2H;— CHy -75 Hydrogen gasification
Homogeneous volatile oxidation

CO + %0, — CO, —283 Carbon monoxide oxidation
H, + %20, — Hy0 —242 Hydrogen oxidation
CH4 + 20, — CO;3 + 2 H,0 —283 Methane oxidation

CO + Hy0 < CO, + Hy —41 Water-gas shift reaction
Tar reactions (tar assumed C;, ;nd m)

CyHm + (n/2) 02 — nCO + (m/2) Hy Partial oxidation

CyHm +n CO; — (m/2) Hz + (2n) CO, Dry reforming

CyHp + nHO, — (m/2+n) Hy + nCO, Highly endothermic +(200 to 300) Steam reforming

CpHm + (2n — m/2) H, — n CHy Hydrogenation

CoHm — (m/4) CH4 + (n — m/4) C Thermal cracking

Figura 2.2: Principales reacciones que se dan en la pirdlisis. Fuente: [5].

]
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2.4. Hollin

El hollin es un producto generado en la combustién de combustibles compuestos por hidrocarburos
o en la pirdlisis sujeta a una alta temperatura, y corresponde a aglomerados de particulas, las cuales varian
en estructura y tamafio [24]. Cuenta con carbono como su mayor constituyente y conlleva la presencia de
otros elementos, como oxigeno e hidrégeno, pero en cantidades diminutas [25]. Ademds, dependiendo del
gas que lo rodea, es posible que otras especies sean absorbidas por la superficie del hollin. La emisi6én de
hollin desde una llama se determina por la competencia entre la formacién de hollin y su oxidacién. Para

explicar el proceso de hollin, un modelo completo debe incluir ambos fendémenos.

Por otro lado, se podria decir que la formacién del hollin es indeseable cuando existe una alta
transferencia de calor por radiacién producto de las particulas de hollin, dado que genera, por ejemplo,
problemas en el control y extincién de incendios [26, 27]. Sin embargo, rescatando el fendmeno radiativo del
hollin, trabajos anteriores han demostrado que un incremento en la produccién de hollin afecta las propiedades
de radiacién, aumentando de esta forma la tasa de liberacion de energia [28], lo que presupone un proceso
mds eficiente en términos del aporte de energia al sistema. Luego, se podria rescatar mayor calor necesario

gracias a la gran energia que emite el hollin.

2.4.1. Caracteristicas

Investigaciones experimentales han detallado que las particulas de hollin generadas en la combustién
estan tipicamente entre 1 nm (1 nm = 1x107° m) y unos pocos micrémetros (1 g m = 1x107 m) de didme-
tro [29]. Pequefios radicales, tales como OH, O, H, CH y CH,, juegan un rol importante en formacién de hollin,
empezando desde la iniciacién quimica de la combustién y la posterior descomposicién del combustible.
Estos pequefios radicales permiten la generacion de largas cadenas de hidrocarburos radicales e hidrocarburos
policiclicos arométicos (polycyclic aromatic hydrocarbon — PAH) [30]. La composicién del carbono formado

en las llamas, en forma de hollin, contiene alrededor de un 1 % en peso de hidrégeno [31].

Para poder observar una muestra de hollin experimentalmente se puede utilizar un telescopio elec-
trénico, y la técnica para obtener hollin de una llama es el Muestreo Termoforético [32]. En esta técnica,
particulas de hollin en la llama son depositadas en una grilla por termoféresis, es decir, los agregados de
hollin difunden por el gradiente de temperatura que se establece entre la temperatura de la llama y la grilla
de cobre, de forma tal que la alcanzan y permanecen adheridos a ella. Como se muestra en la Figura 2.3, la
grilla es expuesta al interior de la llama alcanzando el centro de ésta. Las muestras obtenidas se analizan
posteriormente mediante TEM (Transmision Electron Microscopy), dando origen a cientos de imagenes
en escala de grises que permiten analizar mediante software de procesamiento de imagen cada uno de los

agregados.
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2.4, HOLLIN CAPITULO 2. MARCO TEORICO

Figura 2.3: Muestreo Termoforético (TS). Fuente: [6].

2.4.2. Mecanismos de Formacion

La pirdlisis en una combustién rica en combustible permite la formacién de precursores del hollin. La
pirdlisis del combustible y la formacién de precursores de hollin se explica normalmente por un mecanismo
cinético-quimico en fase gaseosa que proporciona la entrada de especies a procesos subsiguientes. Luego, la

formacién del hollin envuelve una compleja variedad de procesos fisicos y quimicos [29, 33].

En este sentido, el crecimiento de las especies precursoras conduce a la nucleacion para formar las
particulas de hollin nacientes. La nucleacién se entiende como el proceso en que los precursores de las
particulas de hollin comienzan a formar nicleos. La naturaleza general de las particulas de hollin formadas
en la nucleacién son principalmente poliacetilenos, especies iénicas o PAHs). En la Figura 2.4 se presenta un
esquema representativo de la formacién de hollin. Después de que la primera cadena aromética es formada,
ésta puede crecer y formar especies multi-cadenas aromaticas a través de una reaccion HACA (H-Abstraction-
C,H,-Addition) [34]. Luego de la nucleacion y debido a la actividad de las superficies del hollin, éste puede
crecer en tamafio a través de la reaccion de las superficies heterogéneas con especies gaseosas. La dltima
fase es la coagulacion, en que pequenas particulas se incorporan a cadenas mds grandes y aglomerados,
combinandose en largas cadenas. A pesar de que la coagulacién por si misma no cambia la masa total de
particulas de hollin, si cambia la morfologia, la densidad y la distribucidn del tamafio de particula. Lo anterior

puede jugar un rol fundamental en la evolucién estructural de las particulas de hollin.

En una llama, las particulas de hollin son eventualmente transportadas dentro de una regién donde las
especies oxidativas estdn presentes, aqui, las particulas de hollin son oxidadas a productos gaseosos, pero si
la oxidacién del hollin es completa, la llama no emite hollin. Las especies O, y OH han sido consideradas
como las especies mas oxidativas por su abundancia y capacidad de reaccién. Por un lado, el O, es el mayor
contribuyente en regiones de escaso combustible, mientras que OH es el mayor contribuyente en regiones

ricas en combustible [6].

Los procesos de crecimiento y oxidacidn estdn supeditados a la temperatura de la zona reactiva

]
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2.4. HOLLIN
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Figura 2.4: Formacion de particulas en 1llamas. Fuente: [7].

respectiva. La presencia de oxigeno incentiva el proceso de formacidn, pero también promueve el efecto de

oxidacién al existir una mayor cantidad de moléculas de oxigeno en la zona de reaccién. Con ello, existen

dos principales dificultades al momento de modelar las concentraciones de hollin [8]:

1. La primera dificultad puede ser analizada en la Figura 2.5, la cual muestra las escalas de tiempo

caracteristicas para los diferentes procesos fisicos y quimicos involucrados en la combustién. Cuando

la quimica es suficientemente rdpida, vale decir, los tiempos caracteristicos de los procesos quimicos

son mucho mds répidos que los del flujo, las reacciones quimicas ocurren en un estado cuasi-estable

y se ajustan inmediatamente a las condiciones de flujo. En este caso, la quimica y la mezcla pueden

desacoplarse. Por tanto, se pueden generar relaciones de estado para los diferentes escalares reactivos,

tales como la temperatura o la fraccién en masa de las especies, como una funcién de un niimero

reducido de pardmetros que describen las condiciones locales del flujo (fraccién de mezcla, tasa de

disipacidn escalar y pérdida radiativa). Para la presente investigacion, la forma de abordar el problema

descrito anteriormente es considerado como el método tradicional. El uso de la variable de progreso

viene en virtud de mejorar la estimacidn.

2. La segunda dificultad surge del hecho que, de manera contraria al NO y a otros contaminantes, el hollin

14

Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias

g%



2.5. LLAMAS DE DIFUSION CAPITULO 2. MARCO TEORICO

actda en el flujo a través de las importantes pérdidas radiativas que produce. Como consecuencia, la
formacién de hollin no puede ser considerada una vez que el campo de flujo ha sido predicho. Esto
implica que modelos de hollin reducidos o simplificados deben ser desarrollados considerando este
tipo de aplicaciones. También se requiere tener en cuenta los procesos de formacién/oxidacién del

hollin que son sensibles a la temperatura para predecir la transferencia de calor radiativo de una manera

precisa.
Fast time scales: Intermediate Slow time scales:
Formation of time scales: soot and
radicals CO oxidation NO, formation
Chemical

time scale: ARRRRRRRARNRERARL AL

1078 1076 1074 1072 109
[ N SN NN (N NN N SR B time [s]

Physical
time scales: ‘ H|||| ||

Time scale
of flow, transport
and turbulence

Figura 2.5: Tiempos caracteristicos de procesos fisicos y quimicos. Fuente: [8].

2.5. Llamas de Difusion

Existen principalmente dos tipos de llamas coflujo, las llamas de premezcla y las llamas de difusion.
Las llamas de premezcla son aquellas en que el oxidante y el combustible inicialmente se encuentran juntos y
combustionan en una zona comun. Una de las caracteristicas de las llamas de premezcla es que en este tipo de
Ilamas la combustién es mds completa y se alcanzan mayores temperaturas. Entre los estudios mds recientes
de llamas de premezcla es posible encontrar a Jocher et al. [35], Carbone et al. [36] y Chen et al. [37], entre

otros.

Por otro lado, se tienen las llamas de difusion, que son aquellas en que el combustible y el oxidante se
encuentran inicialmente separados, para luego difundir hacia una zona de reaccién desde partes opuestas de la
llama. De este modo, las llamas axisimétricas de difusién en coflujo laminar tienen un campo de velocidades
relativamente simple, lo que permite realizar mediciones experimentales replicables, como también modelos

numéricos en s6lo dos dimensiones debido a la simetria axial [10, 8].

]
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Es posible encontrar llamas de difusién en dos formas bésicas: laminares o turbulentas. Lo cual se

define por su nimero de Reynolds, el cual es adimensional y queda expresado por la Ec. 2.1:

Re = @2.1)

Donde u es la velocidad de fluido en m/s, L. es el largo caracteristico que es responsable de formar
la capa limite de la zona de transferencia de calor en m y v es la viscosidad cinemitica en m?/s. El nimero
de Reynolds indica la relacién entre las fuerzas inerciales y las fuerzas viscosas presentes en un fluido.
Si éste es bajo (menor al valor 2000), la llama sigue un régimen laminar; en caso contrario, la llama es

turbulenta.

2.6. Concepto de Flamelet

En la naturaleza las llamas tienden a ser turbulentas. De aqui surge el trabajo realizado por Egolfopou-
los et al. [38], quienes proponen modelar una llama turbulenta como un conjunto de llamas laminares estables
y homogéneas. Estas llamas mds pequefias, finitas y estables, son llamadas flamelet. Para su representacién
experimental, el quemador que es capaz de generar esta llama debe ser co-anular, tal como se aprecia en la
Figura 2.6. Aqui, el combustible pasa a a través del tubo central del quemador mientras que el oxidante pasa
por el anillo exterior compuesto por un poroso para poder homogeneizar la salida de oxidante. A modo de

ejemplo, se puede utilizar un quemador Santoro [39] o un quemador Giilder [9].

i Fiexible steel
ymesh screen
"

[ L/X Fuel nozzle

Heated air line

Heated Fuel (+ N2 or Oz2) line

Figura 2.6: Representacién esquematica de un quemador Giilder. Fuente: [9].

g9

16 Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias ==
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Para cada flamelet, se generan datos intrinsecos que se tabulan en matrices propias de escalares
conservados y no conservados. Para este punto, se requiere de una fraccién de mezcla que represente el nivel
de mezcla entre el oxidante y el combustible. Sin embargo, se requiere de un escalar que asocie la formacién

de especies a un plano mds quimico, para lo cual se utiliza la tasa de disipacién escalar [21].

Si bien la flamelet requiere de un pardmetro de distancia L para representar el espacio y dimensién
del contraflujo, la libreria con los resultados se asocian a cada escalar de transporte en una malla que permite
al cédigo CFD interpolar la base y generar la llama integrada a lo largo de los ejes de altura y radiales. Por

ende, se entiende que la llama en contraflujo se adimensiona.

2.6.1. E-EDFM: Extended Enthalpy Defect Flamelet Model

Existen varias formas de abordar el modelamiento de flamelets. Los modelos flamelet pueden ser
divididos en dos grandes grupos: los modelos interactivos y los no interactivos. De esta ultima categoria,
Steady Flamelet Model (SFM) y Enthalpy Defect Flamelet Model (EDFM) son casos ejemplares [21]. El
SFM no maneja el concepto de pérdida de calor por radiacién o procesos quimicos complejos, por lo que el
hollin esté fuera de alcance. EDFM logra incorporar la transferencia de calor radiativo, pero la formulacién

de contaminantes no estd bien determinada.

Por otro lado, los modelos de flamelet interactivos son aquellos que requieren valores del espacio
fisico en orden de resolver las ecuaciones involucradas de flamelet. Es por ello que esta estrategia interactiva

corre secuencialmente el cédigo CFD y el cddigo de flamelet, comunicando ambos c6digos.

Usualmente se utilizan modelos interactivos de flamelet para llamas inestables, pues logra resolver
los términos transientes. Los términos transientes son retenidos en variados casos de estudio puesto que no
responden rapidamente a cambios de la tasa de disipacion escalar (y) [40]. Tal como Carbonell et al. [21]
indican, otros modelos aparecen en la literatura para enfrentar el modelo inestable de llama, siendo éstos
los més avanzados en orden de predecir la formacion de hollin y pérdidas de calor por efectos radiativos.
Trabajos como el de Pierce et al. [2] han sido desarrollados con el objeto de simular la ignicién y la extincion.

Este trabajo aborda este fenémeno basado en el enfoque de la variable de progreso [2, 3].

Uno de los objetivos del estudio consiste en analizar y validar la respuesta de la variable de progreso
en llamas estables incorporando pérdidas de calor radiativa y formacién de contaminantes. Carbonell et al.
[21] plantea un modelo para el defecto de entalpia que fue utilizado para el desarrollo del presente trabajo.
Ademds, ya que se plantea la resolucién de la formacién lenta de contaminantes (como NOx y CO), el modelo
a tratar es calificada como una extensién del modelo EDFM. Luego, se tiene el Extended Enthalpy Defect
Flamelet Model (E-EDFM). Para este caso, se enfrenta la formacion de contaminantes resolviendo la ecuaciéon
de transporte de las especies utilizando términos fuentes de formacién almacenadas en la libreria de flamelet.

Para entender el uso de esta extension, se presentan las variables explicativas del modelo.

]
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CAPITULO 2. MARCO TEORICO 2.6. CONCEPTO DE FLAMELET

2.6.1.1. Fraccion de Mezcla

La fraccion de mezcla de la fase gaseosa de combustible y oxidante es representada por Z. Cuando
Z = 0 se tiene solo aire y cuando Z = 1 se tiene combustible puro. A su vez, Z se basa en el elemento quimico

C:

Yo — Yo
7 = C C,min (2.2)
YC,max y YC,min
con X
W,
Ye=) Ky, 23)
= Wk

donde Y} denota la fraccién de masa de la especie k dentro del sistema de K especies quimicas diferentes;
We corresponde al peso molecular del elemento C 'y W al peso molecular de la especie k. ¢ representa el

nimero de moles de C en la especie k.

En el modelo tradicional, las llamas no premezcladas se controlan mediante la mezcla y, por lo
tanto, la fraccién de mezcla parece ser el escalar mds eficaz para describirlas. Cambia rdpidamente de forma
perpendicular al frente de llama y sigue la mezcla de combustible y oxidante. La fraccién de mezcla puede

ser descrito por:

dpuy 18vZ)
St e =0 2.4)

2.6.1.2. Tasa de Disipacion Escalar

La tasa de disipacién escalar (y) es el pardmetro que tiene en cuenta el campo de flujo en la estructura

de flamelet y esta definido por:

Y =2D;(VZ-VZ) 2.5)

La tasa de disipacién escalar mide el grado de desviacion del estado de equilibrio; tiene la dimensién
de s~! y puede interpretarse como la inversa de un tiempo de difusién caracteristico, es decir, como una

difusividad en el espacio de fraccién de mezcla. En la superficie de la llama, y = y.

g9

18 Universidad Técnica Federico Santa Maria, Departamento de Industrias ==



2.7. VARIABLE DE PROGRESO CAPITULO 2. MARCO TEORICO

2.6.1.3. Defecto de Entalpia

Una forma de representar las pérdidas de calor de la llama es utilizar el defecto de entalpia. La
parametrizacion del defecto de entalpia fue introducida utilizando el método descrito por Carbonell et

al. [21]:

Xg = h - ha 2.6)

donde %, es la entalpia adiabética. La temperatura es directamente obtenida en el espacio fisico desde la
ecuacion de transporte. Luego, la entalpia se determina a partir de la temperatura y las fracciones en masa de

especies.

En base a los puntos anteriores, las fracciones en masa de las especies en CFD son obtenidas de la
libreria como una funcién de la fraccidon de mezcla, la tasa de disipacién escalar y del defecto de entalpia, es
decir, Yi(Z, x, Xg). A la vez, tal como se menciond, ya que el EDFM no es capaz de predecir con exactitud
la formacién de contaminantes (NO, y CO), una forma de superar este problema consiste en calcular estas
especies con sus ecuaciones de transporte utilizando las tasas de reaccion obtenidas de la libreria flamelet:
wi(Z, x, Xg) enel E-EDFM [21, 2]. Se denominan modelos de flamelet extendidos a los modelos que resuelven
una ecuacién de transporte para algunas especies utilizando las tasas de reaccién de la flamelet, mientras que

las fracciones de masa de las demds especies son obtenidas de la libreria de flamelet.

2.7. Variable de Progreso

Tradicionalmente, para la combustién no premezclada, una fraccién de mezcla (Z) describe el estado
de mezcla, mientras que para combustion premezclada (y parcialmente premezclada), se invoca una variable
de progreso de reaccién, que caracteriza el progreso de las reacciones quimicas, siendo ésta mas exacta [2].
Sin embargo, para un control exacto del progreso de la combustién, predecir con mayor precisién resulta
interesante en materia investigativa. La implementacién de una variable de progreso viene dada por intentar
leer la llama en las condiciones en que la tasa de disipacion escalar no responde con exactitud, sea el caso de
la ignicién, extincién, u otro fenémeno donde la fraccién de mezcla no logra abordar eficazmente, como es el

caso de una llama elevada (efecto de lift-off) [41, 42].

La variable de progreso viene dada por la suma de fracciones de masa de dos de las principales

moléculas obtenidas de la combustién, el CO, y el H,O.

Ypy = Yco, + Yu,o 2.7

]
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CAPITULO 2. MARCO TEORICO 2.8. INDICE DE OXIGENO

Como la variable de progreso viene dada por CO, y H,O, ésta adquiere un caricter de seguimiento
en la formacidn del hollin, y por tanto, podria permitir describir de buena manera el proceso de combustién.
Complementando, un modelo basado en la fraccion de la mezcla solo es incompleto, porque la fraccién de la
mezcla no contiene ninguna informacidn intrinseca sobre reacciones quimicas. Ya que se necesita al menos
un escalar adicional, y como la fraccién de mezcla representa el transporte de escalares conservados (que no
participa en reacciones quimicas), a través de la tasa de disipacion escalar, el o los escalares de seguimiento

adicionales deben ser no conservados. Para este caso se utiliza la variable de progreso.

Para incluir la variable de progreso, una ecuacion de conservacion debe ser definida, y con ello, una

tasa de formacidn de reaccién quimica en masa wpy debe ser formulada segin:

wpy = WH,0 + WCo, (2.3)

A nivel de CFD, la siguiente ecuacién debe ser utilizada:

Y
6106—:‘/+V‘(pVYpV)—V-(

1 A
—VYPV) = wpy (2.9
epy Cp

donde el nimero de Lewis Lepy = A/pDyc,, con Dy el coeficiente de difusion de la especie k.

Siguiendo el trabajo de Pierce y Moin [2], la variable de progreso es empleada en vez de la tasa de disi-
pacioén escalar a nivel de simulacién en CFD. Esta modificacién ha probado conducir a mejores resultados en
llamas de gas turbulento, no sé6lo en las llamas donde predominan los regimenes de combustién premezclados,

sino también en las llamas dominadas por regimenes de combustién no premezclados [3].

2.8. Indice de Oxigeno

La medida que indica las distintas composiciones del flujo oxidante es el indice de oxigeno (OI 3),
que se define como la concentracion de oxigeno presente en el flujo de oxidante que estd compuesto por un

diluyente determinado. El indice OI viene dado por la Ec. 2.10.

é:: oxigen

Ol =

SSEERLL L (2.10)
foxigen + fdiluent

Para la Ec. 2.10, & corresponde al flujo volumétrico del gas. El diluyente puede ser nitrégeno (N»),

argon (Ar), helio (He) o diéxido de carbono (CO,). Se utiliz6 el primero de ellos.

30I: Oxigen Index.

g9
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2.8. INDICE DE OXIGENO CAPITULO 2. MARCO TEORICO

Al variar el OI, se generan cambios en la zona reactiva de la llama, principalmente en la temperatura
de la llama, y por ello, en la radiacién que se emite; también se ve afectada la concentracién de las especies
presentes, afectando los procesos de formacién y oxidacién. Una concentracion de oxigeno mayor permite
oxidar la particula de hollin [8], tal como lo hace un catalizador de vehiculos (se produce hollin y se obtiene
energia de combustién y después se oxida para que el hollin no escape al ambiente como el contaminante que
es). Para entender de mejor manera como varian los procesos de formacién y oxidacién es necesario estudiar

la fraccion en volumen de hollin a los distintos OI estudiados. Se estudié un caso para OI 21 %.

Escudero et al. [1] realizaron un trabajo con tres distintos tipos de combustibles: etileno, propano y

butano. La llama de etileno presentada fue considerada para contrastar resultados.

]
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CAPITULO 3. METODOLOGIA DE TRABAJO

3 Metodologia de Trabajo

Para llevar a cabo el modelo numérico se utilizaron c6digos en lenguaje Fortran, sujeto al uso del
software e interfaz Eclipse ®, mediante el cual se desarrollaron las bases de flamelet y se llevd a cabo
la simulacién en CFD. El esquema de la Figura 3.1 resume el trabajo desarrollado e indica los archivos
mas relevantes en el proceso de construccion de la libreria flamelet, la cual es consultada finalmente por

CFD.

( _  GSPHASECHEMISTRY
| ,/ \ r/ \ |
i GAS - PHASE THERMODINAMYC | |
CHEMISTRY. DATA i
| /
| ./ N i
I I
\ K
A\ 4
e
| CHEMKIN LIBRARY
" FILE
e N J
S TRANSPORT N
e N |
| TRANSPORT | _;
i TRANSPORT DATA ’—V FITTING PROGRAM ‘i
P Y i
! I
| Y | Y
! I
i TRL‘I\:;:%RT i CHEMKIN LIBRARY
[ I
) MU ~
1 v
e ™ e ™
) OPPDIF MIXTURE FRACTION
‘ QPRI NPT LAl [ TEXT QUTPUT CALCULATION
J N J
o ) > l N )
e N /4L\
RESTART FILE BINARY SOLUTION FILE MIXTURE FRACTION
TEXT QUTPUT
./ N
. \ 4
e ™ e ™ - ™
CFD LIBRARY FLAMELET ENTHALPY DEFECT ENTHALPY DEFECT
‘ TEXTS OUTPUT ok TEXT OUTPUT LERARVELAMELSY TEXT QUTPUT CALCULATION
o J - J NS J

Figura 3.1: Esquema del método numérico empleado. Fuente: Elaboracién propia.

]
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CAPITULO 3. METODOLOGIA DE TRABAJO 3.1. ECUACIONES GOBERNANTES

La base flamelet viene representada por el cuadro LIBRARY FLAMELET, el cual es tomado y leido
por el cédigo CFD, quien interpola valores para la variable de progreso Ypy para suplir las diferentes variables
de combustidn asociadas. La parametrizacion @ describe la dependencia de cada variable ()¢ asociada a la
combustién de la llama simulada para el método tradicional y ¥ la parametrizacion de la variable Qg bajo el

enfoque de variable de progreso.

D= QCD (Z7X19XR) (31)

Y = Qg (Z, Ypy, Xg) 3.2)

Tal como se indic6 en la Seccién 2.6.1, la combustion de llama sin variable de progreso fue simulada
utilizando el modelo E-EDFM, el cual es capaz de predecir con exactitud la formacién del hollin y calcula la
relacion de estado para un escalar como una funcién de fraccién de mezcla (Z), la tasa de disipacion escalar
(x) y un parametro de defecto de entalpia (Xz). Para la base flamelet con variable de progreso se realiza el
mismo procedimiento anterior, solo que y es reemplazado por la variable de progreso al momento de simular
la llama en CFD. La libreria de flamelet fue generada de la configuracién de contra-flujo a través del cédigo
OPPDIF, que utiliza las subrutinas de CHEMKIN, y teniendo en cuenta una serie de tasas de estiramiento,
que van desde valor del orden de los 57! 57!, hasta el decaimiento total. Se utilizé un completo esquema de

cinética quimica de 70 especies y 463 reacciones quimicas [43].

El cédigo CFD utiliza como base de datos la libreria de flamelet previamente desarrollada, permitiendo
asf la simulacién de la llama a diferentes condiciones de flujo, mallado y tipo de quemador. Para este trabajo

de simulacién se utilizé un quemador Giilder.

Para la visualizacién de los datos de salida del modelo, realizar graficos y comparaciones, se empled

el software Tecplot ®.

3.1. Ecuaciones Gobernantes

En el presente capitulo se presentan las ecuaciones que gobiernan el modelo de flamelet implementado
para simular la combustién de una llama de contraflujo axisimétrica, junto a los pardmetros que son necesarios

para la simulacién de las reacciones quimicas que ocurren en el proceso de combustién.

Las ecuaciones de flamelet son una forma simplificada de las ecuaciones de especies y de transporte de
energfa. El concepto flamelet se basa en la idea de que la capa de reaccién es delgada. Con esta suposicion, las

especies y las ecuaciones del transporte de energia se pueden transformar del espacio fisico a otro espacio Z.

g%
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CAPITULO 3. METODOLOGIA DE TRABAJO

3.1. ECUACIONES GOBERNANTES

En las siguientes ecuaciones, Z representa la direccion axial x de la geometria presentada en la Figura

3.2

Oxidizer

Fuel

Figura 3.2: Geometria de la llama de difusion de flujo opuesto axisimétrica. La linea segmentada representa la linea de
estancamiento; la regién sombreada indica la llama. Fuente: [10].

La ecuacion de conservacion de masa en estado estable en coordenadas cilindricas es [10]:

dpw  10(v2) _ (3.3)

ox 7 oz

donde u y v son las componentes de la velocidad axial y radial, y p es la densidad. Siguiendo la referencia de

los estudios realizados por Von Karman [44], quien dice que los escalares mencionados varian a lo largo de x,

se definen:
oV
A(x) = ——
0 =-%
pu
B(x) = =
(x) >
para los cuales la ecuacién 3.3 es reducida a:

dB

A = B (3.4)

dx
Como A(x) y B(x) estan en funcién de x, las variables contenidas también lo son (p, u, T 'y Y;).
25
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CAPITULO 3. METODOLOGIA DE TRABAJO 3.1. ECUACIONES GOBERNANTES

La ecuaciéon de momento es:

d (AB A d| d(A
H-2—(=|+3=+—|u—|(= 3.5
dX(p)+ p+dx[ﬂdX(p)] )

donde H es un valor propio, constante, que satisface la ecuacion del momento y estd dado por:

10p
H=-— 3.6
Z dZ (36)
La ecuacion de conservacion de energia es:
dr 1 d (_dT P dr 1 qr
— - —— A — |+ = YwWi—+— ) hha+6— =0 3.7
P ax cpdx( dx) szklcpk hdx cpzk: e Cp 37

donde A es la conductividad térmica, c,, el calor especifico y ¢ representa un factor de pérdidas de calor
radiativo. La radiacién de la llama es modelada usando el Optically Thin Model (OTM) [21]. Este modelo
desprecia la absorcion en contraste a la emision, de modo que el flujo de calor radiativo volumétrico en la

ecuacion de energia, gg, viene dado por:

K K
Gr = 40T Y (pusrs) = 40T Y (pasre) (3.8)

k=1 k=1
donde o es la constante de Stefan-Boltzmann; p; es la presion parcial de la especie k; kpx y k74 son los
coeficientes medios de Plank y de absorcion incidida de la especie k; y T, es la temperatura ambiente. Se
aplico el supuesto de que solo las particulas de agua y diéxido de carbono emiten radiacién como cuerpo
negro, mientras que la radiacién de las demads especies se despreciaron. Por consiguiente, la Ec. 3.8 se

restringe al H,O y al CO,.

La ecuacién de conservacién de especies es:

dy, d
pl/l—k + — (kaVk) — a)ka =0 k = 1, vens K (39)
dx dx

donde las velocidades de difusion estdn dadas por la formulacién multicomponente:
V= — D,<;——— (3.10)
j#k

donde W es el peso molecular ponderado de las especies, Dy ; el coeficiente de difusién multicomponente y

D,{ el coeficiente de difusion térmico, ambos asociados a la especie k.

g9
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3.2. GENERACION DE BASE FLAMELET CAPITULO 3. METODOLOGIA DE TRABAJO

Las condiciones de borde para los flujos de combustible () y oxidante (O) en las boquillas son:

3 A=0; T =Tp; puYy + pYi Vi = (puY)r (3.11)

; A=0; T =To; puYy + pYi Vi = (ouYy)o (3.12)

3.2. Generacion de Base Flamelet

Para la construccién de la base flamelet, OPPDIF* requiere subrutinas de los paquetes de software
CHEMKIN, TRANSPORT y TWOPNT [10]. De esta manera, OPDDIF accede a las librerias creadas para
procesarlas junto a los datos de entrada en un archivo, computdndolos para generar la solucién dada por tres
archivos de texto, un output con la solucién (.dat), un output con la solucién explicada (.out) y otro binario
(.bin). El primero es el que se usa para el siguiente cdlculo; el segundo indica si la solucidn esta correctamente
resuelta; finalmente, el binario ayuda a que una nueva solucién, con un input similar al de la solucién anterior,

converja.

TWOPNT hace un refinado en el mallado de andlisis, afiadiendo puntos donde sea necesario resolver
la primera y segunda derivada de la solucién. El nimero maximo establecido fue 900. En general, se observé
que la mayoria de las soluciones tomé un mallado entre los 80 y 200 puntos. Ya que este dltimo pardmetro
modifica las dimensiones del compilador principal de OPPDIF (drive.f), otros pardmetros auxiliares deben
ser cambiados. Para este caso, LENRWK=40000000, LENIWK=80000, LENLWK=1000, LENCWK=200,
LIN=5, LOUT=7, LINKCK=25, LINKMC=35, LREST=14, LSAVE=15, LRCRVR=16.

Para lo que sigue, crear la coleccién de datos sirve para definir un marco estructural en cdmo se
analiza cada una de las variables y propiedades de la llama, siendo el primer paso para generar una base
flamelet. La generacion de los perfiles de temperatura y especies de flamelet para cada tasa de disipacién
escalar en un punto estequiométrico y; en condiciones adiabaticas, parte del perfil que logre la maxima

temperatura posible (condicién adiabdtica) y finaliza en un perfil muy cercano a la extincion.

3.2.1. Perfiles de Flamelet para Condiciones Adiabaticas

La base flamelet a utilizar requiere como punto de partida la generacion de los perfiles de temperatura
y especies que sirvan para cada y en condicién adiabdtica. A nivel de cédigo, el perfil de temperatura es un
input de y. Cada perfil de temperatura se genera segtin una configuracion fisica del sistema. En el enfoque

estandar de flamelet, la llama est4 en una configuracién de contraflujo entre el combustible y el oxidante,

4Opposed-Flow Diffusion Flames.
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con un perfil de velocidad axial u(x) = —a - x, donde « es la tasa de deformacion [45, 46]. Esta tltima se
define para una seccién de llama que sufre deformaciones sé6lo a lo largo de su eje longitudinal con respecto
al tiempo. Indica que la velocidad del flujo va decreciendo con una pendiente @ a medida que se recorre

X.

El campo de velocidad viene dado por la suma de las velocidades de los flujos asociados al oxidante y
al combustible, puesto que son flujos opuestos. Se asumié que la velocidad del oxidante u¢ es la misma que
la del combustible ug. Se asumi6 también una distancia fija L = 6 cm que corresponde a la distancia entre las
boquillas. Para un x = 0 se tendrd combustible puro, mientras que para x = L se tendrd oxidante puro, tal

como se describe en las ecuaciones 3.11 y 3.12. Entonces:

uty) _ur+o _ 2-ur (3.13)
X L L '

El largo de la zona de mezcla es establecida en 0.35-L y el ancho en 0.50-L [10].

Parametro Valor
Distancia a la cual la condicién de borde termina cm 6
Distancia de la regién de mezcla central cm 2.1
Ancho de la regién de mezcla cm 3
Velocidad de entrada del combustible cm/s 6-a/2
Velocidad de entrada del oxidante cm/s 6-a/2
Temperatura de entrada del combustible K 300
Temperatura de entrada del oxidante K 300
Indice de oxigeno 21 %

Tabla 3.1: Condiciones iniciales de transporte y de difusién de llama para un «, ingresados en el input de OPPDIF [10].

En referencia a la Tabla 3.1, un conjunto de tasas de deformacién a, es establecido de acuerdo a un
rango acotado segtin las tasa de deformacién que representan la mayor temperatura y la menor temperatura
antes de la extincidén; que corresponde a la menor y mayor tasa a, respectivamente. Luego, se mide el pico de
temperatura de ambas curvas con el objetivo de establecer una pérdida de temperatura razonable para generar
los perfiles de flamelet en condiciones adiabdticas. Se refina atin més la discretizacion para la zona de tasas de
deformacion pequefias, ya que segtin los andlisis de uso de datos del cddigo CFD, al momento de simular, los
datos que mads se utilizan son los correspondientes a las curvas de tasas menores. Se tom6 como referencia la
distribucién de las tasas de deformacion ocupadas por Soussi [47] y se realiz6 una interpolacion para hallar

las tasas de deformacién adecuadas para OI 21 %, donde 14 tasas son establecidas (ver Tabla 3.3).

Considerando que aunque la configuracién de contraflujo conduce a una estructura de llama de
difusién esencialmente unidimensional, el asumir este principio en toda la llama implica que en los contornos
se viola la ecuacién de continuidad. Para ello, un contraflujo local inverso debe ser experimentado en estos
puntos de la llama. En flujos parabdlicos, una estrategia comiin es evaluar una caracteristica y en cada

altura (o posicién) de la llama, donde la localizacién de Z; es encontrada y y, es calculada usando la Ec. 2.5.

g%
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El valor obtenido en Z = Z; se utiliza para todas las posiciones radiales a esta altura, lo que implica que
se utiliza el mismo perfil de flamelet para todas estas posiciones. Cuando el valor radial maximo de Z es
menor que Z; a cierta altura, se utiliza este valor mdximo de Z para evaluar las condiciones estequiométricas.
Cuando y es condicionada a condiciones estequiométricas para cada altura, el modelo se indican por y . Sin
embargo, ya que y se calcula a partir de Z segun la Ec. 2.5, para este trabajo se calcul6 un y para cada Z. Por

ende, las demds variables de la libreria pasan a ser variables ordenadas de la fraccién de mezcla, tal como se

menciond al inicio de la Seccién 3.1.

Por otro lado, el OI define el balance de la reacciéon quimica utilizada por OPPDIF. La reaccién

balanceada para un mol de etileno es:

CyHy+3-0,+3- (01 =1)- N, —2:CO, +2- H,0 +3- (01 = 1) N, (3.14)

de donde las fracciones de mezcla de los productos son obtenidas. Se establecieron, ademds, los campos

entregados en la Tabla 3.2.

OI  Parametro Valor
21%  Fraccion de mezcla de producto CO,  0.1308
Fraccién de mezcla de producto H,O  0.1308
Fraccién de mezcla de producto Nj 0.7383
Temperatura maxima K 2400

Tabla 3.2: Condiciones asociadas al OI establecido.

a1 q s~
0.5
0.75
1
2
5
10
20
50
100
200
440
600
800
900

Tabla 3.3: Tasas de deformacion utilizadas.

Si se examinan los perfiles de temperatura para las diferentes tasas de disipacion escalar, a medida
que se aumenta la velocidad de los flujos (@ aumenta), la llama se comprime y se vuelve mds aguda. Por
otro lado, para tasas de deformacidn bajas, la llama tiende a formarse mds cerca del oxidante, tal como se

aprecia en la Figura 3.3.a y como se esquematiza en la Figura 3.2. La llama inicia en el centro axial y tiende a
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desplazarse hacia donde hay mas oxigeno con el cual reacciona y se mantiene encendida.

I 2000 |-
2000 [~ | o=2
1500 1500
g I g |
- | - |
1000 1000 |-
500 |- 500 |-
L. LN [FEET Y iy, By L
0 001 002 003 004 _ 005 006 0 0.01 002 003 004 005 _ 006
x [m] x[m]
(a) Tasa de deformacién 0.5 s~!. (b) Tasa de deformacién 2 s~.
2000 [~ [
r 1600 |-
L =100 F 0=900
| 1400 |-
1500 [ F
3 1200
g | g |
- | i 1000 |
1000 [ N
s 800 |-
r 600 -
500 |- [
L 400 -
NI ENENETIE ETRTETEY A 1 AN ENATEATE ATATE | RTINS ENSNENINEN EUSETE || AT SATATE SR |
0 001 002 003 004 005 006 0 0.01 002 003 004 005 006
x [m] x[m]
(¢) Tasa de deformacién 100 s~!. (d) Tasa de deformaci6n 900 s~!.

Figura 3.3: Perfiles de temperatura en condiciones adiabdticas respecto al eje axial. Fuente: Elaboracién propia.

Se hace mencién a que si la llama presenta una alta tasa de deformacién, mayor tasa de disipacion
escalar tendrd. Es decir, a lo largo del eje radial, la llama difunde mas rapido, justo al centro de la colision
de los flujos (zona de estancamiento, donde la llama escapa en sentido perpendicular al eje axial de los

flujos).

El céalculo de la fracciéon de mezcla indica que Z; = 0.06373. Los valores de y para condiciones

adiabdticas se presentan en la Tabla 3.4.

3.2.2. Perfiles de Flamelet para Condiciones No-Adiabaticas

Tal como se menciond, la generacion de los perfiles de flamelet no-adiabéticos son resueltos mediante

las ecuaciones de flamelet de temperatura y especies para un determinado y y para 8 valores diferentes del

g%
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800 [~

600 -

X [1/s]

400 [~

% 0.2 0.4 0.6 0.8 d
z
(a) Perfiles de y. (b) Perfiles de temperatura para cada y .

Figura 3.4: Perfiles para y en condiciones adiabdticas con OI 21 % respecto a Z. Fuente: Elaboracién propia.

X st 5!
0.06918
0.09654
0.12216
0.23342
0.54671
1.03086
1.96147
4.87560
9.39307
17.16044
38.50756
49.74827
67.51732
73.99395

Tabla 3.4: Tasas y,, calculadas para OI 21 %.

de radiacién volumétrica. El médximo factor ¢ corresponde a la mayor pérdida de calor por radiacién, y es
encontrado por ensayo y error de forma que la temperatura en la fraccién de mezcla estequeométrica (Z = Z)

resulte al rededor de 1500 K una vez realizada la libreria final [47].

Para estimar qué valores de pérdida de calor por radiacion se deben utilizar, se formul6 una funcién
polinomial cibica de la temperatura entre las cotas de mdxima temperatura y la de minima temperatura; y se
dej6 como variable explicativa el pardmetro §. Con este simple modelo se logra identificar qué valores de ¢
permiten conseguir las temperaturas equidistantes que dividen este rango de temperatura maxima y minima.
De esta manera, se logra establecer perfiles de temperaturas equidistantes que facilitan la interpolacion al

momento de generar la libreria final.

En la Figura 3.5 se presentan los diferentes perfiles de temperatura y de defecto de entalpia debido a

la aplicacién de los pardmetros de pérdida & para un caso de tasa deformativa (o =0.5 s~ con OI=21 %). El
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comportamiento es el mismo en los demads perfiles de flamelet.

2000 1.5E+06

1500 =
—_ 1E+06 =
5 5
l—
1000
500000

500 f

Figura 3.5: Perfiles de defecto de entalpia de flamelet para @ = 0.5 con OI 21 %. Fuente: Elaboracién propia.

Para la inclusién de la variable de progreso, los cambios recaen en definir la variable de progreso
como la suma de las fracciones de masa de agua y diéxido de carbono, agregdndolas al contador de especies;
y en guardar las tasas de reaccién en masa de estas mismas especies. Ya que la variable de progreso es una
composicién de especies, y dada su versatilidad incluso desde su origen, se procedié a guardar todos los
términos fuentes de reaccién @y mol/cm®/s. La estrategia recae en que en la libreria final se creen nuevas
combinaciones de especies que definan la variable de progreso para trabajos posteriores. A nivel de codigo,
las fracciones en masa son identificados como FMK(6,N) y FMK(16,N) para el H,O y CO,, respectivamente.
Por su parte, las tasas fueron denominadas WDOT], donde su incorporacién supone modificaciones a nivel de

formato que deben ser corregidos: 70 nuevas columnas son impresas en los archivos de texto de salida.

Asi, una libreria flamelet puede representarse como un cubo de datos que almacena valores para
cada combinacién de Z, y y X en el método tradicional o Z, Ypy y Xg en el método implementado. Se hace

mencién a la directa relacién que existe entre la temperatura y la variable de progreso (ver Figura 3.6).

°H
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Figura 3.6: Relacién de temperatura y variable de progreso para @ =0.5 s~! (curva roja) y @ =900 s~! (curva verde) en
condiciones adiabdticas. Fuente: Elaboracién propia.
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Figura 3.7: Variable de progreso con su tasa de reaccién en mol/cm? /s y fracciones en masa de las especies que la
conforman en el espacio de Z para un =440 s~'. Fuente: Elaboracién propia.
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3.3. Simulacion en CFD

Para simular la llama, se model6 un quemador y se utilizaron condiciones de entrada que resolvieron
dos y tres ecuaciones de transporte para el método base y el implementado, respectivamente. Un esquema
representativo presentado en la Figura 3.8 muestra la llama seccionada en 89 x 320 celdas. El indice de

oxigeno se ajusta con las proporciones de los flujos del oxidante.
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Figura 3.8: Esquema del dominio de una llama co-flujo axisimétrica. Fuente: Elaboracién propia.

3.3.1. Quemador y Condiciones de Entrada

El quemador utilizado en este estudio es una réplica del quemador Giilder [48], que consiste en un
tubo vertical de 10.9 mm de didmetro interno para el flujo de combustible y uno concéntrico co-anular de 100
mm de didmetro interno para el flujo de oxidante. El combustible gaseoso fue inyectado en el quemador a
condiciones atmosféricas con un caudal volumétrico constante de 2.023 ¢m?/s. Esta condicién se basé en
los estudios de Escudero et al. [1], para el cual la llama estd bajo el Smoke Point (SP). Este dltimo se define
como la altura visible de una llama en la que comienza a liberar particulas de hollin [6]. Es decir, el tiempo

de residencia esta considerado.

2|
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3.3.2. Método de Consulta

Para la simulacion de la llama en CFD a través del concepto de flamelet, el método propone una
librerfa que almacena valores de consulta que la llama requerird al calcular un Z = Z; a través de la ecuacion
de transporte para todo el dominio. Este Z; es el pardmetro de consulta que, ingresando en el eje de fraccién
de mezcla de la matriz tridimensional (libreria), obtendra los valores de las demds variables que explican la
combustién. Ademds de la fraccidn de mezcla, la simulacién calcula la tasa de disipacion escalar y la entalpia
a través de sus ecuaciones de transporte. En consecuencia, las variables calculadas para todo el dominio
siguen la parametrizacion @ = Qg antes mencionada. Ya que en el modelo de variable de progreso el dominio
viene dado por la parametrizacién ¥ = Qy, se debe incluir el calculo de las fracciones de masa del H,O y el
CO:.. Es decir, la variable de progreso Ypy sirve de pardmetro de consulta en la libreria flamelet. La libreria
contiene tanto la informacién de y como la de Ypy. Por lo tanto, a nivel del CFD, la consulta es modificada:
la interpolacién que viene dada por y es cambiada a una homéloga dada por Ypy. La Figura 3.9 muestra el
orden de los datos en un plano bidimensional sin presentar Xg por simplicidad visual. El pardmetro Q es la

variable consultada.

La manera de interpolar en el c6digo se basa en seccionar dos perfiles consecutivos, realizando una
interpolacion lineal entre los pardmetros de entrada y la variable consultada. Dado que se utiliza Z, y, Ypy y
Xg para interpolar (sea el caso), se definen variables 8 en funcidn la variable calculada en CFD y representan
la razén de las diferencia de la variable de entrada y la menor del rango sobre la diferencia de las variables de
mayor y menor rango. Es decir, se trata de la proporcién de las distancias. De esta manera se puede asignar

valores continuos a las variables explicadas desde una data discreta.

Ziy) — Z
B =y = 2w 20 (3.15)
’ Ziiv1y — Zi)
o Ypveiy — Yoy
P { 2 XX g YPV(;U) ;V(J) } (3.16)
X(i+D) = X)) Pv(i+1) — YPv())
Xray) — Xru
By, = o) RO (3.17)

Xra+1) — Xro)

Para definir la variable de progreso, las especies que conforman esta variable deben ser obtenidas
desde la librerfa. Utilizando la interpolacion de Z y los perfiles de temperatura, se obtiene la informacion de

las especies que seguirian de mejor forma el progreso de la combustion.

A modo de ejemplo, si la variable interpolada es la fraccién en masa de la k-€sima especie producida
para ciertos pardmetros de entrada, la parametrizacion seria Qg = Y; (Z, Ypy, Xg) y su despeje de la primera

interpolacién (en Z) viene resuelta por una regresion lineal para un espacio virtual dado entre perfiles de

]
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X
N
............... DD
Qe (Z(i+1), (7)) Qe (Z(i+1)s X(+1))
................. e
; Qe (Z(in)» X (o))
............... DD
Qa (Z0):x(7) : Qa (Z(i+1):X(1)
YA
(a) Esquema de cosultade y y Z.
Ypy
N
............... DD
Qu (Za), Yev,+1) Qu (Zii+1), Yev,+1))
................. R
Qg (Z(in)’YPV,(jn))
............... DD
Qi (20, Ypvi) Qu (Z(i41) Yrv)
YA

(b) Esquema de cosulta de Ypy y Z.

Figura 3.9: Pardmetros a interpolar en dos dimensiones. Fuente: Elaboracién propia.

fracciones de mezclas conocidos dado por 3; y una seccién de 0 hasta la mayor fraccién de masa del perfil

Yii+1)- Para esta primera interpolacidn, se tiene:

B = Zip—Ziy _ Y—0
" Zun—=Ziy  Yian =0

(3.18)

de donde se despeja Yi:

Yi = Bi Y (3.19)

2|
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Luego, los parametros 8 son pendientes de la interpolacién. Ademads, tal como se observé en los
perfiles, el ascenso por la curva se da por los dos lados. Luego, a nivel de c6digo, se estableci6 una condicién
para que se logre interpolar por ambos lados de la curva. Dependiendo del caso, si el ascenso por la curva es
de izquierda a derecha, la mayor fraccién de masa viene dado por Yj; y se establece una pendiente (1 — ;).

Luego, la Ec. 3.19 se complementa de la siguiente manera:

Yi = Bi Yy + (1 = B) Yy (3.20)

Finalmente, como existe un cruce tridimensional de datos para la interpolacion de la variable Y%, el

célculo viene dado por la combinacién de cada caso:
Yo = BiBjBi Y, jr1 40 + (1 =B B Br Yii jer,i+1)
+ (1 =8) (1 =B) B Y jurry + (A = B) B (1 = B1) Yii je10)
+Bi (1 = B)) B Yigrr jurry + Bi (1 = Bj) (1 = B1) Yiivr,jny
+Bi B (1 = Bp) Yigsrjrry + (1 =6 (1 =B;) (1 = B1) Yaii
De esta manera, la variable explicada que proviene de un conjunto de escalares previamente calculados

describird el progreso de la combustion en la simulacién de la llama. Los resultados de la llama simulada

utilizando y e Ypy son presentados en el Capitulo 5.

]
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4 Estado del Arte

En este capitulo se realiza una revisién bibliografica sobre el uso de la variable de progreso por parte
de la comunidad cientifica. Se revisaron algunos trabajos llevados a cabo por investigadores expertos en el

area. Estos fueron utilizados como estudios de validacion.

4.1. Pierce & Moin 2004

Pierce y Moin (2004) [2] intentan dar un nexo mds acabado en la simulacién de llamas turbulentas,
relacionando la quimica a un nivel superior en escalas mds pequeias de seguimiento del flujo a través de un
enfoque de variable de progreso bajo el concepto de flamelet. En Large-Eddy Simulation (LES), las grandes
escalas de movimiento que contienen energia se simulan numéricamente, mientras que las pequefias escalas
no resueltas y sus interacciones con las grandes escalas son simplemente modeladas. Las grandes escalas,
que suelen controlar el comportamiento y las propiedades estadisticas de un flujo turbulento, tienden a ser
dependientes de la geometria y del flujo, mientras que las pequefias escalas tienden a ser mas genéricas y,
por consiguiente, mas faciles de modelar. Se ha argumentado que, ya que las reacciones quimicas tienen
lugar s6lo después de que los reactantes se mezclan a nivel molecular (de modo que las reacciones ocurren
principalmente en las escalas pequefias), los flujos de reaccion turbulenta no pueden ser globales a nivel de
todo el dominio. Aparece el detalle que en los mecanismos cinéticos reales pueden envolver muchas especies
y pasos de reaccion. Por ende, un término para cada ecuacién de transporte debe ser modelado. El coste

computacional es levemente mayor para tal formulacién.

En este trabajo se compararon tres modelos, uno de quimica rapida, otro utilizando modelos de
llama estable (SFM) y otro con la implementacion de la variable de progreso. Ademds, se compard con
mediciones experimentales. En una comparacién entre el SFM y el modelo con variable de progreso, una
de las mayores limitaciones del primero es que no es capaz de tomar en cuenta el fendmeno de extincién e
ignicién (discontinuidad de la Figura 4.1.a). Pierce et al. sefialan que la libreria estd incompleta, porque no
puede representar ninguno de los estados intermedios parcialmente extinguidos que deberia llenar la brecha

entre el punto critico y la completa extincién de la llama. Por ende, el modelo propuesto de variable de

]
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4.1. PIERCE & MOIN 2004

progreso present6 dos ventajas en este nivel:

1. Es capaz de representar estados de llama que estdn completamente extinguidos. El SFM, para un valor

de y, solo puede representar un estado.

2. El camino que se sigue durante la extincién o la re-ignicién en el modelo de variable de progreso es

continua (ver la rama inestable de la Figura 4.1.a).

Temperature (K)

Temperature (K)

2400 4
2100 4
1800 - :
1500 4
1200 1 :
900 A -
————————————
600 4
0 5 10 15 20 25 30 35 40
Scalar dissipation rate (s™')
(a) Lugar de méaximas temperaturas en SFM.
2400 4
- Steady burning branch Critical point
2100 \
1 -
18004 o _e===-"
15004 =7 1
,' ~ Unstable branch
1200+ 1
1
I . . .
900 = Extinction line
\\
600 o
0 5 o 15 20 25 30 35 40

Scalar dissipation rate (s~!)

(b) Lugar de maximas temperaturas en modelo con Ypy.

Figura 4.1: Contraste de la tasa de disipacién escalar y la temperatura. Fuente: [2].

En la linea de completa extincion, el efecto de la cinética quimica es insignificante, de modo que el

estado quimico es independiente de la velocidad de disipacion. Por lo tanto, estados de llama los cuales no

se pueden representar en el SFM pueden ser representados por el enfoque de la variable de progreso. Sin

embargo, no se puede predecir fehacientemente los fendmenos de ignicién y extincién como se muestra en

las dos ultimas figuras, puesto que estos fenémenos son inherentemente inestables. Entonces, el enfoque

de variable de progreso puede proveer una representacién mas exacta de la extincién y re-ignicién que el

entregado por el SFM.

En la Figura 4.2.a, la prediccién de la llama comienza en una zona mds alejada del quemador con

respecto a la Figura 4.2.b. Esta dltima predice de mejor forma el inicio de la llama. Ademas, el comportamiento

40
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Figura 4.2: Captura de fraccién de mezcla para: (a) SFM; (b) Modelo con variable de progreso. Fuente: [2].

de Z es bastante diferente, siendo €ste un escalar conservado. Su variacion recae en la liberacion de calor. La
liberacion de calor causa dilatacion en el flujo dentro de las capas delgadas de mezcla entre el combustible y
el oxidante, separdndolos cuando se intentan mezclar. Luego, Z decrece cuando hay liberacién de calor y,
en efecto, puede ser utilizado como indicador de si la locacién y la tasa de reacciones quimicas estd bien

predichas por el modelo quimico.

En las Figura 4.3 se presentan las producciones en masa de la variable de progreso, captura andloga a
la descrita anteriormente. El SFM presenta una llama unida, mientras que la variable de progreso presenta un
fenémeno de lift-off por un lado, y una unién por el otro. La capacidad de representar el fenémeno suma
una nueva ventaja. En la Figura 4.3.b la extincién ocurre en la parte superior, reactantes sin quemar son
capaces de penetrar al interior de la llama. Las pequefias cantidades de producto visible en la regién interna
del puerto de combustible son debido ocasionalmente a la re-circulacién de productos calientes. E1 SFM
predice significativamente menos produccién debido al enfriamiento que la tasa de disipacion escalar tiene
sobre la estructura de la llama de difusion (ver Figura 4.3.a). Ademds, presenta ciertas ondulas, las cuales son
defectos (no son fisicas), y se deben a fluctuaciones locales en la tasa de disipacién en una regién en donde

hay mezcla de producto y combustible con casi sin reaccién (o bien, sin reaccion).

En andlisis de resultados, el SFM predice una gran formacion de productos en las capas delgadas
mezcladas cerca de la placa divisora anular, como se esperaria de una llama unida (también se debe a la
recirculacion de productos, principalmente). En cambio, Ypy se ajusta mucho mds a los datos obtenidos de los
experimentos. Si bien Pierce y Moin sefialan que la produccion de contaminantes no es uno de los objetivos
de su trabajo, esta informacién ayuda enormemente a una prediccién més exacta en el cdlculo de produccién

de hollin.
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Figura 4.3: Captura de fraccién de masa producido (Ypy) para: (a) SFM; (b) modelo con variable de progreso.
Fuente: [2].

En cuanto a variables de estado, como la temperatura y la velocidad, el modelo con variable de
progreso se adapta eficazmente. Sin embargo, se detecta que en la produccion de la especie CO, el SFM
supera al de la variable de progreso (existe una sub-prediccion en el cdlculo de CO por parte de este tltimo
modelo). EI CO es una especie significativa en la regién interior rica en combustible de la llama. Debido a que
las tasas de disipacion son bajas en esta region, el modelo de flamelet sefiala las soluciones de cuasi-equilibrio,
que tienen bajas temperaturas y altas concentraciones de CO en mezclas ricas en combustible. Esta parte de
la libreria flamelet no es unicamente explicada por la variable de progreso, de modo que no se puede acceder

a tales estados quimicos de alto contenido de CO.

Por tltimo, segtin los autores, una posible mejora es considerar el uso de la entropia como variable de
progreso, ya que la entropia siempre aumenta monoténicamente a medida que las reacciones avanzan hacia el

equilibrio.

4.2. Hu, Olguin & Gutheil 2017

En el reciente trabajo de Hu et al. (2017) [3], se desarrollé un enfoque de flamelet / variable de progreso
para un uso en la combustién por pulverizacién con combustible liquido parcialmente pre-vaporizado, donde
una biblioteca de flamelets laminar de aerosol (o spray) representa la evaporacién dentro de las estructuras
de llama laminar. Para este propésito, la formulacién estdndar de llama de pulverizacién para combustible
liquido y oxidante de evaporacién pura se extiende por una variable de progreso (de reaccién quimica) tanto

en el modelo de llama de pulverizacion turbulenta como en las estructuras de llama laminar de aerosol,

2|
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Figura 4.4: Planos de contorno de: (a) fracciéon de masa de CO,; (b) fraccién de masa de CO; (c) término fuente de
reaccién quimica de la variable de progreso en dependencia de la fraccién de mezcla y la variable de progreso.
Fuente: [3].

para tener en cuenta el efecto del liquido pre-vaporizado combustible. Ademads, se combina una funcién de

densidad probabilistica para simular el transporte turbulento de especies generadas de la llama de aerosol de

etanol / aire.

Para esta investigacion, solo es de interés las estructuras laminares. Todos los flujos entran a tempera-
tura ambiente de 300 K y a presion atmosférica. Las estructuras de la llama de aerosol son mapeadas dentro
de una libreria flamelet usando la fraccidon de mezcla y la variable de progreso de reaccién, usando la misma
definicion formulada en Ec. 2.3 y 2.7, respectivamente. El término fuente quimico wpy = wco, + wa,0 de la

variable de progreso es obtenido desde la libreria flamelet.

La Figura 4.4 muestra graficos de contorno de CO, tinicamente pues, segun los autores, el comporta-
miento es muy similar entre CO, y H,O. Los mayores valores de formacién de CO, estdn dadas en las zonas
de estequiometria de la fraccién de mezcla. Se indica también que la fraccién de masa de CO, incrementa a
medida que la reaccién progresa. A su vez, la Figura 4.4.b muestra que el mayor valor de CO reside en los

valores de fraccion de mezcla 0.2 y 0.3 (dreas ricas en combustible).

La simulacién considerando la variable de progreso muestra un buen rendimiento y proporciona una
nueva vision de la estructura local de esta llama de pulverizacién, ya que permite la contabilizacién de las

reacciones quimicas en dreas premezcladas en presencia de evaporacion por pulverizacion.
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CAPITULO 5. ANALISIS DE RESULTADOS

5 Analisis de Resultados

Los resultados expuestos son los simulados para una llama de etileno con OI 21 % via flamelet con el
uso de la tasa de disipacién escalar y la variable de progreso. En este capitulo se analiza la implementacion
del modelo con variable de progreso, el cual por simplicidad denominaremos M-Ypy. Se comparara con los
resultados obtenidos de la simulacién con la tasa de disipacién escalar como variable conectora con la base

flamelet, cuyo modelo identificaremos como M-y.

5.1. Campos de la Llama

Los principales campos de llama son presentados en el conjunto de gréaficas obtenidas y analizadas

con Tecplot, para cuyos casos, la lama se encuentra en una condicién activa — estacionaria.

Para el M-Ypy, las Figuras que exponen los campos representativos de la llama, como temperatura,
produccién de especies mayores y flujo radiativo, todos relacionados entre si, presentan una leve discon-
tinuidad en el cdlculo que es visualmente notorio. Esto se debe al cambio de pendiente que ocurre en los
perfiles de la variable de progreso en secciones que circundan la fraccién de mezcla estequiométrica, donde
los perfiles de temperatura alcanzan los maximos. A modo de respaldar la idea, la tasa de disipacién escalar
tiene el maximo cuando Z es equidistante del valor 0 y 1. Este cambio de pendiente en el perfil de y se da en

lugares lejanos de la zona de reaccion.

5.1.1. Estructura de Llama

La temperatura es la condicion fisica que, junto a la presion, gatilla la ignicién de la mezcla y mantiene
la llama encendida sin afiadir calor exterior, generando la continua reaccién gracias a su gradiente. Para
M-Ypy, la temperatura maxima es de 2213 K, mientras que la maxima del M-y es 2159 K. En general, se
aprecian temperaturas similares en ambos modelos si es que a los campos de temperatura de la Figura 5.1 se
reducen al mismo rango de temperatura. Un cordén de temperatura superior se presenta en el M-Ypy desde el

centro del quemador. Las temperaturas maximas se dan a esta curva.
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Figura 5.1: Campos de temperatura de la llama para los modelos estudiados. Fuente: Elaboracién propia.

La mezcla muestra la difusion del combustible inyectado a través de la entrada del quemador central
y del oxidante inyectado por la zona anular que lo circunda. La zona de reaccidn estd caracterizada por zonas
de alta temperatura y elevadas concentraciones de radicales OH™. El efecto de que el particulado se consuma
viene explicado por la oxidacidn, rol importante que juega la vigencia del grupo hidroxilo OH™, el cual oxida

la particula de hollin.

Como se aprecia en la Figura 5.2, 1a produccién de OH™ en ambos métodos es similar, lo que explicaria
una altura de llama similar y re-afirma que la diferencia de temperatura recae en las variables de transporte.
La generacioén del hollin describe el comportamiento de la divergencia del flujo de calor radiativo [47], tal

como se aprecia en la Figura 5.3.a 'y 5.3.b presentadas mas adelante.
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Figura 5.2: Fraccién de hidroxilo producido. Fuente: Elaboracién propia.
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Por lo tanto, la produccién de hollin esta por sobre las zonas de alta concentracién de acetileno (C,Hy),
que resulta ser el principal precursor, y por debajo de la zona de reaccién. Luego, se concluye que estd siendo
completamente oxidado por las altas concentraciones del grupo hidroxilo. Es asi como la llama se encuentra

bajo el SP.
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Figura 5.3: Campos asociados a radiacién y liberacién de energia. Fuente: Elaboracién propia.

Observando la Figura 5.3, como los cédlculos de transferencia de calor por defecto de entalpia y
divergencia de la radiacion volumétrica son similares, es esperable que la fraccién de mezcla no varie, tal
como ocurrid. Por otro lado, la nula diferencia entre los modelos para estos campos hace suponer que la
diferencia de temperatura se debe al transporte de especies, teniendo en cuenta que la fraccién de mezcla
decrece al haber mayor liberacién de calor. Por otro lado, el parecido del contraste viene co-relacionado con

la altura de llama, puesto a que si llegara a disminuir su valor, se reduciria la pérdida de radiacién [1].
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5.1.2. Produccion de Especies

La produccion de especies es 1o que mads interesa en cuanto a contraste de enfoques, puesto que
explican el origen del hollin, desde su formacién hasta el fin de su existencia (de no ser liberado como

contaminante).

La produccién de H,O proporcionada por el M-Ypy es superior a la del M-y. Las altas temperaturas
registradas por este modelo implementado disminuyen la velocidad de difusién presente en la ecuacion de
conservacion de especie del H,O, tal como se puede apreciar en la Ec. 3.10), cuya densidad es menor a la
del CO,, viéndose més afectada ante este cambio de temperatura. De hecho, el valor maximo registrado en
la produccién de CO, es igual a 0.1766 en ambos modelos. Por otro lado, tal como se puede observar en
las Figuras 5.4, los campos de llama de H,O y CO, influyen directamente en el flujo radiativo y su aporte

energético al sistema en una llama de difusion.
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(a) M-y: Ypy producido. (b) M-Ypy: Ypy producido.

Figura 5.4: Fracciones en masa de variable de progreso producidas. Fuente: Elaboracién propia.

Por su parte, el C¢Hg y el C,H, son sub-dimensionados por el M-Ypy segiin el conjunto de Figuras
5.5. Estas especies son importantes en la region rica en combustible de la llama. Debido a que las tasas de
disipacién son bajas en esta region por parte de la variable de progreso, el modelo flamelet sefiala soluciones
de bajas temperaturas y altas concentraciones en mezclas ricas en combustible, tal como se indicé en la
Seccién 4 [2]. De esta manera, el ascenso por el perfil viene dado desde la derecha hacia la izquierda. Como
la pendiente en ascenso en el perfil de y es mayor, mayor temperatura registra (la interpolacién se da entre

perfiles de temperatura de mayor rango).
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Figura 5.5: Fracciones en masa de CO, C,H, y C¢Hg. Fuente: Elaboracién propia.
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5.1.3. Interpolaciéon

Se compararon los métodos de interpolacién para ambos métodos. La variable de progreso, a nivel
de codigo, reemplazé a la tasa de disipacion escalar y se le asigné el mismo nombre debido a las miiltiples
consultas en las diferentes subrutinas del CFD. Las distribuciones, dadas por los archivos NINTS, son iguales,

excepto para la tasa de disipacion escalar, como se esperaba.

El M-y describe y exactamente como la teoria lo indica, realizando mayor nimero de consultas por la
zona exterior de la llama, donde el etileno prima. El transporte, que depende de Z, describe un asenso hasta el
final de la llama. Por su parte, el M-Ypy describe menores tasas de disipacion escalar precisamente donde
M-y describe mayores. Esto ocurre porque los perfiles de la variable de progreso se encuentran en la linea
de la estequiometria, justo en el eje z de la llama simulada. Al generar obtener mayores temperaturas de la
libreria, menores tasas de disipacion escalar se rescatan, lo que provoca un sub-dimensionamiento de las
fracciones en masa de las especies menores. De hecho, a medida que el eje radial crece o decrece respecto de

la boquilla, el y calculado por el M-Ypy aumenta de manera simétrica.

Finalmente, las lineas presentadas en las zonas mads calientes de la llama, describen el Z; de la libreria,
donde el punto de inflexién dado por el mdximo del perfil de Ypy genera puntos erréneos en el calculo
numérico. Para mejorar esta caracteristica, un método numérico de normalizacién de la variable de progreso
o de suavizamiento, podria minimizar la linea de inflexién. En un caso ideal, que el perfil sea una funcién
inyectiva (sin cambio de pendiente), harfa que el campo de temperatura, por ejemplo, fuese completamente
continuo. Una variable de progreso monoténicamente creciente daria mejores resultados (esta es la ventaja
que tiene y como variable de consulta en el M-y, pues estd en funcién de la fraccién de mezcla Z, tal como se
puede ver en la la Ec. 2.5). Pierce et al. [2] han propuesto la entropia como variable de progreso ideal en una
Ilama turbulenta, ya que una llama turbulenta pasa de un estado laminar a uno turbulento y desordenado. Sin
embargo, cuando la llama difunde de manera lineal, la entropia no seria una buena variable de control. Para
ello, una variable de progreso compuesta de otras especies y que varie por tramos podria dar resultados ain

mas favorables.
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6 Conclusiones y Perspectivas

El trabajo de investigacion fue realizado con el fin de implementar un método de consulta alternativo
independiente de la fraccién de mezcla como eje rotulador del proceso de combustién. Una tasa de transporte
difusivo fue reemplazado por una variable de produccion de especies mayores o significativas, como es el
agua y el diéxido de carbono, en el proceso de combustién. Todo esto, porque cdlculos numéricos en esta
linea juegan de antesala a la aplicacion de modelos de formacidn, ciclo de vida y cédlculo asociado al hollin.

Ser precisos en su conocimiento significa desarrollar herramientas para poder controlarlo.

Se utilizo el concepto de flamelet para el calculo rdpido de simulacién en una llama de etileno con
aire con 21 % de oxigeno. Con reacciones quimicas rapidas se puede considerar que se alcanza el equilibrio
quimico en cualquier punto y por lo tanto se conocen las sustancias que van a existir y en qué proporciones.
La composicion quimica solo varia si cambian las condiciones externas como la presion, temperatura y
fracciones madsicas iniciales. Para demostrar la eficacia de la implementacion de la variable de progreso,
se comparo el resultado de produccion con los entregados por el método basado en la tasa de disipacién
escalar, el cual deriva de la fraccién de mezcla. El seguimiento del progreso del hollin resulta razonablemente
bien para el M-Ypy. Los resultados son similares en produccion de especies mayores (excepto para el CO)
y especies oxidativas. El resultado de éste punto da sefiales de que el cambio de temperatura se podria
deber al consultar la quimica almacenada en la libreria flamelet desde la produccién de especies mayores
sobre-dimensionadas por la temperatura. No obstante, tanto la radiacién calculada de la divergencia y la
diferencia de entalpias es similar en ambos modelos, lo que indicaria que el fenémeno de transporte dado por
x es el responsable. En el M-Ypy la especie CO, que prima en la zona de combustible (cercanos a Z = 1)
donde las tasas de disipacién son bajas, el resultado es sub-dimensionado. A la vez, los resultados de C,H,
y C¢Hg son interesantes. La menor produccion reflejada en los resultados del M-Ypy sefialan que se deben

hacer pruebas mds profundas en esta altura de la llama.

La concentracién de especies menores es mayor para el M-y, pues la zona de residencia se da sobre la
inyeccion de combustible, que al registrar un campo de temperatura menor, y adquiere un bajo valor, por lo
que el transporte es lento. Al contrario, en el M-Ypy, si bien las temperaturas son altas (y por ende, el perfil

de y disminuye en valor), existen mds factores que entran en juego (de acuerdo a las ecuaciones de energia
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y conservacion de especies). Como esta informacién no es exclusiva de Ypy, resulta dificil interpretar este

resultado.

En base al punto anterior, resulta importante analizar para diferentes OI % como el contraste de estos
modelos va cambiando; en un sentido descendente de indices de oxigeno, segtin los estudios de Escudero et al.
[1] seria probable generar /ift-off en la llama; por otro lado, para indices superiores es posible que, ya que la
oxidacion se da desde la boquilla del quemado, las altas temperaturas sobre-dimensionen las producciones de
las especies mayores que conforman la variable de progreso y, tal vez, otras especies tenderian a representar
mejor la combustién, es decir, la variable de progreso no seria necesariamente la suma de las fracciones en
masa de agua y diéxido de carbono. El trabajo mencionado de Escudero et al. resulta propicio para expandir

el trabajo en esta linea investigativa.
Posibles nuevos trabajos:
= Crear nuevas librerias de flamelet para diferentes indices de oxigeno y examinar el cambio.
» Estudiar nuevas configuraciones de Ypy.
= Normalizar la variable de progreso para dar suavidad al perfil.

= Estudiar una variable de progreso que sea monoténicamente creciente (inyectiva).

Ampliar la precisién del mallado para las zonas de mayor iteracion.

Por dltimo, se vuelve a mencionar que este trabajo entrega una amplitud en el modelo de llama a
través de un conjunto de multiples variables que se relacionan para seguir de mejor manera el progreso de la
combustion. Modelos numéricos asociados a la prediccién del hollin se ven favorecidos. Este conocimiento
agregado permite a los investigadores extender la conceptualizacién de una llama de difusién coflujo y lograr

realizar una mejor lectura a partir de los gases emanados y energia entregada por ella.
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