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RESUMEN

Este trabajo tiene como fin incorporar a la modelacién
numérica de la combustiéon de carbén pulverizado, desarrollada en el
Depto. de Mecdnica UTFSM, la resolucién de los campos térmico y
radiativo en el interior de la cdmara de combustién. Para ésta se
adopta una geometria cilindrica y los campos de las diversas
variables involucradas se consideran axisimétricos. Todas las
variables asociadas a la fase gaseosa se resuelven segiin un punto de
vista euleriano, mediante diferencias finitas, empledndose para las
ecuaciones y malla de discretizacion el enfoque de volumen de
control. Las trayectorias de las particulas se hallan resueltas segin un
enfoque lagrangiano.

Para el acoplamiento de la ecuacién de energia se estudian
dos alternativas. La primera es resolver dicha ecuacién con
linealizacién del término fuente, en forma andloga a las ecuaciones ya
incluidas en la modelacién, usando el método linea a linea y el TDMA.
Este procedimiento demuestra ser divergente, por lo que la ecuacion
de energia se acopla finalmente resolviéndola simultineamente con
las ecuaciones de conservacién de especies quimicas, en sus formas
no-lineales. Para esto se emplea el método de Newton-Raphson en
combinacién con un método de gradiente.

El campo radiativo es resuelto por medio del método de 4
flujos, en el que se incluye la anisotropia de la dispersion de
radiacién, provocada por las particulas de carbén, empleando la
funcién de fase para reflexion difusa sobre particulas esféricas.

Se incluyen, ademds, algunas consideraciones tedricas sobre
la formacién de especies polutantes en combustién de carbén
pulverizado.

Finalmente se concluye que los resultados obtenidos de la
simulacién muestran, en general, un comportamiento satisfactorio,
aunque se hace necesario un mecanismo mejorado de combustion
homogénea.



INDICE

1. INTRODUGCCION.......coueiuieirnirnerneisesesisessessessssssssssssssssssssssssessessssssssssssssossassansesssesns 1

2. MOVIMIENTO DE LA FASE GASEOSA Y PARTICULAS DE CARBON.....2

21 AT AR FUD oo s s s s s s i 2
2.2 Movimiento de 1as partiCulas.........ccoceveevevreeeeiiieiiccrceeeeeeseese e 4

3. ECUACIONES TERMOQUIMICAS, ccisimsinssssssisinssaissmnsistuiiiminsormramsasssassrns 8
3.1 Ecuacion de energia del gas.......cccvvivecieeveiiieeieccie et 8
3.2 Ecuaciones de conservacién de especies quimicas............cccceeunu..... 10
3:3 CombusliOn homMODENea. ..uusisiminmsisisismonasmasnassenesssnssosmmmsnsrsseasssn 11
3.4 COMENEATION c..veeveetiveeeeteercere et ss e e eae s e beseebebensesesensesesssassensensasnsans 15
3.5 Densidad el K% s s oo mmssssns 1
3.6 DiSIPACION VISCOSA....viuirireirinreiererirterinsessirseseeesesssesssssesessesssssssssessssesssssseses 17
3«1 Absoreion de radiactinsumnan s s sy 18
3.8 Fuentes debido a 1as partiCulas........c..ccvvveeeiiieeeeeiies e eeeseeeeeesvee e s 19
3:.8.1 Transferencia do MASH . rRas b sasmsssosess 19

3.8.2 Fuente de eNergial.....ccocureerrrereenienerrecrrereesree s esessssseesreesnessesssesneseas 22

2i8.0 Fuenites A e8PeeiBS.cnsnmsmsrmvnsnswumsssssissmss s s R oA s 54 adianis 24

3.9 Ecuacion de energia de las particulas........ccceccvveeeeeieineecveeeiniveceeeesiens 23
4. ESPECIES POLUTANTES. .ovnmmmmsmpimasmeansmisass i assosmsass s 28
4.1 Polutantes Nitrogenados.......ucueeiiiueeeiiiiniieeeiieeeseeeereeesreeesseeeserseeeeaeeessseees 28
4.1.1 NO terinco ¥ NO tHdUGIdo...oummmissomsssasssmmmevevismssmpmssis sy 28

4. 1.2 NOTE] CATBOIL.. .ot mnesessnsessosisssmssssnsssasssnssrssrssnsmsesssas msasssssamsamsansans smsresans 30
#.2.Polutaiited SUMIIRAGE . .o e R TS 34
B T IR s o s A S AR B R RS ran s epabiios 35
4.4 Polutantes INOTZANICOS..uvuviireiireriresiiriereeserseeseessssseesseessesseeessesssesseessaenns 37
5. SOLUCION DE LAS ECUACIONES TERMOQUIMICAS........cccviniiriniane. 39
5 1. T OD O CA O N cvsssun snsuusssmansssssmeses soamsmrstes VRS o S R E S TN ER TR 39
5.2 Discrafizacion 1le 148 BouNCIONBE. s mmsissssmmsmsamims s s s s s 40
5.3 Solucién como ecuaciones linealizadas......cccoovveeviienereeriiiieeceieieeee, 43
5.4 Resolucidn simultinea punto 8 PUNOis.ssmsssssmssmssasmsussmsensisassasivssases 46
5.4.1 Funcionales de eSPECIES....c.icvuriirireriieesiierisrerisnressinessreessssiessssssssnes 48
342 Puncional de enereia . e wabimmmrau oo s wiams s 48

5.4.3 MELOAO A€ SOIUCION.....ccivviivreieeereeereenssssssesesssreessssssesessasssssessesssasssesensanes 49



5.6 Condiciones de CONLOINO.......cccueereiereereeereeeirereeereeessaeeeeeeseeesnserrseesnnesseesnns 57
8.7 Disipacion; viscusa £ 188 DArBUeE st sy st anes 59
0 BADTACTOIN s siveis s e snnvesns iessisassnmsssniss sinksssssieesms i sivasins sk ssssiss s asd anesnssiinss 61
6.1 Ecuacion de transferencia radiativa.........ccceecveeeceiieececsieeeeciieneeecneeennne 61
O TS IBTEAUN 55w s s oA s A A B BB A AANRAR 62
6.2.1 Tipo de diSPEISION.....cccireecirreeeerierieect et see e s s sne s e b sess b sae e saeeaee 63
6.2.2 FUNCION d@ fASE......ecverrereererecteee ettt cr e er e srs e sesaee s esaenesnensnes 64
6.2.3 Coeficiente de diSPerSiON........ccceerueeveririerreerreersnesseeseessesseessesssesnnas 65

0.3 ADSOTCION.....ccvireiericteiieiiitesiesieresaeessssseese s eseesessessesseseessssassessessersensenssssensesensans 66
6:4 Temperatura de equilibrio. omimsmmmmmmasmimoimisasinimsaisssssseaesms 67
6.5 Solucién de la ecuacién de transferencia radiativa...........ccceeeennn.. 68
6.5.1 Metodo de Fios. mmsummasmsrmmommmssiassissisissiasinsitsimmses 68
6.5.2 Modelacién de dispersion anisotrépiCa......cccvveeeeeevvuerereeiivsneeeenns 70
6.5.3 Ecuaciones discretizadas.cavumassissimmsiseisisssssssssssossssimsesvsirsssaising 12
G394 ContiCIONES 06 DONIITIINL ..cmnmmrasmnmasnmssrs st nmms A ias A AR SAREE 72

6.6 Fuentes radiatiVas.......ccccecveeeeeieereeiecceecsceeeeceesaeeeseesaeeesaesssesseesaesssesnenns 76

7. PROGRAMA COMPUTACIONAL......ooeeeeeeeeeeereeeereressesesesssssssesessessssssensaes 77
Tl DUDIIHNAS o sssimusvsosssannsasssssvvmmssmrossshmsimom S R TR S ES I AssR s s S sse A TWAR 77
7.2 Flujograma PrinCipal.......cccceceeuiisienieiiiciiecieinecrte s sneesseessesseesnsssssssnssns 79

8. RESULTADOS ...ttt scsre s s esss st s e sasaesssesessssesssssnesesessenssesessssnans 82
8.1 Campo-de T0J0usssssssssmmssasnsspmmsssmmsssssmms s s s e a0 83
0.2 Variables: SrnOmDIMIEE ... eemmsmmssmmsmmsrmmssissmmmsmismmamsna s smnsnd 92
8.3 CAMPO TR AL YO .. commesmmssommssmmmunumeiniasss oty sismss S R D TR RS 101
8.4 PartiCULas......ccueeveererreie et seeree e rreie s esre e sre s essesesesssessnesseensesrnesaeseennens 104

D CONCLUSIONES oo s s s 111
MOMENCLATUR Aussssimusvmsmisssonssssis s s i s vy 114
REFERENCIAS ...ttt sasesese s s s s esssesesasssesssasasasssseassssenssassesenes 119

ANEXOA : ANALISIS DE LA INFLUENCIA DE LAS FUERZAS DE

ANEXOB : METODOS DE NEWTON-RAPHSON Y GRADIENTE............. 126



ANEXOC

ANEXOD

ANEXOE

ANEXOF

ANEXO G

ANEXOH

ANEXO I
ANEXO]

ANEXOK

: DETERMINACION DE LAS DERIVADAS PARCIALES DE

LOS FUNCIONALES TERMOQUIMICOS........cccoocevevrreiannne 129
: FUNGIONES DE PARED tcanavustomisssismmessimnssmissisisssmssssssinin 136
: ECUACION PARA LA TEMPERATURA DE PARED............ 140
: ECUACION PARA LA DISIPACION VISCOSA EN LA
REGION PROXIMA A UNA PARED......ccccovvvivrnircrrirrenriienenns 142
: FUNCION DE FASE PARA DISPERSION POR REFLEXION
DIFUSA SOBRE PARTICULAS ESFERICAS........cccvevininns 144
: OBTENCION DE FRACCIONES DE DISPERSION
ANISOTROPICA........coiiiiiiiiitenrens s 147
» DESARROLLO DEL METODO DE 4 FLUFOS .co00sussemssscians 150

: DISCRETIZACION DE LAS ECUACIONES DEL

MODELO DE 4 FLUJOS. ..o wssmmmmmassssssmswnmssumisvossssvsssssssioss 154

: FORMULACION ALTERNATIVA DE CONDICIONES DE

CONTORNO PARA EL CAMPO RADIATIVO........cccuinurinrns 156



1. INTRODUCCION

En los ultimos afios se han llevado a cabo, por parte del
Area de Procesos Térmicos del Departamento de Mecdnica de la
Universidad Técnica Federico Santa Marfa, numerosas investigaciones
sobre la combustién de carbén pulverizado, en el marco del proyecto
de investigacién "Estudio de Combustibles, Procesos de Combustién y
Generacién en Aplicaciones Nacionales". Dentro de tales
investigaciones se ha desarrollado la modelacién numérica del
proceso, la cual pretende predecir, para una cdmara de combustion
de geometria conocida y condiciones de entrada de aire y carbén
dadas, las variables principales que describen el fenémeno en estado
estacionario.

En una primera etapa se desarrollé la modelacién en frio
(C. Meneveau’?, 1985), obteniéndose los campos de flujo y presién
del gas, y las trayectorias y velocidades de las particulas de carbén
para una cdmara isotérmica. Posteriormente se incluyé la
modelaciéon de la combustiéon homogénea del gas y de la pirdlisis y
combustion heterogénea de las particulas para un campo de
temperatura supuesto (H. Osorio?, 1988), lo que permite conocer las
distribuciones de concentracién de especies quimicas en el interior de
la cdmara de combustién, propiedades del gas y pardmetros de
interés en la combustion de las particulas (decaimiento madsico,
didmetro, tiempo de quemado, etc). EIl presente trabajo constituye la
continuacién légica de lo anterior y su objetivo bdsico es incorporar a
la modelacién la resoluciéon del campo de temperatura del gas y del
campo de radiacién térmica que se establece en el combustor por los
efectos radiativos combinados de las particulas y el gas.
Adicionalmente se estudian los fundamentos téoricos sobre la
formacién de especies polutantes como un primer paso hacia la
futura modelacién de dicho proceso. El simulador supone una cdmara
de combustién cilindrica, forma usual para pequefias y medianas
potencias y hornos experimentales, de modo que los campos de las
diferentes variables modeladas pueden considerarse axisimétricos vy,
por lo tanto, bidimensionales. Por lo mismo las ecuaciones que
determinan tales variables se formulan en coordenadas cilindricas.

Por ser este trabajo continuacién de otros anteriores,
muchos de los tépicos relevantes en la modelacién ya han sido
tratados extensamente en aquéllos, por lo que algunos se omiten o
bien se tratan en forma muy resumida para permitir la comprensién
del contexto global en el cual se inserta el aspecto parcial aqui
abordado.



2. MOVIMIENTO DE LA FASE GASEOSA Y PARTICULAS DE
CARBON

En lo que sigue se presentan los aspectos fundamentales
relativos a la modelacién del campo de flujo y el movimiento de las
particulas de carb6n dentro de la fase gaseosa. Segin lo anterior,
esto forma parte de etapas anteriores en el desarrollo del modelo,
por lo cual se entregard una descripcién breve. EIl tema se analiza en
detalle en la ref. [7].

2.1. Campo de Flujo

La modelacién del campo de flujo de la fase gaseosa se
basa en la solucién de la ecuacién de conservaciéon del momentum.
Se ha despreciado el efecto de la fuerza de gravedad en vista de los
elevados nimeros de Reynolds que se dan en flujos de este tipo. No
se consideré tampoco el empuje por diferencias de densidad vy
temperaturas dado que el desarrollo original se efectué para un caso
isotérmico. Para el presente trabajo tal condicién no se da, pero
puede demostrarse que el efecto del empuje no difiere
cuantitativamente en forma significativa del de la gravedad (anexo
A), por lo cual, si este ultimo resulta despreciable, el primero
también lo es. De este modo sigue siendo vdilida la consideracién de
que el flujo es axisimétrico, con lo que las ecuaciones que expresan la
conservacién del momentum para los tres componentes escalares en
coordenadas cilindricas pueden escribirse como (ecuaciones de
Navier-Stokes, forma conservativa, estado estacionario)’:

2 all 1 9 p 0 du

52 W)+ T3PV = (W) (kS = 3P
1 0 av

+r'a_(“r""" o 210



Estas son ecuaciones "laminares". Para tomar en cuenta
la influencia de las fluctuaciones turbulentas (reflejada en los
esfuerzos de Reynolds) se suma a la viscosidad laminar la viscosidad
efectiva turbulenta de Boussinesq:

Hogr = Hy + Hy 2.2)

calculindose p, segin la relaciéon de Prandtl-Kolmogorov:

k2
=P Cp r (2.3)

donde k es la energia cinética turbulenta, € la razén de disipacion
viscosa de k y Cy, una constante empirica ( véase tabla 5.1). Esto

implica resolver dos ecuaciones de transporte adicionales para k y €

(modelo de turbulencia k-£):

d dk 1 0, H.e 0k
— —— k Herr _ “eff
B 0+ 7 (rpv ) - _(ck ax ) _r( 5, ar) - O Coee
(2.42)
—(p £) ——(rp € Vep By 1 8 —9— ——(C £ G-C, p g2
¥ ) - _(G ox I or O ar) 2P %Y
(2.4b)

siendo G la produccién de energia cinética turbulenta:

du dv. 2

—ueff{z[('a';) ( ) (”)] Cac® o +[rar r)]
+(g)} 2.5)

O,y O¢g son " nimeros de Prandlt turbulentos" para k y €
respectivamente. Estos y las constantes Cp, C; y C, se dan en tabla

1)
La solucién del campo de flujo debe cumplir ademds con
la conservacién de masa, expresada en la ecuacién de continuidad:

d 19 -
o (Pu) + = (rpv) = pS (2.6)

con pSml la fuente misica debido a la transferencia de masa de las

particulas al gas.



Resolver las ecuaciones (2.1)requiere conocer el campo
de presion. Ya que no se tiene una ecuacién explicita para la presién
se hace uso del algoritmo SIMPLE (Semi Implicit Method for
Pressure Linked Equations). Este consiste bdsicamente’"?2 en
suponer un campo de presién estimativo y obtener con él
velocidades u y v mediante las ecuaciones de Navier-Stokes. Estas
velocidades estimativas se usan luego para obtener un campo de
correccion de presion, el que sumado al anterior entrega un campo
de presién mejorado. La correccion de presién permite también
calcular términos de correccion para u y v de modo que cumplan
continuidad. Con p, u y v corregidos se resuelven las ecuaciones
(2.1c) , (2.4) para las variables w, k y €, y el proceso es iterado
tomando p corregido como estimacién inicial hasta lograr
convergencia.

- Comentario:

Mientras que el modelo k-&€ ha demostrado ser satisfactorio para
flujos incompresibles sin reacciones, su aplicacién a flujos reactivos
como el que aqui interesa ha estado mds limitada. Algunos autores®
han demostrado que las ecuaciones de transporte para k y €
deberian incluir términos adicionales para la contribucién a G y €

asociada al calor de reaccién. No se contempla dentro de los
objetivos de este trabajo una revisién del modelo de turbulencia, por
lo que hay que tener en cuenta que los resultados que entrega no
pretenden dar una descripcién precisa del fenémeno. Por lo demds,
k-€ sigue siendo, por el momento, el mejor modelo de turbulencia

con que se cuenta para propositos pricticos.

2.2. Movimiento de las particulas.

A diferencia de las ecuaciones para la fase gaseosa,
resueltas en un sistema euleriano, el movimiento de las particulas se
describe segin un enfoque lagrangiano, es decir, siguiendo la
trayectoria de cada particula individualmente mediante la
integraciéon de su ecuacién de movimiento. Se considera una
distribucién discreta de tamafios de las particulas que ingresan a la
ciamara de combustién (ny clases de didmetros) y un nidmero discreto
también de zonas de entrada (n, compuertas anulares concéntricas



con el ducto de aire primario). Asi, basta determinar ny x n,
trayectorias distintas.

El movimiento de una particula,suponiendo un flujo de
masa uniforme desde su superficie, se rige por la ecuacién de
Newton:

F, = m—=% (2.7)

Se ha establecido que de las fuerzas que actuan sobre la particula, la

tinica cuya influencia es importante es el arrastre aerodindmico, con
lo cual 1a €cuacién (2.7) se tranforma en

dv 1
—d—f- = ;(vg_vp) (2.8)
donde:
(0,47p2-0,233B-0,2407)
2
T_Pp dn Re, 55
181, (140,15 Re?687) (3 8975-2,8975P) ‘
P, d
£ D
Rep = Il Vg.Vp Il (2.10)
g

B es la esfericidad de la particula, definida como el cuociente entre
el drea superficial de una particula esférica equivalente de igual
volumen y el drea superficial real de la particula:

r (6V /0"

Ap

(2.11)

Este pardmetro se introduce para cuantificar en forma simple la
influencia de la forma no esférica de las particulas. Para carbdn
pulverizado el valor recomendado? es § = 0,7. Las particulas son
afectadas, ademds, por un proceso de hinchamiento durante la
desvolatilizacién.  Se supone? que el didmetro de la particula tiende

a aumentar en forma proporcional a su grado de desvolatilizacion,
cuantificado a través de la masa de carb6én alin sin reaccionar, m,
9

"
El didmetro de la particula se calcula, por lo tanto, como

-1/2

1/3
dp =B (6Vp/n) [1+y (mco-mcp)/mco] (2.12)



con v=0,1 (2.13)

Vp = mp/p (2.14)

La integracién de la ecuaciéon (2.8) desde un instante t, hasta t, + At

(con At suficientemente pequefio para considerar 1y v, constantes)
entrega las componentes’ de v, al cabo de un lapso At:

uy (1, + A0 = ug-[ug-uy (t)] e (2.159)
v, (ty + At = v -[vg vy (t,)] eV +M t(1- V") (2.15b)
w, (t, +At) = I_ch; il I%;Z - Wy (to) ] g4 *Rint (2.15¢)
e K =-2—v;(Lt°)- (2.15d)

La nueva posicién de la particula se obtiene integrando la velocidad
instantdnea, supuesta igual a la velocidad media, en el intervalo At:

dr 1
SE ey [v, (to + A0 + v, (t,)] (2.16)

La posicién de la particula queda entonces determinada por las

componentes
At
Xp (to + A1) = xp(te) + [y (to + A1) + up(ty)] 5 (2.17 a)
At
I (t, +AL) = rp(to) + [ Vp (to +A L) + vp(to)] 3 (2.17b)

. rWplte + A 1) + wy(ty)qAtL
Bp (t, + A1) = 0,(t,) + [t +a0+ Tty 12

(2.17 )

La modelacién incluye también la difusién de las particulas
producida por las fluctuaciones turbulentas de la velocidad del gas
(no se considera movimiento Browniano por ser despreciable, ni
colisiones entre particulas por improbables). Para ello se simula el



comportamiento de la velocidad local del gas circundante a la
particula mediante la relacidn:

12

Vg =V +Crk (2.18)

g
C, es una constante empirica (se emplea aqui C,=0,1), k la energia
cinética turbulenta y r, un vector de direccién aleatoria cuya
magnitud fluctda entre 0 y 1. Se supone que el efecto de r, persiste
durante el tiempo caracteristico de la escala local de turbulencia
dado por

t, = (2.19)

t

m |=

después del cual se recalcula v,,. Esta velocidad del gas es la que se

usa en las ecuaciones (2.15), (2.17).



3. ECUACIONES TERMOQUIMICAS.
3.1 Ecuacién de energia del gas

Para determinar el campo de temperatura del gas debe
resolverse la ecuaciéon de conservacién de la energia. Dicho principio
de conservaciéon es una mezcla gas-particulas en estado estacionario
se expresa en la forma general®t

Velp'th + [IvglP2)vgl = - V[0Q+(1-0)Qg}+Q,,+6Qg

+ (R, l1272+|lw | 1/2)

- Ve [(1-0)p v, |

- V.01 Vg +(1-6)t - vp]

- Wyt v f, + DSy (3.1)

que es una forma diferencial de la primera ley de la termodindmica.
El subindice s denota variables evaluadas en la superficie de control
que rodea a las particulas contenidas en el elemento de volumen
considerado (volumen de control, VC). EI parimetro 6, denominado
fracciéon de vacio, corresponde a la fraccién del volumen de mezcla
que es ocupado por el gas. Asi, la densidad del gas en base al
volumen de mezcla, p', se relaciona con la densidad propia del gas
mediante

p =6p (3.2)

El lado izquierdo de la ecuacién (3.1) representa el transporte
convectivo de la entalpia y energia cinética desde el VC. Los
términos del lado derecho se interpretan como sigue (todos
considerados por unidad de volumen):

V-[6Q+ (1-6)Q,] : transporte difusivo de energia debido a la

transferencia  de calor por conduccién a través del gas y al
transporte de entalpia asociado a la interdifusiéon de las NS especies
gaseosas que lo componen. Estos flujos se encuentran contenidos en
el vector Q definido como:

T De aqui en adclante todas las propiedades tales como K,h,T,p,k,ctc., se
refiecren al gas, a menos que el subindice indique otra cosa.



N S
Q=%k VT + anan hn (3.3)
n=1

El término dentro de la sumatoria es el flujo de entalpia de la especie
n causado por su velocidad de difusién v, respecto a la velocidad

media del gas. En esta formulacién se ha despreciado el transporte
difusivo de energia cinética.

Qpg ¢ calor transferido por conveccion de las particulas al gas.

6Qpg : absorcién neta de radiacién térmica por parte del gas.

r,(hg + IV I1%/2+ [|w,|[?/2) : flujo de entalpia y enmergia cinética que
ingresa al VC con los gases emitidos desde la superficie de las
particulas.

V. [(1-8)p v, ] : potencia asociada al trabajo de flujo de los gases
que se desprende de las particulas.

V.ot - Vg +(1-8)z - vp] . disipacién viscosa, con t el tensor de

esfuerzo.

L potencia desarrollada por la fuerza de arrastre aerodindmico
sobre las particulas.

Yy f. : potencia desarrollada por las fuerzas de cuerpo sobre el gas.

p.Sy : potencia asociada al trabajo realizado contra la presién por la
superficie de las particulas al dilatarse, siendo Sy la razén de

dilatacion.

Normalmente en sistemas tipicos de combustién de carbdn
pulverizado se cumple que 6 > 0,99, por lo que es razonable tomar
=1 y anular el efecto de los términos con el factor (1-6). Como se
dijo anteriormente, no se consideran fuerzas de cuerpo y ademds la
influencia de la dilatacién de las particulas, la velocidad relativa de
los gases emitidos por éstas respecto a sus centros de masa y la
velocidad de interdifusién de las especies gaseosas se consideran
despreciables. Con todas estas simplificaciones la ecuacién (3.1) se
reduce a

Velph + |IVglP2)vgl = Ve[k ¥ THQy+Qetry(is + lIVII%/2)
5 V-[r-vg]-Wp (3.4)

Dado que Vh=Cp VT, la conduccién de calor a través del gas

puede ponerse en términos de su entalpia como:
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U
k vT=—%£ vy (3.5)
Ch
Hor Cp
siendo oy, :—%— (3.6)

el nimero de Prandtl del gas. El transporte difusivo se encuentra
dominado por un mecanismo turbulento, razén por la que se emplea
el coeficiente de viscosidad efectivo. El ndmero de Prandtl efectivo
asi obtenido es generalmente del orden de la unidad, empledndose
en esta modelacién’ ¢,=0,885. Reemplazando (3.5) en (3.4) y
traspasando el transporte convectivo de energia cinética al lado
derecho de la ecuacién se obtiene finalmente

M, =
Velpvghl- V[ (ﬁ) Vh]=Qy,+ Qg +r,(h + ]]vp[l2/2)

- Velevg- Wo- Ve fpylivglP21 @

La conveniencia de expresar (3.4) en esta forma queda clara en el
capitulo 5. La solucién de (3.7) entrega el campo de entalpia del gas,
a partir del cual, y conocida su composicién quimica, puede
obtenerse el campo de temperatura.

3.2 Ecuaciones de conservacion de especies quimicas.

Anteriormente se mencioné que la mezcla gaseosa estd
formada por NS especies quimicas. Definiendo c;, el nimero molar

de la especie i, como el nimero de [kmol] de i por [kg] de gas, la

composicién quimica del gas en cualquier punto queda determinada
por este grupo de variables, es decir, {o:, i=1,...,NS}. Se define,

1?

ademds, el nimero molar del gas como:

O &
i

NS
o, (3.8)

1

el cual resulta ser el reciproco de su masa molecular. Los {o;,
i=1,..,NS} en cada punto del campo se obtienen a partir de la
ecuacion de conservacién de cada una de las especies. Se tienen, por

lo tanto, NS ecuaciones de la forma



H o;
Velpvgol - Ve[ (GLSrf Vo] = 5+, ;  i=l..NS  (39)

donde se iguala el transporte neto convectivo y difusional de la

especie i, desde el VC, a su destruccién neta por reaccién homogénea,

r;, mds la fuente de especie i debido a las particulas; o, es el nimero

de Schmidt efectivo, siendo el valor usual adoptado o,=1,3.

3.3 Combustién homogénea

La reacciéon exotérmica de las especies en fase gaseosa
constituye la principal fuente de energia. Esta queda implicita en la
ecuaciéon (3.7) a través de los términos de balance de entalpia del
gas, la que incluye la entalpia de formacién de las especies
constituyentes. La entalpia del gas estd determinada por su
composicién y temperatura mediante las relaciones

NS
h = Yo, (3.10)

i=1

5
1
b =R (Z; Zin T"+ Zig) (3.11)
n=1

donde los coeficientes {Z;,; i=1,...,NS; n=1,..,6} corresponden a
regresiones disponibles. El ultimo, Z;c, es el que incluye la entalpia
de formacién. De este modo una variacién en la composicién del gas
induce una variacién en su temperatura si la entalpia ha de
conservarse. Al existir combustién homogénea la composicién del
gas cambia a especies de entalpia menor lo cual debe ser
compensado a través de un aumento en la temperatura para
mantener el balance.

La modelacién de la combustién homogénea se efectia
mediante mecanismos de reaccidén constituidos por cadenas de
reacciones elementales.  Estos mecanismos pueden llegar a ser
bastante complicados por constar de un gran nimero de reacciones
elementales, muchas de las cuales progresan en paralelo dando
origen a nuevas ramificaciones, recombinaciones, etc, lo cual
configura un complejo sistema de interconversiéon de las especies
que forman el gas. Esta serie de reacciones, importante ademds para
la estabilidad de la llama, ignicién de las particulas y formacién de

11
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hollin y especies polutantes, es tal vez el aspecto menos
comprendido de la combustién del carbén pulverizado?3. Mis atn,
un tratamiento riguroso del proceso de reaccién de los voldtiles es
una espectativa poco realista si se tiene en cuenta que involucra un
flujo turbulento con cientos de especies quimicas y reacciones.

Un mecanismo de reaccién de JJ reacciones elementales
reversibles se suele representar en la forma generalizada8

N S NS
Z“ﬁ Si+°‘jM'<22°‘i'j §; +o;M  j=1bedY (3.12)

i=1 i=1

(JJ reacciones quimicas de la forma (3.12)). Los términos ai‘j y ai’j son

los coeficientes estequiométricos de la especie i en la reaccién j como

reactante y producto respectivamente, mientras que o; corresponde

al coeficiente estequiométrico del catalizador M, si es que la reaccién
estd catalizada. Por lo tanto, si la especie S; participa como reactante

en la reaccién j, entonces ;70 y ai'j= 0; si lo hace como producto

(xij=0 y o # 0; y si no participa en la reaccién aij=ocij=0. A su vez,

o;=1 si la reaccion estd catalizada y aj=0 si no lo estd. Se considera’
que cualquier especie puede servir como catalizador, por lo que la
concentraciéon de M se toma igual a la del gas.

Aunque las reacciones elementales involucran dos o tres
moléculas, el asignar valor cero a los coeficientes en una reaccién es
lo que posibilita que la sumatoria en (3.12) se extienda a las NS

especies (y, en general, cualquier sumatoria que incluya a los
coeficientes o, o productoria que los incluya como exponentes de

ij’
los factores). Esto permite un manejo matricial de los coeficientes
estequiométricos, lo que resulta muy conveniente para fines
computacionales.

Asi, la rapidez de destruccién de la especie i en la reaccién
j se puede escribir en forma compacta como

Ipij = O4j Tgj + O Ty (3.13)

siendo 1y y 1,; las rapideces de reaccién directa y reversa

respectivamente de la reaccién j. Al superponer el efecto de las JJ

reacciones se tiene la rapidez de destruccion total:
1]

j=1



Del mismo modo, la rapidez de creacién total de la especie i se puede

obtener como
1]

Top = Z 04 Ty + Oy Ty, (3.15)
i=1

por lo que la rapidez neta de destruccién estard dada por
]
I‘l=rDl-I'Cl= Z(O&llj - (Illj )(rfj » rbj) (3.16)

1=1

La concentracién molar de cada especie es po; y la del gas po,. Con

esto, las rapideces de reaccién se calculan segiin

NS
o o
1y =kg (poy) JH (poy) M (3.17a)
i=1
NS n
o o
1y =ky; (POy) JH (pop) (3.17b)
i=1

donde kg y k,; son las constantes cinéticas. Segin la

ecuacion de Arrhenius:

N.: E .
ky =AyT nJ exp( . ?"’,I-; - n=f,b (3.18)

Npj . .
El factor Aan " junto con el producto de las concentraciones en

(3.17) puede interpretarse como la frecuencia de las colisiones
moleculares, de las cuales una fraccién exp(~Enj/RT) resultan

"exitosas", es decir, de una energia superior a la energia de
activacién de la reaccidn, Enj.

Ya que en la mayoria de los casos sélo se conoce la
constante cinética para la reaccién directa, la correspondiente a la
reacciéon reversa debe obtenerse a partir de la constante de
equilibrio de la reaccién, basada en este caso en las concentraciones
de las especies:

k..
-
kbj = ch (3.19)

—_— 9,24
La constante de equilibrio se calcula como

13
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Bs <200 . wy 8 i
K= (RT exp[2 oj - 0 pp]  siELeT G20
NS
)= Z“i} (3.21a)
i=1

p, . presion atmosférica (estado de referencia)

El argumento de la funcién exponencial corresponde al
cambio en la energia libre estindar (funcién de Gibbs) asociado a la
reaccién j. Esta propiedad también puede calcularse mediante las
regresiones disponibles ya que

g =h - Ts; (3.22)

El modelo quimico actualmente implementado en el programa se
halla sumamente simplificado, por problemas de convergencia de la
solucién. Las simplificaciones se encuentran principalmente en el
mecanismo de reacciéon del H,, y no se incluye el mecanismo de CHy,
que es un componente importante de los voldtiles. Una discusién
detallada de los mecanismos de reaccién y las razones de su
adopcion y simplificacién puede verse en la ref.[9]. Las especies que
se incluyen son:

TABLA 3.11
i 1 2 41 5 6 7 8 9 10 15
especie [H, H,O |CO |CO, |[CH_ | O, | H OH| O| N,

El mecanismo de reacciéon considerado es* :

T La numeracién que se da aqui corresponde a la que identifica cada especie
dentro de las matrices de datos del programa, las que incluyen mds especies
que las mencionadas . Por esto, la numeracién no es correlativa.

Energias de activacién en [kcal/mol] .



O +H, »>H+OH kp— 1,8 - 107 Tlexp('% (3.23a)
H+OH+M->H,0+M kgo7,1- 107 T'lexp(l%:) (3.23b)
10 40 8
CO+0,—-C0,+0 k= 1,6 - 10 y exp( (3.23¢)
CO+0+M-CO,+M kp—3,6-10° T exp(-—‘— (3.234)
24 2

C H +—02—> nCO+ H, 1= 6,0:10 lrp® (p06) (po-,)exp(

n'm 7

(3.23¢)

La dltima ecuacién corresponde a una reaccién global irreversible de

los hidrocarburos pesados, donde se supone que la pseudomolécula
C,H, reemplaza a todos los hidrocarburos desvolatilizados mas

pesados que el CHy. En base a la razén molar C/H se toma C H =
C;Hs. La influencia del CH,y se modela indirectamente considerando
la desvolatilizacién de CH, como una fuente corregida de C H,.

De lo que antecede se puede apreciar el fuerte
acoplamiento que existe entre la ecuacién de energia del gas y las
ecuaciones de conservacién de especies. La ecuacidon (3.10) conecta la
composicién del gas con su campo de entalpfa, el cual depende de la
temperatura seglin un polinomio de quinto grado. Esta, a su
vez,influye a través de r; en las ecuaciones (3.9) de un modo
altamente no lineal, dada la dependencia exponencial de las
constantes cinéticas, con lo cual pequefias variaciones relativas en la
temperatura pueden aumentar varias veces las rapideces de
reaccion. Estas fuertes influencias reciprocas de las variables
termoquimicas y el cardcter marcadamente no lineal de las mismas
constituyen, como se verd, un factor critico para el acoplamiento de
la ecuacién de energia al modelo ya desarrollado.

3.4. Comentario

Hasta ahora no se ha mencionado la influencia de la
turbulencia en la combustién homogénea. La modelacién de la
combustién turbulenta debe tomar en cuenta, al menos, tres
procesos?:

a) macromezcla: asociada a la recirculacién convectiva y vortices
turbulentos.
b) micromezcla: después de la macromezcla es necesaria una

reduccién de la escala por rompimiento turbulento de los vdrtices y

13
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difusiéon molecular, para que puedan ocurrir las interacciones
moleculares.

c) cinética quimica: cuando los procesos de mezcla (a) y (b)
finalmente permiten la colision de moléculas, éstas pueden
reaccionar a razén finita segin lo explicado anteriormente.

Se considera que el proceso de macromezcla es
adecuadamente predicho por el modelo k-£ ; no asi el de
micromezcla, lo que puede conducir, en algunos casos, a errores
considerables en el cdlculo de las rapideces de reaccién. Al ser el
flujo turbulento los valores locales de T, c,.p, etc. fluctian

rdpidamente en el tiempo y, por consiguiente, las ecuaciones (3.17)
describen s6lo el valor instantineo de r; (rfj 0 rbj) y no su promedio

temporal, T;. Para obtener T; es necesario hacer una "descomposicién

de Reynolds" de (3.17), es decir, expresar el valor instantineo de las
variables independientes como la suma de una media temporal vy
una fluctuacién turbulenta. Asi se tiene

T=T+T (3.24)

Tal desarrollo puede encontrarse en la ref [2] donde, despreciando
las fluctuaciones de presion y o _,y después de considerable

manipulacién matemdtica, se llega a una expresién de la forma

0 sea, Tj se obtiene como la rapidez de reaccién instantdnea

evaluada en valores promedios de las variables con un factor de
correccioén X llamado indice de contacto. Si la energia de activacion

de una reacciéon es alta o si la temperatura media local es baja
pueden resultar valores elevados de X; lo que indica que para

reacciones lentas o bajas temperaturas existe una fuerte influencia
de la micromezcla turbulenta. Lamentablemente Xj es una funcién

muy complicada de términos de correlacion, y para el caso de NS
especies la evaluacién suficientemente aproximada de los X;implica

modelar los siguientes términos de correlacidn:



c) NS términos de la forma o, T
d) NS términos de la forma o, TT
e) a lo sumo NS (NS-1)/2 términos de la forma o, o'

f) a lo sumo NS (NS-1)/2 términos de la forma o, o, T

Actualmente no se tienen modelos para estas correlaciones, aunque
si se han desarrollado algunos métodos aproximados basados en una
modelacién probabilistica (en la seccién 5.5 se dan mds detalles).
Estos métodos son ain recientes y su exactitud no ha sido
establecida. Por lo tanto, ya que la interacciéon de la turbulencia y la
cinética quimica es un problema ain no resuelto, el efecto de la
micromezcla no se considera en este trabajo.

3.5 Densidad del Gas

Toda la influencia de las variables termoquimicas sobre el
campo de flujo se concentra en la densidad del gas, dnico nexo
explicito que retroalimenta las ecuaciones de momentum a partir de
los resultados de las ecuaciones termoquimicas.

La densidad del gas se calcula segin la ecuacién de estado del gas
ideal:

(3.27)

3.6 Disipacién Viscosa

El término - V. (7- vg) en la ecuacién de energia del gas es

el trabajo, por unidad de tiempo y volumen, realizado sobre el gas
por las fuerzas viscosas. Esta cantidad es de importancia sélo en
flujos de alta velocidad. En quemadores de carbén pulverizado las
velocidades son relativamente bajas (M <0,2), por lo que cabe esperar
que la contribucién de la disipacién viscosa a la fuente total de
energia sea muy reducida, incluso en condiciones de capa limite. Adn
asi se opta por incluirla para mayor completitud de la modelacién.



Sea D =1 -v_, sus componentes son:

]

mientras que las componentes del tensor de esfuerzo, en coordenadas

g’

e : 1
cilindricas, son :

Toe = _2;;_: - %( Vv )] | (3.292)
T =-p Fzz—: 2 i—( Vv, )] (3.29b)
Tge = - I :2(;—88—:+1) - 32-( Vevg )] (3.29¢)
u[a_u+a_v (3.29d)

~to= -+ [ 5 *T30]
Traztar: [ ar( ) :3; (@2:20)

Los esfuerzos de Reynolds quedan considerados al tomar MK = Hegy.
Puesto que el campo de flujo se supone axisimétrico, d/d8 = 0.
Introduciendo esta simplificacién y desarrollando se obtiene:

D, 13
- V'(T'Vg)z o +rg(r D)) (3.30)
donde
40u 2 9 du adv ow
D, =-n{ul[z 30375 W] +v[ 5 +5. 1+ w3} (3.31)

91 ov 40v. 2 odu v. ow w2
Dr:-ucrf{u[§:+a_]+v[3 o 3(ax )] + 3;--}-*} (3.32)

3.7 Absorcion de radiacion

La modelaciéon del campo de radiacion se describe en el
capitulo 6. Por abora sélo se dird aqui que siendo qp el vector que

cuantifica el flujo neto de radiacién en cada punto del campo, la

absorcién neta de¢ radiaciéon por la mezcla gas-particulas en un

volumen de contro. es® - V.qg.



3.8 Fuentes debido a las particulas

Tanto en la ecuacién de energia como en las de conservacién
de especies aparecen términos fuentes debido a la presencia de las
particulas en el VC. La fuente asociada a las particulas de una
cantidad (ya sea energia, especies, momentum o masa) debe
calcularse sumando la transferencia de tal cantidad al gas desde todas
las particulas contenidas en el VC.

El nimero de particulas de didmetro dp(l) (I-ésima clase de
tamafio) que ingresan por la compuerta k durante el intervalo de
tiempo At (intervalo de integraciéon de la trayectoria) es

m
N, (k1) = —== f () f (k) At (3.33)
At m_ (1) ¢+ T
en donde f (1) y fc(k) son las fracciones mdsicas de particulas

pertenecientes a la clase de tamafio 1 y compuerta k respectivamente,
y mpo(l) es la masa inicial de las particulas de la clase I:

D= g0
m (1) =p, & (1) (334)

Ya que las particulas ingresan a razén constante, el nimero de
particulas de didmetro dp(l) que entraron por la compuerta k en At,

contenidas en el VC sobre una trayectoria es

1 gt
N, =5 Ny (k,l)At (3.35)

con 'k1 el tiempo que tarda una particula sobre la trayectoria (k,l) en
atravesar el VC. El factor 1/2rn se debe a que los VC tienen una
amplitud angular de 1[rad] mientras que las N, (k,I) particulas entran

por una compuerta anular ( 2r[rad]). El ndmero de particulas
contenidas en el VC se obtiene sumando los N,, para todas las

trayectorias que lo cruzan.
3.8.1 Transferencia de masa
La transferencia de masa de las particulas al gas

corresponde principalmente a la emisién de gases durante su pirdlisis
o desvolatizacién y combustién heterogénea. El modelo mds comiin
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empleado para la desvolatilizacién es el que considera la formacién de
dos tipos de voldtiles a través de un par de reacciones paralelas

. . 2,9,23
irreversibles

k

1
C— oV, +(1- a,)S, (3.36a)

ky
C— a,V, +(1-a,)S, (3.36b)

donde «,, o, son las fracciones mdsicas de carbén que se transforma
en los voldtiles V,, V, respectivamente, y k,;, k, constantes segin la
forma de Arrhenius:

E
k, =A, exp ('R—,F;) ym=12 (4:87)

Este modelo ha mostrado buena correlacién con datos experimentales,
aunque resultados mds recientes?3 lo han puesto en cuestionamiento.
Nuevos métodos, mds complejos, se encuentran en desarrollo, los
cuales, no obstante, requieren un conocimiento detallado de 1la
quimica del carbon y su rango de validez no ha sido establecido.

En general, o, A, y E, dependen del tipo de carbén. De
momento no se cuenta con informacién especifica al respecto por lo
que el cddigo computacional considera valores fijos para todos los
tipos de carbén que pueden modelar, los cuales se dan en la tabla 3.2.

Tabla 3.2 Constantes del modelo de pirdlisis.

M [Gn | Agll/s] E [kcal/mol]
1 10,312,010 25
2 11,01 1,3 - 107 40

Las especies que componen los voldtiles V_ son H,, H,0, CHy, CO, CO,
y C,H,,  estando tal composicion determinada por las fracciones
mdsicas de cada especie, Oim- Dichos valores pueden verse en la ref.[9]
para diferentes tipos de carbén. De este modo, la rapidez a la cual la
especie j es transferida al gas por desvolatilizaciéon desde una
particula se puede calcular como

2
fiv = Oy (3.38)
m=1
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con Tym = Om Mcp km (3.39)

siendo m, la masa de carbon ain sin reaccionar en la particula. La

fraccién restante de m_, se transforma en coque a una rapidez de

p

Thm = (1- am) mep ki (3.40)

El coque reacciona heterogéneamente con especies gaseosas
que circundan a la particula. Aunque, en rigor, tal reaccién puede
tener lugar con Oy, HpO, CO, y Hy ,para quemadores de carbén
pulverizado2 la rapidez de reaccién con O es mayor por varios
6rdenes de magnitud, por lo que para los célculos de combustién

heterogénea basta considerar sélo la reaccién con esta especie:
C*+0y— COy (3.41)

La rapidez de esta reaccién estd dada por:
ry =ky p" A (3.42)
H = XH %2 D -

con pO la presién parcial de O en [kPa], A, el drea superficial de la
2

particula y
AyT) exp(-Ey/RT) ; T, <1650 [K]
ky= (3.43)
-4.82:107 + 3.8:10° T, ; T, >1650 [K]

El limite de temperatura dado corresponde a carbones bituminosos y
de bajo rango. Para estos carbones las constantes recomendadas® son:
n=l; A,=8,6- 10? [kg/s m2kPa]; E, /R =138 - 10* [K] ; N=0.
La produccién total de gases de la particula resulta entonces

2

I'p =Z er + Ty + Ty (3.44)

m=1

El dltimo término corresponde a la rapidez de evaporacion de
humedad. Para esto no se cuenta, por ahora, con un modelo confiable,
por lo cual se adopté’ un valor constante de ry= 109 [kg/s].
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3.8.2 Fuente de energia

Las fuentes de energia asociadas a las particulas, sefialadas
en (3.1), se agrupan en el término fuente
h _ 219\ _ W
ST = Qpq + (B +[v,lI7/2) - W, (3.45)

La transferencia de calor por conveccién desde una
particula esférica inmersa en un flujo se puede calcular como

k
= g s
Qpg = NU d, Ap (Tp-Ty) (#:49)

Para el ndmero de Nusselt en flujo incompresible se tiene la ecuacién
empirical.2
Nu, = 2+ 0,654 Re,'/* Pr'/° (3.47)

con Re, dado por (2.10) y

K (3.48)

El pardmetro de esferidad permite el tratamiento aproximado de
particulas no esféricas, de modo que el drea de la particula se calcula
simplemente como

Ap = 1l:dp (3.49)

con d, el didmetro corregido segin (2.12).

Como en la presente modelacién el flujo es de baja
velocidad, la influencia del nimero de Mach sobre Nu, es
despreciable, a menos que Re, fuera también muy cercano a cero, lo
cual llevaria a condiciones de flujo rarificado®. Tal condicién es
ponderada por el ndimero de Knudsen, Kn. Para combustién de
carbén pulverizado®’? Kn<<1, por lo que la correlacién (3.47) es
aplicable a este caso. No obstante, Nu, es afectado también por el
desprendimiento de gases desde la particula. Este efecto se incluye
mediante el parimetro de transferencia de masa, B, de acuerdo a

Nu = Ny, e 08 | Re, < 400 (3.50)
07< Sc < 10



donde
r, Cp
B = —2—E (3.51)
anpkg
M
Sci= (3.52)

= pgDm

En todos estos cdlculos las propiedades del gas se deben evaluar a la

temperatura de pelicula
T = (T, + Tp)/2 (3.53)

Para tomar en cuenta los efectos de la turbulencia se emplean los
valores efectivos para p,, k, y Pr.

El calor, por unidad de volumen, transferido por conveccién
de las particulas al gas es entonces

1 |
Qpg = K\TZZNH Upgki (3.4}
k 1

donde AV es el volumen del VC y la sumatoria incluye sélo las
trayectorias (k,1) que lo cruzan.

De igual modo, el flujo total de entalpia y energia cinética
de los gases que se desprenden de las particulas estard dado por

1
K= NZZNH Toi( B + llvpl|2/2)k1 (3.55)
k1

con T, la rapidez de produccién de gases de una particula sobre la
trayectoria (k,) , calculada segin lo expuesto en 3.8.1. La entalpia
promedio de los gases emitidos se determina en base a los calores
especificos de reaccién heterogénea y desvolatilizacién y la entalpia
de evaporacién del agua, los cuales se toman constantes para evitar

complicaciones adicionales. Con esto se tiene ?
2
1
o=ty (410 = ) 1y 1,73-10° - 1,:2,258:10%)  (3.56)
m=1

La entalpia de la particula, hj, se calcula mediante regresiones de
propiedades de especies soélidas, considerando, a falta de mayor
informacién, al coque como unico componente.

El trabajo realizado por la fuerza de arrastre sobre una
particula se determina sumando los trabajos efectuados durante cada
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intervalo At mientras la particula estd dentro del VC. Al dividir por el
tiempo que demora la particula en cruzar el VC y por el volumen de

¢ste se obtiene la potencia media desarrollada por unidad de
volumen. Si Ar es el vector desplazamiento de la particula en cada At,

entonces para una particula sobre la trayectoria (k,I) que pasa por el
VC se toma

t0+[k]

: 1
Woa = 3y Z (Fpam = AT/t (3.57)

l=to

La sumatoria comprende desde el instante de entrada al VC, t,, hasta

la salida en t; + t,; y contiene, en consecuencia, t,,/At sumandos. FpAt

es la fuerza de arrastre sobre la particula en At, dada por’

1
FpAl:' mp¥(vg - vp) (3.58)

Al superponer el efecto de todas las trayectorias que cruzan el VC se

obtiene
k 1

la cual, por ser potencia desarrollada por el gas sobre las particulas,
constituye realmente un sumidero para la ecuacién de energia.
La fuente total de energia debido a las particulas resulta finalmente

10+lk1

h_ 1 2
B> = szszl[qukl+rpkl( R+ [V, [17/2)y- 2 (Fpaua * AT/t |
kool

l=l0
(3.60)
3.8.3 Fuentes de especies

El flujo mdsico de especie j desde una particula al gas
puede calcularse a partir de lo sefialado en 3.8.1 como



2
= erVm + Ty ; j=1,...,67 (3.61)

m=1

Sij = 2 (HpO) debe sumarse ademds la razén de evaporacién de

humedad. El término debido a la combustién heterogénea es distinto
de cero sélo para CO, y O,, siendo

M
Vlco,
SHE TH Mg (3.62)
M
"0y
= - Ty M (3.63)

El flujo molar total de j, por unidad de volumen, hacia el gas es, por lo

tanto
(o N
J = E E

fuente que aparece en la ecuacién de conservacién de la especie
respectiva.

3.9 Ecuacién de energia de las particulas

La conservacién de energia de una particula se expresa en la ecuacién

di dm
o - LS % D
m, = =4, +:(h, ~ hp) 1t (3.65)

donde se ha despreciado la energia cinética de los gases emitidos

desde su superficie; q, es el calor total transferido a la particula y (h,
- hy), la diferencia de entalpia entre los gases emitidos y la particula,
que se calcula a partir de la ecuacién (3.56).

Suponiendo que la temperatura es uniforme en toda la
particula, la variacién de su energia interna puede escribirse en
términos de su temperatura como

di dT
b ! )
3¢ =P g; (3.66)

T Numeracién segin tabla 3.1
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Por su parte, el decaimiento de masa de la particula estd dado por

i

dm
di = I (3.67)

9, comprende el calor transferido por conveccién y radiacién a la
particula. El primero ya fue tratado en el punto 3.8.2; en cuanto al
intercambio radiativo con el medio circundante, bajo el supuesto de

que la particula se comporta como cuerpo gris, la radiacién emitida es

APEPGT;', mientras que la absorcién es oA F, siendo F el flujo medio
de radiacién que incide sobre la superficie de la particula. Como se

verd en el capitulo 6, tal cantidad puede evaluarse como F = Fx + Fr,
con Fx y Fr los flujos medios de radiacién en direccién axial y radial
respectivamente. Por la ley de Kirchhoff o, =€y, con lo que la

trasferencia neta de calor por radiacién a la particula resulta
_ e
qp= AyE,(Fx + Fr oTp) (3.68)

Empleando la ecuacién (3.46) para la transferencia convectiva se
obtiene

k
Lk . - 4
qp = - Nu dp Ap (Tp-Tg) + Apep(Fx + Fr - GTp) (3.69)

Substituyendo (3.66), (3.67) y (3.69) en (3.65) y reagrupando
términos se llega a una ecuacién diferencial no lineal de primer orden
para la temperatura de la particula:

%ﬂ = aTy + bT, +c (3.70)
donde
a=- Apepcs/(mp Cpp) (3.71)
b=-Nu kg Ap/(dp m, Cpp) (3.72)
&z ng + [Apep(Fx + Fr)- rp(Es - hp)]/(mp Cpp) (3.73)

Esta ecuacién debe resolverse numéricamente pues no se conoce Su
solucién analitica. Sin embargo, para los valores que se tienen en esta

aplicaciéon su resolucién numérica es sumamente inestable (la solucién
para Tp aumenta a valores inadmisibles, oscilando incluso hasta



valores negativos). Este hecho ya fue reportado en un trabajo
anterior’, donde se intenta resolver mediante un método Runge-Kutta
de cuarto orden, para el caso sin radiacién. El incluir el campo de
radiacién no modifica la condicién de inestabilidad, la cual se presenta
atin para el método Adams-Moulton de orden 3 (un método multipaso
implicito, de 3 pasos) el que posee importantes ventajas de
estabilidad sobre los métodos Runge-Kutta.

Para explicar el mal condicionamiento del problema

dT
considérese la ecuacion (3.70) escrita en la forma Ttp_ = f(’I'p , )

entonces
of

3T, - 4aT; + b (3.74)
Esta derivada, aunque negativa, llega a tomar valores muy grandes en
magnitud (> 40.000), por lo que (3.70) pasa a constituir’® lo que se
conoce como una ecuacidon diferencial "stiff" (con "rigidez"). Este tipo
de problema resulta inmanejable por los métodos tradicionales y
debe usarse algin método especializado. Por lo tanto, se decide
mantener la simplificacién szTg empleada anteriormente, ya que un
andlisis mds profundo sobre este punto no se contempla dentro de los
objetivos de este trabajo.
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4. ESPECIES POLUTANTES

Se presentan aqui los principales aspectos relacionados con la
formaciéon de especies polutantes. Como se verd, para casi todas no
existen aun mecanismos completos y precisos para explicar su
formacién siendo, en algunos casos, bastante escaso el conocimiento
que se tiene actualmente.

Los polulantes formados en la combustién de carbén
pulverizado pueden clasificarse en dos grupos principales?. El primero
incluye polutantes comunes a cualquier sistema de combustién
industrial: CO, NO,, hollin e hidrocarburos sin quemar. EIl segundo
comprende especies formadas a partir de las impurezas en el carbén:
principalmente compuestos sulfurados y nitrogenados y cenizas
volantes.  Adicionalmente se emiten contaminantes inorgdnicos como
Cl, F, y trazas de metales tdxicos.

La formacién de CO ya estd considerada en el modelo de

combustiéon implementado, y en cierta forma los hidrocarburos sin
quemar, a través de la especie C H A

4.1 Polutantes nitrogenados

Para carbon pulverizado los polutantes nitrogenados son NO,
NO, y N;O. De los tres el NO es el mds contaminante, siendo los otros

de importancia secundaria. Bajo condiciones reductoras pueden
formarse también cianuros y aminas (HCN, NHj). Se han identificado

tres formas de emisién: NO térmico, NO inducido y NO del carbén.

4.1.1 NO térmico y NO inducido

El NO térmico se forma por reaccion del nitrégeno del aire de
combustién, lo que ocurre predominantemente en zonas de la cdmara
de combustiéon de alta temperatura, pobres en combustible, La
reaccién se explica mediante el mecanismo de Zeldovich®!4:

(1) N0+ O > NO+N ke= 1,4 - 10" TO exp(-37.950/T)
(2) 0,+N->NO+0 ki = 6,4 - 105T! exp(-3.150/T)

al que se agrega una tercera reaccién
(3) N+OH - NO +H k=63 108 T% exp(-0/T)



existiendo gran diversidad de datos en torno a esta tercera constante
cinética. Otros valores sugeridos son: !3:16:17
4,1 - 1010 exp(-403/T); 4,1 - 10'° ;3,8 - 10'0 respectivamente.

A temperaturas menores de 1600[K] aproximadamente, la
rapidez de formacién de NO es baja, segin el mecanismo de Zeldovich,
debido a la elevada energia de activacién de la reaccién(l). Sin
embargo, si esto se considera en el contexto de combustién turbulenta
la importancia del mecanismo de Zeldovich se extiende a temperaturas
medias menores, a causa de que las fluctuaciones turbulentas de la
temperatura refuerzan no linealmente la rapidez de formacién.

Para la formacién de NO a bajas temperaturas se propone el

siguiente mecanismo, que procede mediante la formacién intermedia
de N,0:216

(4) N2+ 0+M - N0+ M ke = 1,62 - 108 T? exp(-1.600/T)
(5) N,O + O = 2NO k; = 4,57 - 101 TO exp(-12.130/T)
(6) N20 + 0 = Ny + 0y k; = 3,80 - 1019 TO exp(-12.130/T)
(7) N2O + H - N; + OH ke =295 - 1010 TO exp(-5.420/T)

Para aplicaciones de combustién (5), (6) y (7) pueden suponerse
irreversibles.

Como se menciond, el NO térmico se forma preferentemente
en zonas pobres en combustible. En condiciones de mezcla rica los
mecanismos anteriores pierden importancia debido a la baja
concentracion de dtomos de O. En estas dreas, la inclusién de un
mecanismo para NO inducido ha sido necesaria para explicar datos
experimentales.

La formacién de especies CH; controla la generacién del NO
inducido. De la gran cantidad de reacciones propuestas las importantes
son!’

(8) CHj3 + OH — CH; + H,0 ki =1,5- 1019 T% exp(-2.156/T)

(9) CH3 + H » CHy + Hj ke =9,1- 1019 T® exp(-7.598/T)
(10) CHz + OH — CH + H,0 ki = 4,5 - 101°T? exp(-1.510/T)
(11) CHy+H —» CH + H, ke = 7,3 - 101 T1:6 exp(- 0/T)
(12) CH+H > C+H, k =1,5- 1011 TO exp(-0/T)

Hay ain alguna controversia sobre cudl reaccién es el paso inicial en la
formacion de NO inducido. No obstante, si en principio pueden
concebirse muchos tipos de radicales hidrocarburos de corta vida que
ataquen al N7, el nimero de radicales posibles se ha reducido a dos
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(13) CH+ N, » HCN +N ki = 1,9 - 108 T exp(-6.844/T)
(14) CH; + N, —» HCN + NH ke =1,0- 1010 T exp(-37.237/T)

De estas dos reacciones, la (13) es probablemente la principal. La
formacién de NO tiene lugar por una oxidacién posterior de los
productos de estas reacciones segin los mecanismos que se describen
en 4.1.2.

En cuanto a la oxidacién del NO a NO; el mecanismo es: 216

(15) NO+O0+M > NO, + M k; =392 10" T! exp(4.800/T)
(16) NO2+0 — NO + 0, ke = 1,00 - 10'° T® exp(-300/T)
(17) NO;+H — NO + OH kp = 7,24 - 101 TO exp(-970/T)

A temperaturas normales de combustiéon estas reacciones pueden
tomarse como irreversibles y la concentracion de NO; en estado
estacionario resulta entoncest

k;;5s[NOJ[O][M]

k16l O] + kpy7[H] L

[Noz] =

Si la combustién es a presiéon atmosférica se tiene? [NO,]/[NO] <1072,
4.1.2 NO del carbon

El NO del carbén corresponde al formado a partir del
nitrégeno contenido en él (0,5 - 2% en masa), y es la fuente principal
de NO en combustién de carbén pulverizado?3, contribuyendo con mds
de 80% de la emision total.

Existe evidencia experimental de que el nitrégeno es
involucrado tarde en el proceso de desvolatilizacion de las particulas.
Tiende a permanecer en el carbén a bajas temperaturas (1370-
1700[K]), mientras que a temperaturas suficientemente altas la
fraccion mdsica de nitrégeno volatilizado excede la fraccién madsica
total volatilizada. Una correlacién propuesta en relacién a esto es?:

Myy
— =191, - 0,56 (4.2)
My
donde
my, : masa de nitrégeno volatilizado
my, - masa inicial de nitrégeno en el carbdn
fy, : fraccién total de masa volatilizada

T [ S] denota concentracién de la especie S, [kmol/m3] .



El nitrégeno del carbén forma NO a través de especies intermedias
HCN, NH; y otras, mediante un complejo mecanismo. A temperaturas

altas (>1375[K] aprox.) la principal especie nitrogenada producto de la

pirdlisis es el HCN, el cual tenderia a equilibrarse con CN a través de la
reaccion’

(I) HCN+H - CN + H,

con una constante de equilibrio K = 2,3 exp (-8.340/T) (4.3)

Este equilibrio da [CN]/[HCN] < 0,01. Para la reaccién (1) inversa se
sugierel?
k, =3 102 T>45 exp(-1.126/T) (4.4)

por lo cual la constante cinética para la reaccién (1) directa puede
calcularse como:
kp = K ky = 6,9 - 10> T>* exp(-9.466/T) (4.5)

La destruccion del CN para formar especies del tipo NH; puede

proceder a través de la formacién intermedia de radicales libres OCN y

HOCN. Reacciones posibles son®!7
(2) CN+OH — OCN + H ke =6,0 - 1010 TO exp(-0/T)
(3) OCN + H — NH + CO ke =50 10" TY exp(-0/T)

La formacién de NH ocurre también directamente a partir de HCN
segun

(4) HCN+0 - OCN +H kp = 1,4 - 101 T2%4 exp(-2.506/T)

seguida de la reaccién (3) y

(5) HCN + 0 — NH + CO ki = 3,5 - 100 T284 exp(-2.506/T)

En condiciones ricas en combustible la conversién también ocurre por
la secuencia

(6) HCN + OH — HNCO +H ki =4,8 - 103 T exp(-5.535/T)
(7) HNCO + H - NH, + CO ke =2,0- 101°T% exp(-1.510/T)
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El grupo de especies NH; tiende también hacia un equilibrio
interno. La ref.[18] muestra una serie de 19 reacciones para esto. En

base a consideraciones sobre rapideces de reaccién y datos
experimentales, las reacciones importantes son ;182

(8) NH; + H — NH, + H, ke =1,9- 108 T%7 exp(-1.710/T)
(9) NH3 + OH — NH, + H,0 ke = 4,0 - 107 T%68 exp(-550/T)
(10) NH; + O — NH, + OH ke =8,1- 108 T% exp(-0/T)
(11) NHy +H — NH + H, ke = 1,4 - 108 T®67 exp(-2.165/T)
(12) NH, + OH — NH + H,0 kp=3,0- 107 T8 exp(-655/T)
(13) NH, + O — NH + OH ke = 9,1 - 108 TOS exp(-0/T)
(14 NH+H - N +H, ke =1,0 - 107 T%68 exp(-960/T)
(15) NH+ OH - N+ H,0 ke =1,6 - 10° T%36 exp(-755/T)
(16) NH+O — N + OH k; = 8,5+ 10° T%7 exp(-50/T)

Las especies NH; reaccionan a su vez para formar NO o Ny mediante?

(17) N+OH - NO +H ki =63 - 108 T®exp(-0/T)
(18) N+0O, - NO+0 kf =63+ 10° T! exp(-3.150/T)
(19) NH+ OH - NO + H, ke = 1,6 - 107 T exp(-750/T)
(20) NH, +NO — N, + H,0 k= 7,9-10° TPexp(-0/T)
(21) NH+NO — N, + OH ke =25-10° T exp(-0/T)
(22) N+NO - N, +0 ke =2,0- 100 T exp(-0/T)

El mecanismo global se cierra con la reaccién de parte del NO formado
para generar nuevamente CN y HCN, a través del ataque de C, CH y CHj

(lo que ocurre sobretodo bajo condiciones ricas en combustible)!’;

(23) C+NO - CN+0 k= 6,6 - 101 TO exp(-0/T)
(24) CH+NO -» HCN +0 ke =1,1- 10" T exp(-0/T)
(25) CHy + NO — HCNO + H k; = 1,4 - 10° T exp(-553/T)
(26) HCNO + H — HCN + OH k; =50 10'% T exp(-1510/T)

Esto puede originar emisiones considerables de HCN en los gases de
escape.

Una estimacién simple de la fraccién total de NH3 que es
convertido en NO puede obtenerse considerando!® que a medida que el
NHj pasa a través de los NH; intermedios sufre reacciones irreversibles
a alguna de las tres especies: N, NO, Np, como se esquematiza en la fig.
4.1.



- N2 —--—--N

2
Fig. 4.1 Secuencia de reaccién irreversible de NH3 a N, NO, N,

En la figura, los términos f; representan:

f, : fraccion molar de NH que forma NO o N; directamente.
f, : fraccion de f; que forma NO

f; : fraccion molar de N que forma NO

Estas fracciones pueden obtenerse fdcilmente a partir del mecanismo
de reaccion, dividiendo la rapidez de producciéon de NO o NO + Nj ,en
estado estacionario, por la rapidez de consumo de N o NH, segin el
caso. EIl resultado es:

keo[OH] + k;y,[NO]

f1 = ,[H] + k;;s[OH] + kp;glO] + kpo[OH] + kg [NOJ 46
ko[ OH]
b = X 1[OH] + kg [NO] sl
. k;y7[OH] + k(03] ik
37 kp7[OH] + kpyg[0a] + kppp[NO] '

La fraccién molar NHj que es convertida en NO puede entonces
calcularse como

fNH3 =f,f, + (1-f)) f5 (4.9)
Si ademds se supone que el nitrégeno liberado en la pirdlisis reacciona
irreversiblemente a través de HCN, CN, OCN, HOCN hacia NHj,
entoncesla fracciéon molar del nitrégeno contenido en el carbén que se
transforma en NO podria calcularse como

fip's B [ By + (1) B ] (4.10)

con fy, la fraccién molar de nitrégeno volatilizado, que puede igualarse
a la fraccién mdsica dada por (4.2). Como f, ,f, yf; dependen de la
concentracion de NO, el procedimiento debe iterarse hasta obtener un
valor estable para [NO].
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4.2 Polutantes sulfurados

El principal contaminante formado por la oxidacién del azufre
contenido en el carbén es el SO,. Pueden formarse también, aunque en

proporcién mucho menor, SOj3 y, en zonas ricas en combustible, H,S,
COS, CS, e hidrocarburos sulfurados. El azufre se encuentra tanto en el
material orgdnico del carbén como en piritas y sulfatos inorgédnicos
(importantes en la formacion de cenizas). El contenido total varia
entre 0 y 10% de la masa total del carb6n. La oxidacién del azufre es
generalmente alta?3(85-90%) en combustién de carbén pulverizado vy
es relativamente independiente de las condiciones de combustién a
temperaturas tipicas. El azufre restante queda incluido en las cenizas.

La modelacién de la conversién del azufre en fase gaseosa es,
en el presente, un proceso tentativo, debido a que la composicién de
los voldtiles sulfurados no se conocen con precisién. Resultados
experimentales? indican que el H,S es el voldtil dominante, y puede
postularse que otros voldtiles sulfurados serdn transformados en la
pirdlisis a HjS, por lo que se considera a este compuesto como el punto
de partida para la evaluacién de la cinética quimica. Un mecanismo
propuesto para la oxidacién del HpS a SO, por medio de HS y SO como

especies intermedias es el siguiente:!®
(1) HyS+H — HS + H, k;=1,2- 1019 TO exp(-861/T)
(2) H,S + OH — H,0 + HS k; = 1,4 - 1010 T exp(-446/T)
(3) HpS + 0 — OH + HS k= 4,36 - 10° TO exp(-1.672/T)
(4) HS+0 - SO +H ke = 3,56 - 10! T° exp(-323/T)
(5) HS+H - Hp + S k; = 5,16 - 10'1 TO exp(-10,6/T)
(6) SO +07 - SO, + 0O kp=1,8- 108 TO exp(-2.819/T)
(7) SO+ OH — SO, + H k;=1,8- 101 T exp(-0/T)
(8) SO+0+M— SO, +M ke=12- 10" T8 exp(-0/T)
(9) S+0 - SO+8S k; =63 - 108 T% exp(-0/T)
(10) S+0, - SO+0 k; =63 - 108 T% exp(-0/T)

Para la oxidacién del SO, a SO3 se sugiere? un mecanismo
andlogo al propuesto para la oxidacién de NO a NOj:

(11) SO, +0+M — SO3+M k; =24 - 10" T exp(-1.260/T)
(12) SO3+0 — SO, + 0, k; =29 - 101 T exp(-6.040/T)
(13) SO3+H — SO, + OH k; = (k[O]- k;y,)/[H]

conk = 6,5 101 TO exp(-5.434/T)



En condiciones tipicas de combustiéon de carbén pulverizado [SO3]/[SO5]
=0,01, siendo un poco mayor en las regiones mds frias de la cdmara de
combustidn.

4.3 Hollin

El hollin se forma a partir de hidrocarburos volétiles en la
regiéon rica en combustible que rodea a las particulas de carbén. Esta
constituido principalmente por carbono (mds de 90% en masa) pero
puede incluir otros elementos como hidrégeno y oxigeno.

En la formacién del hollin se distinguen generalmente tres
etapas?0:

- nucleacién (transformacién desde un sistema molecular a un sistema
de particulas). ‘

- crecimiento a particulas esféricas de 0,01-0,05 [pm] de didmetro.

- aglomeracién de estas unidades esféricas para formar cadenas.

De estos tres pasos, la nucleacién es el menos entendido. Este
proceso demuestra ser sumamente complejo y su conocimiento a nivel
de mecanismos de reaccién y cinética quimica es bastante incompleto
hasta el momento, existiendo numerosas teorias y mecanismos
propuestos: teorias del carbono atémico, del C, del Cj, del acetileno, de
la polimerizacién de hidrocarburos, de la descomposicién superficial,
de la reaccién de Boudouard, del poliacetileno, etc. De estas teorias,
una de las mds atractivas parece ser la que explica la formacién de
moléculas complejas con alto contenido de carbono a través de
poliacetilenos.

La ref. [20] entrega un mecanismo de reaccién compatible con
la formacién de hollin mediante poliacetilenos, incluyendo las
constantes cinéticas. El mecanismo se resume en la fig. 4.2 en forma
esquemdtica para ilustrar la teoria.

Cc. Hz CGHZ CBHZ
I—H L«I t—H
Csz“;CEH—" CAHaﬂL_" CHy(+H,) — e CaHa(‘Hz)’cﬂ“' e

+H

C.H,

Fig. 4.2 Nucleacién mediante poliacetilenos.
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A medida que moléculas mds grandes se forman, el tamaiio
medio de los radicales continua aumentando, y radicales mds grandes
reaccionan entre si y con poliacetilenos de orden mds alto formando
moléculas mds grandes adn. Sin embargo, una continuacién de esta
seriec no puede llevar hasta hollin, ya que éste no es una gigantesca
molécula de cadena lineal sino una estructura policiclica?0. Ademds, los
policetilenos no aumentan suficientemente rdpido como para poder
explicar la formacién casi instantinea del hollin. Con este mecanismo
se obtienen tiempos de nucleacion drdenes de magnitud mayores que
los observados (se han registrado tiempos caracteristicos de formacidn
de 107[s]).

Otros mecanismos que se basan en la formacién de moléculas
complejas mediante hidrocarburos policiclicos aromdticos tampoco son
aceptables?? por cuanto se obtiene una continuacién en el aumento de
tales especies cuando la formacién del hollin ha cesado.

El mecanismo que mejor explica las observaciones
experimentales es el que combina los mecanismo anteriores de
radicales libres neutros con un mecanismo i6nico. De esta forma se
obtienen iones complejos que se reordenan rdpidamente para formar
estructuras policiclicas. Las reacciones involucradas pueden verse en
la ref.[20]; algunos pasos del mecanismo se resumen en la fig. 4.3. No
obstante, este modelo no ha sido suficientemente desarrollado como
para poder obtener predicciones cuantitativas.

CH
CHO" X
Csz
HO* C,H, EH
TR [

GHy Gy CHi CH; CHy CH=CH;

CH;

* - -
CH~CyH; CpH,
Estructuras Policiclicas

C?SHH

Fig. 4.3. Mecanismo idnico de nucleacion.



4.4 Polutantes inorgdnicos

El contenido de material mineral inorgdnico en el carbén es
de un 5-20% en masa, y es una fuente importante de polucién. La
mayor parte de este material mineral forma cenizas volantes durante
la combustiéon. La distribucién de tamafios de tales cenizas volantes es
dual?. Hay un rango de tamafios relativamente grandes, que estd
estrechamente relacionado con la distribucién de tamafios del carbén
pulverizado original (didmetros medios tipicos varian entre 5 y
20[pm]). Existe también un rango de tamafios submicroscépicos
(menos de 0,1 [pum]), el cual es significativo en las emisiones
contaminantes ya que escapa a la accién de sistemas precipitadores y
tiende a concentrar metales pesados, tales como Cd, As, Se, Pb, Ni, Zn,
Sb, y también azufre.

Las condiciones en prdacticamente todos los sistemas de
combustién de carbén conducen también a la formacién de vapores de
especies inorgdnicas en concentraciones significativas en los gases de
escape?! (especialmente a altas temperaturas). Dichos vapores pueden
incluir Si0, SiO;, MgO, 6xidos de metales pesados, NaySOy, K2SOy4, NaCl y
otros. Estas especies pueden condensarse sobre la superficie de las
cenizas mayores al enfriarse los gases de escape. Bajo ciertas
condiciones la fase gaseosa puede llegar a estar suficientemente
supersaturada con respecto a algunos de estos compuestos, ocurriendo
la nucleacién homogénea de particulas submicroscépicas en gran
cantidad. Sin embargo, la mayor parte de la masa de las cenizas se
encuentra en el rango de tamafios mayores. La desvolatilizacién de las
particulas de carbén y combustiéon inicial del coque producen, en la
mayoria de los carbones, particulas de coque de estructura frigil que

contienen las inclusiones minerales. Las inclusiones de cenizas
fundidas tienden a fusionarse mds que a vaporizarse apreciablemente
a medida que el coque se quema. Esta aglomeracién se inicia

principalmente cuando la particula se ha quemado en un 75%. En
algin instante del dltimo 25% del quemado (se sugiere? un 90%) la
estructura del coque se fractura y la particula se rompe en varios
fragmentos. Se considera que cada particula de carbén bituminoso
forma en promedio 5 particulas de ceniza, mientras que los lignitos
producen 3 particulas?!,

Aunque en base mdsica las particulas de ceniza grandes son
el tipo dominante, en base numérica lo son las submicroscépicas. Para
particulas entre 8 y 12 [um] los valores usuales de densidad numérica
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fluctian entre 4,8 - 108 y 1,6 10° [m'3]; para particulas de 0,1 [um], en

cambio, la densidad numérica es de 10'C - 10'® [m™3).



5. SOLUCION DE LAS ECUACIONES TERMOQUIMICAS

5.1 Introduccidn.

Todas las ecuaciones que han de resolverse en un sistema
euleriano vistas en los capitulos anteriores (vale decir, las ecuaciones
de Navier-Stokes, las de modelo de turbulencia, las termoquimicas y
la de continuidad) pueden expresarse en la forma general compacta

Vepvge) - V-(Ty Vo)=5° (5.1)
En ésta se plantea la conservacién de la variable dependiente
generalizada ¢, igualando su transporte neto por conveccién y difusién
desde el VC a la fuente correspondiente de ¢ en él. Incluso las
ecuaciones del modelo de radiacién, como se verd en el siguiente
capitulo, pueden escribirse también como una forma particular de la
ecuaciéon (5.1), obviamente, la

mecanismo de transporte es completamente diferente.

fisica del
El sistema
global de ecuaciones eulerianas de la modelacion (sin incluir las de
radiaciéon) y las constantes involucradas se resumen en la tabla 5.1.
El caso para ¢=1corresponde a la ecuacién de continuidad.

aunque, naturaleza

No es posible actualmente obtener una solucién analitica de
este sistema de ecuaciones diferenciales, por lo que debe resolverse
El método tal
de diferencias esquema de
control de Patankar-Spalding?’, con mallas de
discretizacion desplazadas para las variables u y v, segin se ilustra en
la fig. 5.1 y 5.2. Es asi como u y v, para el punto P dado, son
calculadas en los puntos w y s respectivamente, mientras que todas
las demds variables se calculan en el punto P. Para mayores detalles
veanse las ref. [5], [7], [22].

numéricamente. adoptado en esta modelacién para

efecto es el finitas,

volumen de

empledndose el

:_{ ar

- —°¢|+10I

: L

4, -1
5.1. Volumen de control (celda computacional) en torno al nodo
(i, j) (punto P)

Fig.
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Fig. 5.2 a) Denominacién de nodos vecinos a P
b) Volimenes de control desplazados para u y v.

tabla 5.1 Términos de las ecuaciones de conservacidén eulerianas.

0| T, s¢
(Ec.fluidodindmicas)
ap 0 ou 10 av
u | Hegr “a ke (Hegr g) * I 3¢ (rHegr 5’;) +5
p w2 v 0 du, 133 v
Vol Megr B 2“eff'r_2' o g(“erf a')*' r‘g(rueff .a—r) +1
yw w9
W Hegr = r  2ar (THerr) + fo
k Meff/csk G - CD P €
1
£ uefflo'e g(c18 G-Czpez)
1 0 .
(Ec.termoquimicas)
h | Her/oy | gS"- Ve (revy) - Ve(pvlivgll®/2) + 8"
Cj “'eff/US -T + pSGi o
Cp C, C C, Oy O¢ oy, o

1,00 0,09 1,44 1,92 1,00 1,217 0,885 1,3

5.2 Discretizacion de las ecuaciones

La version discretizada en diferencias finitas de la ecuacién
(5.1) para una celda dada se obtiene integrando dicha ecuacién sobre



el volumen de la celda con ayuda del teorema del valor medio. El
resultado es una ecuacién de la forma

(agtaytaytagtCp-Cy+Cy-Cs) ¢p = aE¢E+aw¢w+aN¢N+aS¢S+S¢ AV (52)

Los coeficientes C; (I = E,W,N,S) corresponde a los coeficientes de

convecciéon desde o hacia los nodos vecinos, definidos mds adelante;
los a; son los coeficientes totales de transporte (conveccién + difusion),

y se calculan, en este trabajo, de acuerdo al esquema hibrido’ :

D, - 1/2C; ; IPel <2

a; = { 0 «Pel » 2 « E=EN (5.3)
-y : |[Pel £-2
D+ 1/2C; 5 Pel « 2

%= { C, ;1Pel » 2 ; I=W,S (5.4)
0 ; IPel -2

donde Pe es el nimero de Peclet para la celda, dado por

puax/Ty ; E;W
Pe= (5.5)
var/I"[D E NS

el cual se evalia en la frontera que corresponda (e,w,n,s) de la celda.
Los coeficientes de conveccién y difusion se definen como

p;u;A; 5 I=E;W | i=esw
2= (5.6)
{ p;viA; 3 I=N;S ; i=n;s
l"q)iAi/.f_\.xi s T=B:W ; i=egw
D= (5.7)
{ F¢iAi/Ari ¢ I=NiS ; i=0:8

con A, el drea de la frontera correspondiente.

La préictica usual es linealizar el término fuente respecto a la
variable dependiente:

s® = su® + Sp® o (5.8)
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Por otra parte, la integracion en volumen de la ecuacién de
continuidad (2.6) da
Cg-Cy +Cy-Cs=,S" AV (5.9)

por lo tanto, al reemplazar (5.8) y (5.9) en la ecuacién (5.2), ésta
puede escribirse en la forma estdndar

aphp = a0 +ay 0y +a 0+ aS(])S + Suq)AV (5.10)

con a,= a, + a4, + a

' +ag- SpPAV (+ S™AV) (5.11)

E w N

Al plantear la ecuacién (5.10) por cada volumen de control
se obtiene un sistema de ecuaciones lineales para la variable ¢ sobre
toda la malla de discretizacién, el cual es resuelto por el método linea
a linea y el algoritmo TDMA (matriz tridiagonal) en direccidén radial,
avanzado en direccién axial y usando para ¢, el valor calculado mis
recientemente’.

La linealizaciéon del término fuente da resultados
satisfactorios de convergencia cuando la variacién local de ¢p depende
mds fuertemente de la misma variable ¢ en los nodos vecinos que de
las otras variables en el mismo punto. Tal es el caso de las ecuaciones
fluidodindmicas pero no el de las termoquimicas. En estas ultimas
predomina el fuerte acoplamiento no lineal entre la composicidén del
gas y su temperatura, de modo que para una especie k, o,p depende
mds intensamente de los restantes o; y T en dicho nodo, que del valor
de o, en los nodos adyacentes. A su vez, T queda determinado

principalmente por la composicién local del gas, como se discute en
3.3. Como consecuencia, las ecuaciones termoquimicas tienden a
diverger al ser planteadas como ecuaciones linealizadas, por lo que se
ha postulado que?:

a) estas ecuaciones deben resolverse punto a punto simultineamente.
b) debido a las grandes no-linealidades, el uso de informacién
diferencial puede resultar muy util para lograr convergencia rdpida
cuando existen elevados gradientes de o; o T. Aun asi, en el
desarrollo anterior’ (cédigo COMBUS) se opté, como una primera
etapa, por resolver las ecuaciones de conservacién de especies, con el
mecanismo de combustién simplificado, en forma linealizada, por ser
un método mds manejable y tradicional. Ademds, en dicho caso, por
permanecer constante la distribucién de temperatura del gas, parte
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de la causa de inestabilidad desaparece. Sin embargo, en el presente

trabajo no es asi, lo que hace presumir la poca factibilidad de acoplar
la ecuacién de energia mediante el método de ecuaciones linealizadas,
hecho que pudo comprobarse tal como se discute en el siguiente
punto.

5.3. Solucion como ecuaciones linealizadas.

La posibilidad de resolver la ecuacién de energia en forma
linealizada es atractiva de estudiar, ya que en esta forma su
acoplamiento a las restantes ecuaciones del modelo es directo,
pudiendo emplearse las mismas subrutinas ya disponibles en el
programa para resolver el sistema de ecuaciones generado.

La linealizacién de las ecuaciones de conservacién de
especies se efectia en el cédigo COMBUS en la forma

Suc-i = DSGl + Iy (5.12)
ci _ __Ibi
Sp ' =-— (5.13)

con ry; y T calculados segin (3.14) y (3.15).

Para la ecuacién de energia el término fuente total ha de
incluir fuentes radiativa, debido a las particulas, de disipacién viscosa
y de energia cinética, es decir

Sh =RSh+pSh +(1)Sh +Ecsh (5.14)
donde se han definido
sh=_ v
oS =- V- (1°vg) (5.15)
8 s 212 5.16
EcS = p Vg llvgll/2) (5.16)

& . . h
pSh ya fue definido por la ecuacién (3.60). La fuente radiativa gS~ se
trata en el siguiente capitulo. Puesto que ninguna de estas fuentes
depende en forma explicita de h, lo mds indicado es hacer

(5.17)

Sp = 0 (5.18)
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Adicionalmente, para mejorar la estabilidad numérica del método se
incluye (excepto para o;) una fuente falsa, que no tiene efecto sobre la
solucién final y cuya magnitud para la n-ésima iteracion es’

1

. =] (n)
falsa — ﬁmax{ My, 0} (q)P(n ) - q)P n) (5.19)

g¢

siendo q)p(n']) el valor obtenido en la iteracién anterior y m,, el flujo
miésico neto que sale de la celda (téngase presente que durante la
mayor parte del proceso iterativo el campo de flujo no cumple

continuidad, por lo que el my, calculado puede tomar cualquier

. . . m
signo, y no ser necesariamente igual a ;S o cero, como debe ser al

cumplirse continuidad). Luego, los coeficientes de S linealizado
quedan como

1 . .
Su” = Rsh+psh+¢sh+ECSh+ﬁmax[ my, 0) b, "D (5.20)
a1 .
Sp = Wmax{ my, , 0} (5.21)

El restringir m,, sélo a valores positivos tiene por objeto impedir que
pueda darse Sp° » 0, lo cual contraviene una de las condiciones bdsicas
para que el método sea numéricamente estable.

Para la solucidén de las ecuaciones termoquimicas mediante
esta alternativa se resuelven una a una las ecuaciones discretizadas
de especies sobre todo el campo, secuencia que es iterada hasta lograr
convergencia, y luego se resuelve, mediante el mismo algoritmo, la
ecuacion de energia. Esto iltimo entrega el campo de entalpia del gas,
a partir del cual se obtiene el de temperatura resolviendo para cada
nodo la ecuacién formada por (3.10) y (3.11):

NS 5 -
RZ o; (Z Zin T+ Zig) =h (5.22)
i=1 n=1

mediante algin método apropiado (se uso el regula-falsi). Este
proceso es acoplado ademds con la resolucién de las ecuaciones
fluidodindmicas como se muestra esquemdticamente en la fig. 5.3 ( se
muestra sélo el flujograma general del loop de acople ec.
fluidodindmicas - ec. de especies - ec. de energia, el cual a su vez va



anidado dentro de un loop mayor que se encarga del acoplamiento
con las particulas).

e

roesolvor campo
de flujo

!

resolvoer ocuaclones
do ospocies

condicionos
de contorno

método linoca a
linea y TDMA

rocalcular
fy Up

rosolvor ocuacidn |
do onocrgia

|
no / convorgieron todas
las ocuaclones
*ai

Fig. 5.3 Acople de ec. flujo - ec. especies - ec. energia linealizadas.

El criterio de convergencia empleado para cada variable es
considerar solucién convergida cuando la suma de los residuos, sobre
todos los nodos, de la ecuacién discretizada correspondiente es menor
que un cierto porcentaje del flujo de entrada de dicha variable al
campo. Se exige aqui una precisiéon del 1,5% para la solucién final,
aunque las primeras iteraciones se hacen con un criterio mds relajado
(15%), de modo que al principio se muevan todas las variables en la
direcciéon de la solucién final.

El procedimiento dado por la fig. 5.3 resulté completamente
divergente, incluso para valores leidos de soluciones previas del
codigo COMBUS. La divergencia empieza a manifestarse en forma
progresiva en las ecuaciones de especies, trasmitiéndose a la ecuacién
de energia y al campo de flujo. Otras posibilidades, como incluir la ec.
de energia sélo en la iteraciéon de alta presicién, para tener como
entrada una composicion mds realista del gas, o bien situar la
resoluciéon de la ec. de energia en un loop exterior al de acople flujo-
especies, para evitar un reforzamiento mutuo de las inestabilidades,
resultaron también divergentes.

En conclusién, la resolucién de las ecuaciones
termoquimicas con la linealizacién de los términos fuente demuestra
ser, como era de esperarse, sumamente inestable, por lo cual el
acoplamiento de la ecuacién de energia debe efectuarse mediante la
resolucion simultidnea punto a punto de las ecuaciones termoquimicas.

45



46

5.4 Resolucion simultinea punto a punto.

En el procedimiento anterior se obtiene la distribucion de
una unica variable a la vez sobre todos los puntos (celdas) de la malla,
manteniendo constantes las demds variables en sus valores mds
recientes calculados. Asi, una variable no serd afectada por las
variaciones de otras que son calculadas a continuacién de ella hasta
una nueva repeticién de la secuencia completa. En cambio, en el
método que aqui se expone las ecuaciones de especies y de energia
son resueltas simultineamente en cada punto, manteniendo
constantes los valores en los nodos vecinos, con lo cual se asegura que
la variacién de cada variable influya inmediatamente en el valor de
las otras, pues todos las ecuaciones deben converger localmente al
mismo tiempo. De esta forma se avanza punto a punto sobre la malla
resolviendo el sistema de ecuaciones para las variables locales.

Lo anterior se lleva a cabo definiendo, para cada ecuacién a
resolver simultineamente, un funcional f, que corresponde a dicha

ecuacién igualada a cero, o sea
fo= Ve(pvg0) - V-(Ty V¢)-5*=0 (5.23)
Ademds, se recomienda tomar a o, como una variable

independiente?, por lo que debe incluirse un funcional adicional para
esta variable, obtenido a partir de la ecuacién de definicién de o, ,

NS
f, = Zci - Oy (5.24)

i=1

(3.8), igualada a cero:

Por consiguiente, para las ecuaciones termoquimicas se debe plantear
en cada punto el sistema de NS + 2 ecuaciones no lineales

fol = fl(O'l goney GNS § Gm 5 T) = 0
fGNS = st(o.l s GNS 5 Gm ’ T) = O (525)

fn = fns41(Si s ONg 5 O s T) =0
fr = fNs42(0i s Ong 5 Oy, T) =0



Esta es so6lo una representacién general, y no significa que cada
funcional dependa necesariamente de las NS+2 variables. Adviértase
también que la variable asociada a la ecuacién de energia es, en este
caso, la temperatura del gas y no su entalpia, ya que los funcionales
de especies dependen explicitamente de T y no de h.

Es claro que si la ecuacién (5.23) se integra sobre el
volumen de la celda se obtendrd la ecuacién de discretizacion (5.2)
igualada a cero:

donde ahora ap = ag +ay +ay +ag+ Cy - Cy + Cy - Cg (5.27)
La ecuacién (5.26) se puede reescribir convenientemente como

Apdg + Ay Oy + aNON + agdg

¢
fy = AV[ = 2 ]-s (5.28)
Definiend Bp=—E 5.29
efinien it ;
- P=AvV (5.29)
* 1
y ¢' - a_. z ai(bi (5.30)
P i=EWN,S

el funcional queda finalmente en la forma

fy = Bp (9p - ¢%) - S° (5.31)

El pardmetro B, se sucle designar como constante de tiempo de la
celda, pues Bp — ooimplica un tiempo de residencia nulo en ella,
mientras que Bp = 0 corresponde a un tiempo de residencia infinito.
En el primer caso se trata de un proceso de mezcla sin reaccion, en el
segundo, de una solucién de equilibrio quimico. Debido a que los
coeficientes de difusién para las ecuaciones de especies son diferentes
de los de la ecuacién de energia, las constantes de tiempo para los
funcionales de especies y energia también lo son. Por lo tanto, para
mayor claridad se denotarin como B‘f, y B{l respectivamente.
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S5.4.1 Funcionales de especies

De acuerdo a lo anterior, para cada especie i se tiene un
funcional

13
* 1 " i 1
fi= BR(op - 0;) + Z (o - o )y - 1) -pS 5 i=1.NS (5.32)
J=

. I
con Gl = — z akO'lk (533)

5.4.2 Funcional de energia

Para la ecuacion de energia, el funcional es
b * h
f: =B (hp -h )-8 (5.34)

con S" segiin la tabla 5.1 vy
* 1

Debido a la enorme diferencia de magnitud entre los o; y la entalpia
del gas (al menos 7 o6rdenes de magnitud), la formulacién del
funcional de energia en la forma (5.34) no es numéricamente
conveniente (durante el proceso de solucién se daria que fp >> f; ain
cuando el error relativo en fp fuera menor). Esto es evitado
dividiendo (5.35) por Bl}l y RT con lo cual fp resulta del orden de los
demds funcionales. Ademds, como este funcional debe plantearse
para T como variable, se reemplaza hp por la ecuacién (5.22) que
relaciona la entalpia del gas con su temperatura. El funcional de
energia es, por lo tanto

N S *
1 h Q
By = Z;G“ ho(T) - @ +R5 (5.36)
n=
el
donde Q=-S/Bp (5.37)

y h (T) es la funcién polinomial de T definida por (3.11).



5.4.3 Método de solucidén

El sistema (5.25) puede denotarse en forma compacta como

f(x) = 0 (5.38)
f1(x)
fo(x)
con f(x) = : (5.39)
fns+2(%)
Yy x={xl,...,xNS+2]={01,...,0NS,Gm,T} (540)

Para resolver este sistema se debe corregir iterativamente el valor
estimado para x hasta converger a la solucién. [Esto significa que a
partir de la estimacién obtenida en la n-ésima iteracién, una nueva
estimaciéon es calculada como

x 1) = (M) | Ax® (5.41)
donde Ax es el vector de correccion
Ax = (Ao, , ..., Aons, Ay , AT} (5.42)

es decir, para cada variable se ha de calcular su correspondiente
término de correccién, con lo cual el problema se traduce en obtener

Ax. Por otra parte, para evitar la generacion de nimeros negativos en
el transcurso de la iteracién se introduce el cambio de variable x—Inx

de modo que soluciones negativas para Inxy, aun resultan positivas
para xi. Asi se tiene

(n+1)_

Inx = lnx(n)

+1 Alnx™

(5.43)
donde se ha introducido un coeficiente de relajacion m, cuyo cdlculo se
describe posteriormente, para evitar divergencia por correcciones
demasiado grandes. Por lo tanto, la correcciéon de las variables se
efectua en definitiva como

x ™ = x ™ exp(n Alnx, ™) ; k=1,...,NS+2 (5.44)
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Para obtener Alnx el método usualmente empleado es el de Newton-

28,29 Con éste, las variables de correccién se determinan a

partir del sistema de ecuaciones lineales

Raphson

J « Alnx = -f(x) (5.45)

siendo J la matriz jacobiana de los funcionales respecto a las variables
Inx,, i.e.

of.

— I . —
Jie = i3 kL NS#2 (5.46)

La ecuacién (5.45) se deduce en el anexo B y puede resolverse por los
métodos tradicionales por sistemas lineales, tras lo cual una nueva
estimacién de x es calculada, segin (5.44), y el proceso se repite hasta
lograr convergencia. Para tal resultado, se requiere una estimacidn
inicial de x muy cercana a la solucién final. Un método mds eficiente,
por cuanto admite estimaciones menos precisas, es el de Glasmacher-
Sommer30, que combina el método del gradiente con el de Newton-
Raphson. Este es el método que se utiliza en este trabajo.

El método del gradiente consiste bdsicamente en definir la
funcién

NS+2

QW) = Y, f(x) (5.47)

i=1
de manera que resolver el sistema (5.38) es equivalente a resolver
Qx)=0 (5.48)

En este caso el vector de correccion se calcula como (ver anexo B):

()
PO, 4. v Q(x'™) (5.49)

IV Q(x™) |2

En el método de Glasmacher-Sommer se emplea una versién
modificada del método del gradiente, la cual corrige x en dos pasos
por iteracion. Efectuando el cambio a variable logaritmica e
incluyendo el coeficiente de relajacién mn , propio de este tipo de
modelacion, la secuencia de iteracion es:

- primer paso:



xk(nH) = xk(") exp(n o Alnx, ™)
(n)
donde Alnx™ = - - (2) 2 v Q(x(n))
I VQx)|

en este caso V Q se evalda respecto a las variables Inx, , de modo

que
vQ=2fT-]
y, ademas
3P, - 4P, + P,
“=4(P, - 2P, +Py)
con
Po=Il VQUxI ; xp=x"
Po=Il VQxOI 5 x,= {x"™ exp(n %‘Alnxk(“))]
Py=Il VQx)I ; x,= (x.™ exp(m Alnx, ™))

- segundo paso:

xk(n+2) - xk(n+1) exp(n B Alnxkﬁn+1))
(n+1)
donde Alnx(n+l) = = Q(x ( +1)) \vj Q(x(n“l"l))
IV Q(x™y |
3Qp-4Q,+ Qy

P=2Qp2Q, + Q)

con
1
Q= Qxy) ; Xo=x"*

(n+1) (n+1))}

1
Q =Qx)) ;5 x;={xg exp(n 5 Alnx,

(n+1)

Q2 =Q(xy) ; X,= {xy exp(n Alnxk(ml))]

{3:50)

(5.51)

(5.52)

(5-33)

(5.:54)

(5.55)

(5.90)

(3:57)

(5.58)

(5.59)

(5.60)

(5.61)

(5.62)

En seguida se hace x(W= x(0+2) y se repite el proceso hasta que Q < &g,

siendo €q el limite de precision fijado para el método de gradiente,

tras lo cual se cambia al método de Newton-Raphson, resolviéndose el
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sistema (5.45) mediante eliminacién gaussiana con pivote. La
iteracién prosigue de esta manera hasta que

NS+2 1/2
[Z(Alnxk)z] < g, (5.63)
k=1
con €, el limite de precision para considerar solucién convergida. En
este trabajo se utiliza
€ = € = 0,005 (5.64)

(En rigor, ésta es sélo la secuencia bdsica; el algoritmo en si en mucho
mds complicado, en lo que concierne a la combinacién de ambos
métodos)

Para valores suficientemente pequefios de Alnx, (como los
que se tienen cerca de la solucién), éstos se pueden aproximar a la
variacién relativa de la variable correspondiente (véase anexo B):

(n)
Ax
Alnx,® = xkk'm (5.65)

)

y como los Alnxk(“ , para las 12 variables que se resuelven, son

similares entre si, el criterio (5.63) equivale aproximadamente a

exigir convergencia dentro de un 0,15% de fluctuacién en las
variables.

- Coeficiente de relajacion

Para el coeficiente de relajaciéon m se emplea un valor

"autoajustante” a la magnitud de las correcciones, segun el esquema
de Gordon y McBride?3:
a) para T, o y los o, tales que oy /o, > 10 y Alno, > O se define

M, = 2/max( |AInTl , lAlnc |, 1AlnG,| ) (5.66)

Esto limita a las variables a no aumentar por mds de un factor exp(2)
en cualquier iteracion.
b) Para los oy tales que o, /o, < 1078 y Alnoy > 0 se define

In(10™) - In(o, /o)
Alnoy - Alno,

n, = min (5.67)



Esto restringe a las fracciones molares y, < 1o® (yx = oyx/o,) a no
aumentar a mds de 10 en una sola iteracién.
c) El coeficiente de relajacién se escoje entonces segun

n = min(n;,Nn,, 1) (5.68)

n es recalculado en cada iteracion. Porlo tantoen valores lejanos a la
solucién, mn<1 y la correccién de las variables es relajada

proporcionalmente, mientras que para valores suficientemente
préoximos a la solucién, n=1 y la iteracién prosigue en forma directa.

- Derivadas parciales:
Las derivadas parciales de las funcionales, que componen la matriz J ,

se deducen en el anexo C, resultando:
funcionales de especies:

o,
alHO'k

JJ
c 1 " 1 " &
=Bpoy & + Z(aij - O )(akj- Ty - Oy rbj) :1,k=1,...,NS (5.69)
i=1

donde §,;, es el delta de Kronecker

of.

J]
] 1 " " 1 R
olno,, Zl(“ij -oaf)njry - nprg) 5 i=1.,NS (5.70)
J:

j
definidas por las ecuaciones (3.21).

con n;y n las sumatorias de los coeficientes estequiométricos

of ~ E s iy h
i ] " fi 1 ' " ——
SInT =Z(% -0 )[ (N + g - @ = i) (T - Ty ) -rijf Opj - G )R

j=1 n=

(5.71)

funcional de o,:
of |

= Ok k=1, N8 (5.72)

dlnoy
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of

m

dlno,, -

of
oInT 0

funcional de energia:

ofy ohy
alno'k - RT ) k—‘l,-..,NS
of _o
olno,
NS
of; B ¢.Cp, . 13Q .
olnT g e R RaT Y

En el anexo C se dan mas detalles sobre el término ——

(5.73)

(5.74)

(5.75)

(5.76)

(5.77)



5.5 Comentarios

A pesar de las ventajas que la resolucién simultinea punto a
punto presenta sobre la alternativa anterior en cuanto a convergencia
de la solucién, no estd tampoco libre de problemas de ese tipo. Este
procedimiento se desarrolld originalmente para obtener soluciones de
equilibrio quimico, en cuyo caso, mediante una seleccion adecuada de
las variables de correccion, el nimero de ecuaciones a resolver es solo
NLM + 2 (con NLM el nimero de elementos quimicos involucrados), y
dichas variables de correccién son mucho menos sensibles a las
variaciones en otros pardmetros que los o©;. Por lo tanto para el caso
de estados cinéticos estacionarios es necesaria una seleccién mds
cuidadosa de las estimaciones iniciales, las que deben estar préximas
a la solucién final.

Por otro lado, al haber considerado quimica de rapidez finita
sin influencia de la micromezcla, cada volumen de control de la malla
es tratado como un reactor perfectamente mezclado, interconectado
con sus vecinos. [Esto otorga un control cinético-quimico de la
combustién, lo cual es adecuado para describir combustion de muy
alta intensidad. En quemadores de carbdn pulverizado rara vez existe
un control quimico de la combustién, siendo predominantemente de
tipo difusional?: cuando el combustible (en este caso los voldtiles) y el
aire no estin premezclados, y la rapidez de las reacciones quimicas es
mucho mayor que la de la micromezcla, aquéllas pueden considerarse
de rapidez infinita (o equilibradas), y el control se torna difusional.
Asi, el emplear quimica de rapidez finita sélo entrega resultados
precisos si pueden determinarse los indices de contacto para cada
reaccion. Como se dijo en 3.4, existen modelos probabilisticos para
esto dltimo, aunque todavia en desarrollo.

Una modelacién de este tipo consiste esencialmente en
representar la  variacién local de la fraccién mdsica
combustible/mezcla, f, (corregida adecuadamente para representar a
los voldtiles), por una funcién de densidad de probabilidad, P(f),
definida de modo que P(f)df sea la fraccién de tiempo, sobre un
intervalo suficientemente largo, durante la cual f estd en el rango

[f, f + df]. El promedio de f y su varianza (f y g respectivamente) se

obtienen resolviendo sendas ecuaciones de transporte’ de la forma

(5.1) (modelo T-g). Los valores medios de o; y T se determinan
entonces mediante
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rmax
G, = j o,(f) P(f) df (5.78)
Fmin
fmax
T = J ’?”(f) P(f) df (5.79)
Fnin

donde f_; yf, .. son funciones de Ty g, y &;(f), "1\“(f) corresponden a la
solucion de equilibrio quimico.  También es posible estimar los
términos de correlacién que entran en la evaluacién de los indices de
contacto, por ejemplo

fmax
A J. P(f) &,(f) &j(f) df - ;3 (5.80)
fmin
fmax
o, T = J P(f) &,(f) T(f) df - &, T (5.81)
fmin

Sin embargo este método resulta indicado principalmente para
combustibles gaseosos, en cuyo caso es posible precalcular una
solucién tnica de equilibrio para todos los nodos. Para carbén
pulverizado en cambio, por existir fuentes de especies y energia
dentro del campo, las condiciones de equilibrio deben calcularse para
cada nodo, lo cual aumenta considerablemente el tiempo de
computacién. Por esto y porque no se cuenta con informacién sobre la
validez de esta formulacién probabilistica se opta por el enfoque
tradicional de quimica de rapidez finita, como primera etapa hacia un
modelo de  control difusional de la combustién. Ademds aquel
enfoque, con indices de contacto estimados a partir de expresiones del
tipo (5.80), (5.81), se presta mejor para una futura inclusién de

reacciones de especies polutantes, para las cuales el modelo T-g ha
mostrado ser inadecuado?.



5.6 Condiciones de contorno

La malla de discretizaciéon esta dada por una red rectangular
de NiXNj nodos (N; columnas, N; filas), aproximdndose el dngulo del
difusor del quemador mediante una expansién escalonada de la malla
en la zona de inyeccién (vease fig. 8.1). Los nodos situados sobre los
contornos acotan el campo solucién, y el valor de las variables en
dichos puntos permanece constante o es ajustado segin los valores
que se tienen hacia el interior. Las iteraciones comprenden, por lo
tanto, los nodos con indices (i,j) tales que :
2<i< N;-1 y 2<j< jmax(i), con jmax(i) el mdximo indice j dentro
del campo solucién para cada columna i.

El campo solucién tiene cinco clases diferentes de fronteras:
entrada, salida, pared norte, pared oeste y eje de simetria; las que se
muestran en la fig. 5.3. En ésta se indican los nodos dentro del campo
solucién que limitan con una frontera y sus nodos vecinos al otro lado
de ella. La mayoria de las condiciones de contorno se imponen
anulando la conexién con estos ultimos nodos a través de los
coeficientes de transporte.

parod norte

L,
N. ’ e frontora de
L/

salida \\\\‘i

™
jrmax(i) -1
i |
] pared Paste N-1 | N
| i i
i-1 i iav'. b
frontera de
|".',,/cant:rmita.
]
) eje do simetria
3 _
2 2
] E — .___.__%
j=1 ! j=1 :
i=1 2 3 4 -1 1 1+1
C d

Fig. 5.3 Fronteras del campo solucién
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-Paredes norte y oeste

A través de estas paredes no puede haber transporte
convectivo de ninguna cantidad, si bien para la ecuacién de energia
existe transporte difusivo por conduccién de calor hacia el exterior.
Esta condicién se impone haciendo

ay = 0 , en pared norte (5.82)
ayw =0 , en pared oeste (5.83)

y considerando el transporte difusivo de energia como un término

fuente adicional. El flujo de calor del gas hacia la pared por unidad de
drea, q,, se obtiene mediante "funciones de pared":

(Twp)* Cp(T - T,)
qW = T+

(5.84)

las que se deducen en el anexo D. T, es la temperatura de pared y T*
la temperatura adimensional del gas, cuya definicién y cdlculo se da
en el anexo mencionado.  Multiplicando q, por el drea del VC
transversal al flujo de calor y dividiendo por su volumen se obtiene la
pérdida de calor por unidad de volumen para las celdas fronterizas, la
cual, por constituir un sumidero, se resta al término fuente total de
energia:

S'=8"-q, — (5.85)

Para los nodos que limitan con ambas paredes se calcula el flujo de
calor hacia cada una y se superponen en el término fuente. La
temperatura de pared se determina para cada punto resolviendo una
ecuacion de balance térmico que incluye la conveccién y radiacidn
desde el interior y la conduccién hacia el exterior (anexo E).

-Entrada:
A la entrada, la composicién del gas es la del aire (fracciones

mdsicas®: xN2:0,76849; Xo, = 0,23151). Por consiguiente, para los

nodos con i=1 se especifica:



XN2
oN, = My, (5.86)
)‘(()2
0o, = Mo, (5.87)
o, = 0 , para las demds especies (5.88)

La entalpia del gas se calcula segiin esta composicién, empledndose
valores prescritos de temperatura.

-Salida:

El flujo de salidad de cada especie debe coincidir con la suma

de su flujo de entrada al campo y su creacion o destruccién neta en él.
Los valores de o, en la salida (i=N;) se calculan entonces a partir de
los o, en los nodos anteriores (i=N;-1) sumdndoles una correccién que

permita garantizar la condiciéon dada.

oh
Para la ecuacidon de energia se aplica la condicién = = 0
haciendo
ag = 0 (5.89)

-Eje de simetria:

La condiciéon de simetria implica que a través del eje de
simetria no puede existir flujo de ninguna clase, por lo que para las
ecuaciones de especies y energia se hace

g =10 (5.90)

5.7 Disipacion viscosa en las paredes

Para las celdas adyacentes a las paredes los esfuerzos y
gradientes de velocidad que intervienen en el cdlculo de la disipacién
viscosa se determinan mediante las funciones de pared empleadas en
la modelacién del campo de flujo (anexo D). Ademds, en dichas celdas
la disipacién viscosa puede expresarse en términos de la generacion
de energia cinética turbulenta como

h u W v,y vy L 2
(I)S :G-Ttxr—2r1r8+2ucff[r ar T 3( V°Vg)] (5.91)
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con lo cual se reducen los cdlculos a efectuar,

pues G se ha

determinado previamente en la solucién del campo de flujo. La

ecuacién (5.91) se deduce en el anexo F.



6. RADIACION

Debido a la naturaleza altamente emisiva y absorvente de los
componentes de una llama de carbén pulverizado, la radiacién es el
modo dominante de transferencia de calor en la cdmara de combustidn.
Se estima® que aproximadamente un 95% de la transferencia de calor

se debe a la radiacién térmica.
6.1 Ecuacion de transferencia radiativa

Un haz de radiaciéon atravesando un medio es atenuado por su
interaccién con la materia, lo cual se manifiesta en la dispersién vy
absorcién de radiacién. El flujo de radiacién dispersado es el que
emerge del medio en una direcciéon diferente a la de incidencia (la
dispersién redistribuye el flujo de radiacién atenuado en otras
direcciones). El flujo absorbido es el que no reemerge del medio en el
que incide, sino que es transformado en energia interna.

El efecto de atenuacidén se cuantifica segin la ley de Bougert-
Lambert (suponiendo independencia espectral):

[ =1, exp(- K1) (6.1)

donde I, es la intensidad de la radiacion incidente, 1 es la distancia
recorrida a través del medio y K, el coeficiente de atenuacién, el cual

se expresa como la suma de un coeficiente de absorciéon y uno de
dispersidn:

K =K, + K (6.2)
La transferencia radiativa estd gobernada por la ecuacién

integro-diferencial (6.3). Segln ésta, la variaciéon de la intensidad de

radiacion confinada en un dngulo sdélido Q en una direccién S dada
es210;

K
S+ VI=a(K, +KJl+ K (T + J P(S",S) I(S') dQ' (6.3)

Q'=4n
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El primer término del lado derecho corresponde a la
atenuacion por absorcién y dispersiéon de la radiacién incidente, el
segundo es la ganancia por emisién a temperatura T,, y el tercero es la
ganancia por dispersiéon en la direccién S de radiacién proveniente de
una direccién S'. P(S',S) es la funcién de fase, y es de importancia
considerable si la dispersién es anisotrdpica. (1/47)P(S',S)dQ"’
representa la probabilidad de que un haz incidente (S', dQ') sea
dispersado en la direcciéon (S, dQ), por lo que es una funcién
normalizada de modo que

I j o
= ) RS de =1 (6.4)
Q'=4rn

Por lo tanto, P(S',S) se puede interpretar como el cuociente entre la
intensidad dispersada en una direccion dada y la intensidad que seria
dispersada en esa direccién si la dispersiéon fuera isotrépica.

6.2 Dispersion

De lo anterior se sigue que si la dispersién es isotrépica,
P(S',S) = 1. Cuando las particulas que interceptan la radiacién son mds
grandes que su longitud de onda, la dispersién es anisotrépica? y debe
determinarse la funcién de fase.

A bajas concentraciones de particulas, la intensidad
dispersada puede calcularse multiplicando el nimero total de
particulas por la intensidad dispersada por una sola particula
(dispersién simple), pero al aumentar la concentracién, la radiacién
que ha sido dispersada dos o mds veces cobra importancia (dispersién
multiple). Un criterio aproximado al respecto!? es considerar
dispersién simple si s/A > 0,3 vy s/dp> 0,4, con s la separacion entre las
particulas. Otras estimaciones consideran como condicién suficiente'3
s/d, > 1,5. No obstante, estos criterios no parecen ser muy precisos ni
de aplicacion general. Segin la ref.[2] la clase dominante de dispersion
en llamas de carbén pulverizado es miltiple y anisotrépica.



6.2.1 Tipo de dispersion

La dispersion es producida por la reflexién, refraccién vy
difraccién de la radiacion en su interaccién con las particulas. Tales
fenémenos dependen de las propiedades 6pticas de éstas, de su
geometria y de su tamafio relativo a la longitud de onda de la
radiacion. Para esto ultimo se define el pardmetro de tamaifio

nd
a :_Ip— (6.5)

Sia>35 la dispersién es principalmente un proceso de reflexién vy
puede calcularse mediante relaciones geométricas relativamente
simples!'?. Para a < 0,6/n (con n el indice de refraccién simple) puede
emplearse la dispersion de Rayleigh. En el rango intermedio son
aplicables los resultados de la dispersion de Mie, los cuales son
soluciones generales bastante complicadas de las ecuaciones de
Maxwell.

En combustiéon de carbén pulverizado las particulas de coque
claramente quedan en el rango a > 5, por lo que la dispersién que
provocan es principalmente un proceso de reflexién difusa. En el caso
del hollin, las particulas pueden ser suficientemente pequefias para
dar lugar a interaccién con la radiacién como cuerpos
semitransparentes. Andlisis de la dispersiéon por hollin con a=1,2
concuerdan con los resultados de Mie, siendo notablemente diferentes
del patrén de dispersién por particulas grandes'®. En cuanto a las
cenizas volantes, hay una doble situacién derivada de la doble
distribucién de tamafios. Las cenizas de mayor tamafio tienen un
comportamiento similar a las del carbén!!. En las del rango menor vy
submicroscépico rige la dispersion de Mie. Ademds, cenizas volantes
con radios del orden de A tiene propiedades de dispersion
significativamente diferentes de las de particulas de carbon del mismo
tamaifio.

La dispersiéon ocasionada por las cenizas es mayor que la
provocada por las particulas de coque, las que son fuertemente
absorbentes. A pesar del predominio numérico de las cenizas
submicroscopicas es de esperarse que las particulas grandes (cenizas
mayores y coque) dominen la dispersion, pues la radiacién dispersada
se incrementa aproximadamente segin el cuadrado del didmetro de la
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particula'!. Por lo tanto se emplea la dispersién por reflexién difusa
sobre las particulas (ya que ademds, no se modela la formacién de
hollin y cenizas). Por otro lado, como se verd en 6.5.2, el tipo de
dispersién considerado es fdcilmente modificable en el modelo de
solucién adoptado.

6.2.2 Funciéon de fase

Para obtener la funcién de fase debe tomarse en cuenta

2

también la forma de las particulas.  Algunos autores® sugieren que las

particulas de carbén después de la desvolatilizacién adquieren una
forma aproximadamente esférica, pero estudios mds recientes??
muestran que las particulas tienden a tomar una forma alargada. La
dispersiéon por particulas no esféricas es mucho mds compleja, por lo
que para simplificar se considera dispersién por particulas esféricas.
Esta simplificacién no es tan arbitraria como puede parecer. Si se
considera un sistema de particulas de formas irregulares cuyas
superficies se suponen compuestas por porciones convexas, debido a
que las particulas estdn en una orientacién aleatoria, una porcién igual
de elementos de superficie se orientarin en cada direccién angular, lo
cual coincide con la distribucién angular de elementos de superficie
para particulas esféricas'®. El resultado neto es que la distribucién
angular de la radiacién dispersada por las particulas dentro de un
volumen de control, vista desde afuera de éste, serd la misma que la
dispersada por las particulas esféricas.

Otra simplificacién necesaria es considerar sélo dispersién
simple debido a la gran complejidad matemdtica de la dispersién
multiple. Con todo esto, la funcién de la fase utilizada es

8
P(8) = 3 (senf - BcosB) ,0<0O<m (6.6a)

P(6) = P(2r - 0) , T<0<2n (6.6b)

con 6 el dngulo respecto a la direccién de la radiacién incidente. La
ecuacion (6.6b) establece la simetria de la funcién respecto a la
direccién de incidencia. Esta funcién se deduce en el anexo G y es la
funcién de fase recomendada para combustién de carbén pulverizado?.
La fig. 6.1 muestra un diagrama polar de P(8). Se aprecia que la



dispersién es mdxima en  6=180°, es decir, en la direccién opuesta a la
de incidencia.

12 )

P

e
_|Scattering

240 210

Fig. 6.1 Funcién de fase para dispersiéon por reflexién difusa sobre

particulas esféricas!®.

6.2.3 Coeficiente de dispersion

El coeficiente de dispersién K se determina a partir del drea
total de dispersién X, la cual se define como el drea transversal de un
haz de radiacién incidente tal que el flujo de energia a través de ella
sea igual a la energia total dispersada por la particula en todas las
direcciones.

Para un VC, K se obtiene multiplicando X para cada clase de
particula por el nidmero de particulas de dicha clase contenidas por

unidad de volumen (nétese que aqui se emplea la simplificacion de
dispersién simple). De este modo, Ky debe calcularse como

1
K, = HZEZ Nui Xgii . i=coque, ceniza, hollin (6.7)
1

Normalmente la contribucién del hollin a la dispersién puede

despreciarse:12,
XS

respecto al drea transversal geométrica:

se calcula en términos de un factor de eficiencia, QS,
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nd?
XS — (25_4Q (68)

Q, presenta muy poca dependencia del parimetro de tamafio, por lo

que para coque se toma un valor constante de
Q¢=04 (6.9)

(suponiendo un indice de refraccién 1,93-1,02i y A=2[pum], valores
representativos para combustion de carbén pulverizado?). Ya que la
modelacién de las particulas no incluye la formacién de cenizas ni
hollin, la evaluacién de K en (5.7) se efectia solamente para el coque:

R = s 0,42}(2 Ny d2() (6.10)

6.3 Absorcion

La absorcién no se debe sélo a las particulas, sino también al
gas, de manera que

Ky =Kgp + Ky (6.11)

con K,, y Ky, los coeficientes de absorcién debido a las particulas y al
gas respectivamente. Kap se determina en forma analoga a K,
mediante un factor de eficiencia de absorcién, Q,. Para el coque, con

las propiedades mencionadas, se tiene

Q,=0,8 (6.12)
El hollin es altamente absorbente y su influencia en K,, es
considerable. Sin embargo, por ahora la unica posibilidad de incluirlo
seria mediante informacién experimental. Por lo tanto, se tiene
solamente

T 2
Kip= T O’BZ'Z Ny d2(1) (6.13)



La absorcién del gas se debe fundamentalmente a la
presencia de CO, y H,0, y su coeficiente de absorcién se puede obtener
a partir de su emisividad como

1
Kag =" In(1-€) (6.14)

donde L es la longitud media del haz, que puede calcularse en forma

aproximada como

AV

L=306 T (6.15)

con AV y A el volumen y el drea total del VC, respectivamente. Para la
emisividad del gas se tiene

con CCO2 y CHZO factores de correcciéon para una mezcla gaseosa a una

presién total distinta de 1 [atm]. En este caso, ya que la presién en
toda la cdmara de combustién es pricticamente la atmosférica, se toma
CC02= CH20 =1. Por su parte, A€ es una correccién por superposicién de

bandas de absorcidén, y depende de L y de las presiones parciales de
CO, y H,O en la mezcla. Para la malla de discretizacién utilizada los
valores de L son suficientemente pequefios (Lmax = 17,74[mm]) para
considerar A€=0, incluso para altas concentraciones de CO, y H,0O. Para
estimar €co, YE€u,0 S€ emplean las curvas de Hottel de estas
propiedades, las cuales se hallan parametrizadas respecto a los
productos pCOZL y szOL. Dichas curvas se regresionaron en el
programa sobre un rango suficiente de pL y temperatura, de modo que

€, se determina en cada celda, empleando sus valores locales de L y

g
presiones parciales. Estas se calculan como

Px = GkMng , k= CO, , H,0 (6.17)

6.4 Temperatura de equilibrio

Estrictamente, las propiedades radiativas de un volumen de
control no pueden definirse a menos que existan condiciones de
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equilibrio termodindmico local. Aunque la temperatura del gas puede
considerarse uniforme en el VC, la presencia de particulas a diferentes
temperaturas confiere una distribucién de temperatura heterogénea a
la nube gas-particulas. Por esto se define una temperatura de
equilibrio para la celda como un promedio de las temperaturas de los
diversos componentes:

Z Kai T?
_ i
Z K::1i
i

4
c

T ; i=coque, (cenizas, hollin), CO, , H,0O (6.18)

6.5 Solucion de la ecuacion de transferencia radiativa

Los procedimientos mds precisos disponibles actualmente
para la modelacién de campos de radiaciéon en hornos son el método de
zonas y el método Monte-Carlo, los cuales han tenido una amplia y
exitosa aplicacién en situaciones en las que los campos de flujo y
concentraciones son conocidos. Sin embargo, estos métodos no han
sido empleados extensamente como parte de una modelacién completa
debido a que la ecuacién de transferencia radiativa, por su forma
integro-diferencial, no se adapta bien a una solucién acoplada con las
ecuaciones de transporte fluidodindmicas y termoquimicas. Por esta
razén, el método de flujos surge como alternativa, aunque menos
precisa, para modelaciones completas.

6.5.1 Método de flujos

En este método la distribucién angular continua de
intensidades sobre un volumen de control es reemplazada por un
nimero finito de flujos de radiacién en diferentes direcciones (fig. 6.2)
que corresponden a la intensidad integrada sobre el dngulo sélido
asociado a cada una de esas direcciones. Esto reduce la complejidad de
la ecuacién (6.3) debido a la dependencia angular de la intensidad, al
transformar el término integral en una suma discreta. Existen
numerosas versiones de éste método, empledndose en este trabajo un
método de 4 flujos basado en el de 6 flujos de Chu y Churchill,
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reducido a 4 por la condiciéon de simetria axial. La deduccién de las
ecuaciones de este modelo se presenta en el anexo I, en lo que sigue se

describen sélo los aspectos principales.
En el modelo de 4 flujos, el vector qy que describe el flujo

neto de radiacién, puede expresarse como

ar = (Qx, Qr) = (F; - F; ,F; - F) (6.19)
.
I(x,r,0) E? e
\ tz{ :
ML
E/:_’ oo > \G)/
9//7\}](i{\\,‘ F_/ \F_
L.

Fig 6.2 Intensidad de radiacién sobre un VC discretizada en
6 componentes ortogonales.

Planteando un balance de energia para cada flujo al atravesar un VC se
obtiene el sistema

dF} . ] .
Ix = CF+GE+CGFE +F) +Cy (6.20a)
dF; i N N
dx = ClFK B c2 Fx B C3 (Fr + Fr-) - C4 (6.20b)
1d . _ .
Tdr F)=-CF +CGE+C(F +F)+Cy (6.20c)
1d - + A
Tqr @B = CE-GF -G (F +K)-C (6.20d)

donde C,;, C,, C3y C4son constantes propias de cada VC y dependen de

los valores locales de K, , K, T, etc. (anexo I).
Definiendo dos nuevas variables, Fx y Fr, como

1 -
Fx=5 (F; + ) (6.21)
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1
Fr=5 (F; +E) (6.22)

el sistema (6.20) de 4 ecuaciones de primer orden se reduce a dos
ecuaciones de segundo orden para estas variables:

d ,_ dFx
d—x(r d—x) -(Cy - C)Fx - 2C3Fr + C) =0 (6.23)
N C)Fr - 2C3Fx + C4) =0
rdr(rﬂ(rﬁ))'(cz‘ DFr - 2C3Fx + Cy) = (6.24)
con T =-1/(C; +Cy) (6.25)

Estas son las ecuaciones que finalmente se resuelven, obteniéndose los
campos de Fx y Fr que permiten calcular las fuentes radiativas para el
gas y las particulas. No obstante, Fx y Fr no tienen un significado fisico
muy util (pueden interpretarse como un flujo radiativo medio en su
respectiva direccién). Para apreciar las caracteristicas del campo de
radiacion son mds convenientes las variables Qx y Qr, las que pueden
calcularse a partir de Fx y Fr como

dF

QOx =27 (6.26)
1d

Qr=2TI" r—a—r(r Fr) (6.27)

6.5.2 Modelacion de dispersiéon anisotrdpica

La anisotropia de la dispersién puede modelarse en forma
simple en el método de 4 flujos mediante la definicién de componentes
de dispersiéon hacia adelante (f), hacia atrds (b) y hacia los lados (s),
las cuales se incluyen en el cdlculo de C,, C,, C3, C4. Estas componentes
corresponden a las fracciones de la radiacion total dispersada que son
dirigidas en la direccién de incidencia, en la direccién opuesta a la de
incidencia y en las direcciones perpendiculares a la de incidencia,
respectivamente (fig. 6.3). La obtencion de f, b y s en términos de la
funcién de fase se encuentra en el anexo H, siendo el resultado



/2
P(Q) -3
f=2n — ¢c0s"0 senO do6 (6.28)
4
0
T
P(®)
b=2x —4n cos“0 sen® do (6.29)
n/2
1
S =I(1 -f-b) (6.30)

Reemplazando la funciéon de fase (6.6) en estas ecuaciones se obtiene

1
f= 48 (6.31)

17
b= 48 (6.32)

s
S—96 (6.33)
Estos resutados son consecuentes con el grafico de la fig. 6.1: la
dispersién es mdxima hacia atrds, seguida de cada una de las

direcciones laterales, mientras que hacia adelante la dispersidon es

bastante menor, como se muestra a escala en la fig. 6.3

radloclon
\ncldunte

b

f

S

Fig. 6.3 Distribucién discretizada de radiacién dispersada para la
funcién de fase (6.6).

71



T2

Como se menciond anteriormente, con esta modelacién el tipo
de dispersion considerado puede cambiarse fdcilmente sin alterar
mayormente el programa computacional. Basta modificar el valor de
las constantes f, b y s, calculadas segin otra funciéon de fase, para
simular, aunque en forma simplificada, otros modos de dispersidn.

6.5.3 Ecuaciones discretizadas

Las ecuaciones (6.23) y (6.24) pueden discretizarse en forma
andloga a una ecuacién de transporte como

F F
(ag +ay - Sp X)Fxp =ag Fxg + ay Fxy + Su X (6.34)

Fr

F
(ay +ag - Sp r)FrP ay Fry +agFrg + Su (6.35)

Los coeficientes se evalian mediante las expresiones dadas en el anexo
J. estas ecuaciones se resuelven también por el método linea a linea y
TDMA. Para (6.34), por no existir dependencia de los vecinos N y S se
resuelve por filas W-E, avanzando en direccién radial.

6.5.4 Condiciones de contorno.

a) Paredes norte y oeste:

Andlogamente a lo visto en 5.6, para las paredes norte y
oeste se rompe la conexion con el ultimo nodo anulando el coeficiente
correspondiente en (6.34) y (6.35) e incluyendo el flujo neto de
energia radiante que es absorbida y conducida al exterior a través de
estas fronteras, como un término fuente adicional. Para esto es
necesario conocer, en los VC adyacentes a las paredes, el valor de Qx y
Qr en las fronteras w y n respectivamente. Las relaciones (6.26) y
(6.27) permiten determinar estas variables sélo en los nodos interiores
de la malla, por lo que en los contornos Qx y Qr deben calcularse a
partir de sus ecuaciones de definicién como

Qx,, = (F;- F), (6.36)
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Qr, = (F- F), (6.37)

+ - . . s . .
donde E, y F,, corresponden a los flujos radiativos incidentes sobre

las paredes (figs. 6.4 y 6.5). Debido a que estos flujos no se conocen
explicitamente es necesario usar una aproximacién para los mismos.

- Pared norte:

Qr.
A
l | NT, £
+ —
B B .
—+
fr

Fig. 6.4 Flujos radiativos para un VC adyacente a la pared norte.

La condicién de contorno es

F =¢, 0T, +(1-g,)F" (6.38)
es decir, el flujo radiativo que ingresa al VC en direccién -r esta dado
por la emisién de la pared y la fracciéon reflejada de la radiacién

% & ., + . o
incidente sobre ella. En relacién a F_ , una aproximacién aceptable es

Fr; ~ F:", donde se ha despreciado la atenuacién y emisién de radiacidn

en la celda, ya que es poco probable que por las celdas vecinas a las
paredes pase alguna trayectoria de particulas, cuya influencia
predomina ampliamente sobre el gas, que tiene una emisividad
cercana a cero. Con esta aproximacién y las ecuaciones (6.22) y (6.38) se
obtiene

4
. 2Frp-g, 0T,

F (6.39)
' 2 ~g,
y reemplazando (6.38) y (6.39) en (6.37) se obtiene
2g
Qr, = n‘”— (Frp - 6To) (6.40)

w
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el cual se resta al término fuente de Fr. La condicion de contorno se
especifica, por lo tanto, como

ay =0 (6.41)
Fr Fr 28W
85 =0p = === (6.42)
Z - Ey
Fr Fr 2€W ‘{I)"l“ilr
Su =8y + (6.43)
28,

En el anexo K se presenta un desarrollo alternativo mds
exacto, que si considera la atenuacién y emisién de radiacién en la
celda. No obstante, para las celdas que no contienen particulas, como
ocurre en la mayoria de ellas, ambos enfoques resultaron
priacticamente coincidentes (diferencias inferiores al 0,1%). Incluso
para las celdas donde hay particulas la diferencia no resulté mayor del
6%. Por lo tanto, se ha optado por esta formulacién de mds facil
evaluacion.  Si en futuras aplicaciones del modelo se incluye la
presencia de hollin, la absorcién podria ser considerable en todas las
celdas. En dicho caso se recomienda emplear las expresiones dadas en
el anexo K.

- Pared oeste:

’
g

s
>

Qx:

LSS Y
>
z

Fig. 6.5 Flujos radiativos para un VC adyacente a la pared oeste.

Andlogamente, la condicién para esta pared es

F. =g, cTi, a1 =8 B (6.44)



Haciendo F,, =F.  se obtiene

4
B 2Fxp - €, 0T,

X

6.45
T (6:45)

y por lo tanto

2 Ew 4
) =TE_(GTW -Fxp) (6.46)
w
En este caso Qx, es el flujo neto de radiaciéon desde la pared, por lo que

debe sumarse al término fuente. De este modo,

ay =0 (6.47)
F F 2€

Sp =8p - —¥— (6.48)

2 - ¢,

4

F F 2e., 0T
Su = Su  +——w (6.49)

2 - ¢,

b) Entrada:

Se establece, como condicién de contorno, que a través de la
frontera de entrada no exista un flujo neto de radiacién. Luego Qx, =

0, condicién que se fija haciendo

ay =0 (6.50)
¢) Salida:
: ... dFx ;
Se aplica la condicién az = 0 mediante
ag =0 (6.51)
d) Eje de simetria:
dFr

La condicion de simetria implica que ar = 0, por lo cual

i =0 (6.52)

15
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6.6 Fuentes radiativas

El objetivo principal de resolver el campo radiativo es
cuantificar la influencia de éste sobre el gas y las particulas a través de
las fuentes respectivas.

Como se anticipé en 3.9, la intensidad media sobre una
particula puede considerarse como? Fx + Fr. A pesar de que en
realidad los flujos F:, FXF: F, llegan atenuados (o reforzados) a las
particulas interiores de un VC, dicho efecto se ha considerado de
manera global el calcular Fx y Fr. Por esto, aunque la intensidad sobre
particulas distintas puede ser diferente, al promediar sobre todas las
particulas, el calor transferido a ellas por radiacién se puede calcular
tomando Fx + Fr como una intensidad media sobre todas las particulas
de la celda. La transferencia radiativa neta a las particulas se calcula
seglin la ecuacién (3.68).

En cuanto a la fuente radiativa del gas, ya se dijo que
- V-.qp es la radiacion absorbida por unidad de volumen en una
celda. [Esta absorcion se debe tanto al gas como a las particulas, por lo

que descontando el efecto de éstas a - V- qp se obtiene la fuente neta

de radiacién para el gas. De las ecuaciones (1.23) e (I.27) (anexo I) se

llega a
- Veqi = -2[(Cy- C; + 2C5)(Fx + Fr) + 2C4] (6.53)

Anulando la influencia de las particulas en esta expresién se obtiene

h |

RS = 2Kyq [ Fx + Fr -3 oT"] (6.54)

Nota : ya que en el programa actual, con la simplificacion T, = T, no

queda considerada la transferencia de calor entre las particulas el gas,
h : o

rS se calcula segun (6.53) para considerar en forma indirecta el calor

absorbido por las particulas y transferido luego al gas por conveccidn.



7. PROGRAMA COMPUTACIONAL

El programa computacional desarrollado corresponde a una
versiéon ampliada del anterior cédigo COMBUS, al cual se han agregado
las subrutinas necesarias para la solucién de las ecuaciones
termoquimicas y el campo radiativo. Ya que la organizacién vy
estructura de COMBUS se describe en la ref.[9] s6lo se mencionan aqui
los aspectos principales concernientes a las modificaciones realizadas.

El nuevo cdédigo, denominado COMBUS2 se ha implementado
en un computador IBM 9375, y su programa fuente ocupa
aproximadamente 721[kBytes] de memoria en disco (el programa
ejecutable requiere 1.068[KBytes]). Para la ejecuciéon de este
programa, incluyendo los archivos de datos, resultados y control, son
necesarios, en su estado actual, al menos 4,6 [MBytes] de memoria en
disco, y un acceso de 2[MBytes], como minimo, a la memoria principal
en el computador mencionado. El requerimiento de memoria en disco
se puede disminuir suprimiendo el almacenamiento de resultados
parciales en archivos de control.

7.1 Subrutinas

COMBUS2 consta, ademds del programa principal, de 62
subrutinas (40 de las cuales estin tomadas de COMBUS) y 2 BLOCK
DATA. Se describe a continuacién la funciéon de las 22 subrutinas
adicionales:

CALCFX : resuelve campo de la variable Fx.
CALCFR . resuelve campo de la variable Fr.
CALCTW : calcula la temperatura adimensional il para nodos

adyacentes a las paredes y plantea la ecuacién
para la temperatura de pared en cada uno de ellos.
DFUNCS . calcula las derivadas parciales que componen la matriz

jacobiana de los funcionales.
EMIGAS  : calcula la emisividad del gas a partirde T, pco, .,

Pa,o ¥ L, segin regresiones de curvas de Hottel.

FLUINC . calcula los flujos mdsico y molar desde las particulas
al gas.

11
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FU

FUNCS
GAUJ

GORDON

NEWTON

NONLIN

QREACC

QXQR

RADIAC

RADIAO

SDVIEC

TERMO

TPARED

UMSP
VEK

: evalda los funcionales (mediante DFUNCS) para cada

una de las estimaciones generadas en NONLIN.

. evalua las derivadas parciales de los funcionales

(mediante DFUNCS) para cada una de las estimaciones
generadas en NONLIN.

: calcula los funcionales de o;,0, y T.
: resuelve el sistema lineal de ecuaciones de correccion

de Newton-Raphson mediante eliminacién gaussiana
con pivote.

. calcula el coeficiente de relajacion de Gordon-McBride.
. resuelve el sistema de ecuaciones no lineales por el

método de Newton-Raphson.

: resuelve el sistema no lineal por el método de

gradiente de Glasmacher-Sommer y se encarga de
combinar la resolucién con el método de Newton-
Raphson.

: calcula el calor de reaccién para la combustiéon

homogénea.

: determina los campos de Qx y Qr a partir de las

soluciones para Fx y Fr.

: subrutina principal para la solucién del campo

radiativo. Calcula constantes del método de 4 flujos,
controla la secuencia de iteracién de CALCFX y
CALCFR vy calcula la fuente radiativa.

. inicializa campos de Fx y Fr y otras variables

asociadas al campo radiativo.

: determina fuentes de disipacién viscosa y energia

cinética para la ecuacién de energia.

: subrutina principal para la solucién de las ecuaciones

termoquimicas. Plantea el sistema no lineal para cada
punto de la malla e impone condiciones de contorno.

: resuelve la ecuacién para la temperatura de pared por

el método regula-falsi.

: subrutina de manipulacién de matrices de NONLIN.
ccalcula VQy Il VQ Il (método del gradiente).

Como se dijo, las demds subrutinas estin tomadas de COMBUS vy

solamente se han hecho modificaciones menores a algunas de ellas
(FLOW, GASES, PROMOL1, ESCRIG, LEGTUG).



7.2 Flujograma principal

Dado lo extenso del programa no es posible entregar aqui
un flujograma completo, por lo que en la fig. 7.1 se presenta un
flujograma muy simplificado del programa principal. En él se ha
indicado bdsicamente la secuencia de llamada a las diferentes
subrutinas, lo cual permite apreciar la estrategia de solucién. La
interrelacion entre estas subrutinas y otras de menor jerarquia se
indica, si es que existe, dUnicamente para las subrutinas listadas
anteriormente; la estructuracién de las subrutinas pertenecientes a
COMBUS puede verse en la ref.[9].

La primera parte corresponde al ingreso de datos e
inicializacién de variables. Los BLOCK DATA inicializan valores
constantes (coeficientes estequiométricos, regresiones, etc). Los
datos para la modelacién se ingresan mediante OPENA, INTERG e
INTERJ ya sea a través del terminal o archivo (existe la opcién de
leer resultados almacenados de ejecuciones anteriores). GRID se
encarga de calcular las variables que determinan la malla de
discretizaciéon.  Sigue la inicializacion de los campos de flujo,
especies, energia y radiacién (FLOWO, EJE, GASESO, ENERGO,
RADIAQ). Se asigna al gas, en todo el campo, la composicién del aire;
para el campo de temperatura se asigna la misma estimacidn
empleada en COMBUS, la cual pretende simular una distribucién
tipica de temperatura en una llama de carbén pulverizado segin
datos experimentales. Las estimaciones iniciales para Fx y Fr se
establecen en cada nodo, igualando los cuatro flujos radiativos
incidentes al poder de emisién de las celdas vecinas en la direccién
correspondiente. Todo estos campos iniciales y los datos previos son
almacenados en el archivo de resultados (REDATA, PRINT).

Se obtiene a continuaciéon una solucién preliminar del
campo de flujo (FLOW) (si es que no se emplea una solucidn
anterior), y se inicia el loop principal que controla el acoplamiento
de las particulas y el gas. Este loop se ejecuta dos veces, primero
con baja precision (hasta 15% de error en cada ecuacién de
conservaciéon) y luego con alta precision (1,5% de error). En la
primera ejecuciéon por cada cdlculo de trayectorias y fuentes
asociadas a las particulas (PSICO, PSIC), se efectia un loop interior
que acopla FLOW y GASES. Esta ultima es la subrutina de COMBUS
que resuelve las ecuaciones de especies en forma linealizada,

manteniendo constante el campo de  temperatura. Con esto se
busca generar una  distribucion razonable de o; dentro del campo
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Fig. 7.1 Flujograma Principal de COMBUS2



antes de iniciar la resolucién simultinea con la ecuacién de energia.
Alcanzada la convergencia de FLOW y GASES (o el nimero mdximo
de iteraciones) se retorna a PSIC y el proceso se repite hasta
completar, al menos, un nuimero minimo de iteraciones o lograr
convergencia.

Se pasa entonces a la etapa de alta precisién. En esta
segunda ejecucién del loop principal por cada llamada a PSIC se
resuelve el 'campo de flujo (FLOW); se calculan las fuentes de
disipacién viscosa y energia cinética (SDVIEC); se llama a GASES
para generar una estimacion del campo de o; que sirve luego como
estimacién inicial a TERMO; se calcula la temperatura de pared
(CALCTW); se resuelve el campo de radiacién (RADIAC); y se
resuelven simultdneamente las ecuaciones de especies y energia
para cada punto de la malla (TERMO). Finalmente se recalculan las
propiedades del gas y se repite 3 veces esta secuencia para asegurar
que TERMO pueda propagar las modificaciones de las variables a
través del campo solucién. Se vuelve entonces al loop principal, se
recalculan las trayectorias de las particulas (PSIC) y se repite el loop
interior. La secuencia prosigue hasta lograr convergencia
simultinea de todas las ecuaciones de conservaciéon (y haber
completado el nimero minimo de iteraciones principales).

Es conveniente aclarar que todas las iteraciones a las que
se hace referencia aqui son tnicamente para el acople entre las
soluciones de los diferentes campos de variables. Cada una de las
subrutinas encargadas de esas soluciones son a su vez iterativas,
demandando en algunos casos (FLOW, TERMO) cientos de iteraciones
en cada llamada.

Al salir del loop se ejecutan por ultima vez PSIC y RADIAC
para garantizar que ocupen el campo final de temperatura. Por
iltimo se determina la funcién de corriente del campo de flujo
resultante (STRMFN), los campos de Qx y Qr (QXQR) y el calor de
reaccién de la combustion homogénea (QREACC). Se almacenan los
resultados (ESCRIG, RESULT, PRINT) y se grafican las lineas de
corriente (PLOTEQO) en el archivo de resultados destinado al usuario
(se genera ademds otro archivo de resultados para ser leido por el
programa en posteriores ejecuciones a partir de los resultados
obtenidos).
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8. RESULTADOS

Se presentan aqui los resultados de una modelacién
completa realizada con el programa COMBUS2, a fin de ilustrar sus
capacidades y las dreas que requieren mayor desarrollo. Las
condiciones de simulacion son las mismas que se emplearon en las
pruebas de COMBUS, lo que otorga una base comin de
comparacion con los resultados obtenidos por dicho programa.
Tales condiciones se resumen a continuacion,

-camara de combustién:
longitud: 1.000[mm]
didmetro: 400[mm]
didmetro ducto aire primario: 20[mm]
didmetro ducto aire secundario: 44|mm]
semidngulo del difusor: 35°
paredes: espesor: 100[mm]
emisividad: 0,8
conductividad térmica: 1,3 [W/mK]
temperatura refrigerante: 323[K]

coef. de conveccion exterior: 25 [W/mZKJ.

-aire inyectado:

Tabla 8.1
aire primario aire secundario
temperatura [K] 373 573
velocidad axial, u [m/s] 18 (cte) 28 (cte)
velocidad radial, v [m/s] 0 0
velocidad tangencial,w [m/s] 0 23 (cte)
flujo mdsico [kg/hr] 19 15
-carbon:

tipo: bituminoso alto voldtil C

flujo mdsico: 10 [kg/hr]

distribucién inicial de tamafios: 8 clases de didmetros, segun
tabla 8.2

Tabla 8.2 fracciones madsicas de cada clase de didmetro.

d, [pm] 30 451 50| 75 | 90| 106 153 200
fy % 362 (4,71 6,2]1 79| 9,1 11,21 16,0] 8,7

En la fig. 8.1b se muestra un grafico de la distribucién acumulada
de tamaios.



compuertas de ingreso de las particulas: 5 compuertas cuyas
posiciones radiales son:

Tabla 8.3
n, 1 2 2 4 5
T, [mm] 2 4 6 8 10

-malla de discretizacidn:

la malla de discretizacion se muestra en la fig. 8.1c. Consta de
Njx N;= 23 x 25 nodos, de los cuales 422 quedan dentro del campo
solucion.

Segun los datos de aire y carbdn se tiene:

nimero de swirl, S = 0,5
relacion de aire, A = 1,2

Los resultados que se dan en lo que sigue se obtuvieron
con 4 iteraciones de acoplamiento en baja precision y 12 en alta
precision. Esto demandé en total aproximadamente 860
iteraciones en FLOW, 195 en GASES y 115 en RADIAC; las 12
llamadas a TERMO implican la resolucién de 5.064 sistemas de 12
ecuaciones no lineales. Todo esto toma alrededor de 200[min] de
CPU en el computador IBM 9375, lo que equivale a cerca de 6[hr]
en tiempo real.

8.1 Campo de flujo

El campo de flujo resultante se muestra en las fig. 8.2-8.4.
La primera ilustra el campo de velocidades del gas en el plano x-r
a través de un diagrama de flechas y mediante las lineas de flujo.
En la fig. 8.3 y 8.4 se grafican perfiles de las componentes u, v, w
de la velocidad.

Se observa una intensa recirculacién del flujo frente a la
zona de entrada del gas, con elevados gradientes de velocidad y
cambios bruscos en su direcciéon. La fuerza centrifuga debido a la
rotacién del fluido lo impulsa hacia la periferia, generdndose una
depresion en la zona de inyeccidén que lo succiona de vuelta. Hacia
la salida en cambio, la magnitud de la velocidad decrece
gradualmente y el flujo tiende a ser uniforme. Por lo anterior, en
x=0,1[m] a la altura de la zona de inyecciéon, domina la componente
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axial negativa de la velocidad, mientras que mds hacia la periferia
la velocidad llega a ser pricticamente radial. Sélo en esta regién la
componente radial toma valores apreciables; en x=0,2 [m] ya ha
disminuido notoriamente y para x >0,4 [m] es casi nula. Por su
parte, u tiende a ser constante hacia la salida, disminuyendo cerca
de la pared debido a la presencia de la capa limite.

Los valores asignados a las lineas de flujo (fig. 8.2b)
corresponden a la funcién de corriente adimensionalizada con
respecto al caudal que ingresa al campo. Se aprecia que las lineas
de corriente positivas se adhieren al principio a la pared norte,
separdndose hacia la salida y haciéndose paralelas al eje x (las
lineas verticales en este y otros diagramas de isovalor de una
cantidad sirven para conectar diferentes tramos de una linea, pero
no representan el valor de la cantidad en los puntos que
atraviesan). Por lo tanto, el gradiente radial de la funcién de
corriente disminuye  hacia la salida, en concordancia con la
disminucion de la velocidad axial. Las lineas mds cercanas al eje se
encuentran mds separadas, mostrando la disminucién de u en
dicha direccion. Dentro de la zona limitada por la linea de valor 0,
la funcién de corriente es negativa, indicando que el caudal neto a
través de la seccién transversal comprendida entre el eje y un
punto dado en dicha zona es negativo (en este caso, en la direccién
-X; usualmente la definicién de signos del caudal es a la inversa).
De este modo, las lineas positivas de la fig.8.2 muestran claramente
la  "vena fluida" de salida del gas hacia la regién situada flujo abajo
de la zona de recirculacién. Ademds, la presencia de lineas con
valor mayor que 1 muestra la disminucién de la densidad del gas
respecto a la que tiene al ingresar.

En la fig. 8.4 es posible notar que la posicién radial para la
cual la componente tangencial w es midxima se desplaza hacia la
pared, al avanzar en direcciéon axial. Esto se puede atribuir
principalmente a la difusién radial de momentum tangencial, dado
que v soOlo es considerable en los primeros 0,4[m] de la cdmara de
combustion.  Mds aun, en la zona de recirculacién v es negativa,
por lo que el transporte convectivo radial es hacia el eje. La
conservacion del momentum angular tiende a contrarrestar esto,
induciendo un aumento de w si la velocidad radial es negativa
(este efecto se aprecia en la ecuacién 2.1c en la fuente -pvw/r, que
corresponde a la fuerza de Coriolis).

Es destacable el hecho de que el campo de flujo resultante
es muy similar al obtenido® con el cédigo COMBUS, a pesar de la
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considerable diferencia en los campos de temperatura. Esto indica
que el acoplamiento de los campos de flujo y térmico, al menos
para las condiciones de esta modelacidén, podria considerarse, hasta
cierto punto, unidireccional, de modo que si no requiere gran
exactitud en los resultados, es factible desacoplar el campo de flujo
del resto del modelo, es decir, revolverlo soélo al principio vy
mantenerlo constante durante la resoluciéon de las restantes
ecuaciones de conservaciéon. Tal procedimiento es empleado en la
ref.[3] con resultados satisfactorios y supone un ahorro
considerable en tiempo de computacidn.

La fig. 8.5 muestra curvas de isovalor de energia cinética
turbulenta k, y su disipacién € . Se aprecia que k es mdxima en la
zona de inyeccién como es de esperarse, pues alli son mdximos los
gradientes de velocidad que determinan la produccién de k. Se
advierte, ademds que a mayor k, mayor es también €, por lo cual el
gradiente de k disminuye rdpidamente al alejarse del extremo de
entrada.

En la fig. 8.6 se tienen lineas de isoviscosidad efectiva
adimensionalizada con respecto a la viscosidad laminar. Queda
claramente de manifiesto que el fendmeno difusivo esta dominado
por la turbulencia y no por el transporte molecular. El campo de
presion se ilustra en la fig. 8.7 donde se puede ver la depresién, en
la zona de inyeccién, que provoca la recirculacidn.

8.2 Variables termoquimicas

La fig 8.8 muestra el campo de temperatura obtenido.
Este define bdsicamente una llama abierta, como cabe esperar del
campo de flujo y de los trayectorias de las particulas (fig. 8.16).
La zona de mdxima temperatura se localiza hacia la periferia de la
cimara de combustiéon, debido a que las particulas al ser
arrastradas por el flujo de gas son desviadas primero hacia la
pared norte, a través de una zona de temperatura relativamente
baja, y dirigidas luego hacia el centro, donde aumenta fuertemente
su rapidez de desvolatilizacién. Se tienen alli, por lo tanto, las
mayores fuentes de especies que alimentan la combustién
homogénea, la cual se torna mds intensa, provocando el aumento
de temperatura. Existe ademds una zona de alta temperatura
hacia el SW del campo, lo que puede atribuirse a la alta
recirculacion de los voldtiles desde la zona superior hacia la
entrada, cuya combustiéon se hace mds intensa a medida que
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ingresan en regiones mds ricas en oxigeno. Por otra parte, se
puede presumir también que la elevacién de temperatura en esta
segunda zona sea un remanente de la estimacién inicial del campo
de temperatura debido a un nidmero insuficiente de iteraciones
(esto puede surgir por multiplicidad de la solucién?, i.e. habria mds
de un estado de equilibrio dindmico, los cuales son fisicamente
posibles aunque no todos estables, por lo que el sistema puede
converger a una solucién de alta temperatura donde exista ademds
una de temperatura menor). Los resultados parciales de estas
iteraciones muestran, no obstante, una tendencia a estabilizarse,
por lo que adin con un nimero mayor de iteraciones, las
temperaturas en la zona en cuestion no serian substancialmente
diferentes de las obtenidas.

Los perfiles radiales de temperatura muestran que ésta
tiende a hacerse uniforme hacia la salida, debido a la mezcla
turbulenta, persistiendo solamente el descenso de temperatura en
la zona préxima a la pared norte, por la transferencia de calor
hacia ella. En la fig. 8.9 se dan algunos perfiles radiales de
temperatura con mayor resoluciéon. En el primer grifico se
advierte que la ignicién del gas se produce entre x = 0,02[m] y x =
0,04[m] ( el cambio abrupto de pendiente en estas curvas se
debe a que la malla no es lo suficientemente fina para los
gradientes térmicos que se dan en la entrada). Como puede verse
por la proximidad de las isotermas, tales gradientes son mdaximos
en dicha zona y en la comprendida entre el foco de mayor
temperatura y la pared norte.

Lamentablemente no se cuenta con informacién
experimental para condiciones similares a las simuladas, de modo
que solo es posible una comparacién mds bien cualitativa con
resultados experimentales. La fig.8.10b corresponde a la
temperatura del gas medida a lo largo del eje de una llama de
carbén pulverizado®. De aqui se tiene que las temperaturas en la
llama fluctian entre 1577-1900[K], rango similar al obtenido en la
zona de maxima temperatura. En la fig. 8.10c se dan perfiles

radiales de temperaturas medidas y calculadas??

para una llama
de gas natural con S=0,5. En la mayoria de dichos perfiles la
temperatura aumenta desde el eje hacia la periferia hasta un valor
mdximo y luego disminuye, tendencia que también presentan los
perfiles radiales calculados en este trabajo, y que indican una
llama abierta. Se aprecia ademds que la temperatura sobre el eje

crece hasta un mdximo en x/D;=0,33 (con D; el didmetro del horno)
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posiblemente debido a la recirculacién del gas medida en esa zona
(el aumento en sentido radial después del minimo en los tres
primeros perfiles son igualmente atribuibles a la recirculacién
formada en esa otra zona; esta situaciéon no se da en la presente
modelacion). Hacia la salida se tiene un aplanamiento del perfil de
temperatura con un descenso mayor en la proximidad de la pared,
comportamiento coincidente con el obtenido.

Algunas curvas de variacién axial de temperatura, masa
molecular y densidad del gas se dan en la fig. 8.10. La masa
molecular es minima en x=0,36[m], consecuente con el que la
concentracién de especies livianas, principalmente H,, es mdxima
en esa posicion. A pesar de esto la variacidn relativa de la masa
molecular es reducida comparada con la de la temperatura; de
aqui que la densidad muestre, aproximadamente, un
comportamiento inversamente proporcional a la temperatura.

En la fig. 8.11 y 8.12 se presentan las fracciones molares
de las principales especies quimicas en la mezcla, para diferentes
posiciones radiales; en la primera se incluyen como referencia,
resultados experimentales tomados de la literatura®?. El
comportamiento del modelo quimico es similar al ya observado en
las pruebas de COMBUS. La tendencia de la curva de CO, en la fig.
8.11a es parecida a la que aparece en la fig. 8.11d, mientras que
lejos  del eje (fig. 8.12) se asemeja a la de la fig. 8.11c, donde la
aparicion de CO, es mds tardia. En este dltimo caso, el aumento de
CO, se puede asociar a la mayor concentracién de CO que es
oxidado a CO,, y al CO, producto de la combustién heterogénea. En
el eje, en cambio la presencia inicial de CO, se explica por la
recirculacién de CO, formado flujo abajo, y la oxidaciéon de CO
recirculado.

El perfil de CO, para posiciones alejadas del eje de
simetria, se ajusta en su tendencia a la que aparece en la fig. 8.11c
(no asi con la fig.8.11d), mientras que sobre el eje su concentracién
es Dbastante menor (en la escala del grifico 8.11a es
imperceptible).  Esto estd en concordancia con las trayectorias
abiertas que siguen las particulas de carbén. Para el H,, por el
contrario, las concentraciones resultantes son excesivamente altas,
demostrando que la reaccion de esta especie queda mal descrita
por el modelo de combustion. La fig. 8.11d muestra que el H, se
quema rdpidamente; en el modelo de combustién simplificado en
cambio, la rapidez de reaccidon global de H, queda muy
subestimada por la omisiéon de reacciones paralelas a las
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consideradas.  Consecuencia de esto es la baja concentracién de
H,0, ya que ésta se origina, en este caso, exclusivamente por la
combustion de H, (sin contar la evaporacién de humedad de las
particulas).

La concentraciéon de C _H_ es casi nula en la mayor parte
del campo a pesar de que la emisién de voldtiles constituye una
fuente importante de esta especie. La brusca disminucién de su
concentracion en varios o6rdenes de magnitud (que no puede
visualizarse en los grdficos) indica una combustién muy rdpida.

Las tendencias de las curvas O, y N, son parecidas a las

que muestra la fig 8.11. En el eje la mayor rapidez de consumo de
O, se da en la zona de ignicién inicial; para r=0,1[m] ocurre en la

zona de mdximas temperaturas. La disminucién de la fraccién
molar de N, se debe a la aparicién de nuevos componentes del gas
en el interior de la cdmara de combustién.

En la fig. 8.12d se da la sumatoria de las fracciones
masicas de cada componente del gas, la cual obviamente debe ser
igual a 1. se ve que la desviacién mdxima de tal valor se produce
sobre el eje, con 1,026; hacia la salida las curvas tienden a 1,01. La
igualdad a 1 de estas fracciones mdsicas no se ha establecido como
condicion explicita en el sistema de ecuaciones, por lo que la buena
aproximacién a ese valor refleja el cumplimiento de las ecuaciones
de conservacion de especies y la validez de los resultados desde
ese punto de vista. Las fallas observadas son imputables pues sélo
al mecanismo de reaccién homogénea y no a falta de acoplamiento
entre las ecuaciones de conservacion.

La temperatura de las paredes se entrega en la fig. 8.13.
Las mdximas temperaturas de la pared norte hacia 0,4 < x [m] <
0,5 y de la pared oeste hacia r = 0,16 [m] son consecuentes con la
posicion de la llama. Los valores obtenidos para la pared norte
son, en general, menores quelos que se registran normalmente,
debido posiblemente a los bajos niveles de radiacién incidente
(como se verd en la siguiente seccién). Para la pared oeste las
temperaturas son mds elevadas debido a la ausencia de
refrigeracién y la mayor intensidad de radiacion.

8.3 Campo radiativo

Los resultados para Fx y Fr se muestran en la fig. 8.14.
En conformidad con la ubicacién de la llama, los mayores flujos
medios de radiacién se tiene alrededor de r = 0,15 [m] y 0,4 < x [m]
< 0,5. Es claro que dFx/dx y dFr/dr son casi nulos, como lo
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demuestra la persistencia en direccion axial del perfil de Fx y la
planitud de los perfiles de Fr, indicando que el medio se comporta
practicamente transparente a la radiacién. Esto es consecuencia de
la no inclusiéon del hollin, cuya influencia en llamas de carbdn
pulverizado supera con creces la del gas. Por lo mismo, los valores
obtenidos para los flujos netos de radiacién (fig. 8.15) son muy
inferiores a los que se dan normalmente. En pruebas efectuadas
sumando al coeficiente de absorcién calculado una contribucién
hipotética por hollin, los flujos calculados resultaron mucho
mayores. No obstante, tal procedimiento no se incluyé finalmente
en el programa para evitar suposiciones arbitrarias: una
concentracién y distribucion de hollin sin interaccién con
pardmetros bdasicos de los cuales depende.

En la fig. 8.15 se aprecia que los mayores flujos netos
axiales se tiene en los primeros 0,3 [m] de la cdmara de
combustion en direccion -x, principalmente en torno a r = 0,15 [m]
y frente a la zona de inyecciéon. En el primer caso se trata de la
radiacion desde la regiéon de mdximas temperaturas hacia la pared
oeste; en el segundo, la elevaciéon del flujo neto hacia la entrada es
producto de la gran diferencia de temperatura entre dicha
frontera y el interior. Esta radiacién hacia la entrada es muy
importante por cuanto permite encender las particulas que
ingresan al combustor. Para x > 0,5 [m] el flujo axial en direccién
+x muestra la radiacién de la llama hacia la salida, mientras que el
flujo axial positivo en la esquina NW es causado por el cardcter
perfectamente rerradiante que se ha supuesto para la pared oeste
(dado por la ausencia de refrigeracién). En la mayor parte del
campo el vector qgp esta dominado por la componente axial. Sélo
en la zona comprendida entre la pared norte y la de mdxima
temperatura, los flujos radiales son comparables a los axiales.

8.4 Particulas

Finalmente se presentan los resultados relativos al
movimiento de las particulas de carbén. En la fig. 8.16 se
muestran las trayectorias de las particulas para las 5 compuertas
de entrada y 4 de los 8 didmetros considerados, y para todos las
particulas que ingresan por la compuerta n,=5. Como se dijo en
8.2, las particulas arrastradas por el campo de flujo, se alejan
rdpidamente del eje y se mueven préximas a la pared norte
conformando asi una llama abierta. La zona de recirculaciéon curva



las trayectorias hacia el centro; la mayoria de las particulas se
quema alrededor de x=0,4[m] sin llegar a recircular. Sdélo las
particulas mds grandes logran aproximarse mds a la salida antes
de quemarse completamente (se considera que la particula se ha
quemado cuando su masa alcanza un valor residual
correspondiente a su contenido de ceniza). Se ve ademds que las
trayectorias se concentran en un haz estrecho sin dispersarse en
forma apreciable.  Esto indica que el efecto de la difusién
turbulenta sobre las particulas es reducido comparado con el del
arrastre aerodindmico, lo cual es atribuible a que su tiempo de
residencia en la mayoria de las celdas por las que cruzan es varias
veces menor que el tiempo caracteristico de la turbulencia
imperante en ellas. Hay que consignar también que la constante
C=0,1 utilizada en la modelacién de la difusién turbulenta se basa

en un andlisis no muy riguroso de la ref.[7]. En dicho trabajo se
muestra que para C,=0,3 la difusién aumenta notablemente,
considerdndose que el valor 6ptimo se halla entre 0,1 y 0,3.

La fig. 8.17 ilustra curvas de decaimiento madsico para
algunos tamafios modelados, con n_ =5. Para esas mismas
particulas se dan fracciones mdsicas de carbdén sin reaccionar vy
coque en la fig. 8.18. Se observa en la primera un comportamiento
similar con resultados tomados de la ref.[2]. Primero se tiene una
evaporacién casi instantdnea de la humedad (w) y una rapidez de
combustién muy baja mientras las particulas se mueven cercanas
a la pared norte. La rapidez de desvolatilizacién, que se visualiza
mediante la curva de carbdén sin reaccionar (c¢), se incrementa
gradualmente haciéndose sumamente alta a partir de t = 0,15[s].
Conforme a esto, la fraccién de coque (h) aumenta, aunque a una
razon mds moderada debido a su destrucciéon por combustién
heterogénea.

Como se ve en la fig. 8.18a, para las particulas de
diferentes tamafios las curvas de desvolatilizaciéon son
coincidentes, dada la similitud de sus trayectorias, con un tiempo
total de desvolatilizacién de aproximadamente 0,187[s]. Este
tiempo es elevado en comparacién con los medidos generalmente
(de hasta?3 0,1[s]), debido probablemente a haber asignado a las
particulas la misma temperatura del gas (la evolucién de la
temperatura de las particulas se muestra en la fig 8.19a), lo que
produce la baja rapidez inicial de desvolatilizacién (se han
medido?? temperaturas de particulas hasta 300 [K] superiores a la
del gas). Ademds el modelo cldsico de pirdlisis adoptado  supone
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una ignicion homogénea del carbdn: liberacién e ignicién de los
voldtiles dejando una particula de coque que se quema
subsecuentemente.  Sin embargo, hay evidencias recientes de que
la ignicién heterogénea es de importancia y puede, sobre todo para
las particulas de menor tamafio, llegar a ser predominante?3. Esto
contribuye también a que la rapidez total de combus:ién inicial
quede subestimada.

En la fig. 8.18b se advierte que la fraccién mdsica de
coque alcanza valores mds altos para tamafios mayores, indicando
que a menor tamafio de particula mayor es la importancia relativa
de la combustién heterogénea que compite con la formacién de
coque por desvolatilizacién.

Por dltimo, en la fig. 8.19b se muestra la variacién del
didmetro de las particulas. Inicialmente los didmetros son
mayores que los asignados debido a las consideraciones de
esfericidad e hinchamiento. Este dltimo efecto queda claramente
de manifiesto para las particulas de dp0=200[um]. Los didmetros
finales quedan determinados por el contenido de ceniza.



9. CONCLUSIONES

Los resultados y el comportamiento del programa
desarrollado se pueden considerar, en general, satisfactorios. Las
posibilidades de cdlculo del anterior cédigo COMBUS han quedado
ampliadas a la determinacién de los campos térmico y radiativo,
completindose asi la modelaciéon de los fenémenos principales de la
combustiéon de carbén pulverizado.

El drea que mds requiere mejorarse es el modelo de
combustion homogénea, principalmente en lo que concierne a ampliar
el mecanismo de reaccion de H, e incluir el de CH,. Para futuros
trabajos en este tema se recomienda que esto se lleve a cabo
implementando una subrutina de equilibrio quimico, a fin de obtener
primero una solucién de equilibrio que se use luego como estimacién
inicial para el estado cinético estacionario. Una solucién de equilibrio
constituye una muy buena estimacién inicial para TERMO, con lo cual
se podria suprimir el empleo de la subrutina GASES, que es la que
impone, por su inestabilidad numérica, la necesidad de un mecanismo
de combustion muy simplificado. Tal programa de equilibrio quimico
debiera ademds desarrollarse segin el esquema de Gordon-Mcbride
para minimizacién de la  funcién de Gibbs, el cual hace uso de
subrutinas ya incorporadas en el cddigo.

Al contar con la resoluciéon del estado de equilibrio seria

posible también la  incorporacién del modelo f-g de combustién
turbulenta, cuyas ecuaciones de transporte se pueden resolver con
los métodos disponibles en el programa. Con esto se podrd avanzar
notablemente en la modelacién de la micromezcla y el control
difusional de la combustion, hasta ahora omitido.

Para la fase sélida el principal aspecto pendiente es la
obtencién de la temperatura de las particulas, lo que habrd de
efectuarse con métodos apropiados a la naturaleza "stiff" de la
ecuacion diferencial que la gobierna; asi se podrd aprovechar
cabalmente la informacién que se obtiene al resolver el campo de
radiacién, pues la accién de éste sobre las particulas es mucho mis
considerable que la que tiene sobre el gas. Por otro lado, la
descripcién precisa de la evaporacion de la humedad de las particulas
no parece tener gran influencia sobre los resultados, aunque seria
deseable considerarla, a medida que se tenga informacién sobre ello,
para completitud de la modelacion.

La fragmentacién de las particulas para formar cenizas
volantes aparece también como modelable a un nivel simple, puesto
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que sus trayectorias pueden seguirse con la misma subrutina PSIC | y
el ndmero de fragmentos puede basarse, en principio, en informacidn
estadistica al respecto. Las principales limitaciones en este sentido
serian la capacidad de memoria y el tiempo de proceso requerido,
pero se podria cuantificar la influencia de las cenizas sobre el campo
radiativo, cuyo efecto, en el ultimo tiempo, se ha visto que es mayor
que el que anteriormente se habia considerado. Mucho mdas deseable
seria, no obstante, incluir el efecto radiativo del hollin. El poder
contar con un modelo para su formacién parece ser poco factible en el
corto plazo. Su inclusién en la modelacién, por lo tanto, deberd
basarse necesariamente en informaciéon experimental sobre valores
tipicos de concentracién para las condiciones que se modelen.

En cuanto a la formacién de especies polutantes, se concluye
que sé6lo para la formacién de NO se cuenta, por ¢l momento, con un
mecanismo aceptable aunque no del todo esclarecido; para el SO,
existe informacion suficiente sobre el mecanismo de reaccién pero no
sobre la liberacién de vdlatiles sulfurados por parte del carbén. Para
el caso del NO, tomando el HCN como principal especie nitrogenada
emitida en la pirolisis del carbon, es posible asociar el mecanismo de
reaccién con el modelo de desvolatilizacién de las particulas, si bien la
complejidad de este mecanismo hace improbable que pueda incluirse
en forma detallada, de modo que deberd simplificarse
convenientemente y tal vez acoplarlo s6lo en forma parcial.

Otra posibilidad, mds factible es determinar, en base a
relaciones empiricas sobre desvolatilizacién del nitrégeno del carbén,
principal fuente de NO, emisiones totales a la salida de la cidmara de
combustion, renunciando a obtener la distribucién de la concentracidon
en el interior de la misma.

El tiempo de computaciéon que el programa requiere es
elevado, pero puede constituir una alternativa a ensayos
experimentales, sobre todo una vez superadas las imprecisiones
observadas, principalmente por el gran ndmero de variables
determinadas y la resolucién con la que se obtienen. De este modo, el
cddigo puede emplearse para estudiar la influencia de diferentes
pardmetros sobre el fendémeno completo. En tal caso, por ser
necesarias miultiples ejecuciones del programa, es posible utilizar los
resultados de una como estimaciones iniciales para la siguiente,
reduciéndose asi el tiempo de computacion por cada una. Los
resultados de dicho estudio pueden ser muy ttiles para el disefio de
quemadores de carbon pulverizado.



La estructuracion del cdédigo en diferentes médulos, cada uno
encargado de tratar un tépico en particular otorga gran flexibilidad
para otras aplicaciones, por la posibilidad de suprimir la resolucién de
determinadas variables cambiando simplemente el valor de una
variable l6gica. Asi, son posibles por ejemplo, la modelacién de
quemadores de combustibles gaseosos, desacoplando la subrutina de
particulas; la obtencién de campos radiativos a partir de
distribuciones de temperatura conocidas, etc.

En relacién a esto dltimo hay que destacar la rapidez de
convergencia del método de 4 flujos y, ya su extensién a tres
dimensiones es directa mediante el método de 6 flujos y la definicién
como tercera variable independiente de la semisuma de los flujos en
la tercera direccién, las subrutinas desarrolladas en la modelacién de
la radiacion podrian utilizarse en la elaboracién de un programa mds
general para tratar problemas de transferencia radiativa
tridimensional en medios absorventes-dispersantes. Dada la simetria
formal de las ecuaciones en un modelo de este tipo, la estabilidad
numérica observada no debiera resultar afectada al ampliarse a tres
dimensiones.
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NOMENCLATURA

A : drea [mz] ; factor preexponencial de constante cinética k

a . coeficiente neto de transporte [kg/s] ; parimetro de
tamafo

Bp : constante de tiempo de la celda [kg/s m°]

b : fraccién de dispersiéon hacia atrds

¢ : coeficiente de transporte convectivo [kg/s]

C,,C,,C; : constantes de atenuacién, dispersién en método de
4 flujos [1/m]

Cy . constante de emisién en método de 4 flujos [W/m?]

Cp : calor especifico [J/kg K] , [J/kmol K]

D : coeficiente de transporte difusivo [kg/s] ; difusividad
binaria [m%/s] |

d . didmetro [m]

E . energia de activacién [J/kmol]

¢ : espesor de pared [m]

F . fuerza [N]

F . flujo de radiacién [W/m?]

Fx . flujo medio de radiacién axial [W/m?]

Fr . flujo medio de radiacién radial [W/m?]

f : fracciéon madsica de combustible en la mezcla ; fraccién de
dispersién hacia adelante

f, : fuerza de cuerpo [N/m’]

f.(k) . fraccion mdsica de particulas que ingresan por la
k-ésima compuerta

fq(1) : fraccion mdsica de particulas de la l-ésima clase de
tamaio

f¢ : funcional de conservacién de ¢

G : produccién de energia cinética turbulenta [J/s m3]

g : energia libre [J/kmol] ; varianza de fraccién madsica f ;
aceleracion de gravedad [m/sz]

H : flujo total de entalpia [W/m’]

h : entalpia especifica [J/kg], [J/kmol] ; coeficiente de
transferencia de calor por conveccién [W/m2 K]

I : intensidad de radiacion [W/m2 srad]

1 : energia interna [J/kg]

J : matriz jacobiana

K : constante de equilibrio quimico ; coeficiente de

atenuacion, absorcién o dispersién de radiacién [1/m]
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. energia cinética turbulenta [J/kg] ; conductividad

térmica [W/mK] ; constante cinética de reaccién
m*™D/kmol™! s] (con n el orden total de la reaccién)

: longitud media del haz [m]

: masa molecular [kg/kmol] ; nimero de Mach

: masa [kg]

: flujo madsico [kg/s]

. exponente de temperatura en constante cinética k

: numero de particulas en un VC sobre la trayectoria (k,l)
: nimero de Nusselt

: funcién de densidad de probabilidad

funcién de fase para dispersién

: nimero de Peclet

: nimero de Prandtl

: presion, presidén parcial [Pa]

: flujo de calor para el VC [W/m?] ; transferencia de calor

de la celda [J/kg] ; funcién auxiliar del método gradiente;
factor de eficiencia de absorcién o dispresién

: flujo neto de radiacién axial [W/m?]

: flujo neto de radiacién radial [W/mz]

: flujo de calor [W], [W/m?]

: vector de flujo neto radiativo [Wlmz]

: constante universal de los gases [J/kmol K]

: resistencia térmica de pared [K/W]

: numero de Reynolds

: coordenada radial [m] ; rapidez de reaccién [kmol/m3s],

[kg/s]

: vector posicién [m]

: tazén de dilatacion de la particula [1/s]

. término fuente de la variable ¢

: nimero de Schmidt

: pendiente de la linealizacién de s

: constante de la linalizacién de S°

. entropia [J/kmol K] ; fraccién de dispersiéon hacia los

lados

. temperatura [K]
: tiempo [s]
: componente axial de la velocidad [m/s]
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: volumen [m3] ; voldtil ; magnitud de la velocidad

tangencial total sobre la pared [m/s]

: volumen de control
: componente radial de la velocidad [m/s]

. potencia mecdnica [W]
: componente tangencial de la velocidad [m/s] ; velocidad

de los volatiles relativa al centro de masa de las
particulas [m/s]

: indice de contacto
. drea total de dispersion [m2]

: coordenada axial [m] ; fraccién mdsica de un componente

en la mezcla

. coeficiente estequiométrico ; fraccién madsica del carbén

transformada en voladtil

. esfericidad ; coeficiente de expansién volumétrico [1/K]
. coeficiente de difusién generalizado
: delta de Kronecker

. disipacién de energia cinética turbulenta [J/kg s] ;

emisividad ; limite de precisién numérica.

: coeficiente de relajacion

. coordenada tangencial [rad] ; fraccién de vacio

: longitud de onda [m]

: viscosidad dindmica [kg/m s]

. viscosidad cinemdtica [m2/s]

: densidad [kg/m3] ;. reflectividad

: nimero de Pradtll efectivo ; nimero molar [kmol/kg] ;

constante de Stefan-Boltzmann [W/m2 K4}

. tiempo caracteristico de respuesta [s]

: tensor de esfuerzo [N/mz]

: esfuerzo de corte en la pared [N/mz]

: fraccién madsico de componente de voldtil ; variable

generalizada

: dngulo sélido [srad]



Subindices

ngnoc‘m

o o
—
L

6> Dx £ g <~ L LT T VO B Z3 T T me o

absorcién
reaccién reversa, Cuerpo negro

. creacién

: carbon ; conveccion

. difusién ; destruccion
: nodo vecino este

energia cinética

: frontera este del VC ; equilibrio

efectivo
reaccion directa

: gas

combustién heterogénea

. coque

: laminar ; local

: mezcla

: nodo vecino norte

: frontera norte del VC

. inicial ; flujo incompresible ; refrigerante
: nodo central

particula
radiacién

: en direccidén radial ; refractario
: nodo vecino sur
: frontera sur del VC ; dispersion ; superficie de control

turbulento ; transversal ; atenuacidn

: desvolatilizacion ; volatil

nodo vecino oeste ; humedad (agua)

: frontera oeste del VC ; evaluado sobre la pared
: en direccién axial

en direccién tangencial
dependencia espectral
disipacién viscosa
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Superidices

m : mdsico

(n) : n-ésima iteracién

0 : segin estado de referencia estdndar
T : transpuesto

: en base al volumen de mezcla gas-particulas ; como reactante ;
fluctuaciéon turbulenta
: como producto de reaccién

promedio
* : promedio sobre los nodos vecinos (en funcionales)
A : estado de equilibrio quimico ; vector unitario
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ANEXO A: ANALISIS DE LA INFLUENCIA DE LAS FUERZAS
DE FLOTACION

La fuerza de cuerpo gravitacional, por unidad de
volumen, sobre el gas es

fe=pg (A.1)

Para considerar la variacion de la densidad con la temperatura se
expande p en una serie de Taylor' en T, en torno a una

temperatura de referencia, T, que en este caso se toma como la
temperatura media dentro del campo:

p 1%
p=p|+*—-|(TT)+—a— (TT)+ (. 7]

Se introduce ahora el coeficiente de expansién volumétrico del gas

definido como
LYy 1
=V (aT) > (50)s ndy

Despreciando los términos de orden superior en (A.2) y empleando
(A.3) se obtiene

p = p-pB(T-T) (A.4)

con py P los valores de P y B evaluados a T. Suponiendo un
comportamiento del gas ideal, B=1/T, de modo que la fuerza de
cuerpo resultante es

= T=T
i pg - pg— (A.5)

T
pg representa el efecto de la gravedad mientras que pg (T-T)/T
corresponde a la fuerza de flotacién. Puesto que las variaciones de

temperatura dentro del campo no son extremas, el factor (T-T)/T
solo toma valores moderados (en general <1). Por lo tanto el efecto
de la flotacién es del mismo orden de magnitud que el de la
gravedad, y si éste es despreciable, el primero también lo es.
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1.26

ANEXO B: METODOS DE NEWTON-RAPHSON Y GRADIENTE
B.1 Método de Newton-Raphson.

Como se dijo en el punto 5.4.3, dado el sistema de

ecuaciones no lineales
f(x) =0 (B.1)

su solucién se encuentra corrigiendo la estimacién con la que se
cuenta para X en la forma

xHD = (@ 4 Ax™ (B.2)

de modo que la nueva estimacién satisfaga la ecuacién (B.1), es
decir

f(x™ D) = £(x® + AxX™) =0  ;i=1,.,NS+2 (B.3)

Desarrollando cada funcional en una serie de Taylor, (B.3) se
puede escribir como

- NS+2

1 d 1P
fi(x(n)+ Ax(“)) — fi(x(n)) + Z p_I[Z Axk(n) 'a-;—] fi(x(")) =0 (B.4)
" Tk=1 k
p=1

Considerando sélo términos de primer orden se obtiene
NS+2

f. (x ™ i
Eﬁ( Y ax® = - £ (x) (B.5)
k=1

y al cambiar a la variable Inx

NS§+2

of, (x™ )
Zm( )Alnxk(“) = - fi(x( ) (B.6)
k=1

Las NS+42 ecuaciones del tipo (B.6) se pueden agrupar en la forma
matricial



[~ of of; 7]
alr‘lx1 S Inxyga Alnx, fy
. . 5 . : = (B.?)
ast_,_z 8fNS+2 AlanS+2 fNS+2
L dlnx; © 7 dlnxyg,, -

que corresponde a la ecuacién (5.45). Resolviendo (B.7) para los
Alnx, se recalcula x mediante xk("“) = x,™ exp(n Alnxk(“)) segin lo

explicado en 5.4.3.
Por otro lado, cerca de la solucién, n=1 y el factor de
correcciéon es solamente exp(Alnxk(“)). Esta exponencial se puede

desarrollar en serie de potencias como:

I 1
exp(Alnx, ™) =1 + Alnx, @ + 37 (AInx, ™) + 37 (AInx, ™)’ + -+ B.8)

y con Alnxk(") suficientemente pequefio, los términos de segundo

orden y superiores resultan despreciables, por lo que
ex (m)y _ (m)
p(Alnx, ) = 1 + Alnxy (B.9)
Reemplazando (B.9) en la ecuacién de correccion anterior se llega a

(n)
Axk

Alnxk(n) (B.10)

(n)
Xk

B.2 Método del gradiente

El método que aqui se explica es, en realidad, una
variante particular de una clase general de "métodos de
gradiente”. La idea bdsica es construir a partir de los funcionales
f;, una funcién Q tal que cuando la ecuacién (B.1) se cumpla, Q

también sea nula. En este caso se define

NS+2

Q) = D, 1) (B.11)

i=1

(otras posibilidades son Q = XIfjl , Q= Xajfifj, etc.)
i ij

Por lo tanto el problema se transforma en resolver la ecuacidn
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Qx)=0 (B.12)

puesto que légicamente, una solucién de (B.12) lo es también de
(B.1). Como Q(x) es siempre positiva, la resolucién de (B.13) se
efectia minimizando la funcién Q. En consecuencia, x(™ es
corregido por un vector que apunte en la direccion de -VQ (ya que

Q decrece en dicha direccién). Asi se tiene>!+32

Ax™ - A vQx™)  ;A>0 (B.13)
donde el escalar A que pondera a -VQ debe escogerse de modo que
Q(x™y = Q(x™ -4 vQ(x™)) =0 (B.14)

Por un desarrollo en serie de Taylor, truncado para términos de
orden superior, se obtiene

NS+2
0] dQ
(n) - (n) —e X
QO™ ~A VQ) = Q(x™) + kE=1 ——(axk A e e 0 (B.15)

de donde

Qx™) -1 IVQx™)|I> = 0 (B.16)

Despejando A y reemplazindolo en (B.13) la regla de iteracién
(B.2) resulta

(n)
X
LD ) Q(x™") v Q(x®™) LA

I vQx™) |



129
ANEXO C: DETERMINACION DE LAS DERIVADAS PARCIALES

DE LOS FUNCIONALES TERMOQUIMICOS

Se obtienen aqui las derivadas of; (i,k=1,...,NS+2) que
dlnx
componen la matriz J.
of; of; dxy
Sea z = Inx,, entonces Sy = i, B2 (C.1)
; OXy
pero de acuerdo al cambio de variable, x, = e”, por lo que 'aT— Xy -
Por lo tanto,
of; of;
olnx, kaxk (€2

C.1 Funcionales de especies

JJ

* 1 " gi 3
fi=B3(0;- 1) + D (af - af )iy - Ty) -8 +i=l,.NS  (C3)
i=1

C.1.1 Derivacion respecto a Ino,

Derivando (C.3) término a término se tiene que:

00.
[BS(s; - o} )]= 6,BS —=0,BS 5, (C.4)

dlno, Jo,

siendo §;, el delta de Kronecker (§;, =1 si i=k ; 5, =0 si izk).

ary  Ony;
alnok[z(% - o ) - ) | :"kz(“u % (a;fk ' aI:k)

(C.5)

y alr?ck (,57) =0 (C.6)

Se deducen ahora las derivadas de 15 y 1)

NS N
o H o o; n; l l o
rfj =kfj (pom) : 1 (pcn) o= l‘fj (me) 4 P : 1 (Gn) Y (C.7)
n= n=
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NS
con =Z an'j (C.8)
n=1
Derivando (C.7) se obtiene
org: G n Bl o s
=0 _ } P | _LE.LI I nj _ _kl.r_ c9
n=1
En forma andloga se llega a
Aty Y
= T, (C.10)
doy o

Substituyendo (C.9) y (C.10) en (C.5) y sumando (C.4), (C.5) y (C.6)
se obtiene

of, .
e =By o, 5, + Z{(au cof Moty - afny) §ikel,..NS
J (e BRE
C.1.2 Derivaciéon respecto a Inop,
A partir de (C.3) es claro que
of, = arf arb

Se deriva (C.7) nuevamente, esta vez respecto a o,. Dado que

-

fi= RTo (C.13)
o
entonces E‘((pom) 1) = (C.14)
Por consiguiente se tiene que
i ky (o) " a_pH(G ) (C.15)
o, d4Tm ) doy, L LT '

De la ecuacién (C.13) se sigue que



Reemplazando este resultado en (C.16) se obtiene

Ong o 1B
9o, o B
Gm Gm
y andlogamente
"
OMpj _ Bj
= s bi
do, o,

El reemplazo de (C.17) y (C.18) en (C.12) da

alncm Z(uu i ai'j )(“'j' Ty - “j' rf_j) ;i1=1,...,.NS

C.1.3 Derivaciéon respecto a InT

En este caso se tiene

of. or,. .
i ; _L “°bi
alnT_T;(aiJ e ( 9T

Derivando (C.7) respecto a T:

arf '
aT= (rJG)Jle—[(cr)J

+ kg (o) J(oc + 0 )pOLJJrn ! apH(G) nj

(C.16)

(C.17)

(C.18)

(C.19)

(C.20)

(C.21)

La constante cinética estd dada por la ecuacion de Arrhenius:

ki

N f
= Ag T J exp(-—L

cuya derivada resulta

[C.22)
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ok.. E. N o E E
i § f i o s T\ el |
T AfJ NrJ T exp( rT) * A[J 3 exp( RT) (RTZ)
N.. E.
Y i« A | 8 . 9
=(Tre )k (C.23)

ap p p
— =- = mi (C.24)
2
T  RT0, T
y reemplazando (C.23) y (C.24) en (C.21) se obtiene
orT¢; I B
e (. | =i |
Del mismo modo, para 1, se tiene
NS
% I ok, s A o
- oo e [T ™
n=1
" ap NS "
o. o.+4n -1 (0.0
+ kbj (c,.,) J((th+ nJ )p ! " _a?l_‘[(on) nJ (C.26)
n=1

Como se explica en el punto 3.3, la constante cinética reversa se

determina mediante la constante de equilibrio para la reaccidn.
Por lo tanto, utilizando la ecuacién (3.20) para ch :

" ] NS

R nj—nj Nf +0:-h3 _E]_ ' " gg
k= Ag () ° TTP W exp[ gy Z(“ni " % )R
n=
(C.27)

Las propiedades del gas se encuentran regresionadas como sigue:

1 1 1 1 Z
%=21+522T+§-Z3T2+ZZ4T3+5—25T4+——T6 (C.28)
> = 1z 1iiz, Pz 1442
E—ZIIHT+ Z,T+5Z,T t3 T+ LT+ 2, (C.29)

Luego, la energia libre adimensional estd dada por

g ) 1 Jowa L ooaa Lo s
=21 -InT)-5Z, T-g 2 T2 - 752, T - 55 Zs T+

Zg

T-ZT



(C.30)

y, por lo tanto

Jd g Zy 1 1 1 s 1 g Zg h
ﬁ( =-?-EZZ-_Z3T-—Z4T__ZST - T, =-T 5

= i 4 5 T2 = " RT?
(C.31)
Derivando (C.27) respecto a T y empleando (C.31) se llega a
NS
ak; k.. E. h
el = il " : -
oT T [ij t0yp-m o+ Tt Z( Opj = Oy )RT] (C.32)

Reemplazando esta ecuacién junto con (C.24) en (C.26) y
factorizando se llega a:

NS

or, . Ty E. h

_bL = .LL ' _f!.. 1 n _n

o = T [N+ Rr +Zl( O - O Vi o] (C.33)
n=

Finalmente, por la substituciéon de (C.25) y (C.33) en (C.20) se
obtiene

i NS
a?ilT :Z (O‘i}'“i}’)[(Nfﬁ%‘L e )<rrj-rbj>-rbjz{< Opj - O )%PE]
= - (C.34)
C.2 Funcional de o
NS
f = S, - O, (C.33)

=1

=

Dada la sencillez de este funcional, sus derivadas son inmediatas:

of, x99,
= i, T = O (C.36)
dlnoy &~ Jdo,
of
m — Gm (_1) = 'Gm (C37)

dlno

jge k!
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! 0 C.38
anT (6523

C.3 Funcional de energia

NS
f. = RIT (; o h -h + Q) (C.39)

Directamente se tiene que:

ot ﬁaa“k - (c.40)
a; f;m = 0 (C41)
e (DD - e (Sen+0)]
= 1E(I‘INI;SGHCpn+a-éc,% - i (C.42)
Algunas referencias consultadas >?° no incluyen el
término - fr en esta derivada. Este término aparece por la

introduccién del factor 1/RT, lo que corresponde sélo  una
definicion conveniente del funcional, como se explica en 5.4.2, y no
tiene relaciéon con el comportamiento fisico del mismo (en otras
palabras, f; puede definirse sin este factor, el que se incorpora
posteriormente a f; y sus derivadas). En este caso se prefirié
incluir -f; en la derivada, para que ésta sea absolutamente
consecuente con el comportamiento numérico del funcional. Ya
que al converger a la soluciéon f| tiende a cero, las derivadas en
ambos enfoques convergen al mismo valor.
En cuanto a Q, segin (5.37) su derivada es

2Q 1 95
T = b 3T (C.43)



De las fuentes que componen Sh, ni la de energia cinética
ni la de disipacién viscosa dependen explicitamente de T, por lo
que sus derivadas son nulas. No es asi, en cambio, para la fuente
radiativa y la asociada a las particulas, pero ya que éstas sélo se
calculan en sus respectivas subrutinas y permanecen constantes
durante la resolucién de las ecuaciones termoquimicas, es
of
dlnT
fielmente las variaciones en el valor numérico de fr Por lo tanto

necesario considerar nulas sus derivadas, para que refleje

s$¢ toma

=0 (C.44)

excepto en los nodos adyacentes a las paredes, donde la fuente
adicional por flujo de calor hacia la pared se recalcula en cada
iteracion. Para esos nodos se tiene de (5.86), (5.87) y (C.24):

h 1/2
dS A, (1 (& T-T,
sy, Byp) p( 1- ——) (C.45)

T ~ AV T 2T
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ANEXO D : FUNCIONES DE PARED

El perfil de velocidad del flujo en la capa limite puede

aproximarse por el llamado "perfil universal de velocidades":+

+

= Y 0« Y 11,63 (D.1a)

V+
1
V' = - In(EY") , Y 11,63 (D.1b)

donde x y E son constantes ( x = 0,4187 ; E = 9,793 ), Vies la

velocidad adimensional e Y es la distancia adimensional desde
la pared, definidas como:
+ Vv

Y = 3 (D.2)
(t,/p)"

1/2
(T,/p)
Y = — (D.3)

con V la magnitud de la velocidad tangencial total, 7t el
esfuerzo de corte total sobre la pared, y la distancia normal
desde la pared , v la viscosidad cinemdtica laminar del gas. En
la ecuacion (D.la) se ha considerado que los puntos con

Y' 11,63 quedan dentro de la subcapa laminar, donde 1la
viscosidad laminar es dominante, y el perfil de velocidad es
lineal.

D.1 Perfil de temperatura adimensional.

A partir del perfil de velocidad adimensional es
posible deducir uno de temperatura adimensional, en base a
una supuesta analogia entre el transporte turbulento de
momentum y el de energia.

El esfuerzo total consta de una parte laminar y otra
turbulenta, que quedan consideradas al emplear la viscosidad

efectiva:

oV
T = Herr 3y (D.4)

De igual forma, se postula un coeficiente de conduccién térmica
efectivo, de modo que el flujo de calor, por unidad de drea,
desde el gas hacia la pared sea



LT
q= Kegr ay (D.5)
e integrando se obtiene
y
T =T, =J-k—q—dy (D.6)
eff
0
Esta ecuacién se puede adimensionalizar en la forma>>
Y
by Cp (T-T,) Hy
we o | Pry; dy (D.7)
q,0 Qw Hegr
0
con Proe = Cp Ko / Kopp (D.8)
y Y = /5 (D.9)

siendo & el espesor de la capa limite para la seccién en cuestion.
De (D.9), (D.4) y (D.2) se tiene

i

f’t” (T, /p)*av’ (D.10)

=
-2
Il

o=

Por lo tanto, (D.7) se puede reescribir como

V+

Ky Cp (T - Tw) » JL _ll____w &T_w
qw8 0 (Twp)l/z Qv 1
0

Pr, dV' (D.11)

Puede lograrse similaridad entre distribuciones de

temperatura y velocidad sélo 5i32

q %

Pr. .. = constante (D.12)
qw eff

w

Esta condicién no se cumple en general, pero en algunos casos
se da aproximadamente. El postulado inicial (hipétesis de
Reynolds) supone que la analogia entre transporte de

momentum y energia es completa, por lo que (D.12) debe
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cumplirse. Otras teorias mds elaboradas (por ej. la de
Reichardt) conducen a expresiones demasiado complicadas
para la integral en (D.11), que sélo pueden resolverse
numéricamente. Por consiguiente, como primera aproximacién ,
y puesto que ha dado resultados satisfactorios en otras
aplicaciones34, se emplea la hipétesis de Reynolds. Ademis,
ain en la teoria de Reichardt, que no considera ninguna posible
analogia entre transporte de momentum y energia, se supone
que q/q,, =T /T, . De manera que (D.11) se transforma en

V+

12
(t,p)"*Cp (T -T,)
e o ol qp = = Pry | dvY (D.13)
w

0

donde se ha definido la temperatura adimensional T, Luego,
si Y 511,63 (y por lo tanto v, 11,63) se tiene segun (D.1):

11,63 Al
T+=Pre”[ J‘ dv*s Jdv*]

0 11.63
= 1 vty Ll
=Proq [11,63 + —In(Y") - — In(11,63)] (D.14)
Si Y' <11,63 entonces T = Pr, Y (D.15)

Para el valor de Pr = 0,885 empleado en este trabajo, el perfil

de temperatura adimensional resulta finalmente

T = 0,885Y" b0 « YT<1136 (D.16a)

+

T

1 + +
= 0.4731 In(11,1998Y ), Y 11,63 (D.16b)
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D.2 Evaluacion de esfuerzos de corte

- Pared norte:

1/2 1/2

Para la pared norte T, = ('t:,r + Tre) = (u + w )
Designando por a el dngulo entre u 'y V (o sea, tano, = w/u) y ya

que este dngulo es aproximadamente constante® cerca de la
pared,

u
T = Ty COSO =T, (D.17)
L
To = Tysena =1, wy (D.18)
- Pared oeste:
: 1/2
Para esta pared se tiene (’rxr + Txe) /
= (v2 + w2)1/2. En forma andloga al caso anterior, tana = w/v,
por lo que
Y
Ty = Ty, COSQ = Y, (D.19)
W
T = TyS€no =71 '\‘[" (D.20)

Para mds informacién veanse ref. [5] , [25].
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ANEXO E : ECUACION PARA LA TEMPERATURA DE
PARED

- Pared norte:

Para la pared norte correspondiente al manto de la
camara cilindrica (es decir, excluidos los tramos horizontales
del escalonamiento del difusor) la situacién completa modelada

se muestra en la fig. E.1 . Después del refractario de espesor e y
conductividad térmica k se halla la carcasa metdlica y luego el

fluido refrigerante (agua) a temperatura T, siendo hj el
coeficiente de conveccién externo (todos estos pardmetros se
fijan como condiciones de borde).

Fig. E.1 Pared norte

De acuerdo a lo sefialado en 5.6 y 6.5.4 , los flujos netos de
calor convectivo 'y radiativo hacia la pared son
respectivamente

1
Q, = T—Jr(rwp)”:2 Cp (T -T,) A, (E.1)
Qu = QuA, = 3 z (Frp- oTo) A, (E.2)

w

con A el drea de la frontera norte de la celda. Poe su parte, el

flujo de calor transferido al refrigerante se puede calcular
como (suponiendo transferencia unidimensional):

Qw = (Tw - To)/Rw (E.3)

con R, la resistencia térmica para la pared cilindrica (A6 =

1{rad]) y la conveccidén exterior:



I .+ €
lnﬁ—nrn ) l

R. = + E.4
W krAxew ho(rn+e)/_\xeW (E.4)

donde se ha despreciado la resistencia térmica de la carcasa. Es
claro que Q,=Q_.+ Qg , por lo que reemplazando las expresiones
anteriores en esta ecuaciéon y agrupando términos se llega a
una ecuaciéon para la temperatura interior de la pared:

PTi +qT, =1 (E.5)

con
p=2g,0A /2-¢.) (E.6)
q =@, CpA /T + IR, (E.7)

r=(t1,0) 2 CpA, T/ T' + TR, + 26, A Frpl2-€,) (E.8)

- Pared oeste:

En la pared oeste no existe la refrigeracion por agua
sino unicamente la conveccién natural del aire exterior. Para

simplificar se ha supuesto que esta pared estd aislada, de modo
que Q, =0 . Para la conveccién y radiacién se tiene:

1

Q = ;;(wwp)”z Cp (T - T,) A, (E.9)
2e,, 4

Q, = =0x & = —— (Fxp- oT,) A, (E.10)

w

con lo cual, los coeficientes para la ecuacion (E.5) son:

p=2g, 6A,/2 -¢€,) (E.6)

+

q = ('twp)”2 CpAy/ T (E.7)
+

r=(t,0) 2 CpA, T/ T + 2&, A Fxp/(2 -€,) (E.8)

141
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ANEXO F : ECUACION PARA LA DISIPACION VISCOSA
EN LA REGION PROXIMA A UNA PARED

La generacién de energia cinética turbulenta, dada por
la ecuacién (2.5) puede expresarse en términos de los esfuerzos

de corte (en flujo axisimétrico) como>:

v, 2
G = 2““'”[(8) +('é‘r—) +(—)] + :;[1 il ]

(F.1)

Por su parte, la fuente de disipacién viscosa es:

h 9 1 0
oS = ™ (P00 + 1.0 + A aW) = T or ({80 4+ T + T oW)]

(P2

En la region muy proxima a las paredes puede considerarse
que los esfuerzos son aproximadamente constantes® , por lo
que (F.2) se convierte en

Los términos en (F.3) pueden desarrollarse, mediante las
ecuaciones (3.29) como:

Jdu du.2 2 du
Txx 5= - Hegr 2(5) "33t VY )] (F.4)
ov - du Jv v, 2
Txr 9 Hett | 3rox T (5;) ] (B.53)
T 89}1_ ) Txo
X T pegy (F.6)

i d du, 2 u au av au uov
r T ppTW) = - e [(ar) TBF T i T F o (FT)
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0 vav 210
T T V) = - g [2(8) + 200 - T Vev) ] ®8)
Le i(r ) = i + 2T (F.9)
0 W)= -—— e .
5 * Hegr k

Reemplazando (F.4) - (F.9) en (F.3) y agrupando términos se
obtiene

uav

3 )

Ju,2 dv .24 2 d
oS —2“eff[(u 5}) ]-3—%”( V'Vg)2+“eff (a

Ju odv. .2 1 vav

+ueff(a +_) ¥ E;_(Tx9+Tr6) + 2Herr — al' & 2]._1:1'9

(F.10)

Sumando y restando 2Lleff(v/r)2y empleando las ecuaciones
(3.29d) y (F.1) se llega finalmente a

v ,dvV
oS _G'_T 'Z_Tre+2“erf[_(ar'_) 3( Ve )]

(F.11)
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ANEXO G : FUNCION DE FASE PARA DISPERSION POR
REFLEXION DIFUSA SOBRE PARTICULAS

ESFERICAS!?

Si una particula refleja radiaciéon en forma difusa,
cada elemento de superficie que intercepta radiaciéon la refleja
dentro de todo el dngulo sélido sobre él (2rm). Asi, la radiacién
dispersada en una direcciéon dada surge de toda la region de la
particula que recibe radiacién y que es visible desde la
direccién considerada. Esta regién se extiende entre 90° desde
la direccién de observacion hasta 90° desde la direccion de la
radiacién incidente (fig. G.1).

rndinoidn
incidente //

direceion hacia
el observador

Fig. G.1 Z,: zona no visible desde la direcciéon de observacién ;
Z,: zona no irradiada

Para obtener la funcién de fase P(8) debe calcularse la
intensidad dispersada en un dngulo 6 respecto a la direccién de
la radiacion incidente. Aunque en el capitulo 6 se considera
independencia espectral, en el desarrollo que sigue se tomar4
la intensidad de radiacién como dependiente de A, para
demostrar que tal supuesto no es limitante para la funcién de
fase deducida.

Considérese la particula esférica de radio R de la fig.
G.2. El elemento de drea dA estd situado segiin las coordenadas
esféricas  (R,y,9). El vector normal a dA, fi , forma dngulos By
a con las direcciones de incidencia y de observacién
respectivamente. La proyeccién de dA normal a la direcciéon de
incidencia es dAcosp, por lo que la energia (por unidad de
tiempo) confinada en el dngulo sélido dQ, y captada en dA es
[,dQ,dAdAcosP. La fraccién de esta energia que es reflejada
serd p,I1,dQ,dAdAcosf , suponiendo que el elemento dA refleja

por igual en todas las direcciones. Luego, la energia reflejada
por el elemento, por unidad de drea y por dngulo sélido dQ es:
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e r—— 1

(G.1)

Segiin la ley del coseno de Lambert, la intensidad de radiacién
dispersada estd dada por

Isl = Esl/n (G.2)

por lo que la energia reflejada en la direccién del observador
es

1
I, dQ dA dA cosa = P I, dQ; cosP cosa dA dA (G.3)

radiacidn
incidente

direccidn de

observacion
Fig. G2

La energia total dispersada en la direccién del

observador (0) se obtiene integrando (G.3) sobre toda el drea
irradiada visible desde 6 (A,):

1
dzqsl = ;pllldﬂidlj cosP cosa dA
A

v

(G.4)

Segun la fig.G.2 , dA = R* seng dp dy , y de la fig.G.3 se obtiene:
cosfB = OP/R = OQ cosy /R = seng cosy

(G.5)
cos(t — ) = OS/R = OQ cos(6 - y) /R

= seng cos(B —y) (G.6)

de donde, cosae = senp cos(m+ y - 06)

(G.7)
Por lo tanto, en (G.4) se obtiene



146

n 0-m/2

d2qSyL = ;—lel dQ, dA sz J‘ sen3cp cosy cos(m + v - 0) dy do
0 -m/2

1 22
= ;plldeidk R 3 (senb - Ocos0) (G.8)

La energia, por unidades de longitud de onda, drea y dngulo
sélido de la radiacién incidente, dispersada en la direcciéon 0 y
confinada el dngulo so6lido dQresulta:

2
[,0) = —— — = PA113—'2' (senB - 6cosO) (G.9)
T

Si la dispersién fuera isotrdpica, la intensidad dispersada en
cualquier direccién seria p, I, /4n . Por lo tanto, de acuerdo a lo

dicho en 6.1, la funcién de fase es

Isl(e) 8
P(6) = ——— = =— (senb - 6cos0) (G.10)
paly/4n o

A
n

radiacidn
incidente

direccién de
observacidn

-~
San
s

Fig. G.3



ANEXO H : OBTENCION DE FRACCIONES DE DISPERSION
ANISOTROPICA

Dado el elemento de drea dA; (fig. H.1) normal a la direccién
de la radiacion incidente, la intensidad total dispersada hacia
adelante se obtiene integrando la componente en dicha direccién de
la intensidad dispersada, sobre el dngulo sélido comprendido por el
hemisferio que muestra la figura.

radiacion
incidentas |

fig. H.1
El elemento dA, situado sobre el hemisferio subtiende el dngulo

s6lido
dQ, = dA,/R* = sen dy d@ (H.1)

La intensidad dispersada confinada en dQ es
I, =1(0) cosd dQ (H.2)
cuya componente hacia adelante estd dada por
I,y =1, cos (H.3)
Por lo tanto, la intensidad total dispersada hacia adelante resulta

n/22n

I, = J 1,(6) cos’0 dQ = j JIS(B) cos’0 send dy do (H.4)

Q=2n 0 0

147
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/2

es decir, I, = 2n vl‘IS(B) cos20 send do (H.5)

0

Si la dispersién fuese isotrépica se tendria I(0) = I,,/4m ,con Ig1a
intensidad total dispersada. Luego, para la funcién de fase se cumple
que

(H.6)

Reemplazando I,(6) en (H.5) en términos de la funcién de fase

mediante esta ultima ecuacién se llega finalmente a la fraccién de
dispersiéon hacia adelante:

/2
._f P®)
I = I —. e cos“0 senb do6 (H.7)
0

Para la fraccién de dispersién hacia atrds el desarrollo es
completamente andlogo, efectudndose la integracién sobre el
hemisferio opuesto, de modo que

P(6)
bi=2x K cos’0 send do (H.8)

Ya que se ha supuesto que la dispersiéon es simétrica
respecto a la direccién de incidencia, las fracciones de dispersién en
las cuatro direcciones laterales son todas iguales, por lo que pueden
calcularse simplemente distribuyendo por igual en dichas direcciones
el resto de la radiaciéon dispersada:

S:I(l f-b) (H.9)
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Es claro que para el caso isotrépico P(6) =1 y las expresiones

anteriores se reducen a f = b = s = 1/6, como debe ser.
Substituyendo ahora P(0) por la funcién (6.6) y resolviendo

la integral se tiene:

f =J(n/2) - J(0) (H.10)
b= J(n) - J(n/2) (H.11)
1 8 2
con J®) = 2J 35 (sen6 - BcosO) cos“O senb dO
1 ,0 1 5 4
= 3-(3 - 7 sen20 - 37 sendd +6cos 8) (H.12)

Por lo tanto, f = 1/48 ; b = 17/48 ; s = 15/96 .



150

ANEXO I : DESARROLLO DEL METODO DE 4 FLUJOS?

De acuerdo a lo sefialado en 6.5.1, para cada uno de los 6
flujos de la fig. 6.2 se plantea una ecuacién de balance de energia al
atravesar un elemento de volumen. En la direcciéon +x el cambio en el
flujo F: por unidad de distancia recorrida es dF:/dx. Derivando la
ecuacién (6.1) respecto a | se obtiene la variacién de intensidad por
unidad de distancia recorrida a través de un medio atenuante:

o,

I
S ae K (1.1)

o

Por lo tanto, para el flujo F: la pérdida de intensidad debido a la
absorcion y dispersiéon es
(K, + K)F}

De la radiacién total dispersada, una fracciéon f lo es hacia adelante, de
modo que existe un incremento

+f K F}

por lo que la pérdida neta por dispersion es -(1 - f) KSFT( . Hay
ademds wuna ganancia paraFJ:t debido a la contribucion de la
dispersién de los otros flujos. El flujo F, aporta con su fraccién de

dispersioén hacia atrds, y los flujos perpendiculares a x lo hacen con su
dispersiéon hacia los lados. Todo esto representa un aumento de

+bKSF;+sKS(F:+F;+F;+F(;)

+ .. e . v g
F, es reforzado también por la emisiéon de radiacién dentro del
elemento de volumen. Suponiendo que ésta se distribuye

. . . . . o + »
uniformemente en todas las direcciones, la contribucién a F, serd

1 4
* _6— I(a GTc

Sumando todos estos términos



+

de +
B _ _ o
ax = KaFo - DK FL +bKF+sK (F +E+F; + ) + <K, oTs

(I.2)

Definiendo el pardimetro W =K,/ K, (albedo) y agrupando términos

esta ecuacion se puede reescribir como

1 dF} . _ _ .
» ix = “-WDF +WhE+W s(F +E+F +E) + ¢ (1-W,) oT?

(1.3)

En forma andloga se obtienen las ecuaciones para las otras
direcciones:

=8 ~(1-W, I F ' O E+F 4 E )+ - 4
K, dx ~ oI B ENLDE, +W 8(F, #+ B+ Fy B, ) 5 (1-W,) oT,
(1.4)
! d * et i + - o 1 4
"lz*l'r*d—;(rFr) = (I-WDF. + bF +W, s( F+E+Fg+Fy ) + = (1-W,) o T,
(1.5)
.;1_ d = (I-W f)F— W F+ i + - + F- +_l_ 4
g a_;(I'Fr) - . 0 t Ob r +W0 5( Fx+Fx+F9+ 6) 6 (I"Wo) GTC
(1.6)
1 dF; + = + - ot 1 4
RF de - ‘(1-W0f) Fg + WobEy + W, s( FytF+F +F ) + E (1-W,) 0T,
(1.7)
-1 dF; L o 1 )
Krde - “(1-W,D) Fg + Wb Fy + Wy s( F+F+F+F ) + = (1-W,) o T,

(1.8)

La condicién de simetria axial implica que Fy =F, y dFg/de = dF;/de.
Empleando estas relaciones se despeja F'g o Fy de (I.7) o (I1.8) y se

reemplaza el resultado en (I.3) - (I.6), con lo que se obtienen las
llamadas ecuaciones de flujo:

151



152

dfx -CF + CyF +C3(F +E) +Cy (1.9)

%Ff = C,F, - C,F. - Cy(F; +E) - C4 (1.10)

1dr(rF)— CF +C2F+C3(F +E Yok, (I.11)

1 5 (F) = C/F - C,F; - G (Fi +F) - C, (1.12)

con C,= K - W, - W sD) (1.13)
C, =K(W,b + W sD) (1.14)

Cy; = K(W,s + WsD) (1.15)

C, = K oT! [é— (1-W,) (1 + D)] (116)

D = 2W,s/(1 - W, f - W,b) (1.17)

Se introducen ahora las variables Fx y Fr. Sumando (1.9) e (I.10) y
empleando la definicién de Fx (6.21) se tiene

+

dF, dF, de
T +d =-(C,+ C,)(F; -F}) = (1.18)

de donde, segin la definicién de Qx, se deduce que

dF
Qx = 2 -a% (1.19)

con ' =-1/(C; + Cy) (1.20)

La derivada de Qx obtenida a partir (I.9) e (I.10) es

dQx _ dF; dF
dx ~— dx dx ~ (Ca - CPFx - 2G3Fr + Cy) (1.21)

Substituyendo Qx por (1.19) se llega entonces a



dFx

d
a‘; (1" d_x' - (C2 < CI)FX i (2C3Fr + C4) =0 (1.22)

Procediendo de igual modo en la direccién radial, la suma de (I.11) e
(I.12) da

|t

T | d - d
T3 (D + 357 ()] =+(C+ C)(F; -F) =T F)  a.23)

r
1 d

por lo tanto Qr =2I r—a(r Fr) (1.24)

y su resta es

1d 1 .d d
0 F) =[5 (F)) - 17 (F)] = (Cy - C)Fr - 2CsFx + Cy)  (1.25)

1 d d
por lo tanto ;‘a‘;(ra(r Fr) ) -(Cy - Cy)Fr - 2C3Fx + C4) =0 (1.26)
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ANEXO J : DISCRETIZACION DE LAS ECUACIONES DEL MODELO
DE 4 FLUJOS

El primer término de la ecuacidon (6.23) se puede
discretizar como

d ,_dFx, I dFx dFx
H(rdx) T Ax,, (T dx |c“r“’ dx |w)

1 Fxg - Fxp Fxp - Fxy

"m0

donde se emplea la notacién de volumen de control de la fig. 5.1.
Reemplazando (J.1) en (6.23), multiplicando por Ax,, y agrupando
términos se llega a:

r r iy r
= e _ w__ _ = e 2 w
[ Ao Mo (C, - C)AX,,, [Fxp e P By Fxy
+ (2C3Frp + CyAx,,, (1.2)

que corresponde a la forma estidndar de la ecuacién discretizada
(6.34). Por lo tanto,

re
%= (13)

FW
WS e (1.4)

F
Sp = (C,- C)Ax,, (.5)
F

Su ‘= (2C,Frp+ CAx,, (1.6)

Segun las definiciones de C; yC,se puede demostrar que

para cualquier valor real de W, ,f,b y s, se cumple que Spr<_ 0y ag,

ay > 0 , lo cual satisface los criterios de estabilidad para la ecuacién
discretizada.
Para la direccién radial se toma



1 d d S d d
e (Ta(r Fr)) = ;Arns (T, g F) | I 3 Fr) Is)

1 FrN - Frp Frp - Fr5
T o1, AT (r“ r“T i rs s At 1)
P ns NP PS

En este caso la derivada radial de Fr se discretiza usando el radio
medio (r, o0 ry) en lugar de ry Jfp O Ip,rg , pucs csto dltimo, aunque

1 ‘ Ay . ; i . Fr
mds exacto , lleva a una discretizacion?’ que no garantiza Sp < 0.

Reemplazando (J.7) en (6.24), multiplicando por Ar .y
agrupando términos se obtiene

I.x I'r I'r I'r
el =—tes (LG AR, T s s R et
TpATnp TpATpg TpArNp 7 TpAlpg

[_

+ (2C4Fxp+CyAr, (J.8)
y, por lo tanto, seguin (6.35),
rnrn
an = TpATyp (1.9)
rﬁrﬁ
e 1.10
s TpATpg (.10
SpFr = (C?. 5 Cl)Arns (J.11)

Su' = (2C,Fxp + C,)Ar,, (1.12)

153



156

ANEXO K: FORMULACION ALTERNATIVA DE CONDICIONES DE
CONTORNO PARA EL CAMPO RADIATIVO.

- Pared Norte:

Segiin lo expuesto en 6.5.4, la variacién de FJ: al cruzar el
VC adyacente a la pared puede considerarse haciendo

+

1 d
By = By #5r Fo) b, (K.1)

Reemplazando la derivada mediante (6.20c) y empleando (J.12), esta
ecuacion se transforma en

- F
F' = F'(1-C,Ar, ) + CAr, F + Su (K.2)

. . . .. ' . » +
La informacién sobre absorcién y dispersion de F_  se encuentra
. A Fr z i 3
contenida en C, y C,, mientras que Su contiene las contribuciones
i &7 + - o e 4
de la dispersién lateral de F, y F, y la emision del VC. Se substituye

ahora F:' por 2Fr-F y F, por la expresién (6.38) y se despeja F:lcomo

E
. AFrp -Be,oTy + Su

= K.3
o 1 +B(l-¢,) i
con A = 2(1-C,Ar,) (K.4)
B = 1-‘(C1 + CZ)ArnS (KS)
Usando este resultado y (6.38) en (6.37) se obtiene:
Q S (A Fr, + SU" - (14B)oT ] K.6)
[ s r - o .
n 1+B(1-Ew) P w
y la modificacién al término fuente es
€A
Sp = Sp L ——— K.7)
1+B(1-¢,,)
4
1+B)e, oT
sy = sy [ g _gw__] + £t (K.8)
1+B(1-¢,,) 1+B(1-€)
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Si el VC no contiene particulas, C; « 1y C,=0porloque A=2y B=1,
y estas ecuaciones se reducen a (6.42) y (6.43). En esta idltima, la

. . Fr . :
diferencia en el factor de Su no influye mayormente pues si no hay

5 Fr 4
particulas SU «€,0T, .

- Pared oeste:
En este caso se toma:

- . d ..
wa = Fx - a-( Px )Axcw (K.9)

Procediendo en forma andloga a la pared norte, mediante (6.20b),
(J.19) y (6.44) se llega a

X

F
. CFxp - Deoni + Su

F K.10
xw 1+D(1-¢,) Al
con C =2(1-C,Ax,,,) (K.11)
D =1-(C, + C))Ax,, (K.12)
y, por lo tanto
Q S 11+D)oT - CFxo - SU™ (K.13)
R i E—— oT, - CFxp - :
¥ 14D(1-g,) W v
C
S g e (K.14)
1+D(1-g,,)
4
1+D)e. . oT
SU = Su [1 —-“’—] & (+Dje, ol (K.15)
1+D(1-€,) 1+D(1-€,)



