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Resumen

Para cumplir con la normativa medioambiental vigente, las emisiones contaminantes de los
motores de gasolina de inyeccion directa estdn reguladas por leyes que se van haciendo mds
restrictivas con el paso del tiempo. Asi, se va incrementando la complejidad de los ensayos
experimentales y éstos se van alejando de los procesos estdndar.

Por ello, el presente Trabajo Final de Master aborda la primera fase de implementacién de
un modelo de simulacién que sustituya a dichos procedimientos experimentales y permita
la determinacién del ntiimero, masa y distribucién de tamafio de las particulas de hollin,
implementado principalmente en MATLAB con la ayuda de otros programas informaticos.

El modelo se basa en una aproximacién multizona en la que se detallan los procesos de
formacion de particulas y las reacciones de cinética quimica que tienen lugar en la cdmara de
combustién, tomando como principales fuentes de contaminacién la pelicula de combustible
remanente tanto en el inyector como en las paredes de la cdmara de combustioén y la mezcla
aire-combustible no homogénea.

A su vez, el modelo se divide en distintos submodelos conectados entre si que pueden ser
validados independientemente si se obtienen los datos de referencia correspondientes.

Palabras clave: emisién de particulas, modelo, hollin, motor GDI, PN, PM



Abstract

In order to achieve current environmental regulations, the polluting emissions from direct
injection gasoline engines are subject to regulations which are becoming more restrictive over
time. Thus, the complexity of the experimental tests is increasing and they are moving away
from the standard procedures.

For this reason, the present Master’s Thesis tackles the first phase of implementation of a
simulation model that replaces these experimental processes and allows the determination of
soot particles mass, number and size distribution, implemented mainly in MATLAB with the
help of other software.

The model is based in a multi-zone approach in which particles formation processes
and chemical reaction kinetics that take place in the combustion chamber are detailed, with
residual fuel film in the injector and in the combustion chamber walls and the inhomogeneous

air-fuel mixture as principal contamination sources.

In turn, the model is divided into different interconnected submodels that can be
independently validated if the corresponding reference data is obtained.

Keywords: particle emissions, model, soot, GDI engine, PN, PM
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Resum

Per a complir amb la normativa mediambiental vigent, les emissions contaminants dels
motors de gasolina d’injecci6 directa estan regulades per lleis que es van fent més restrictives
amb el pas del temps. Aixi, es va incrementant la complexitat dels assajos experimentals i
aquests es van allunyant dels processos estandard.

Per aixo0, el present Treball Final de Master aborda la primera fase d’implementacié
d’un model de simulaci6 que substituisca a aquests procediments experimentals i permeta
la determinacié del nimero, massa i distribucié6 de grandaria de les particules de sutge,
implementat principalment en MATLAB amb 1’ajuda de altres programari.

El model es basa en una aproximacié multizona en la qual es detallen els processos
de formacié de particules i les reaccions de cinética quimica que tenen lloc en la cambra
de combustié, prenent com a principals fonts de contaminacié la pel-licula de combustible
romanent tant en l'injector com en les parets de la cambra de combusti6 i la mescla
aire-combustible no homogenia.

Al seu torn, el model es divideix en diferents submodels connectats entre si que poden ser
validats independentment si s’obtenen les dades de referencia corresponents.

Paraules clau: emissi6 de particules, model, sutge, motor GDI, PN, PM

I



Indice general

Resumen

Abstract

Resum

Indice de figuras

Indice de tablas

Nomenclatura

1. Introducciéon

2. Fundamentos tedricos

2.1.

2.2.

2.3.

24.

Motores de combustién interna alternativos (MCIA) . . . . . ... ... ... ...
2.1.1. Motores de encendido provocado (MEP) . . ... ... ... ........
Fundamentos de formacién de particulas . . . ... ... ...... ... .....
221, Pir6lisis . . .. ...
222, Nucleacion . . .. ... ... ...
223. Aglomeracion . . . .. ... ..
224. Coalescencia . . . . . . . ..
2.25. Crecimientosuperficial . . ... ... .. .. ... .. .. ... .. ..
226. Oxidacidn . . . . ... ... e
Formacién de particulasen motoresGDI . . . . . ... ... ..... .. ... ..
2.3.1. Peliculas liquidas de combustible . . . . . . ... ........ .. .. ...
23.2. Mezclanohomogénea . . . . ... ... . ... ... . ... ... .
2.3.3. Fuentes adicionales de formacién de particulas . . . . . .. ... ... ...
Técnicasde simulacion . . . . . ... ... L oo

3. Estructura del modelo

3.1.

3.2.

3.3.

Software . . . . . ... e
31.1. GT-Suite . . ... ... ..
312. MATLAB . . . . . . e
313. SWEEP . . . . ... . . e
314. Cantera. . . . .. ... .. .. .. e
Submodelos . . . .. .. ..
3.2.1. Interaccién entre los submodelos . . . . ... ... ... .. 000 L.
Modelo de cinética quimica de las especies precursoras del hollin . . . . .. ...
3.3.1. Cinética quimicaen fasegaseosa . . . . ... .. ... ............

v

II

III

VI

VIII

IX



INDICE GENERAL

3.3.2. Ecuacionesdeconservaciéon . . . . . ... ... ... oL 24

3.4. Modelo de la pelicula de combustible en el inyector . . . . .. ... .. ... ... 27
3.5. Modelodeevaporacion . . ... ... ... ... L 28
3.5.1. Evaporacién de la peliculaenelinyector . . ... ... ... ... ..... 28

3.5.2. Evaporaciéndela peliculaenlapared . . . . ... ... ........... 30

3.5.3. Homogeneidaddelamezcla . ... .. ... ... ... ............ 33

3.6. Modelodelchorro. . . ... ... ... .. .. ... ... .. 35
3.6.1. Ecuaciones de conservacién y condiciones de contorno . . . . . . ... .. 37

362, Resolucién . . . ... ... ... ... ... 38

3.6.3. Interaccion con las paredes delcilindro . . . .. ... ... ... ... .. 39

3.7. Modelo de particulasdehollin . . . ... ... ... ... ... ... . ... 43
3.7.1. Procesos de formacién de particulas . . . .. ... .. .. ... ... 43

3.7.2. Distribuciéon de densidad numérica . . . ... .. ... ... ... ..... 45

3.7.3. Distribuciéon detamafios . . . . ... ... ... Lo Lo Lo 45

3.8. Modelodeinyeccidn . . .. ... .. ... ... . 46

. Validacién del modelo 47
4.1. Modelo de validaciéncompleto . . . . .. ... .. ... ... . L. 47
4.1.1. Sistemademedida . .. ... ... ... ... . L Lo 49

42. EBjemplodeaplicacién . .. ... ... ... ... ... 50

. Resultados obtenidos 52
51. LeydeWiebe . ... .. ... .. ... ... 52
5.2. Fracciones mésicas de combustible . . . . ... ... ... .o 000 0L 53
53. Gastos . . ... 54
5.4. Temperatura adiabaticadellama . . .. ... .. ... ... .. ... ... ..., 55
55. Factordecorreccién. . . . . . .. ... ... 58

. Conclusiones y estudios futuros 60
6.1. Conclusiones. . . . . . . . .. . 60
6.2. Estudiosfuturos . . . .. . ... .. ... .. L 62

. Bibliografia 64
. Presupuesto 67
81. Costedelpersonal . . . . . ... ... ... ... ... ... 67
8.2. Costecomputacional . . . . ... ... .. ... ... L o 68
83. Costefungible . . . . . ... ... ... ... 68
84. Costetotal . . ... ... ... .. ... 69

. Anexos 70
9.1. Validacién del modelo simplificado de temperatura adiabética de llama . . . . . 70
9.2. Coédigo MATLAB principaldecalculo . . .. .. ... ... .. ... .. .... 74
9.3. Funcién MATLAB para el calculo de la temperatura de llama adiabética . . . . . 77
9.4. Funcion MATLAB para realizar las representaciones graficas . . . . ... ... .. 79



indice de figuras

2.1.
2.2.
2.3.
24.
2.5.
2.6.
2.7.
2.8.
2.9.

2.10.
2.11.
2.12.
2.13.

2.14.

3.1.
3.2
3.3.
3.4.
3.5.
3.6.
3.7.
3.8.
39

3.10.
3.11.
3.12.
3.13.
3.14.
3.15.
3.16.
3.17.
3.18.

4.1.
4.2.
4.3.

Clasificacion de los tipos de motores [13] . . . . .. ... .. .. .. ... ..... 3
Ciclo de trabajo de un motor de cuatro tiempos [29] . . . ... ... ... ... .. 4
Diagrama p-V enunciclode trabajo [30] . . . . . ... ................ 5
Particulasde hollin [2] . . . . . . . . . . . . . . e 6
Proceso de pirdlisis con formacién de aromdticos [7] . . . . . .. .. ... ... 7
Aglomeracion de particulasdehollin [4] . . . . . ... ..... ... ........ 8
Esquema reacciones HACA[6] . . . ... .. ... ... ... . ... ... . .... 9
Procesos de formacién de particulas [1] . . ... .. .. ... ... .. ... ... 10
Estudio 6ptico de la pelicula liquida de combustible [8] . . . . . .. .. ... ... 11
Estudio de las emisiones de particulas para un motor GDI en condiciones de

arranqueenfrio[9] . . . . ... L L L L 12
Distribucién de tamafios de las particulas [9] . . ... ... ... ... .. ... .. 12
Emisiones de un motor de gasolina segtn la relacién aire-combustible [29] . . . . 13
Estudio de la homogeneidad de la mezcla para distintos SOI en simulaciones

CED[9] . . . 14
Ntumero de particulas en funcién de la relaciéon aire-combustible (A) [10] . . . . . 14
Esquema de los submodelos que forman la estructura del modelo . . . . . .. .. 18
Definicién del nimero de zonas segtn la distribuciéonde ¢ [1] . . . ... ... .. 21
Zonas en la cdmara de combustion [1] . . . . . .. ... ... ... 22
Representacién de las zonas quemadas y sinquemar [1]. . . . ... .. ... ... 22
Forma aproximada de la ley de Wiebe y suderivada [13] . . ... ... ... ... 24
Formacién de pelicula de combustible durante la inyecciéon [1] . . . . . . .. . .. 27
Pelicula de combustible en los agujeros del inyector [1] . . . ... ... ... ... 28
Ntumero de particulas formadas para distintas geometrias del inyector [1] . . . . 29
Simulaciones CFD del proceso de evaporacién [1] . . . ... .. .. ... ... .. 29
Esquema de la pelicula de combustibleenla pared [45] . . . .. ... ... .... 30
Curva de vida de la gota y regimenes de ebullicién asociados [47] . . . . . . . .. 31
Evolucién del indice de homogeneidad con el tiempo de mezcla adimensional [27] 33
Evolucién del indice de homogeneidad con el nimero de Weber [27] . . . . . . . 34
Evolucién del dosado relativo en la cAmara de combustion [1] . . . . . . .. ... 34
Esquema del modelode chorro [19]. . . . . . ... ... ... ... ... ..... 36
Resumen del modelodel chorro[19] . . . . . . . . .. ... . .. .. ... .... 38
Regimenes de impacto del chorro en las paredes del cilindro [32] . . . ... ... 40
Proceso iterativo para el calculode Mo [17] . . . .. ... ... ... ... ... .. 43
Esquema del proceso de validaciéon [1] . . . . . . .. .. ... ... .. ... ... 48
Dispositivo de medicioén de particulasde hollin [1] . . . . . . .. .. .. ... ... 49
Validacién del modelo de reparto de la temperatura [1] . . . ... ... ... ... 50

VI



INDICE DE FIGURAS

5.1.
5.2.
5.3.
54.
5.5.
5.6.

57.
8.1.

9.1.
9.2.
9.3.
94.
9.5.

Ley de quemadodeWiebe . . . . . .. ... ... ... ... .. L. 53
Gastodecombustible . . . . . ... .o oo Lo 54
Gasto total delazonasinquemar . . . . ... .. ... .. ... ... L., 55
Perfil de temperatura obtenido por Cantera . . . . . ... ... ... ... ..... 56
Perfil de temperatura obtenido por simplificaciéon . . . . ... ... ... ... .. 57
Temperatura en cada una de las zonas de la cdmara de combustién obtenida con

modelo simplificado . . ... ... . L o 58
Evolucién del factor de correccion en funcion del dosado relativo . . . . . . . .. 59
DiagramadeGantt . . . ... ... ... .. ... ... .. . L o 67
Comparacién entre combustiéon puray airecon EGR . . . . .. ... ... .. ... 71
Comparacion entre perfiles de temperatura adiabética dellama . . ... ... .. 72
Error relativo entre perfiles de temperatura adiabatica dellama . . . . ... ... 72
Comparativa entre factores de correcciéon . . . . . ... ... ... .o 73
Error relativo entre factores de correcciéon . . . . . ... ... ... 0L 74

viI



indice de tablas

3.1.
3.2.
3.3.

4.1.

5.1.
5.2.
5.3.
54.
5.5.

8.1.
8.2.
8.3.
8.4.

9.1.

Composiciondelairepuro . . . . . ... .. ... L L 22
Valores adoptadospor G . . . . . . ... ... 38
Parametros para laley de Arrhenius [34] . . . . . ... ... ............ 45
Especificaciones de los motores del banco de trabajo [1] . . . .. . ... ... ... 49
Parametros orientativos de la Ley de Wiebe . . . . . . ... ... ... ... .. ... 52
Ygjobtenidos . ... ... 53
pjobtenidos . . ... ... 54
Calores especificos, masas y temperaturas de combustible y aire . . . . . . . . .. 57
Factoresde correccion . . . .. .. ... ... L 58
Costesdelpersonal . . . . ... ... ... . ... . ... ... . . .. 68
Coste computacional . . . . . ... .. ... ... . L o L 68
Costefungible . . . . . .. . ... .. 69
Coste total del proyecto . . . . .. ... ... ... L L 69
Temperatura adiabatica de llama de cadaunadelaszonas . . ... ... ... .. 73

VIII



Nomenclatura

Por orden alfabético

Abreviaciones

aTDC —
CA —
CAD —
CFD —

cPC —
DISI —
DQMOM —
ECTS —

EGR —
EOI —
EQR —
EVO —
GDI —
HACA  —

HCCI —
IMEP —

IVA —
LIF —
MCIA —
MEC —
MEP —
MOMIC —

NEDC —
oopr —
PAH —

Después del Punto Muerto Superior (After Top Dead Center) [°]
Angulo de giro del cigiiefial (Crank Angle) [°]

Angulo de giro del cigtieiial en grados (Crank Angle Degree) [°]
Dindmica de Fluidos Computacional (Computational Fluid
Dynamics)

Contador de Condensacién de Particulas (Condensation Particle
Counter)

Inyeccién Directa por Encendido Provocado (Direct Injection Spark
Ignition)

Método de Momentos por Cuadratura Directa (Direct Quadrature
Method Of Moments)

Sistema Europeo de Transferencia y Acumulacién de Créditos (
European Credit Transfer and Accumulation System)

Recirculacién de Gases de Escape (Exhaust Gas Recirculation)

Fin De Inyeccion (End Of Injection) [°]

Dosado Relativo (Equivalence Ratio)

Apertura de la Valvula de Escape (Exhaust Valve Opening)
Inyeccién Directa por Gasolina (Gasoline Direct Injection)

Extraccion de Hidrégeno y Adicion de Carbono (Hydrogen
Abstraction Carbon Addition)

Ignicion por Compresion de Carga Homogénea (Homogeneous
Charge Compresion Ignition)

Presion Efectiva Media Indicada (Indicated Mean Effective Pressure)
[bar]

Impuesto de Valor Anadido [ %]

Fluorescencia Inducida por Laser (Laser-induced Fluorescence)
Motores de Combustion Interna Alternativos

Motores de Encendido por Compresién

Motores de Encendido Provocado

Método de Momentos con Cierre Interpolado (Method Of Moments
with Interpolated Closure)

Nuevo Ciclo de Conduccién Europeo (New European Driving Cycle)
Programacion Orientada en Objeto (Object-oriented Programming)
Hidrocarburo ~ Aromaético  Policiclico  (Polycyclic ~ Aromatic
Hydrocarbon)

IX



NOMENCLATURA

PM
PMI
PMS
PN
PSD
QMOM

SMD
S0C
SOI
TDC
ECU
WLTP

Masa de Particulas (Particle Mass)

Punto Muerto Inferior [°]

Punto Muerto Superior [°]

Numero de Particulas (Particle Number)

Distribuciéon de Tamano de Particulas (Particle Size Distribution)
Método de Momentos por Cuadratura (Quadrature Method Of
Moments)

Diametro Medio de Sauter (Sauter Mean Diameter) [m]

Comienzo de Combustion (Start Of Combustion) [°]

Comienzo de Inyeccion (Start Of Injection) [°]

Punto Muerto Superior (Top Dead Center) [°]

Unidad de control de motor (Engine Control Unit)

Procedimiento Mundial Armonizado para el Ensayo de Vehiculos
Ligeros (World Harmonized Light-duty Vehicle Test Procedure)

Simbolos genéricos

OO AN WE N R NS I
(7

on
Eh>

(o)
3

—eES IO m& g Y

N

Gasto [kg/s]

Flujo de calor [W/m?]

Pardmetro de ley exponencial

Grado de completitud

Valor aleatorio

Area de superficie activa [m?]

Diametro del cilindro [m]

Constante

Pardmetro de ley exponencial

Calor especifico [/ gK]

Concentracién molar [mol / m3]

Coste de amortizacién [€]

Densidad lineal de las lineas de contacto en la pelicula liquida
[kg/m]

Velocidad media del piston [m1/5]

Coeficiente de difusién binario combustible/aire [m?/s]
Parametro de ley exponencial

Diametro [m]

Didmetro medio de Sauter [m]

Energia de activaciéon quimica []/mol]
Parametro que afecta al gradiente de la funciéon
Dosado

Factor de correcciéon

Funcién

Funciéon

Pardmetro con diferentes valores en funcion de la variable
Flujo de entalpia []]

Altura [m]

Entalpfia []]

Flujo de momento axial [Nm]

Ntumero de especies reactivas

Factor de no homogeneidad

X



NOMENCLATURA

— Ntumero de propiedades de las particulas de hollin
Constante para el cdlculo del perfil de temperatura con EGR
— Constante del perfil gausiano
Nicleo de coalescencia [m3/s]
Constante de Boltzmann [] /K]
Numero de Knudsen
— Longitud [m]
Relacién aire-combustible estequiométrica
Ntmero de Laplace
— Masa molar [kg/mol]
— Momento
Masa [kg]
— Pardmetro de forma
— Densidad numérica [m 3]
— Exponente de temperatura en ley de Arrhenius
— Numero de zonas
— Régimen de giro [rpm]
Ntmero de Avogadro [mol 1]
—  Precio [€]
— Fraccién de combustible respecto al total en cada zona
Presion [Pa]
Numero de Prandtl
— Flujo de variable conservada
Pardmetro en la correccién de la tension superficial
— Variable conservada
— Constante de los gases ideales []/ (mol - K)]
— Ratio por unidad de volumen [1/ m3s]
— Coordenada radial [m]
Ntmero de Reynolds
Penetracion del chorro [m]
— Frente del chorro [m]
— Numero turbulento de Schmidt
Numero de Sherwood
— Temperatura [K]
— Tiempo [s]
Temperatura de Leidenfrost [K]
Temperatura de Nukiyama [K]
— Conjunto de indices
—  Velocidad axial [m/s]
—  Volumen [m?]
— Peso [N]
e — Numero de Weber
Fraccién molar
— Pardmetro de ley exponencial
— Coordenada axial [m]
— Fraccién maésica
— Pardmetro de ley exponencial

L;EN?J?;‘N»W\'
.

TSI Iszxz
|

£
|

R
3
||

QO
|

x

HTHL9® Bx Y S
| |

S S5
||

<R R XS SR
|

Simbolos griegos

XI



NOMENCLATURA

Xc

N DD VDT IR >

Subindices

0
ad
a, 00

b
break

chem
cl

comb
cond

cyl

dry
end
estoc
evap
exh

film

Velocidad de reaccién quimica [mol /m®s]
Angulo de giro del cigiiefial [°]

Fraccion de secado

Nrtcleo de coagulacién

Ratio caracteristica para el intercambio de masa entre la zona de la
pared y el resto

Funcién de la densidad lineal de las lineas de contacto del liquido
Funcién para la fraccion de secado
Incremento

Espesor de la pelicula de combustible [m]
Duracién de la combustion [°]

Eficiencia de la colisién

Ratio de division

Conductividad térmica [W/(m - K)]
Relacién aire-combustible relativa
Viscosidad dindmica [Pa - s]

Coeficiente estequiométrico

Viscosidad cinematica [m?/s]

Dosado relativo

Densidad [kg/ m3]

Tension superficial [N /m]

Tiempo adimensional

Angulo del cono del chorro [°]

Propiedad de la particula correspondiente
Coordenada adimensional

Constante para el &ngulo del cono del chorro

Inicial

Adiabética

Condiciones ambiente lejos del orificio del inyector
Quemado

Ruptura

Critico

Quimico

Sobre el eje

Comburente

Condensacion

Cilindro

Gota

Parte seca

Final

Estocéstico

Evaporacion

Escape

Combustible

Pelicula liquida de combustible

XII



NOMENCLATURA

fm -~
s —

in —
inj —
j —
1 —
1 —
lv —
m _
max —
mix —
n —
noz —
par —
pen —
prestage —
rail —
ref —
sat —
sf —
st —
surf —
tip —
TOT —
tr —
u —
ub —
v —
vl —
w —
wet —

Superindices
i _
j _

No molecular
Superficie de la pelicula
Gas

Especie quimica
Incidente

Inyeccion

Zona segun el dosado
Inferior

Liquido

Fase intermedia entre liquido y vapor
Medio aritmético
Maximo

Mezcla

Normal

Tobera

Particulas

Penetracion

Zona previa al final del inyector
Conducto

Referencia

Saturacion

Flujo de deslizamiento
Estequiométrico
Crecimiento superficial
Zona final del orificio del inyector
Total

Media arménica
Superior

Sin quemar

Vapor

Pelicula de vapor

Pared del cilindro

Parte mojada

Indice de sumatorio
Instante temporal

XIII



Capitulo 1

Introduccion

El cambio climético es una de las problemdticas més importantes de la actualidad. Para
lidiar con ello, continuamente se ponen en vigor nuevas normativas que son cada vez mas
restrictivas con la contaminacién. En lo referente a automéviles, en septiembre de 2015 entré
en vigor la norma europea Euro 6 con la que los fabricantes de este tipo de vehiculos estdn
obligados a disefiar coches menos contaminantes en particulas (que se analizan en este trabajo)
y oxidos de nitrégeno (NOy). De hecho, durante 2020 se impuso una nueva norma atin mds
restrictiva: la Euro 6d, que pretende reducir en un 80 % las emisiones de gases de efecto
invernadero en el afio 2050 respecto 1990 [36]. Ademads, como alternativa a los vehiculos
propulsados por motores de combustién interna, durante los tltimos afios se ha intensificado
el uso de automéviles hibridos o totalmente eléctricos.

Para cumplir con las especificaciones detalladas por las normas anteriormente explicadas,
se llevan a cabo una serie de ensayos sobre los vehiculos, como por ejemplo el procedimiento
WLTP [21]. Debido a que la normativa se va volviendo més restrictiva con el paso de los afios,
dichos ensayos son cada vez mas complejos y se van distanciando de los procesos estandar.
Esto lleva a que en la actualidad se opte por los métodos de simulacién para reducir los costes
y los inconvenientes de los procedimientos de medida experimentales, a la vez que se cumple
con las leyes medioambientales.

Entre las fuentes de contaminacion previamente citadas, este estudio se centra en la
emisién de particulas de hollin. Como se ha explicado previamente, es de vital importancia su
reduccién debido a que estan catalogadas como la segunda causa més importante del cambio
climético [38]. Ademds, suponen un grave peligro para la salud publica, ya que puede causar
diferentes enfermedades respiratorias en el ser humano que, con una exposicién prolongada,
derivan en cdncer de pulmoén [39]. Por dltimo, cabe destacar que las particulas més peligrosas
para el ser humano son las de menor tamafo.

Por lo tanto, en este estudio se lleva a cabo una investigacién sobre la simulaciéon de los
procesos de formacion de particulas de hollin en motores de gasolina de inyeccién directa en
comparacion con datos recogidos experimentales. Asi, se desarrolla un modelo, que constara
de distintos submodelos, implementado principalmente en el software de programacién
matemadtica MATLAB, que podréd interaccionar con otros programas necesarios para el correcto
funcionamiento del modelo. Ademas, dicho modelo se disefiara con una estructura orientada a
objetos (OOP) [37], lo que permitira activar o desactivar los diferentes submodelos en funcién
de lo que se requiera calcular para ahorrar coste computacional.



CAPITULO 1. INTRODUCCION

Previo a la explicaciéon del modelo, se desarrollaran las principales caracteristicas de
funcionamiento de los motores de combustién interna alternativos (MCIA), con especial
hincapié en los de gasolina de inyeccién directa (GDI), que son los que se tratan en este
estudio. Ademads, se detallard todo el fundamento tedrico de los procesos de formacion de
particulas y las principales vias que dan lugar al hollin: peliculas liquidas de combustible en las
paredes de la cdmara de combustién, mezcla aire-combustible no homogénea y combustible
restante en el inyector.

Los capitulos anteriores se detallardn para el modelo completo, pero al ser la primera
fase de implementacién como se indica en la portada, tanto el proceso de validacién como
los resultados obtenidos se cefiirdn al submodelo de distribucién de temperatura adiabatica.
Posteriormente, se extraeran las principales conclusiones del trabajo en general y los estudios
futuros donde se detallaran las lineas de investigacién posibles a partir de este proyecto.

Por ultimo, se desarrollard la bibliografia utilizada durante el trabajo, una estimacién del
presupuesto del proyecto y los anexos de los que consta el mismo, entre los que se incluyen
los c6digos de programacion utilizados.



Capitulo 2

Fundamentos teoricos

Antes de pasar al modelo en si, se detallan los fundamentos tedricos de los procesos de
formacion de particulas de hollin en los motores de gasolina de inyeccién directa (GDI). Para
una mejor comprensiéon de dichos procesos, se realizara un estudio previo de las principales
caracteristicas de los motores de combustiéon interna alternativos (MCIA) con una mayor
profundidad en el tipo de motor que se trata en este trabajo.

2.1. Motores de combustion interna alternativos (MCIA)

Un motor se define como un dispositivo que permite transformar cualquier tipo de energia
en energia mecdnica. A su vez, Payri y Desantes [13] realizan una clasificacién de los diversos
tipos de motores:

Alternativos (MEC, MEP)
Combustién discontinua | Rotativos (motor Wankel)

Combustién Propulsivos (pulsorreactor)

interna

Térmicos Combustién continua
(turbina de gas)

Motores
Combustion externa
(turbina de vapor, motor Stirling)

Otros

Figura 2.1: Clasificacién de los tipos de motores [13]

En el caso del trabajo que se lleva a cabo en este estudio, se analiza un motor térmico de
combustién interna alternativo. El motor térmico obtiene la energia mecanica a partir de la
energia térmica contenida en un fluido compresible. La combustién es interna al tener lugar en
el propio fluido de trabajo con una mezcla de aire y el combustible correspondiente. Ademads,
el proceso de combustién es discontinuo al ocurrir de forma intermitente como se va a estudiar
mas adelante cuando se analice el ciclo de trabajo del motor. Por tltimo, al desarrollar el fluido
el trabajo sobre una superficie mévil, en este caso el pistén, en forma de movimiento rectilineo,
se dispone de un motor alternativo.

Las caracteristicas mas importantes de un MCIA son las siguientes:
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— Rendimiento: depende del tipo de motor y las condiciones de operacion que lleve en
ese momento concreto. Puede alcanzar valores méximos en torno al 55 % en motores de
gran tamafio (45 % en diésel y 40 % en gasolina), lo que podria parecer una cifra pequefia,
comparada con otro tipo de motores (como por ejemplo, los eléctricos), si bien no lo es
tanto considerando las limitaciones termodindmicas.

— Potencia: los MCIA poseen un amplio rango que puede abarcar desde decenas de Watios
hasta varias decenas de Megawatios.

— Combustibles: uno de los puntos fuertes de los MCIA es que pueden emplear
combustibles tanto en fase liquida como en gaseosa o, incluso, en fase sélida si se
pulveriza finamente. Cabe destacar que los combustibles liquidos serdn mds ventajosos
debido a su mayor densidad energética.

— Geometria: el conjunto cilindro-pistén que caracteriza este tipo de motores se puede
construir en tamafios muy dispares para adaptarse a cada aplicaciéon concreta. Ademads,
se pueden emplear materiales de bajo coste debido a que las temperaturas de trabajo son
relativamente bajas.

Aun asi, los MCIA presentan una serie de inconvenientes como son la emisién de gases
contaminantes (tema en el que se profundiza en este estudio), la limitacién en la potencia
maxima, la potencia especifica maxima (en este aspecto han sido desplazados por la turbina de
gas) y la dependencia del petréleo a la hora de obtener el combustible, al ser la gran mayoria
de ellos de origen f6sil. Sin embargo, el balance global entre ventajas e inconvenientes se
mantiene muy favorable para el MCIA, ya que no pueden sustituirse de forma amplia excepto
en el campo de la aviacién.

El ciclo de trabajo de los motores alternativos puede ser de cuatro tiempos o de dos tiempos.
En este caso se estudia el primero de ellos, que se ilustra en la siguiente figura:

Four-stroke cycle (Gasoline)

Exhaustvalves  wjalves closed

Sparkplug T hoced o N Sparkplug  Intake Exhaust
Intake valve ' ~ TN firing valve close  valve open
: - o AN ; - P
open o \ / ~
Air-fusl gf >
mixture —— Exhaust
S5, i gases
Combustion | I
chamber |
v I
Piston —
Connecting __.
rod O
Crackshaft —
Intake Compression Power Exhaust
Air-fuel mixture Air-fuel mixture Explosion forces Piston pushes out
is drawn in is compressed piston down bumed gases

Figura 2.2: Ciclo de trabajo de un motor de cuatro tiempos [29]

A continuacién se explican los procesos que tienen lugar en la Figura 2.2:
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— Admisién: con las védlvulas de admision abiertas y las de escape cerradas, el piston se
desplaza desde el punto muerto superior (PMS, también conocido en la literatura como
TDC) al inferior (PMI) haciendo que disminuya la presién en el interior del cilindro, por lo
que se produce la entrada de gases a través del conducto de admisién. Cuando el émbolo
llega al PMI, las vélvulas de admision se cierran y se pasa a la siguiente fase.

— Compresion: el pistén se desplaza desde el PMI al PMS con las valvulas cerradas, por lo
que, al contrario de la fase anterior, la presion se eleva y el fluido se comprime. Al final
de este proceso tiene lugar la combustion con la chispa producida por la bujia, al ser un
motor de encendido provocado (MEP) que se explicara en el siguiente apartado.

— Expansion: con la combustién se produce un aumento tanto en la temperatura como en
la presion de los gases contenidos en el cilindro, provocando que el piston se desplace del
PMS al PMI, obteniendo trabajo.

— Escape: al alcanzar el émbolo el PMI se abre la valvula de escape y el pistén se desplaza
hacia el PMS de tal forma que va expulsando los gases quemadaos al exterior del cilindro.
Al llegar al PMS, se cierra la valvula de escape y tiene lugar un nuevo ciclo.

Ademas, se representa el ciclo de trabajo presién-volumen que tiene lugar durante los
procesos enumerados anteriormente:

V = Volume constant volume process
p = pressure

adiabatic process

/ Power Stroke
5

Combustion Process -

P Heat Rejection
Compression Stroke ] 1 / 26
Intake Stroke Exhaust Stroke

v

Figura 2.3: Diagrama p-V en un ciclo de trabajo [30]

Lo mas destacable de la Figura 2.3 son las variaciones en la presion que se han comentado
anteriormente debido a los procesos de compresion y expansioén que tienen lugar en las fases
que conforman el ciclo de trabajo.

2.1.1. Motores de encendido provocado (MEP)

Como ya se ha comentado anteriormente, en el caso de estudio se trata un motor de
gasolina de inyeccion directa (GDI). En primer lugar, cabe destacar que, en contraposicién
con los motores de encendido por compresion (MEC), la combustién se lleva a cabo por una
chispa producida por la bujia, mientras que en los otros motores es debida al aumento de
la temperatura por la compresiéon del movimiento ascendente del pistén, que provoca un

5
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autoencendido de la mezcla.

Por otro lado, la inyeccién directa permite conseguir que la distribucion espacial de la
mezcla aire-combustible en la cdmara de combustién sea distinta en funcién de si el motor
opera a plena carga o a carga parcial. En el primer caso, el combustible se inyecta durante la
fase de admisién, formando una mezcla homogénea en toda la cdmara de combustién. Por
otro lado, a carga parcial se inyecta el combustible durante la propia combustién buscando una
mezcla estratificada con una composicién rica en combustible cerca de la bujia y pobre en las
zonas alejadas, llegando a conseguir un dosado nulo en la periferia de la cdmara. En cambio,
en la inyeccién indirecta se busca una mezcla homogénea en todo el volumen de la cdmara de
combustion, por lo que para modificar la potencia del motor, es necesario cambiar la cantidad
de mezcla (aire y combustible) que se introduce en el cilindro, generalmente a través de una
pérdida de carga producida por una vélvula de mariposa.

2.2. Fundamentos de formacién de particulas

Una particula consiste en un objeto de reducido tamafio que consta de propiedades fisicas
y quimicas. Pueden estar englobadas en cualquier campo cientifico, pero en el caso de estudio
de este trabajo se refiere al material recogido al pasar los gases de escape a través de un
filtro [1]. Dichas particulas estardn formadas por una combinacién de hollin y liquido. El hollin
estd compuesto por dtomos de carbono e hidrégeno con una ratio de 8 a 1 (por cada dtomo de
hidrégeno hay ocho de carbono) y un tamafio de, aproximadamente, entre 25 y 700 nm.

Figura 2.4: Particulas de hollin [2]

En el caso de los motores de inyeccion directa de encendido provocado que se analizan, el
hollin se forma en las zonas ricas en combustible por las altas temperaturas mediante el paso
del combustible que no se ha quemado de fase gaseosa a fase sélida. Ese proceso se compone
de una fase previa de formacién de especies precursoras del hollin seguida de otras seis fases:
pir6lisis, nucleacién, aglomeracion, coalescencia, crecimiento superficial y oxidaciéon. Cada una
de ellas se explica con mds detalle a continuacién.

2.2.1. Pirdlisis

La pirodlisis es una degradacién térmica de una sustancia en ausencia de oxigeno, por lo
que dichas sustancias se descomponen mediante calor, sin que se produzcan las reacciones de
combustién [3]. Generalmente, puede ser de dos tipos: pura (el oxigeno no estd presente en la
reaccion) y oxidante (existe una pequefia parte de oxigeno presente). Este segundo tipo es el
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que tiene lugar en las llamas premezcladas ricas en combustible.

La temperatura a la que se realiza la pirdlisis se encuentra en un rango entre 300 y 800 °C.
Como resultado del proceso, se obtienen las siguientes especies quimicas:

— Gas, cuyos componentes basicos son CO, CO,, Hy, CHy y compuestos mds volatiles
procedentes del craqueo de las moléculas orgénicas, como pueden ser alcanos, alquenos,
alquinos y poliacetilenos.

— Residuo liquido, compuesto basicamente por hidrocarburos de cadenas largas como
alquitranes, aceites, fenoles, ceras, etc. formados al condensar a temperatura ambiente.

— Residuo sélido, compuesto por todos aquellos materiales no combustibles, los cuales o
bien no han sido transformados o proceden de una condensacién molecular con un alto
contenido en carbén, metales pesados y otros componentes inertes de los residuos.

Si el combustible no es aromatico, los productos obtenidos de la pirélisis se ven sometidos
a una ciclacién o ciclizacién, que consiste en una serie de reacciones quimicas que producen el
cierre de estructuras moleculares, lineales y ramificadas formando anillos y, en consecuencia,
compuestos aromdticos como, en un primer caso, el benceno. Posteriormente, este primer anillo
aromético creado va creciendo y desarrollandose en hidrocarburos policiclicos aromaéticos
(PAH) como, por ejemplo, el naftaleno. Este proceso se puede representar de la siguiente
manera, donde se han introducido ejemplos de las especies que intervienen en él:

soot quadrimers dimers
' "
, . 3 « Y
e ¥ we
b = Trr =
> D 20 20 e
benzene napﬁthalene cyclopenta[cd]pyrene
— .
\._‘_L &
& % e wate:\b -9
- - co co
ethylene acetylene 2 1 c
rz’t e ™
ol ot jé: .
- 3: \}‘t\ \..r
n-heptane isooctane oxygen

Figura 2.5: Proceso de pirdlisis con formacién de aromaticos [7]

2.2.2. Nucleaciéon

Es el proceso por el que una molécula en estado gas se transforma en una particula en
estado solido. Es uno de los pasos mas complejos en la formaciéon de particulas. Mediante
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investigaciones de llamas de difusién de metano llevadas a cabo por Lahaye [4], se llega a la
conclusién que el nicleo de carbono que forma las particulas de hollin es el resultado de la
deshidrogenacién de hidrocarburos poliaromaticos.

En esta etapa se produce un crecimiento del niimero y la masa de las particulas de hollin,
con un mayor incremento del primero.

2.2.3. Aglomeracién

En este proceso, dos o mads particulas se unen dando lugar a una tnica particula
manteniendo su identidad originaria, de tal forma que su tamafio aumenta a la vez que el
numero de particulas decrece enormemente.

Figura 2.6: Aglomeracion de particulas de hollin [4]

La ecuacién que describe esta fase es la de Smoluchowski y se puede representar de la
siguiente forma:

Dnx) = ¥ Ble—y (e —y)nly) — 3 Bl y)n(yn(y) 1)
y=1 y=1

donde n(x) es la densidad de las dos particulas (x,y) que se fusionan y B(x,y) es el nticleo
de coagulacién, que depende del ntimero de Knudsen. Cabe destacar, que es un proceso
irreversible en el que el tamafio de las particulas es de entre 20 y 70 nm.

2.2.4. Coalescencia

Se trata de un proceso similar al descrito en el apartado anterior pero, en este caso, al unirse
las dos particulas y formar una mayor se pierde la identidad que poseian las dos particulas
originales. Al igual que en la aglomeracién, aumenta el tamafio pero disminuye el ntimero de
particulas por ese proceso de fusioén que se acaba de explicar.

2.2.,5. Crecimiento superficial

Es el proceso por el cual se afiade masa a la superficie de una particula de hollin después
de la nucleacion. Segtn diversos estudios [5] [6], no existe una distincién clara entre el fin de
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la nucleacién y el principio del crecimiento superficial, por lo que se puede considerar que
ambos procesos son simultaneos.

Las reacciones que caracterizan esta fase de la formacién de particulas de hollin son de
tipo HACA (extraccién de hidrégeno y adicién de carbono). A continuacién, se presenta un
esquema de dicho tipo de reacciones:

Figura 2.7: Esquema reacciones HACA [6]

Asi, en la figura anterior, se observa la adiciéon de acetileno junto con hidrocarburos
aromaéticos policiclicos que da lugar a este proceso en el que se incrementan tanto la masa
como el tamafio de las particulas de hollin manteniendo el ntimero constante, siendo la etapa
en la que se produce el mayor crecimiento de masa en el proceso de formacién de las particulas
de hollin.

2.2.6. Oxidacidon

La oxidacién es una reaccién quimica en la que un elemento pierde electrones por la
presencia de un agente oxidante. En el caso de estudio, las particulas de hollin pierden masa y
tamafio debido a la formaciéon de CO y CO, con OH, O y O,. En las zonas ricas en combustible
predomina el OH y en las pobres el propio oxigeno O,. El primero es muy reactivo y oxida
uniformemente la superficie de la particula, manteniendo estables las particulas y reduciendo
la masa. El O, oxida posiciones especificas de las particulas, incrementando la porosidad vy,
finalmente, rompiendo la estructura, pero con una pérdida menor de masa que en el caso del
OH.

A modo de resumen de los procesos que se han descrito en este apartado, se presenta el
siguiente esquema:
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Figura 2.8: Procesos de formacién de particulas [1]

2.3. Formacién de particulas en motores GDI

Las particulas en los motores de inyecciéon directa de gasolina pueden proceder,
fundamentalmente, de las peliculas liquidas de combustible que se forman en las paredes del
cilindro o en el inyector o de una mezcla aire-combustible no homogénea. Ademads, existen
otros procesos menos relevantes que se van a explicar brevemente.

2.3.1. Peliculas liquidas de combustible

Se han realizado multiples estudios con investigaciones Opticas en los procesos de
combustiéon de los cuales se ha extraido que las peliculas liquidas de combustible estdn
causadas por el impacto del propio combustible. En dichas investigaciones, se observa cémo
las particulas de hollin emiten una luz amarilla brillante, de tal forma que son visibles.

De las investigaciones de Stevens y Steeper [8] se extrae que las emisiones de particulas
se forman a partir del combustible restante en la superficie del piston durante la combustién
premezclada. Como técnica de visualizacion, se escoge la fluorescencia inducida por laser (LIF).
Asi, se va a estudiar el combustible restante en dicha superficie durante el proceso de ignicién
para diferentes dngulos de giro del cigiiefial (CAD) en los que comenzara la inyecciéon del
combustible (SOI) en la Figura 2.9. En ella, se observara la superficie del pistén vista desde
abajo de manera que cuando se presente una mancha negra se indicaré la presencia de la pelicula
liquida de combustible sobre la pared del piston.

10
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Figura 2.9: Estudio éptico de la pelicula liquida de combustible [8]

Con ese mismo estudio, se llega a la conclusién que dicha pelicula se forma al tener lugar
una pirdlisis pura, al no haber oxigeno suficiente para llegar a una llama de difusién (dosado
estequiométrico), que produce la llama brillante que se ha explicado anteriormente y un charco
de fuego ("pool fire").

Ademads, con estas investigaciones se han analizado los diversos pardmetros que pueden
influir en la pelicula de combustible que se esta analizando. Asf, éstos son:

— Carga y presion en el motor: afectan al tiempo total de inyeccién, la masa de combustible
que se inyecta y el tiempo de evaporacion.

— Presion en el conducto de admisién: si se incrementa se mejora la evaporacién del chorro
debido al reducido didmetro de las gotas de combustible, lo que da lugar a una menor
pelicula de combustible liquido.

— Arranque del motor: si se lleva a cabo en frio, la temperatura de la pared no es la
suficiente para evaporar el combustible hasta que empiece la ignicién, por lo que aumenta
la emision de particulas.

— Geometria del inyector y de la pared de la cdmara de combustion.

— Localizaciéon del piston y del revestimiento respecto al inyector y el tiempo de
evaporacion restante, que depende de la geometria del propio motor y del tiempo de
inyeccion.

— Tipo de chorro: si se trata de un sistema guiado por pared ("wall-guided”) se forman
mads peliculas de combustible liquido que si se trata de un sistema guiado por aire
("air-guided”) o por chorro (“spray-guided”) [13].

De los parametros que se acaban de enumerar, Ketterer y Cheng [9] realizan un estudio
para un motor GDI en condiciones de arranque en frio (régimen de giro de 1200 rpm y 2 bar
IMEP) para obtener el niimero de particulas emitidas en funcién del tiempo de inyeccién y la
posicion del pistén y del chorro:

11
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Figura 2.10: Estudio de las emisiones de particulas para un motor GDI en condiciones de arranque en
frio [9]

Analizando la figura anterior se observa que la emisiéon de particulas es mayor en los
puntos de funcionamiento A y D del motor. Esto es debido a que en dichos puntos el pistén y
la cabeza del cilindro se encuentran mas impregnados por el combustible. En By C ya se ha
evaporado parte del combustible antes de que alcanzase las paredes del cilindro.

Ademads, estos mismos autores también estudian la distribuciéon de tamafios de las
particulas para distintos tiempos de comienzo de la inyeccion, dividiéndolo en dos figuras
para tiempos reducidos y moderados:
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Figura 2.11: Distribucién de tamafios de las particulas [9]
En primer lugar, se observa como el tamafio maximo de las particulas se reduce al retrasar
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el tiempo de inyeccién. Ademas, en el caso de la figura de la izquierda se obtiene un tamafo
maximo de aproximadamente 100 nm mientras que en la derecha éste es de 30 nm.

2.3.2. Mezcla no homogénea

La mezcla incompleta del combustible evaporado y el aire da lugar a emisiones de
particulas de hollin en los motores de inyeccién directa de encendido provocado [1]. Esto
es debido a las zonas subestequiométricas de la cdmara de combustién, donde tiene lugar
una reacciéon de premezcla rica en combustible que forma dichas particulas. El estudio de
la contaminacién emitida en funcién de la relacién aire-combustible es llevado a cabo por S.
Fallah [29] y da lugar a los siguientes resultados:
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Figura 2.12: Emisiones de un motor de gasolina segtn la relacién aire-combustible [29]

En la Figura 2.12 se observa cémo en la zona pobre en combustible se producen menos
emisiones que en la rica. Sin embargo, en dicha zona pobre se puede producir detonacién y
pérdida de potencia. Ademas, las emisiones de carbono son bastante més elevadas en la zona
rica, lo que dara lugar a las particulas de hollin.

Por otro lado, Ketterer y Cheng [9] realizan una simulacién 3D-CFD para estudiar la
homogeneidad de la mezcla al principio de la combustién, distinguiendo entre diferentes
tiempos de comienzo de la inyeccién. Dicha homogeneidad se estudia gracias al pardmetro
A, que se define como la relacion aire-combustible relativa, es decir, la inversa de ¢.

13
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Figura 2.13: Estudio de la homogeneidad de la mezcla para distintos SOI en simulaciones CFD [9]

Se observa en la figura anterior que si se incrementa el SOI (expresado en aTDC, grados
después del punto muerto superior, también conocido como PMS), es decir, si se retrasa la
inyeccion, la mezcla se hace menos homogénea al haber menos tiempo disponible para la
formacion de dicha mezcla.

Por otro lado, Sabathil et al. [10] analizan la evolucién del pardmetro A en funcién del
namero de particulas (PN) tal y como se observa en la Figura 2.14.
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Figura 2.14: Ntimero de particulas en funcién de la relacién aire-combustible (A) [10]
Como se habia comentado previamente, se obtiene un niimero mayor de particulas en la
zona rica en combustible (donde A es menor), lo que da lugar a una duracién de la inyeccién

mayor y un menor tiempo para la formacién de la mezcla, como también mencionan Ketterer
y Cheng [9].

Asi, la principal conclusiéon que se extrae es que es necesaria una mezcla homogénea para
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CAPITULO 2. FUNDAMENTOS TEORICOS

reducir las emisiones de particulas de hollin en los motores GDI. Los parametros que influiran
en dicha mezcla son los siguientes:

— Tiempo de mezcla: si se incrementa se mejora la homogeneidad.
— Velocidad y masa de combustible inyectada: si aumentan, se reduce la homogeneidad.
— Movimiento de la carga en el cilindro: si se incrementa se mejora la homogeneidad.

— Modo de operacién estratificado: incrementa las emisiones de particulas desde las zonas
ricas en combustible.

— Tiempo de evaporacion del chorro: las gotas de combustible necesitan evaporarse antes
de que comience el proceso de mezcla.

De estos estudios realizados, también se concluye que las particulas formadas por las
peliculas liquidas de combustible (explicadas en la Seccién 2.3.1) son de mayor tamafio que
las formadas por la mezcla no homogénea. Ademads, estos dos procesos estdn relacionados ya
que, durante la evaporacion, las zonas ricas en combustible se crean sobre la pelicula liquida
de combustible, que puede reaccionar durante la combustion si existe suficiente tiempo de
mezcla. Por tltimo, una gran cantidad de peliculas liquidas de combustible influye sobre la
relacién aire-combustible.

2.3.3. Fuentes adicionales de formacién de particulas

Ademas de los procesos de formacién de particulas de hollin en motores GDI explicados
en las Secciones 2.3.1 y 2.3.2, existen otras fuentes de formacién de dichas particulas menos
relevantes que se describen brevemente para una mejor comprensién del problema a tratar en
este trabajo.

2.3.3.1. Composiciéon del combustible

Los compuestos aromadticos (como por ejemplo el benzopireno) son los que mads
incrementan la formacién de particulas mientras que el oxigeno ligado al propio combustible
reduce la relacién C/O e incrementa la oxidacién de las particulas que se puedan formar.

Ademas de la composicién quimica, también influyen las propiedades termodindmicas del
combustible, como puede ser la entalpia de vaporizacién: cuanto mayor sea ésta, mayor es la
emision de particulas y la heterogeneidad en la mezcla.

2.3.3.2. Aceite lubricante

Las particulas formadas por el lubricante no estan estudiadas al completo y, hoy en
dia, siguen siendo objeto de investigacion. La influencia de dicho lubricante se basa en los
siguientes aspectos:

— Las gotas formadas por los aceites voldtiles se consideran emisiones de particulas, pero
no de hollin y son eliminadas internamente por el sistema de medida.

— Los componentes inorgénicos del aceite son emitidos como particulas sélidas.

— El combustible absorbido por el propio aceite, sobre todo en la pared del cilindro, puede
verse sometido a un proceso de pir6lisis durante la combustion.
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CAPITULO 2. FUNDAMENTOS TEORICOS

— La pelicula formada por el lubricante forma particulas sélidas debidas a la pirdlisis
durante la combustién.

Como principal conclusién, se obtiene que las fuentes de formacién de particulas
procedentes del combustible son procesos dominantes, por lo que las emisiones provocadas
por el aceite lubricante no son relevantes [11].

2.3.3.3. Combustion del chorro

Las gotas de combustible pueden ser una fuente de emisién de particulas debido a las
peliculas de dicho combustible en las paredes que atin no se han volatilizado por completo.
Asi, la evaporacion incompleta lleva a una combustion del chorro que se convierte en una
fuente de emisién de particulas.

Normalmente, el combustible inyectado se evapora completamente antes de que empiece
la combustion. Sin embargo, si se incrementa el didmetro de las gotas de combustible o si el
motor se encuentra en condiciones frias, se forma una pared liquida de combustible en la
pared debido al propio chorro antes de la combustién. Las caracteristicas de las gotas dependen
fundamentalmente de la presién en el conducto de admision.

2.3.3.4. Propiedades termodinamicas

Propiedades termodindmicas como la presion o la temperatura en el cilindro afectan a las
reacciones quimicas de formacioén de particulas y a los procesos de oxidacion, crecimiento
superficial, etc. Si se aumenta tanto la temperatura como la presion, se incrementa la emisién
de particulas [12].

Ademas, estas propiedades termodindmicas se pueden ver afectadas si se varian algunos
pardmetros del motor como el tiempo de ignicién. Asi, se llega a la conclusién que retrasar
dicho tiempo de ignicién reduce las emisiones de particulas debido al incremento en las
temperaturas de escape. Por tltimo, dicho incremento aumenta la oxidacién y decrece el
crecimiento superficial de las particulas [10].

2.4. Técnicas de simulacion

Durante las dltimas décadas, se han desarrollado numerosos modelos de simulacién para
obtener el proceso de formacion de particulas de hollin en los distintos tipos de combustién [1].
Dichos modelos se pueden clasificar en funcién del nivel de detalle que alcancen describiendo
los procesos fisicos y quimicos:

— Modelos empiricos: usan datos experimentales obtenidos mediante ensayos. Son faciles
de implementar y requieren poco coste computacional, pero no son capaces de describir
con mucha profundidad los procesos de formacion de particulas de hollin.

— Modelos semiempiricos: ademds de los datos experimentales en los que se basan
los empiricos, también necesitan ecuaciones que describan los procesos. La principal
desventaja es que no se aplican facilmente a diferentes combustibles o presiones debido
a dichos datos experimentales introducidos en las ecuaciones.

— Modelos quimicos detallados: incluyen un gran nivel de detalle a la hora de describir
los procesos de formacién de particulas de hollin, lo que implica un coste computacional
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mayor que el de los modelos explicados en los puntos anteriores. Sin embargo, este tipo
de modelo es el més utilizado debido a la elevada velocidad de cédlculo de los ordenadores
actuales.

En el estudio que se lleva a cabo en este trabajo se opta por utilizar el método de los
momentos, el cual calcula la distribucién de tamafios de las particulas mediante las ecuaciones
de transporte de sus momentos [16]. A pesar de que la descripcién exacta de dicha distribucién
se lleva a cabo con un nimero infinito de momentos, normalmente se usan los de orden bajo.

La principal ventaja de esta técnica de simulacién es que con pocas ecuaciones es capaz
de describir el cambio en los primeros momentos. Por otro lado, tiene el inconveniente que
dichas ecuaciones no estdn cerradas y, en consecuencia, se necesitan aproximaciones para
poder cerrarlas. Una de la mas usadas es el método de momentos con cierre interpolado
(MOMIC), que utiliza una interpolacién con un polinomio logaritmico. Su principal ventaja
es su simplicidad y que dicha interpolacién es realizada numéricamente sin ningtn tipo de
problema independientemente del orden de interpolaciéon que se esté usando, a pesar de que
éste sea de alto orden. Sin embargo, diferentes estudios [31] sugieren que el MOMIC no puede
representar la naturaleza bimodal de la funcién de distribucién normal de las particulas de
hollin, ya que el primer modo se corresponde con una nucleacién persistente y el segundo con
las particulas méas grandes.

Otro tipo es el método de momentos por cuadratura (QMOM), que describe la distribucién
de tamafios mediante una serie de funciones delta y aproxima los momentos con una
cuadratura de Gauss. El método de momentos por cuadratura directo (DQMOM) es una
generalizacion del QMOM para distribuciones multivariantes en la que las ecuaciones de
transporte se resuelven directamente por los pesos y las localizaciones de las funciones delta
anteriormente mencionadas. Ademas, este tipo de método de momentos es capaz de capturar
el modo de nucleacién persistente.

Otra forma de realizar una aproximacioén a la funcién de distribuciéon normal es utilizar
el método de Montecarlo, que es un método estocdstico para obtener la evolucién de
una poblacién representativa [31]. Se trata de un método mds preciso que los explicados
anteriormente, ya que obtiene una mejor prediccién de una funcién de distribucién normal
completa. Sin embargo, esta precisién conlleva un mayor coste computacional y su aplicacién
se limita a configuraciones simples como reactores homogéneos o llamas premezcladas
laminares 1D.
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Capitulo 3

Estructura del modelo

Para definir la estructura del modelo, se tienen en cuenta los diferentes fenémenos
involucrados en el proceso de formacién de las particulas de hollin que se han descrito en
secciones anteriores y se divide el modelo en consecuencia a ello, con las distintas interacciones
entre dichos procesos.

Ademéds, se necesita un compromiso entre el disefio y la parametrizacién de las variables
mas interesantes del estudio. Por ello, se escoge como software principal MATLAB, ya que
también es capaz de integrar los diferentes submodelos que se van a ir explicando e interacttia
con GT-Power, que es el software en el que se obtiene la termodindmica del motor.

Finalmente, el modelo se disefia con una estructura orientada a objetos (OOP), es decir, los
distintos submodelos mencionados anteriormente podran activarse o desactivarse en funcién
de si son necesarios 0 no para una optimizaciéon del tiempo de célculo. Esto que se acaba de
mencionar, se ilustra con la siguiente figura:

Spray model
(MATLAB)

Evaporation Soot

model Precursor
Injector model (MATLAB) Kinetic Soot model

Thermodynamic
model

(GT-POWER) (MATLAB) model (SWEEP)

(MATLAB +
CANTERA)
Injector Film
model
(MATLAB)

Figura 3.1: Esquema de los submodelos que forman la estructura del modelo

3.1. Software

Ademads del ya mencionado MATLAB, existen otros programas que intervienen para llevar
a cabo el correcto desarrollo del programa.

3.1.1. GT-Suite

GT-Suite es una plataforma multiusos con diversas librerias fisicas que contiene
componentes fundamentales y de alto nivel [14]. Con dichos componentes, los ingenieros son
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capaces de construir modelos de sistemas (como el que se lleva a cabo en este trabajo) con una
gran variedad.

Es el encargado de realizar el proceso de simulacion del motor y, por consiguiente, el
modelo termodindmico. Ademds, permite la implementacion de rutinas de Fortran. Otras
aplicaciones de este software pueden ser los sistemas integrados, la gestiéon térmica, las
mecdanicas multicuerpo, etc.

3.1.2. MATLAB

Es una plataforma de programacién y calculo numérico utilizada por millones de
ingenieros y cientificos para analizar datos, desarrollar algoritmos y crear modelos [15]. Es el
encargado de incorporar la estructura completa de la simulacién y todos los submodelos que
la conforman.

Su principal ventaja es que es capaz de interactuar con el resto de programas que se
explican en esta seccion. Ademds, puede resolver sistemas de ecuaciones diferenciales
ordinarias, que serdn fundamentales en las ecuaciones de continuidad que se detallardn mas
adelante.

3.1.3. SWEEP

Es un programa que utiliza métodos estocasticos para modelar la distribucién de las
particulas que estan dispersas en la fase gaseosa [17]. Se basa en el método de los momentos
explicado en la Seccién 2.4 y en rutinas de Fortran. Ademads, obtiene los perfiles de namero,
masa y tamafio de dichas particulas.

3.1.4. Cantera

Es el encargado de resolver la cinética quimica, la termodindmica y las ecuaciones de
transporte, de tal forma que modela eficazmente las reacciones que tienen lugar en el motor y
que dan lugar a las particulas de hollin [18]. Ademads, consta de la programacién orientada a
objeto que ya se ha comentado anteriormente.

El software estd desarrollado en el lenguaje de programacién C++ y en Fortran. Por dltimo,
es de gran utilidad porque se puede incorporar como herramienta en el propio MATLAB, que
serd el programa en el que estardn integrados todos los submodelos.

3.2. Submodelos

Como se ha comentado previamente en la Figura 3.1, la estructura del modelo estard
dividida en los siguientes submodelos:

— Modelo de inyeccién: es el encargado de determinar la ratio de inyeccién junto con los
pardmetros mds importantes de dicho proceso que serdn relevantes para el resto de
submodelos. Serd desarrollado en MATLAB y constard con datos experimentales como
inputs.

— Modelo termodindmico: obtiene las condiciones termodindmicas en el cilindro. Se
desarrolla en GT-Power y, concretamente, en GT-Suite.
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3.2.1.

Modelo del chorro: se utiliza la aproximacién 1D propuesta por Pastor et al. [19]. Dicho
modelo calcularé la evoluciéon temporal de la cantidad de combustible que impregna las
paredes del cilindro y la distribucién del pardmetro A de la mezcla que se encuentra en el
interior del cilindro. Se desarrolla en MATLAB.

Modelo de la pelicula de combustible en el inyector: determinard la cantidad del
combustible inyectado que se queda en la parte final de dicho inyector, ya que también
serd una fuente de emision de particulas de hollin. Se desarrolla en MATLAB.

Modelo de evaporacién: se aplica a las partes en las que se forman peliculas liquidas de
combustible y a la parte del chorro que no impregna las paredes del cilindro. Se desarrolla
en MATLAB.

Modelo de cinética quimica de las especies precursoras del hollin: lleva a cabo todas las
transformaciones quimicas explicadas en el Capitulo 2 en las regiones que contribuyen
a la formacién de hollin. Se desarrolla en MATLAB, pero integrando Cantera como
herramienta.

Modelo de particulas de hollin: se encargaré de obtener la distribucién del ndmero, masa
y tamafio de dichas particulas. Se desarrolla en SWEEP.

Interaccion entre los submodelos

Segtin lo analizado en la Figura 3.1, se pueden extraer las diferentes conexiones que existen
entre los submodelos descritos anteriormente:

GT-Power serd el programa donde se desarrolle toda la termodindmica que se produce en
el interior del cilindro, basdndose en datos experimentales. Asi, se obtendran distintos
pardmetros como presiones, temperaturas, gastos, etc. Una vez se haya desarrollado,
GT-Power se podra usar también de forma predictiva, es decir, sin necesidad de disponer
de unos datos de entrada.

El modelo de inyeccién determina las caracteristicas en las que el combustible se
inyecta en el cilindro independientemente de GT-Power. Ademds, como se ha indicado
previamente, se introducirdn datos experimentales para hacerlo funcionar de forma
correcta. Por ltimo, una vez se haya desarrollado el modelo, se podréd usar de forma
predictiva.

El modelo de la pelicula de combustible en el inyector estara alimentado por los dos
modelos previos para determinar la cantidad de masa de combustible que queda en la
parte final del inyector: modelo de inyeccién y las condiciones termodindmicas en el
interior del cilindro.

El modelo del chorro usa informaciéon de GT-Power y del modelo de inyeccién para
calcular la evolucién del chorro. Estard conectado al modelo de evaporacién, a la
distribucién del pardmetro A y se podrd determinar el tamafio de la pelicula liquida de
combustible formada en las paredes del cilindro.

El modelo de cinética quimica de las especies formadoras de hollin calculara las
reacciones quimicas en las regiones donde se formen las peliculas liquidas de combustible
y en las zonas con mezcla rica en combustible.

El modelo de particulas de hollin obtendra la informacién del modelo indicado en el
punto anterior y, analizando la evolucién de las particulas de hollin, serd capaz de
desarrollar la distribucién de la masa total y el tamafio de dichas particulas.
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3.3. Modelo de cinética quimica de las especies precursoras del
hollin

Este modelo es el encargado de estudiar las reacciones que tienen lugar en la cdmara de
combustion con las especies precursoras del hollin. Para ello, en primer lugar se analiza la
cinética quimica en fase gaseosa y después las ecuaciones de conservacién. Se desarrolla en
MATLAB integrando el software Cantera como herramienta.

3.3.1. Cinética quimica en fase gaseosa

Para analizar la cinética quimica que tiene lugar en la simulacién del chorro en el interior
del cilindro de forma detallada, se emplea una aproximacién multizona [20]. En ella, la cAmara
de combustién se divide en varias zonas que son tratadas como reactores homogéneos en los
que tienen lugar los distintos procesos quimicos.

La aproximacién multizona obtiene resultados precisos en los motores de ignicién por
compresiéon de carga homogénea (HCCI) con un coste computacional muy bajo. Ademas,
en los motores GDI como el que se estudia en este trabajo también se puede utilizar dicha
aproximacién para el célculo de las emisiones contaminantes.

La definicion de las zonas que se han descrito anteriormente se realiza con la ayuda de
la distribucién de la relaciéon combustible-aire relativa (¢) en funcién de la fraccién en masa
integral en la cdmara de combustion [1]. En el caso de una mezcla perfecta homogénea, se
dispondria de una tinica zona. De otro modo, el nimero de zonas es variable como se muestra
en forma de ejemplo en el siguiente grafico:
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Figura 3.2: Definicién del nimero de zonas segun la distribucién de ¢ [1]

Como se observa en la Figura 3.2, una zona predomina sobre las demds hasta un valor de
1.4 aproximadamente. Dicha zona no se estudiara ya que al ser pobre en combustible no sera
una fuente de emisién de particulas de hollin al poseer un dosado inferior al valor umbral de
formacioén de dichas particulas. El resto de zonas a partir de ese valor umbral si se analizardn
acorde a las ecuaciones que se detallardn mds adelante. Ademas, en la siguiente ilustracion se
muestra la distribucién de las zonas rica y pobre en una caimara de combustién:
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Figura 3.3: Zonas en la cdmara de combustion [1]

A suvez, cada zona se dividird en dos regiones (quemada y sin quemar) conectadas por un
gasto de masa. Las reacciones de cinética quimica tendran lugar en la zona quemada, ya que en
la zona sin quemar las temperaturas no son lo suficientemente altas para que se lleven a cabo
los procesos de formacién de particulas. Esto que se acaba de explicar, se puede esquematizar
en la siguiente figura:

i burned Y, (t) Feaction

Vi (£) my (L) kinetics
p(t) Ty (t)

iy ¥iyup Mass HUWT based on burn rate

unburned

b o aEEEEaT i Yiup no reactions
unburned 1 . Va (£) 1tup () (™ considered
p(t) Tup (1)

piston movement

Figura 3.4: Representacion de las zonas quemadas y sin quemar [1]

En teoria, el volumen de la zona quemada deberia ser nulo cuando se produce la ignicién.
Sin embargo, para evitar errores en el calculo, se inicializa la zona quemada con un volumen
de 1073° m3. Ademads, la zona sin quemar se inicializa con la presién y la temperatura en el
momento de la ignicion.

Por otro lado, a la hora de realizar la combustién, se toma en consideracién la siguiente
composicién quimica para el aire:

Elemento | Fraccién masica (Y)
@) 0.2302
N, 0.7555
CO, 0.0005
Ar 0.0138

Tabla 3.1: Composicién del aire puro

Asi, habra que tener en cuenta que la masa de cada uno de los componentes mencionados
en la Tabla 3.1 serd la suma de las cantidades presentes en las zonas quemadas y sin quemar.
Ademas, a la hora de realizar la combustiéon hay que tener en cuenta la estimacién de la
composicion de los gases residuales (EGR), que en este caso se establece en 1/9 en fracciéon
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masica (Yegg)-

Con la fraccion masica (Y;) y el dosado de oxigeno (Fo,) de cada zona extraidas de la Figura
3.2, se puede obtener la fraccién mésica de combustible respecto a la masa de cada zona Y5 ;:

Y, — FOZ : YOZ,comb (3 1)
f17 Fo, - X, +1 ‘
02 Oz,COmb

donde Yo, comp €s la fraccion masica de O, en el comburente correspondiente, que sera la
misma para todas las zonas en las que se divida la regién quemada y debe ser menor a la
proporcién de oxigeno presente en aire puro. El dosado de oxigeno se obtiene de la siguiente

forma:
F:

]
- 3.2)
YOZ,aire (

Fo

2

donde F; es el dosado absoluto de cada zona e Yo, 4ire la proporcion de oxigeno en aire puro
recogida en la Tabla 3.1.

A partir de Yy,; se obtiene la fraccién de masa de combustible en cada zona respecto a la
masa de combustible inyectado total p;:

m . Y .. Y‘
pj = fio 2 (3.3)
Meor  Fror
donde PTOT:
m
Fror = % (3.4)

Una vez obtenidas las fracciones mésicas del combustible inyectado en cada una de las
zonas, se pueden calcular los gastos que interactGan entre las zonas quemada y sin quemar
para cada una de las zonas que se han mencionado anteriormente:

dmf,]' _ de,h (1)

dt ar Meror * Pj (3.5)
dieompj _ 1~ 1 dmy; (3.6)
dt FOZS, YO2,comb dt ‘
dmypror,;  AMeomp; — dmy,
. dt dt (3.7)
donde Fp,, se obtiene:
1/ Lst
= _— 3.8
Oze YOZ,aire ( )

siendo Lg; el dosado estequiométrico, fijado en 15.2. Ademds, en la Ecuacién 3.5 Yf,b
representa la ley de quemado que, en este caso, se asumird que es la de Wiebe, la cual viene
dada por la siguiente expresion:

Yip=1—exp [—a <(XA_““0> } (3.9
c

Recurriendo a la literatura [13], la representacién de la ley de quemado junto con la de su
derivada se aproxima a esta forma:
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FQL

Figura 3.5: Forma aproximada de la ley de Wiebe y su derivada [13]

FQL es el equivalente a Yy, en la Ecuaciéon 3.9. En el Capitulo 5 se obtendrd una
representacion mas exacta en MATLAB. Cabe destacar que en la Figura 3.5 la derivada es
respecto a y en la Ecuacion 3.5 es respecto al tiempo, por lo que habra que realizar la siguiente
transformacion:

de,b - de,b
At~ da

(3.10)

donde 7 es el régimen de giro.

3.3.2. Ecuaciones de conservacion
3.3.2.1. Conservacion de energia

Para resolver la conservaciéon global de energia en la cdmara de combustién hay que
tener en cuenta la capacidad calorifica del combustible, los efectos de transferencia de calor
en las paredes del cilindro y el trabajo del piston. Por lo tanto, en las distintas zonas que
se han explicado anteriormente, se aplica la temperatura global de la regién quemada sin
necesidad de resolver las ecuaciones de conservacién. Asi, se asume que las reacciones de
cinética quimica que tienen lugar durante el proceso de formacién de particulas no afectan
significativamente al perfil de temperatura resultante en la zona quemada.

El perfil de temperatura adiabética de llama de una combustién de isooctano (CgHig) con
aire se puede obtener gracias al software Cantera implementado como herramienta en un
cédigo de programacion en MATLAB, en el caso de este estudio, es el que se encuentra en el
Anexo 9.3. Cabe destacar que los mecanismos de reaccién escogidos han sido los desarrollados
por Blanquart et al. [22].

Por otra parte, se propone una simplificacién a este modelo que permita llevar a cabo
un ahorro importante en el coste computacional. Dicha simplificacién consiste en construir
un “tridngulo” a partir de los valores de la temperatura inicial (que es la de la mezcla),
temperatura méxima y temperatura para la fracciéon mdsica maxima. La comparacién entre
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este modelo y el realizado con Cantera se desarrolla con més profundidad en el Anexo 9.1. Sin
embargo, a pesar de parecer muy trivial, se opta por este método simplificado para proseguir
con el estudio que se lleva a cabo en este trabajo por los errores despreciables perfectamente
asumibles y el gran ahorro en coste computacional.

Tras la division de la cdmara de combustién, se tiene que distribuir la temperatura media
entre las distintas zonas, por lo que se define un factor de correccién que relaciona la
temperatura adiabatica de cada una de ellas con la temperatura adiabética global:

F— Ty 04,5

— _hedj (3.11)
P Ty ad global

donde Tp,4, es la temperatura adiabatica en cada una de las zonas y Tjaqglobar €S la
temperatura adiabatica global definida con el dosado global Fror.

Con la ayuda del factor explicado anteriormente, se puede determinar el perfil de
temperatura en la regién quemada para las distintas zonas del motor definidas en la Figura
3.2:

Ty, (t) = max(Tygiobar (t) - Fis Texn) (3.12)

donde Tb,globgl(t) serd la distribuciéon de temperatura global en la zona quemada y T, la
temperatura de escape del motor, que lo limita inferiormente al ser la temperatura a la que
circulan los gases por el conducto de escape.

3.3.2.2. Conservacion de especies quimicas

Como se ha explicado anteriormente, las ecuaciones de conservacion de las especies
quimicas sélo tienen lugar en la regién quemada para cada una de las zonas debido a que las
reacciones se deben producir a elevadas temperaturas. Los cambios en las fracciones madsicas
de las especies se calculan con la siguiente ecuacién:

d(myp - Yip) _ Y., - @+mb dYiyp
dt T dt dt

De la Ecuacion 3.13 interesa desarrollar el término que da los cambios en las fracciones
masicas de las especies dY;, /dt que se puede escribir como:

= mi,chem + mub : Yi,ub (3-13)

AYip  MWichem | My
dt - my, + my, (Yz,ub_Yz,b) (3-14)

donde el célculo del gasto de la zona sin quemar ri1,;, se detallard méas adelante. El término
11; chem que resulta de las reacciones quimicas se obtiene como:
, . M;
M chem = Wi * —. my (315)
Pb
donde w; es la velocidad de reaccién quimica, oy, la densidad de la mezcla quemada y M;
la masa molar. De estas variables que se acaban de enumerar, las dos primeras se obtendrdn en
Cantera, que se ha explicado en la Seccion 3.1.4. Por dltimo, sustituyendo las Ecuaciones 3.14 y
3.15 en la Ecuacion 3.13 se obtiene:
dYi, . M; ity

i
dt Wi 197 + my

(Yiup — Yip) (3.16)
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En este apartado se realizan una serie de simplificaciones, una de ellas es que la mezcla
de las especies quimicas se realiza de forma perfecta e instantdnea, lo que lleva a un error
despreciable al sobrestimar el estado de dicha mezcla. Sin embargo, el error puede crecer si la
zona se hace mayor y la velocidad de quemado decrece. Por otro lado, si se aumenta el tiempo
de mezcla puede reducirse dicho error.

La otra simplificacién que se lleva a cabo es no considerar las reacciones en el frente de
llama, sino que la zona quemada se alimenta con una mezcla fresca. Ademas, se asume que
tanto las escalas temporales de los precursores como los procesos de formacién son mds lentos
que el avance de la llama, por lo que se formardn particulas detrds de dicha llama en la regién
quemada.

3.3.2.3. Conservacion de masa

La conservacion de la masa en la zona quemada se define por la transferencia de masa que
llega de la region sin quemar. Asi, y teniendo en cuenta la Ecuacién 3.7, se llega a la siguiente
expresion:

dm, .

ar tityp, ToT (t) 3.17)

Al igual que en el anterior, en este apartado también se llevan a cabo una serie de

simplificaciones como, por ejemplo, la no consideracién de transferencia de masa entre las
diferentes regiones quemadas de cada una de las zonas distinguidas en la Figura 3.2.

Ademéds de la conservacion de la masa en la zona quemada, la masa total comprendida en
la cdmara de combustion se toma como constante hasta después del final de la inyeccién. Esto
es de especial interés cuando se produce la apertura de la vélvula de escape (EVO) y los gases
residuales son expulsados de la cdmara de combustién.

3.3.2.4. Fracciones molares

El estado de la regiéon quemada va cambiando en cada paso temporal, de tal forma que
el estado de la zona quemada abarca desde la ignicién hasta que el piston se posiciona en el
punto muerto superior. Se escoge esta duraciéon porque la mezcla completa luego se sittia en
el sistema de escape en valores de presién cercanos a la presién ambiente y, en consecuencia,
temperaturas demasiado bajas que inhiben los procesos de formacién de particulas.

Ademads, se supone que el frente de llama pasa por todas las zonas a la vez debido a
que el comienzo del proceso es el mismo en todas ellas. Después de calcular las ecuaciones
diferenciales, se conocen las fracciones masicas y las masas molares de cada una de las especies.
Asi, se puede obtener la fraccién molar de dichas especies (X;) de la siguiente forma:

Y; 1
Xj= % - (3.18)

Mi i:nespecies Y;
Zi:] M;
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3.4. Modelo de la pelicula de combustible en el inyector

Como se ha comentado en la Seccién 3.2, este submodelo es el encargado de determinar la
cantidad de combustible que quedard en forma de pelicula en la parte final de dicho inyector
a través de la plataforma MATLAB.

Siguiendo la teoria detallada por Frommater [1] junto con observaciones Opticas y
simulaciones CFD, al final del proceso de inyeccién (EOI) permanece en el propio inyector
una pelicula liquida de combustible que no se evapora completamente hasta el comienzo de
la combustién (SOC), dando lugar a la formacién de particulas debida a la poca cantidad de
oxigeno en esa parte del motor. Ademas, dicha cantidad de combustible serd proporcional a la
duracién de la inyeccion, y se supone que la cantidad de los depésitos formados en el inyector
y la emisién de particulas no varfa significativamente en condiciones de operacién constante.

Por otro lado, se observa la evolucion de la pelicula de combustible durante el proceso de
inyeccion mediante un microscopio introducido en la cdmara de combustién, obteniéndose la
siguiente figura:

Figura 3.6: Formacién de pelicula de combustible durante la inyeccién [1]

Analizando la Figura 3.6, se extrae como principal conclusién que el drea mojada se va
haciendo mayor a medida que avanza el proceso y, en consecuencia, alcanza su maximo tamafo
al final de la inyeccién. Asi, se obtiene la masa de la pelicula de combustible en ese instante
final:

Cin',
M fitm,e01 = Cinj1 - t,-n]-] ? (3.19)

donde C;yj1 y Ciyj2 son dos pardmetros especificos del inyector y ¢;,; es el tiempo que dura
el proceso de inyeccion. Cabe destacar que, de estas magnitudes que se acaban de explicar, las
dos primeras vienen dadas y calibradas para una geometria del inyector dada, mientras que la
tercera puede ser calculada si se supone conocida la masa total inyectada (17;,;):

360mm]n
1000
tinj = — (3.20)
1 . Prail —Pcyl
I”Cf pmil,ref - pcyl,ref
donde 7 es el régimen de giro, ri,.r el gasto de referencia, y praii y pey las presiones en

el conducto y en el cilindro respectivamente con sus correspondientes valores de referencia
proporcionados por el fabricante.

Ademas, hay que tener en cuenta que no solo se pueden formar peliculas de combustible
en la parte final de los orificios del inyector, sino que también pueden tener lugar en el interior
de los propios agujeros de dicho inyector, como se ilustra en la siguiente figura:

27



CAPITULO 3. ESTRUCTURA DEL MODELO

Figura 3.7: Pelicula de combustible en los agujeros del inyector [1]

Asi, a diferencia de lo expuesto en la Ecuacion 3.19, la masa de la pelicula de combustible se
divide entre la parte final del orificio del inyector (tip) y una zona previa al mismo (pre-stage):

M fitm,tip,e01 = Mfitm,0l * Ctip (3.21)
mfilm,prestage,EOI = mfilm,EOI : (1 - Ctip) (322)

donde Cy, es una constante especifica del inyector que define la cantidad de combustible
en la parte final del orificio del inyector. Cabe destacar que las constantes que se aplican a este
modelo seran validas tinicamente para una geometria del inyector dada.

3.5. Modelo de evaporacién

Como se ha comentado anteriormente, modela las emisiones provocadas por la evaporacién
de las peliculas liquidas de combustible tanto en la parte final del orificio del inyector como
en cualquier otra pared de la cdmara de combustiéon, ademads de la parte del chorro que no
impacta en dicha pared.

3.5.1. Evaporacién de la pelicula en el inyector

En el caso de la parte final del orificio del inyector, Karwa et al. [23] determinan que la
cantidad de combustible que se forma en esa zona depende de la temperatura del inyector,
la velocidad del aire circundante, las propiedades del combustible y la presion del sistema.
Ademas, Frommater [1] realiza una serie de medidas del nimero de particulas que se forman
para las distintas geometrias de un inyector:
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AN e Y N

base injector

/
f Increased pre-stage ——
/ diameter

Particle nr. stream at 130km/h

Nr. of highway cycles

Figura 3.8: Numero de particulas formadas para distintas geometrias del inyector [1]

La principal conclusiéon que se puede extraer de la Figura 3.8 es que la ratio de
evaporaciéon de la parte anterior al final del orificio del inyector estd claramente por
debajo del correspondiente al final de dicho orificio debido a que la velocidad del aire es més
reducida y existe una mayor saturacion del combustible en esa parte previa.

Este mismo autor [1] realiza una serie de simulaciones CFD del proceso de evaporacién
desde el final de la inyeccién hasta el comienzo de la combustién a un régimen de giro de 1500
rpm, obteniendo los siguientes resultados:

(c) C'Ay = 640° (d) €A, = 630°

Wallfilm thickness [1||
| . I h

(1.0 20e—05 D0e—5

Figura 3.9: Simulaciones CFD del proceso de evaporacién [1]

En la Figura 3.9 se puede observar el 4rea mojada de la parte final del orificio del inyector

y el correspondiente espesor de la pelicula de combustible de la pared para diferentes angulos
de giro del cigiiefal.

29



CAPITULO 3. ESTRUCTURA DEL MODELO

Con los experimentos y las simulaciones que se acaban de describir, se puede desarrollar
una funcién exponencial basada en el tiempo de evaporacién que permita calcular la fracciéon
masica de combustible en este proceso:

Yfz'lm =exp [—ngp (t— tEOI)] (3.23)

donde Ceyyp €s una constante de evaporaciéon medida en s~1. Ademads, también se puede
obtener la masa de la pelicula de combustible que permanece en la pared al principio de la
combustién con la ayuda de la correspondiente al principio de la inyeccién (calculada en la
Ecuacion 3.19) y la fraccién masica de dicha pelicula al comienzo de la combustion (Y soc):

M fitm,s0C = Mfilm,E01 * Y film,50C (3.24)

3.5.2. Evaporacién de la pelicula en la pared

Como explican Yan et al. [45], la pelicula liquida de combustible formada en las paredes
de la cdmara de combustion estd influenciada tanto por la fase gaseosa circundante como por
la propia pared en términos de transferencia de calor y masa. Asi, estos autores presentan
un esquema de la evaporacién de dicha pelicula de combustible y los procesos que estdn
involucrados:

Gas phase

Evaporation Convection

—_— | Wall film

/ Conduction %

Figura 3.10: Esquema de la pelicula de combustible en la pared [45]

Cabe destacar que en la cdmara de combustiéon no existe una pelicula liquida claramente
definida, sino que su espesor, drea y volumen cambian continuamente a lo largo del ciclo de
trabajo. Asi, este proceso resulta complejo y necesita hipétesis simplificadoras para llevarse a
cabo:

— Las fases gaseosa y liquida se tratan de forma separada con un acoplamiento entre ambas
en la superficie de la pelicula, donde se aplican condiciones de saturacién.

— Se asume que las propiedades fisicas y termodindmicas siempre se encuentran en un
estado de equilibrio.

— La pelicula de combustible estd a temperatura constante.
— Se supone que la superficie de la pelicula es lisa.

— La masa de la pelicula liquida (17¢;,,) forma un cilindro con altura kg, y didmetro d ;.
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Asumiendo esa forma de cilindro y siguiendo la aproximacién desarrollada por Nagaoka
et al. [46], se obtiene el drea de la pelicula liquida de combustible (A f;;,):
M film
Afitm = 3.25
film 0l hfilm ( )

donde p; es la densidad del liquido. La altura de la pelicula liquida se puede obtener como:

4!
Hfitm = 2—= (3.26)
p lun,O
donde 07, es la tension superficial en la fase intermedia entre liquido y vapor y u;0 la
velocidad normal de impacto de la gota. Ademads, también se obtiene el valor medio del espesor
de la pelicula (h;;,), que se usara para hallar la ratio de evaporacion:

10 (Tap)
o1 (Tap) ﬁ%z,o

donde T, es la temperatura media de las gotas incidentes y i, la velocidad normal de
impacto.

Fifitm = 2 (3.27)

Acorde al trabajo desarrollado por Habchi [47], existen cuatro regimenes de ebullicién en
funcién de la temperatura de la pared (Ty), la temperatura de saturacion (Ts,:), la temperatura
de Leidenfrost (Tr) y la de Nukiyama (Ty). En la siguiente figura se representan dichos
regimenes en funcién de la vida de la gota de combustible:

. Hegime | Regime Il Regime I Regime IV
Liguide film MNucleate Transition Film
evaporation  boiling boiling boiling

Droplet lifetime

+ >

|
|
|
1
l

Tat Tn T T,

T - & = S W PY PR LA
Figura 3.11: Curva de vida de la gota y regimenes de ebullicién asociados [47]
A continuacién, se explica cada uno de ellos de forma detallada:
I. Evaporacion de la pelicula liquida con T, < Ts. La tasa de vaporizacion depende de

la transferencia de calor por parte de la fase gaseosa, llevada a cabo por procesos de
conveccion.
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II. Ebullicién con formacién del ntcleo con Ty, < Ty, < Ty. Se forman pequefias cavidades
de vapor que provocan una excelente transferencia de calor y acelera la vaporizacién
de la pelicula liquida de combustible. Ademaés, se alcanza la temperatura de Nukiyama
mientras que la vida de la gota disminuye.

III. Ebullicién de transiciéon con Ty < T, < Ti. Las cavidades anteriormente citadas forman
grandes columnas de vapor que evitan el contacto entre la pelicula y el liquido. La tasa
de vaporizaciéon decrece y aumenta la vida de la gota. Se alcanza la temperatura de
Leidenfrost.

IV. Ebullicién de la pelicula liquida con T,, > T;. La pelicula se cubre completamente con
una banda de vapor y la vida de la gota se sittia en valores altos, ya que la transferencia
de calor es mucho mas lenta que por el liquido. Si se sigue aumentando la temperatura,
la vida de la gota va disminuyendo.

Habchi [47] identifica dos pardmetros que influyen en la vaporizacion entre los regimenes
II-IV mostrados en la Figura 3.11: fraccion de secado (a4,,) y la densidad lineal de las lineas de
contacto de la pelicula liquida (Cjj4). El primero se obtiene de la siguiente forma:

" . Adry
—

Y Awet
donde Agy es el drea de la parte seca y Ay, el de la mojada. El valor de este parametro

estd comprendido entre 0 y 1, correspondiéndose con el aumento de la temperatura desde T,
hasta T;.

(3.28)

El segundo va a ser proporcional al sumatorio de los perimetros de las zonas secas, se
incrementa en el régimen de ebullicion con formacién de ntcleo y alcanza su maximo al
llegar a la temperatura de Nukiyama. En el régimen de ebullicién de transiciéon esta variable
decrece mientras que las cavidades de vapor coalescen formando una banda continua de vapor.

Con dichos pardmetros, se puede obtener la tasa de vaporizacion (it i) con la siguiente
ecuacion:

ﬁl (1 — ‘xdry) q-film,l + ,lexdry%‘ilm,vl
AHv,sat

donde B; es una funcién de Cjy, B2 de la fracciéon de secado, AH,s:+ la entalpia de
vaporizacion en el estado saturado y qfiim, Y 4 fitm,0 10s flujos térmicos de la pared al liquido
en contacto directo y de la pared al liquido a través de la capa de vapor, respectivamente. Estas
dos dltimas variables se calculan de la siguiente forma:

M fitmw = Afilm (3.29)

dfitm) = Msat———— (3.30)

. Tw— T
g fitmol = Ao wh l (3.31)
%

donde A;¢; es la conductividad térmica del combustible liquido a la temperatura de
saturacién y A, la correspondiente al vapor.
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3.5.3. Homogeneidad de la mezcla

Como se ha comentado anteriormente, la mezcla no homogénea de los componentes de la
cdmara de combustién es una de las fuentes principales de emisién de particulas de hollin.
Este fendmeno se ha demostrado tanto con medidas experimentales como con simulaciones
CFD en la literatura para motores GDI [9]. Por ello, es fundamental identificar las zonas con
mezcla suficientemente rica en combustible, ya que es donde se produce este fenémeno. Por
ejemplo, en la Figura 3.2 las zonas ricas que se han considerado como influyentes para el
fenémeno son a partir de un umbral de EQR ~ 1.4.

Gong y Rutland [27] desarrollan un modelo para calcular las emisiones de hollin debido a
la mezcla no homogénea. En primer lugar, se define el indice de no homogeneidad I:

Iy = exp (—Cz Ty - Re™32 - We?/ 3) (3.32)

donde C; es un factor ajustable y 7, es el tiempo adimensional de mezcla, que se obtiene
de la siguiente forma:

tsoc — teor
= — 3.33
Tmlx Atm] ( )

Por otro lado, el ntimero de Reynolds se calcula:

Ccm - B
v

Re =

(3.34)

donde c;, es la velocidad media del pistén, B el didmetro del calibre y v la viscosidad
cinemaética. Por tltimo, el niimero de Weber se obtiene:

(3.35)

donde py es la densidad del combustible, u;,; la velocidad de inyeccion, dy,. es el didmetro
de la tobera y ¢ la tensién superficial.

Con la Ecuacién 3.32, estos autores representan la variacién del indice de homogeneidad
con el tiempo de mezcla adimensional:

S

0.5 r‘%
:';_ !
0.4 B

o,
| Ty

% i ]

Figura 3.12: Evolucién del indice de homogeneidad con el tiempo de mezcla adimensional [27]
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En la Figura 3.12 se observa que con el paso del tiempo el indice de homogeneidad tiende
a cero, lo que implica que la carga va siendo mas homogénea. Ademads, Gong y Rutland [27]
también estudian la variacién de dicho indice con respecto al niimero de Weber, sefialando tres
puntos con presiones de inyeccién distintas:

0.95} @.

- e
_i 0ok .‘_‘ P.‘-l MPa
‘»_“M P“=1 1 MPa
0.85} Y =)
G ""h.._
n_ L i i i
%.5 i 1.5 2 2.5
We [] x 10°

Figura 3.13: Evolucién del indice de homogeneidad con el niimero de Weber [27]

En la Figura 3.13 se observa que a grandes presiones de inyeccion, la interaccién entre el
chorro y el gas es fuerte, lo que incrementa la mezcla y da lugar a una carga mas homogénea.

A su vez, Frommater [1] realiza una serie de simulaciones CFD para estudiar la evolucién
del dosado relativo desde las zonas pobres a las ricas tanto con informacién local como con una
funcién de distribucién de frecuencia:

complete mixture one snapshot
formation process during compression

crank angle —»

distribution
function

mass fraction

equivalence ratio —

Integral mass fraction - ’— mass fraction —»

=

c T

.g
L

2= =

ES =

2g 2

= g g integral

£ <= C mass fraction

e

3] — -

g

- equivalence ratio —» L equivalenceratio —»
lean rich lean rich

f(e.t) f()

Figura 3.14: Evolucién del dosado relativo en la cdmara de combustién [1]
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Asi, analizando la Figura 3.14, se extrae como conclusién que la funcién de distribucién
integral del dosado relativo se puede representar con una exponencial en funcién del dngulo
de giro de cigiiefial («):

F(¢,a) =1—exp [—A -cpE(”‘)“] (3.36)

donde A es un coeficiente que se puede obtener con métodos numéricos y E es un
pardmetro que afecta al gradiente de la funcién que se calcula de la siguiente manera:

E(x) = exp [C T (@)D - ReX - Wey} (3.37)
donde C, D, X e Y son parametros que caracterizan la ley exponencial. Ademads, habra que

modificar ligeramente la expresién 3.33 para recalcular el tiempo de mezcla adimensional:

t(a) —tsor _ t(a) —tsor

= 3.38
tror — tsor Aty (3.38)

Timix (‘X)

Para el célculo de la tension superficial, Brock y Bird [28] introducen una correlaciéon que
presenta la siguiente estructura:

T\ 1179
oc=p3.TV3. Q. <1—> (3.39)
T
donde p. y T. son la presion y temperatura criticas respectivamente. Ademads, el parametro
Q se obtiene de la siguiente forma:

TL"UIZP

log —Fz
Q=0119- [ 1+ L %1'51325 —0.279 (3.40)
1— low

donde T,y es la temperatura de evaporacion.

3.6. Modelo del chorro

Para este submodelo se seguird la teoria detallada por Pastor et al. [19], con el que se
busca obtener la evolucion del dosado de la mezcla en el cilindro, es decir, la distribucién de
dosados, utilizando como herramienta el software MATLAB. Cabe destacar que este modelo
estd implementado para motores diésel pero la fisica es la misma que para los motores de
gasolina GDI como en el caso que se trata en este estudio, por lo que se puede aplicar de forma
idéntica.

Al tener lugar la mezcla del aire con el combustible, este modelo no tiene en cuenta
ningtin tipo de movimiento inducido por dicho aire. Ademads, el volumen escogido es lo
suficientemente grande como para que la evolucién del chorro no modifique las condiciones
del aire que se encuentra lejos del orificio del propio inyector. El modelo se puede ilustrar con
la siguiente figura:
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X, r)
ufs,ri=0
_ e _E |
X= 11U I”d .'!l:l I”_l[xn]' :
- I L 3 ; -
X=X, X, AX X, XS5%X,

Figura 3.15: Esquema del modelo de chorro [19]

El angulo del chorro (0) define, junto con el didmetro del orificio (dy), el origen virtual del
propio chorro de tal forma que a la salida del inyector se cumple:

x __ b
0 2-tan (§)

(3.41)

Ademas, acorde a la Figura 3.15, el dominio se divide axialmente en un ntimero de celdas
con espesor Ax de forma que cada una de ellas estd limitada por la seccién de entrada (i) y
salida (i + 1). La dltima celda cuyas velocidades de entrada y salida sean no nulas se define
como frente del chorro (s).

Por otro lado las hipétesis que caracterizan el modelo para cada instante temporal son:

— Simetria en el eje del chorro.

— Se asume un flujo turbulento completamente desarrollado, es decir, la ratio de las
variables conservadas divididas por su valor en la linea central no depende de la
coordenada axial. Esta hipétesis es de las mas fuertes que se hacen, aunque estd aceptada
para flujos de un chorro como el caso de estudio. Ademéds, se utiliza una funcién de
distribucién radial gausiana, vélida en las condiciones tipicas de operaciéon de motores
de automocién tanto diésel como gasolina.

— Eléangulo del chorro se define como el lugar donde el perfil autosimilar de velocidad axial
alcanza el valor de la constante definida para el &ngulo del cono del chorro ({), que Pastor
et al. [19] fijan en 0.01. Por dltimo, se puede establecer una relacién entre el dngulo del
cono del chorro y la constante k de los perfiles gausianos autosimilares:

~ In(1/7)
= 02 (3.42)

— El flujo es homogéneo localmente al existir un equilibrio local en las condiciones de
temperatura y velocidad.

— Se desprecian los efectos de compresibilidad y, por lo tanto, la presién se asume constante.

36



CAPITULO 3. ESTRUCTURA DEL MODELO

— La densidad local se calcula bajo la hipétesis de mezcla ideal de la siguiente forma:

1
p(x,r) = SR, (3.43)

pi(xrr)

—

3.6.1. Ecuaciones de conservacién y condiciones de contorno

Las ecuaciones diferenciales de conservaciéon del momento axial, masa de combustible y
entalpia son las siguientes:

I(xj,t) — I(xj41,t) = % [/p(x, r,t) - u(x,r, t) -dV] (3.44)
mp(xi,t) — mp(xige, t) = % { / o(x,1,8) - Yp(x,1,t) - dv} (3.45)
H(x;,t) — H(xj41,t) = c[lit [/p(x, rt) - [h(x,7,t) — haeol -dV] (3.46)

El término de la izquierda de las Ecuaciones 3.44, 3.45 y 3.46 corresponde a la diferencia
entre el valor de esas magnitudes a la entrada (x;) y a la salida (x;1) de la celda mientras que el
de la derecha representa sus variaciones temporales, con el momento, combustible y entalpia
acumulados en la celda correspondiente. Asi, se puede realizar una discretizaciéon espacial en
la parte de la izquierda (subindices i e i + 1 de tal forma que x;{1 = x; + Ax) y una temporal
en la de la derecha (superindices j y j + 1 de tal forma que #*! = t/ + At) resultando en las
siguientes expresiones:

P [ r, 7Y cux,r, 1Y) - dV — [ p(x,r,t) - u(x,r,t) - dV

i1 = AF (3.47)
; ; +1y. Y dv — [o(x,r,t) - Ys(x,r, ) -dV
j+1 i+ fp(x/r,t]+ ) Yf(-X,r,t ) ox, 7, AMAN
Mg, —Meiq = AL (3.48)
it g _ J el V) [h(x, 1, 07) = haeo] AV — [p(x,7,8) - [A(x, 7, 1) = hao] - dV
i i+1 At
(3.49)

Para la resolucién de las Ecuaciones 3.47, 3.48 y 3.49 son necesarias condiciones de contorno
que se obtienen de forma experimental. Estas son:

— Flujos de momento Iy, masa de combustible ¢ y entalpfa Hy a la salida del inyector.
Todos ellos se consideran constantes o funcién del tiempo, y los dos primeros se pueden
obtener experimentalmente para un tipo particular de tobera.

— El dngulo del cono del chorro (0/2) se considera constante con el tiempo. Es muy dificil
obtenerlo experimentalmente.

— La densidad local debe ser una funcién explicita del resto de variables de la forma p =
p(f). La funcién se supone conocida y dependera de condiciones de contorno adicionales
tanto a la salida del inyector como ambientales lejos de la boquilla.
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3.6.2. Resolucion

Para obtener la solucién se reescriben las Ecuaciones 3.47, 3.48 y 3.49 de tal forma que serdn
los pardmetros sobre el eje 1y, 1y ¢ y hey 10s que son resueltos tanto a la entrada como a la salida
de cada una de las celdas para cada instante temporal y espacial. Asi, para cualquier variable
conservada g y su flujo correspondiente Q se cumple la siguiente ecuacion:

Q{H = /Ooop (xl-, 7, t”l) Uy (xi, tf“) “qel (xi, tj“) -exp (—Gkg?) - 2mrdr (3.50)

donde ¢ es una coordenada adimensional que se define como ¢ = r/x, G es un pardmetro
que tiene diferentes valores dependiendo de la variable conservada que se evalte:

q G

u 2

m f 1+Sc
h - ha,OO 1+PI‘

Tabla 3.2: Valores adoptados por G

donde Sc es el nimero turbulento de Schmidt y Pr es el nimero de Prandtl. Por dltimo, la
Ecuacion 3.50 se puede reescribir como:

i+1 i+1 i+1 i+1
Q" =omd il gl F (Vi 5e,G k) (3.51)

donde F es la funcién que contiene la integral:
F(Yya(x,t),S¢,G k) = / 0 (& Yra(x,1),Sc) - exp (—Gke?) - ¢dg (3.52)
0

Todo el proceso que se ha descrito a lo largo de esta seccién se resume en el siguiente
esquema:

STATE
RELATIONSHIPS

THERMODYNAMIC
PROPERTIES

T=f(f)
p=(f) Y =f(f)

> F(1,5.G)= [ 6. f 50 e (-GHE" )&

RESULTS

Nl CONSERVATION , Ual.) o U(XL)
EQUATIONS fulx.t) f(x,r.t)
Tix,rt)

Y(x,rt)

Figura 3.16: Resumen del modelo del chorro [19]
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3.6.3. Interaccién con las paredes del cilindro

Ademas del modelo que se estd describiendo en este apartado, habrd que tener en cuenta
la interaccién del chorro con las paredes del cilindro a la hora de la emisién de las particulas
de hollin. Para ello, se hace uso de la teorfa desarrollada por Wang et al. [24], en la que se
describen las ecuaciones de balance de poblacién para los procesos de formacién y oxidacién
de hollin, siendo resueltas en SWEEP [17], que se basa en el método de los momentos explicado
en la Seccién 2.4.

Este modelo monitoriza el area de la superficie y el nimero y diametro de las particulas
primarias de cada agregado. Ademads, también puede rastrear el nimero de dtomos tanto de
carbono como de hidrégeno y las moléculas de hidrocarburos aromaéticos policiclicos (PAH)
para dichos agregados. Para ahorrar coste computacional, se emplea una representacién
estadistica en lugar de rastrear cada molécula con el método de los momentos [16].

A la hora de modelar los efectos de las peliculas de combustible que se pueden formar en
las paredes del cilindro, el conjunto estocdstico de particulas se divide en dos zonas: pared y
el resto. Las pertenecientes al primer grupo son las que se ven envueltas en los procesos de
impacto del chorro y evaporacién de la pelicula. Ademds, su masa inicial es mucho menor que
la masa de la segunda de las zonas debido a la poca cantidad de combustible presente en la
propia pelicula. Por dltimo, existen procesos de mezcla entre ambas zonas con los distintos
modelos.

La pelicula de combustible de las paredes del cilindro se forma debido al impacto del chorro
sobre dichas paredes. Para modelar ese impacto, se recurre a la teoria desarrollada por Bai y
Gosman [25]. Acorde a estos autores, existen distintos regimenes para las gotas del combustible
después del impacto en funciéon del nimero de Weber (We):

— Pegado (stick): La gota que impacta en la pared se adhiere a ésta en una forma casi esférica.
Esto es debido a que la energia de impacto es muy baja por la reducida temperatura de la
pared (T). Ademas, se cumple que We < 2.

— Rebote (rebound): La gota rebota después del impacto. Este proceso puede tener lugar por
dos fenémenos distintos: una pelicula de vapor impide el contacto entre la propia gota 'y
la superficie o, si la pared estd mojada, la energia de impacto es baja y la pelicula de aire
atrapada entre la gota y la pelicula liquida causa pérdida de energia y, en consecuencia,
el rebote. Se cumple que 2 < We < 20.

— Extendido (spread): La gota impacta a velocidad moderada en la pared seca o mojada. En
el primer caso, forma una pelicula de combustible sobre la pared y en el segundo se une
con la pelicula existente. Se cumple que 20 < We < We,, siendo We, el nimero de Weber
critico.

— Salpicadura (splash): El impacto de la gota en la pared se produce con una energia muy
alta, se forma una cima en cuya periferia el chorro se desarrolla volviéndose inestable y
dividiéndose en muchos fragmentos. Se cumple que We. < We.

We'y We, se definen de la siguiente forma:

du?
We — % (3.53)
We, = 1320La %18 (3.54)

39



CAPITULO 3. ESTRUCTURA DEL MODELO

donde p; es la densidad del liquido, d; el didmetro de la gota, u;, la velocidad incidente, ¢
la tensién superficial y La el nimero de Laplace. Este tiltimo se obtiene de la siguiente forma:

d
La = 1700 (3.55)
K
donde y es la viscosidad dindmica. Los regimenes que se acaban de explicar se pueden
ilustrar con la siguiente figura:

o

e o o
2 O; E ‘ 0i

Stick Rebound

/Q N //
————

Spread Splash

Figura 3.17: Regimenes de impacto del chorro en las paredes del cilindro [32]

Cabe destacar que en el régimen de rebote ninguna de las gotas del chorro se quedaré
pegada a la pared y las gotas reflejadas tienen el mismo tamano que las que han impactado
previamente. En el extendido todas las gotas formaran parte de la pelicula. Por dltimo, en
el régimen de salpicadura algunas de las gotas se unirdn a la pelicula mientras que otras
rebotardn, denominandose a estas tltimas gotas secundarias. La ratio de divisioén (y) de la
masa de las gotas entre las dos partes se define como:

Amy,

=— —— =024+09 3.56
7 Amw + A7’”film ( )

donde Amy y Amgiy, son las masas de las gotas rebotadas y transferidas a la pelicula,
respectivamente, mientras que a es un valor aleatorio distribuido uniformemente entre 0 y 1.

Para obtener el tamafio de las gotas secundarias se utiliza el modelo desarrollado por Han
et al. [26]. Entonces, se calcula el didmetro medio de Sauter (SMD) d/;:

dly = 2.16d,, (3.57)
donde d,, es el didmetro medio aritmético:
1/3
dy= | ——T | 4, (3.58)
5 ()
Ademas, se puede calcular el gasto de masa que va desde la pelicula de combustible a la
zona de la pared:

ShogD (Yoo — Yf5)
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donde Sh es el ntimero de Sherwood, p, la densidad del gas, D el coeficiente binario de
difusién combustible/aire, Y la fraccion mésica de combustible en la superficie de la pelicula
e Y la fraccion maésica de combustible del gas circundante sobre la superficie. El ntimero de
Sherwood se puede calcular de la siguiente manera:

Sh = 0.332Re!/25¢1/3 (3.60)

donde Re es el nimero de Reynolds y Sc el de Schmidt. Ademés, la longitud I se puede
obtener como:

lo

| = 5—05 (3.61)
donde J es el espesor de la pelicula de combustible que se determina de la siguiente manera:
2
5= (3.62)

PUin

Una vez se han terminado de describir todos los regimenes posibles, se pasa a explicar el
algoritmo de célculo detallado por Wang et al. [24], que est4 formado por los siguientes pasos:

1. En primer lugar, se calcula la penetraciéon del chorro S(t):

1/2
Sit < fyom 0.39 (zﬁ—l’”) t

S(t) = 1/4
Sit >ty 2.95 (ﬁ—f) (dot)"/?

(3.63)

donde t es el tiempo desde el comienzo de la inyeccién, Ap es la caida de presién a
través del orificio del inyector, dp es el didmetro de dicho orificio, p; es la densidad del
combustible liquido y p, la del combustible gas y t,cq el tiempo de ruptura del chorro.
Este ultimo se puede obtener:

28.650,d
toreak = Pll /02 (3.64)
(pgAp)
Por tltimo, con la Ecuacién 3.63 se puede obtener el volumen de penetracion:
T .50 3
Vpen = gsm 7 S(t) (3.65)

2. Se escoge una serie estocastica de particulas en las que va a incidir el chorro, de tal manera
que su volumen se obtendré de la siguiente forma:

Vyar = Zv@ Viel (3.66)

siendo U el conjunto de indices de las particulas que se han escogido desde el comienzo
de la inyeccién. Se debe cumplir la condicion Vs > Ve

3. Se asigna a cada una de las particulas escogidas un valor de masa liquida (ml(i) )
proporcional al peso estadistico W(?) con la siguiente expresion:
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W At (3.67)

m? =
1 Z] Wi

donde 1 res el gasto de combustible inyectado e At el paso temporal. Ademds, se puede
obtener el niimero de gotas:

(i)

; 6
n = ml(m Vi €1, fper (3.68)
mToid
. Si:
(6N _ B 0\ _ 4V (t)
S(t) sin (2> >5 6 S(t) cos <2> i (3.69)

siendo V (t) el volumen del cilindro en ese instante y B el didmetro del cilindro, el chorro
impacta en las paredes de éste y se procede a realizar el paso siguiente. En el caso que no
se cumplan las condiciones de la Ecuacién 3.69, se procede al paso 6.

. Las particulas involucradas en el impacto son las que se encuentran en la parte final del
chorro. Al igual que se ha visto previamente, se puede obtener el régimen en el que se
encuentran dichas particulas acorde al nimero de Weber tras el impacto:

_ prdg [u(t) cos (§)]°
(%

We (3.70)

donde u(t) es la velocidad en la parte final del chorro. Si corresponde al régimen
extendido, la gota se afiade a la pelicula de combustible de la pared. Si, por el contrario,
rebota, todo el combustible involucrado en el impacto se transfiere a la zona de la pared
con un nuevo didmetro:

(i iy 173
d(l) B 6 (ml,w + Aml,w)
dw —

mor (g + A, )

(3.71)

donde Aml(iz)u y Angiu son la masa y el nimero de gotas afadidas a cada particula y se
obtendrdn con Ecuaciones similares a 3.67 y 3.68, respectivamente. Por dltimo, para el
régimen de salpicadura la masa de las gotas incidentes se distribuye por la pelicula de

combustible de la pared.

. Se actualiza la composicién y temperatura de las particulas que se encuentran en la zona

de la pared calculando Amj(f):

. (i)
@ WY . .
Am F= Wm Fitm O V particulas i en la zona de la pared (3.72)
Ademds, también se deberfan actualizar los valores de entalpia, peso estadistico, la masa
de las particulas y las fracciones mésicas de las especies en fase gaseosa.

. Se actualiza la masa liquida de combustible, el peso estadistico, las fracciones mésicas de
las especies en fase gaseosa y la entalpia de las particulas en ambas zonas después del
proceso de evaporacion.
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Por dltimo, se puede calcular una ratio caracteristica para el intercambio de masa entre la
zona de la pared y el resto (B) definido como:

Intercambio de ratio de gasto

p= (3.73)

donde mror,, es la masa total de la zona de la pared.

MTOT,w

3.7. Modelo de particulas de hollin

Es el encargado de obtener la distribuciéon del ntimero, masa y tamafio de las particulas
de hollin emitidas, tomando como base los fundamentos teéricos explicados anteriormente. El
software en el que se desarrollara serd SWEEP [17].

3.7.1. Procesos de formacién de particulas

En primer lugar, se transforma la fracciéon molar (X;) calculada en la Ecuacién 3.18 en
concentracién molar de la siguiente manera:

:Xi'p
R-T,

donde R es la constante de los gases ideales con un valor de 8.314 ]/ (mol - K).

¢ (3.74)

Se ha comentado anteriormente que la herramienta SWEEP se basa en el método de los
momentos [16] y para su correcto funcionamiento requiere un valor estimado del momento
inicial médximo (M) de cada zona. Para ello, los autores de SWEEP [17] recomiendan un
proceso iterativo que conlleva ejecutar el software multiples veces. Dicho proceso se ilustra
en la siguiente figura:

Premixed
zone

Pyrolysis zone

Air-fuel ratio < soot

Execute SWEEP
threshold HECHEE

maxM, * 0.01

maxMgsweep = 0

maxo =10 maxMg = 1.05*maxMg sweee

Deviation maxM, Wil

>30%

y

Final execution of SWEEP I

Figura 3.18: Proceso iterativo para el cdlculo de M [17]

En la figura anterior se observa cémo en cada iteracion, si se sobreestima el valor maximo
de My, dando lugar a maxMy sweep = 0, se reduce dicho valor méximo de My en un 10 %. Si
la desviacion entre el valor estimado y el calculado es mayor del 30 %, la siguiente estimacion
se realiza aumentando el valor de My un 5 %. Segtin los autores [17], suelen ser necesarias dos
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iteraciones para obtener un valor correcto. Es fundamental fijar un momento adecuado, dado
que, en el caso contrario, surgirfan inestabilidades numéricas o una completa eliminacién del
conjunto de particulas estocasticas escogido. Ademads, este proceso iterativo incrementa el
tiempo de cdlculo y s6lo debe llevarse a cabo en las zonas en las que se espere una cantidad
significativa de particulas.

A continuacién, se pasa a la modelizacién de los procesos de formacién de particulas
siguiendo la teoria desarrollada por Celnik et al. [33]. Como hipétesis, se asume que la forma
de las particulas serd una esfera perfecta y no se tendrdn en cuenta los procesos de conjunto. La
nucleacién de las particulas de hollin primarias se modela tinicamente con la coalescencia de
pireno (Ci6Hjp), obteniendo la ratio por unidad de volumen al principio del proceso (Ryrigen):

Rorigen = 0.5 - ki N3 (3.75)

pireno

donde cpireno €s la concentraciéon molar del pireno, Ny el numero de Avogadro (6.023 -
10~ Bmol 1) y ki el ndcleo de coalescencia definido como la media armoénica de los
correspondientes nticleos de flujo de deslizamiento k¢ y de flujo no molecular k,:

k ks s
kyp = ——— 3.76
tr kfm _|_ksf ( )
k¢ se obtiene como:
kg T
K =22y [ A2 (3.77)
Mpireno

donde kg es la constante de Boltzmann, de valor 1.381 - 10~23 J/K, T la temperatura local y
Mpireno Y Apireno la masa y el didmetro del pireno, respectivamente. Por otro lado, ks se calcula:

4kyT
kep = 3l; (2 + 2.514K 1 pireno) (3.78)

donde y es la viscosidad dindmica y K#pjre,, es el ntimero de Knudsen del pireno, que se
obtiene:
T
p- dpireno
donde p es la presion local. El didmetro del pireno (d,jen,) mostrado en las anteriores
p p p p
ecuaciones se calcula:

Kt pieno = 4.74-1078 - (3.79)

Mo .6 1/3
P (W) 3.80
pireno Opirena - 7T ( )

donde ppireno €s la densidad del pireno. El proceso de coalescencia se modela usando
la expresion de Smoluchowski representada por la Ecuacién 2.1. Asi, se obtiene el ntcleo
de coalescencia B(x,y) de dos particulas x e y para hallar la densidad numérica n(x) de la
particula formada.

Por otro lado, los procesos de crecimiento superficial y oxidacién explicados anteriormente

se describen con ecuaciones de Arrhenius, tal y como desarrollan Appel et al. [34]. Estos autores
consideran la adicién de acetileno (C2H;) y la oxidacion con O, y OH. La ley general de
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Arrhenius para calcular la ratio por unidad de volumen en el proceso de crecimiento superficial
(Rsur f ) es:

E N1ty 00 v o
Rors = AT" - exp (—RT> [16/ 1< (3.81)
1

i=1

donde A es un factor de la ley exponencial, 7 un exponente de la temperatura, E la energia
de activacién quimica, | el ntimero de propiedades de las particulas de hollin, 6 la propiedad
correspondiente de la particula, I el nimero de especies reactivas, c la concentracién molar y v
un coeficiente estequiométrico. Appel et al. [34] detallan los valores de A, n, E y 6 para las tres
especies quimicas que se han comentado anteriormente. Asi, se recogen en la siguiente tabla
para poder aplicarse en la Ecuacion 3.81:

Especie quimica A n E 0 | p
CoH, 8-107 | 156 | 38 [ As | 1

OH 1-10 [ 0734 |-143| d |2

0O, 2.2-1012 0 75 | As | 1

Tabla 3.3: Pardmetros para la ley de Arrhenius [34]

donde As es el area de superficie activa y d el didmetro.

Finalmente, la adicién del pireno a la particula se describe como un proceso de
condensacion, del que se puede calcular la ratio por unidad de volumen como se hizo

anteriormente:
Tk BT
Rcond = z-zﬂcpireno 27 <d§irgno + 2dpirenodpar + d%}gr) (382)
V Mpireno

donde 7 es la eficiencia de la colisién y d, el didmetro de las particulas.

3.7.2. Distribucién de densidad numérica

Se puede obtener la densidad numérica total con la ayuda del volumen y la densidad
numérica de cada una de las zonas en las que se divide la cdmara de combustion:

Y1 (Naj - Vj)
YV

Para ello, se ha considerado que la composicién es constante para todos los cilindros que
forman el motor.

Ny ror = (3.83)

3.7.3. Distribucién de tamafios
La densidad numérica global se puede obtener como:

Npar estoc
Ny = g
NSWEEP - Vmuestra

(3.84)

donde 14y estoc €8 €l nimero de particulas estocdsticas, nsywegp el niimero de veces que se va
a ejecutar SWEEP definido de forma previa y Viyestra un volumen de muestra. A la Ecuacién
3.84 se le pueden aplicar logaritmos para comparar los resultados con los correspondientes
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medidos experimentalmente. Esto se lleva a cabo utilizando los didmetros de particulas
superiores (upper, dpqr,;) e inferiores (lower, dpa,,;i) de la siguiente manera:
dNg, Ng,i

= - 3.85
dlogdpa;  1og(dpar,u;) —log(dpar,;) (385)

3.8. Modelo de inyeccién

Es el encargado de determinar los parametros mas importantes del proceso de inyeccién
para suministrarlos a otros submodelos como el de la pelicula de combustible en el inyector
(explicado en la Seccién 3.4) o el de mezcla. Esta desarrollado, al igual que la mayoria de los
submodelos explicados anteriormente, en MATLAB.

Consiste en, a partir de una serie de datos obtenidos de forma experimental, ser capaces de
predecir la ley de inyeccién o tasa de inyeccion, es decir, la evolucién de la masa por unidad
de tiempo que entrega el inyector en cada instante de tiempo.

Ademas, al igual que otros submodelos, se implementara de tal manera que pueda actuar

de forma predictiva, es decir, que no necesite datos experimentales para llevar a cabo su
funcién de forma correcta.
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Validacion del modelo

La validacién es el procedimiento mediante el que se verifica la exactitud del modelo
desarrollado durante el proyecto, comparando los resultados calculados por él mismo con
datos de referencia. Estos pueden ser, por un lado, datos experimentales obtenidos en un banco
de ensayos de un motor de gasolina GDI (como por ejemplo, datos medidos de distribucién de
tamafios de particulas), o en una maqueta simplificada (como por ejemplo, datos de la tasa de
inyeccién proporcionada por el inyector). Por otro lado, también pueden ser datos procedentes
de modelos de calculo més complejos, tipo CFD, como por ejemplo, los datos de distribucién
del dosado de la mezcla en la cdmara de combustién en cada instante de tiempo. Segtn el tipo
de datos se puede proceder a efectuar una validacién del modelo en su conjunto, o de algtin
submodelo que lo compone.

Como se ha comentado en el Capitulo 1, Gnicamente se obtendrdn resultados para el
submodelo de distribucion de temperatura adiabdtica entre zonas, por lo que en este trabajo
se explica la validacién de dicho submodelo quedando pendiente para futuras lineas de
investigacion (Seccién 6.2) la validacion del resto de submodelos. Aun asi, se propone un
modelo de validacién completo basado en el propuesto por Frommater en su tesis doctoral [1].

4.1. Modelo de validacién completo

El modelo de validacién completo propuesto por Frommater [1], que se plantea como linea
de investigacion futura, se caracteriza por el siguiente esquema:
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Steady-state operatin, . L
¥ P g Transient driving cycles

Driver controller

Sub-model creation: conditions

injectar

wallfilm
b} _ homogeneity )
©
a
= " Reduced engine
Q model
£
[}
5
@ Model creation/validation (" Full engine model ) ~ transient engine
® ] < — \ model
= i All sub-models |1, relevant sub-models
o : i -
[} 1
= H
= :
g i Model application Transient transfer { Drive train
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Figura 4.1: Esquema del proceso de validacién [1]

Cabe destacar que en dicho modelo se va incrementando la complejidad de la simulacién
a la vez que se abastece de los datos de referencia. Asi, se reduce la propagacién del error y
se asegura que los datos de entrada del modelo sean los mejores posibles. Ademads, con ese
aumento de complejidad se reducen los datos de entrada requeridos y se analiza su influencia
sobre los resultados obtenidos. El proceso de validacién se puede dividir en cuatro fases
principales:

1. Se aplica un modelo reducido de un motor y simulaciones 3D-CFD para estimar las
propiedades termodindmicas de entrada de varios puntos de operacién en régimen
estacionario. Las medidas necesarias se llevardn a cabo en las fuentes de informacién
mencionadas anteriormente. Asi, se validardn los submodelos de forma independiente.

2. La complejidad del modelo se incrementa al aplicar un modelo del motor entero que
incluye, a su vez, el fendmeno de la combustién y un modelo de turbulencia. Esto permite
la simulacién de los procesos del motor con solo unos datos mds de la unidad de control
de motor (ECU), lo que reduce la medida a unos pocos puntos de calibracién. Al finalizar
este paso, el marco de simulacién se puede aplicar a las particulas emitidas en un estado
estacionario.

3. Se transfiere el modelo de particulas a un ciclo de conduccién, que representa la evolucion
de la velocidad del vehiculo en funcién del tiempo, mediante una aproximacién
cuasi-estacionaria. Los efectos transitorios se combinan con los datos medidos en una
ECU real, mientras que los ciclos de conduccién se miden en el mismo banco de trabajo
que se ha utilizado anteriormente. Este paso representa el modelo final de validacién.

4. Se pueden realizar algunos ajustes para mejorar la calidad de los datos de entrada del
modelo de simulacién de particulas para el ciclo de conduccién que se escoja. Asi, el
marco de simulacién se puede acoplar a una ECU virtual y a un modelo completo de la
transmisién mecanica, como proponen Dorsch et al. [40].
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41.1. Sistema de medida

Como se ha comentado previamente, los datos de referencia se obtienen de diversas fuentes
como pueden ser un banco de ensayos, modelos CFD, etc. En su tesis doctoral, Frommater [1]
utiliza las siguientes especificaciones en su banco de ensayos:

Caracteristica Motor A \ Motor B \ Motor C
Numero de cilindros 4
Carrera [mm] 94.6 89.6
Diametro [mm] 82 89.6
Cilindrada [cm°] 1998 2979
Relacién de compresion 10.2:1
Modo de combustién Homogéneo
Modo de inyeccion ”Spray-guided”
Potencia maxima [kW] 170 185 | 225
Par méaximo [Nm] 350 400

Tabla 4.1: Especificaciones de los motores del banco de trabajo [1]

A su vez, este mismo autor, presenta la disposicion del sistema de medicién de las particulas
emitidas respecto a la salida de dichas particulas de los motores descritos en la Tabla 4.1:

Particle size distribution (PSD)
Cambustion DMS 500

Engine out emissions

Particle number (PN)
MAHA SPC8000

A4

Particle mass (PM)
AVL Micro Soot Sensor

Three-way-catalyst

Figura 4.2: Dispositivo de medicién de particulas de hollin [1]

Como se observa en la Figura 4.2, la medida de las emisiones contaminantes estd formada
por tres elementos distintos segtin la funcién que tengan:

— Numero de particulas (PN): El dispositivo que lo lleva a cabo es un MAHA SPC 8000 [41].
Consiste en un aparato de disolucién y un contador de condensacién de particulas (CPC),
lo que permite que realice una medida continua de las particulas sélidas a la salida del
motor. Ademds, cumple con los requisitos definidos en la normativa Euro 6d [36].

— Masa de particulas (PM): Esta funcién es llevada a cabo por un AVL Micro Soot Sensor [42].
La medicion se basa en el efecto fotoactistico aplicado a las particulas de hollin, que se
calientan periédicamente debido a un rayo de luz y luego disipan ese calor producido.
Por este proceso, los resultados fluctian pero son detectados por un micréfono, cuya
sefial es linealmente dependiente con la concentracién de hollin en el volumen medido.

— Distribucién de tamafio de particulas (PSD): Es realizada por un dispositivo Cambustion
DMS500 [43], que usa la sefial de 22 electrometros para obtener la distribucién de tamafio
segin la movilidad eléctrica de las particulas. Ademds, dicha distribucién se puede
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utilizar para hallar tanto la masa como el nimero de particulas. Sin embargo, segin
Frommater [1], esos resultados no cumplirian la normativa vigente [36] y, por lo tanto,
no serian vélidos para el estudio que se lleva a cabo.

Como se ha comentado anteriormente, el procedimiento escogido para llevar a cabo
las medidas de las emisiones contaminantes es el WLTP, que es el proceso europeo de
homologacién de vehiculos. Entré en sustituciéon del NEDC (Nuevo Ciclo de Conduccién
Europeo) y consiste en realizar cuatro tipos de pruebas (baja, media, alta y muy alta) a
diferentes velocidades. Cada una de dichas pruebas contiene, a su vez, etapas que pretenden
simular situaciones reales: paradas, aceleracion, frenada, etc. [44].

4.2. Ejemplo de aplicacién

A modo de ejemplo y volviendo a la primera fase de implementaciéon desarrollada en el
trabajo, se procede a la validacién del modelo de reparto de la temperatura entre las diferentes
zonas en las que se dividi6 la cdmara de combustién (Figura 3.2). Para ello, se resuelve un
reactor para el cdlculo de la temperatura adiabatica con lo explicado en el modelo de cinética
quimica de las especies precursoras del hollin (Seccién 3.3).

Tras la division de la cdmara de combustion por zonas, se tiene que distribuir la temperatura
media entre todas ellas. Para ello se ha definido un factor de correccién (en la Seccién 3.3.2.1), y
es eso lo que se representa ahora para un caso de ejemplo. Dicho factor de correccién se obtiene
con el modelo simplificado (Ecuacién 3.11) y se compara, a falta de los datos de referencia
correspondientes, con el factor de correccién extraido de la tesis doctoral de Frommater [1] en
la siguiente figura:

Validacion del factor de correccion

1 T T T T T T T T

*  Modelo
0.98 % Literatura |

0.96

T
*
|

0.94

T
*
|

T
*
1

0.92

0.88 [ * ]

T
1

0.86

T
1

0.84

T
1

0.82
*

0.8 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7 1.8 1.9

Dosado relativo

Figura 4.3: Validacién del modelo de reparto de la temperatura [1]

Asi, se observa que las tendencias entre las figuras anteriores son idénticas y los valores
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numéricos son similares, cuyas diferencias se basan en los dosados relativos (EQR) escogidos
para las distintas zonas en las que se divide la cdmara de combustién. Por lo tanto, este
submodelo se valida de forma correcta.
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Capitulo 5

Resultados obtenidos

Al igual que el apartado anterior, este capitulo se focaliza en el submodelo de distribucién
de temperatura adiabdtica entre zonas, quedando pendiente para lineas futuras de
investigacion los resultados del resto de submodelos.

Asi, se obtienen dichos resultados tanto en forma grafica (figura) como en forma numérica
(tablas). Ademas, se analizard cada uno de ellos en forma de un breve razonamiento para ver
si concuerdan con lo estudiado en el apartado tedrico correspondiente del proyecto.

Los cé6digos de programacion utilizados para la obtencion y representacion de los siguientes
resultados se muestran en los Anexos 9.2,9.3y 9.4.

5.1. Ley de Wiebe

A modo de ejemplo, se les asigna a los pardmetros que caracterizan la ley de quemado
de Wiebe unos valores orientativos para poder representarla graficamente. Sin embargo, cabe
destacar que cada punto de operacion estara caracterizado por unos valores diferentes:

Parametro | Valor
a 6.908

m 2.6

Ao, 30°

L %) -7°

Tabla 5.1: Parametros orientativos de la Ley de Wiebe

Introduciendo los pardmetros de la Tabla 5.1 en la Ecuacién 3.9 se obtiene la siguiente ley
de quemado:
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Ley de quemado

0.8 [

0.7

0.4

03

0.1

-10 -5 0 5 10 15 20 25 30
a[9]

Figura 5.1: Ley de quemado de Wiebe

Se observa claramente la forma exponencial que se podia presuponer al estudiar dicha ley
y se corresponde con lo analizado en la Figura 3.5. El quemado abarca desde ag hasta ag + Aa..

5.2. Fracciones masicas de combustible

Mediante la Ecuacién 3.1, se obtiene la relacion entre la masa de combustible y la total de
cada zona (Y7 ;). Teniendo en cuenta la distribucién de zonas extraida de la Figura 3.2, se hallan
los siguientes resultados:

Zona | EQR | Fp, Yy
1 1 0.2858 | 0.0502
1.45 | 0.4144 | 0.0712
1.625 | 0.4644 | 0.0791
1.75 | 0.5001 | 0.0847
1.875 | 0.5359 | 0.0902

Qi = W[ N

Tabla 5.2: Yf,]» obtenidos

La tendencia segtin se va pasando de zona es ascendente debido a que el dosado relativo
(EQR) es mayor a medida que se avanza en las zonas en las que se ha dividido la cdmara de
combustién y, en consecuencia, el dosado de oxigeno (Fp,) también es mayor.

Una vez se ha obtenido Yf,j, mediante la Ecuacién 3.3 también se puede hallar la fraccién
masica de combustible en cada zona respecto al combustible total. Ademds, como se observa
también en dicha ecuacion, hay que tener en cuenta las fracciones masicas (Y;) obtenidas de la
Figura 3.2:
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Zona | Y; p;
1 0.88 | 0.6717
2 0.055 | 0.0595
3 0.03 | 0.0361
4 0.02 | 0.0257
5 0.015 | 0.0206

Tabla 5.3: p; obtenidos

Se observa una tendencia distinta a la descrita en la Tabla 5.2. Por un lado, p; e Yy, son
directamente proporcionales como se ha visto en la Ecuacién 3.3, pero la primera de ellas
también es directamente proporcional a la fracciéon maésica Y, cuyos valores son semejantes
en las zonas ricas en combustible pero muy dispares en comparacién al obtenido en la zona
pobre, de ahi las menores diferencias en las zonas 2, 3, 4 y 5 de la cdmara de combustion.
Cabe destacar que, como se vio en la explicacion tedrica, el dosado global Fror serd constante
independientemente de la zona.

5.3. Gastos

La ley de Wiebe calculada con los parametros de la Tabla 5.1 se usa para hallar los gastos
expresados en las Ecuaciones 3.5, 3.6 y 3.7, obteniendo los siguientes gastos de combustible y
total sin quemar:

Gasto de combustible

0.6

05

Gasto [g/s]
) o
w B

o
N
T

O 1 1 1 |
-10 -5 0 5 10 15 20 25
a[9]

Figura 5.2: Gasto de combustible
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Gasto total de la zona sin quemar
T T T T

12 T T
Zona 1
Zona 2
10 Zona 3|
Zona 4
Zona 5
8 r il

Gasto [g/s]
(o]

4+ ]
2k .
0 /’11\ L

-10 -5 0 5 10 15 20 25

a[9]
Figura 5.3: Gasto total de la zona sin quemar

En las Figuras 5.2 y 5.3 se observa como ambos gastos serdn mayores en la primera zona
de la cdmara de combustion. Esto es debido a que el gasto de combustible es directamente
proporcional a la fraccion madsica de combustible en cada zona respecto a la total de
combustible (p;) como se ve en la Ecuacién 3.5. A su vez, esta variable es directamente
proporcional a la fraccién mésica de cada zona por la Ecuacién 3.3 y dicha fraccién mésica
serd menor a medida que se va pasando de zona, coémo se observa claramente en la Figura 3.2.
Cabe destacar que la forma de ambas gréficas es practicamente idéntica en las cinco zonas de
estudio y se debe a la dependencia directamente proporcional con la derivada temporal de la
ley de Wiebe mostrada en la Figura 3.5. Ademads, para el clculo de estos gastos se ha supuesto
una masa de combustible total (o) de 1 mg.

5.4. Temperatura adiabatica de llama

En primer lugar, se muestra el perfil de temperatura adiabatica de llama obtenido mediante
Cantera con los mecanismos de reacciéon desarrollados por Blanquart et al. [22]:
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Temperatura adiabatica de llama
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Figura 5.4: Perfil de temperatura obtenido por Cantera

Cabe destacar que se delimita la fraccion maésica Yy a los valores correspondientes de
las zonas determinadas en la Figura 3.2, obtenidos en la Tabla 5.2. Ademads, la combustién
se ha llevado a cabo teniendo en cuenta gases residuales (EGR), cuya comparacién con la
equivalente contando con aire puro se detalla en el Anexo 9.1.

La temperatura adiabética de llama obtenida mediante la simplificacién llevada a cabo en
la Seccién 3.3.2.1 se ajustard con la equivalente calculada con Cantera de la Figura 5.4. Asi,
se escogeran los tres puntos caracteristicos de dicha figura: al comienzo de la reaccién (es
decir, la temperatura de la mezcla T;y), el mdximo de temperatura (T,4,,4x) y para el tltimo
valor obtenido (T,,4). Realizando el ajuste, la distribucién de temperaturas presenta la siguiente
ecuacion en funcién de la fraccién masica de combustible Yy:

: Tad,max_Tmix i
si0 <Yy <Yer.. v Yr+ Dnix
T _ sLad,max (5 1)
" SiYr>Y Todmax—Tena (v, y 4T '
f f/Tad,max Yf'Tad,max _Yfmax f f/Tad,max end
donde Yy, .. es la fraccion masica correspondiente a Ty max € Yf,max €8 la fraccion masica

maxima alcanzada en la Figura 5.4.

Para el cdlculo de la temperatura a la que tiene lugar la mezcla entre combustible y aire
(Tinix), se lleva a cabo la siguiente ponderacion:

Maire * Caire = Taire + myg-Cr- Tf
Maire * Caire + mys-Cyf

(5.2)

Tmix =
donde ¢ ire y ¢ son los calores especificos y 1, y 1y las masas del aire y el combustible,

respectivamente. En la siguiente tabla, se detallan los valores de estas magnitudes, junto con
los dados a la temperatura para la obtencién de los resultados de este capitulo:
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Magnitud Combustible | Aire

Masa [g] 0.001 0.014

Calor especifico []/ gK] 222 1.012
Temperatura [K] 400 300

Tabla 5.4: Calores especificos, masas y temperaturas de combustible y aire

Cabe destacar que las masas se han calculado con la suposicion inicial de my = 1mg y el
siguiente sistema de ecuaciones:

m

= Fror (5.3)
mror

M + Maire = MTOT (54)

Entonces, el perfil de temperatura simplificado se representa:

Temperatura adiabatica de llama
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Figura 5.5: Perfil de temperatura obtenido por simplificacién

Como se ha comentado anteriormente, el ajuste de la grafica se ha llevado a cabo gracias
a la Ecuacién 5.1. En el Anexo 9.1 se muestra una comparacién mas detallada con el perfil
obtenido por Cantera.

Para un mejor andlisis, se estudia en profundidad la parte de la Figura 5.5 referente a las
zonas en las que se ha dividido la cdmara de combustién. Ademads, se extrapola la evolucién
del perfil obtenido en dicha figura en funcién del dosado relativo (EQR) en lugar de la fraccién
masica (Yy) para una mejor identificacion de la zona correspondiente:
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Figura 5.6: Temperatura en cada una de las zonas de la cdmara de combustién obtenida con modelo
simplificado

Excepto el primer valor, todos se sitian en la zona rica en combustible de la cdmara. Al
estar mds proximos los dosados relativos escogidos en dicha regién rica segtn la Figura 3.2, las
zonas 2, 3, 4 y 5 presenta diferencias menos notables entre si. También, se aprecia una clara
tendencia decreciente a partir del dosado relativo unidad debido a que en la Figura 5.5 la
maxima temperatura se sitia en ese valor.

5.5. Factor de correccion

El factor de correcciéon obtenido en la Ecuacién 3.11 se representa de la siguiente manera
tanto en forma de tabla, con sus valores numéricos, como gréficamente para observar mejor la
tendencia de esta variable:

Zona E
1 1
2 0.9303
3 0.8811
4 0.8465
5 0.8123

Tabla 5.5: Factores de correccion
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Factor de correccion
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Figura 5.7: Evolucién del factor de correccién en funcién del dosado relativo

Esta gréfica tiene una gran correspondencia con la Figura 5.5, ya que por la Ecuacién
3.11 ambas magnitudes son directamente proporcionales. Ademds, la Figura 5.7 presenta una
tendencia decreciente por las mismas razones que se han expuesto en el razonamiento de la
Figura 5.6. También, como ya se mencioné en la Seccién 4.1, esta gréfica se puede validar a
partir de la Figura 4.3, obtenida de la tesis doctoral de Frommater [1].
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Capitulo 6

Conclusiones y estudios futuros

En este capitulo se engloban tanto las principales conclusiones del trabajo como los estudios
futuros que se pueden realizar tomando como punto de partida este proyecto.

6.1. Conclusiones
Las principales conclusiones que se extraen de este estudio son las siguientes:

— A modo de introduccién se resalta la problemética actual del cambio climético,
destacando la normativa vigente y el incremento en la complejidad e inflexibilidad
de las leyes medioambientales a medida que pasa el tiempo. Por ello, los ensayos
experimentales se van distanciando de los procesos estdndar y es necesaria la creacién
de un modelo de simulacién como el que se lleva a cabo en este proyecto.

— Se realiza una breve descripcién de los motores de combustion interna alternativos
(MCIA) con mayor profundidad en los de gasolina de inyeccién directa (GDI), que son el
objeto de estudio. Asi, se concluye que, en la actualidad, son la eleccién maés viable a la
hora de disefiar un motor de automocién a pesar de las multiples alternativas existentes
(motores eléctricos, de hidrégeno, etc.).

— El proceso de formacién de las particulas de hollin se puede dividir en seis fases: pirdlisis,
nucleacién, coalescencia, aglomeracién, crecimiento superficial y oxidacion. Cada una
de ellas se explica con gran nivel de detalle revisando la literatura referente a este
tema. Ademds, se estudian las conexiones entre los procesos quimicos que se acaban de
enumerar y como van a ir afectando al desarrollo final del hollin.

— Las principales fuentes de formacién de particulas de hollin en los motores GDI son las
peliculas liquidas de combustible en el inyector o en las propias paredes del cilindro y
la mezcla no homogénea en las zonas ricas en combustible en la cdmara de combustién.
Recurriendo a los multiples ensayos experimentales y simulaciones CFD que se llevan
a cabo en la literatura, se exponen los principales factores que tienen influencia en cada
una de dichas fuentes, llegando a la conclusién que son de mayor tamarfo las particulas
formadas por la mezcla no homogénea, lo que hace mds peligrosas para la salud humana
las particulas formadas por las peliculas de combustible. Ademads, los dos procesos se
relacionan al crearse las zonas ricas en combustible sobre dicha pelicula. Por tltimo, hay
otros mecanismos de formacién de hollin que se describen brevemente, pero se llega a la
conclusién que no son relevantes a la hora de realizar este estudio.
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— Se pueden emplear multiples técnicas de simulacién para modelar los procesos de
formacion de hollin, en los que a mayor exactitud mds se incrementard el coste
computacional. En este trabajo se opta por el método de los momentos, al representar
una solucién de compromiso entre el nivel de detalle y el tiempo de cdlculo. Este método
es capaz de obtener buenos resultados con pocas ecuaciones, aunque éstas necesitan
aproximaciones para poder cerrarlas, lo que abre otro abanico de opciones segtn el tipo
de dicho cierre: MOMIC, QMOM, DOQMOM. También se podria utilizar el método de
Montecarlo, pero resulta demasiado complejo y su aplicacion estd muy limitada.

— El software principal escogido a la hora de desarrollar los cédigos de programacién
es MATLAB, dado su amplio uso en el &mbito de ingenierfa, sus multiples y variadas
herramientas y la posibilidad de integrar de forma adecuada los otros softwares que
se van a emplear en el trabajo. El modelo en si se divide en miltiples submodelos,
estructurdndolo a una programacién orientada a objetos que permita activar o desactivar
dichos submodelos en funcién de si son o no necesarios para el célculo que se esté
llevando a cabo y, asi, ahorrar en coste computacional. Es de vital importancia tener
claras las diferentes conectividades entre submodelos, ya que unos dependeran de los
datos obtenidos en otros, aunque en la dltima aproximacién del modelo trabajardn de
forma predictiva.

— Las reacciones quimicas de las especies precursoras del hollin se representan con
un modelo en Cantera, que se puede incorporar como herramienta en MATLAB,
distinguiendo entre zonas pobres y ricas en combustible, siendo de interés estas
dltimas. Con dichas reacciones durante el proceso de combustion se obtiene el perfil de
temperatura adiabdtica de llama, que se puede simplificar de tal forma que la geometria
sea un “tridngulo” cometiendo un error despreciable en la zona rica en combustible.
Por lo que, en este estudio, se adopta el modelo simplificado por el ahorro en coste
computacional que implica, aunque hay que destacar que es necesario el uso de Cantera
para su correcto ajuste.

— El modelo de la pelicula de combustible en el inyector representa las emisiones
producidas por los depésitos de combustibles remanentes en la zona final del orificio
de dicho inyector o en la parte justamente anterior de una manera sencilla, ya que solo
requiere de unas operaciones algebraicas sencillas en MATLAB. Sin embargo, este modelo
es limitado, ya que las constantes que se aplican sélo tienen validez para una geometria
dada.

— Con el desarrollo del modelo de evaporacion se destaca la importancia de la
homogeneidad en la mezcla aire-combustible y los pardmetros que influyen en ella.
Asi, se concluye que es necesario un tiempo de mezcla elevado y grandes presiones de
inyeccién para que la interaccién entre el chorro (combustible) y el gas (aire) sea fuerte,
se incremente dicha mezcla y la carga sea lo mas homogénea posible, lo que evitaria la
emision de particulas contaminantes. Al igual que el modelo anterior, se lleva a cabo en
MATLAB y no requiere de gran coste computacional al estar formado por operaciones
algebraicas sencillas.

— El modelo del chorro serd mds complejo que los anteriores, pero se podrd abordar
debido a las hipétesis simplificadoras llevadas a cabo. A pesar de dichas hipétesis, los
resultados son lo suficientemente exactos y permite obtener la distribucién de dosados
y la interaccién del propio chorro con la pared. Respecto a esto ultimo, la principal
conclusién que se extrae es la gran dependencia del régimen del chorro en el momento
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del impacto con la pared del cilindro con el nimero de Weber, ya que esto definira los
pasos a seguir en el algoritmo de calculo en MATLAB.

— Serda necesario realizar un proceso iterativo en SWEEP para el modelo de particulas de
hollin con el objetivo de calcular el momento inicial maximo. Sin embargo, este proceso
no requerird mucho coste computacional y permitira obtener la distribucién del namero,
masa y tamafio de las particulas emitidas mediante la modelizacién de los procesos de
nucleacién, coalescencia, crecimiento superficial y oxidacion.

— Como ya se ha comentado, tinicamente se puede validar de forma correcta el modelo de
reparto de la temperatura entre las diferentes zonas en las que se dividi6 la caAmara de
combustién con los resultados extraidos de la literatura. Aun asi y como se va a detallar
posteriormente, se propone un modelo de validacién completo que se puede llevar a cabo
como linea de investigacion futura, junto con unas especificaciones orientativas del banco
de ensayos y su sistema de medida correspondiente.

— Los resultados obtenidos para el submodelo de reparto de temperatura adiabética entre
zonas concuerdan con lo explicado en el apartado tedrico correspondiente. Se puede
destacar las grandes diferencias en cuanto a los gastos tanto de combustible como de
comburente respecto a la zona pobre (1) y la zona rica (2, 3, 4 y 5). Esto se debe a la
dependencia directamente proporcional con la fraccién masica (Y), mucho mas elevada
en la primera zona como ya se ha comentado. Ademas, se reafirma la exactitud del
modelo simplificado de la temperatura adiabética de llama y su relacién con el factor
de correccién, que disminuye con dicha temperatura debido a su decrecimiento a partir
del méximo que, como se podia presuponer, estard en el entorno del dosado relativo
unidad. De los resultados anteriores, se ha podido validar acudiendo a la literatura la
evolucion del factor de correccion en funcion del dosado relativo, la validacién del resto
de resultados se propone como linea de investigacion futura.

6.2. Estudios futuros

En este trabajo se presenta, sobre todo, la metodologia para desarrollar un modelo de
emisién de particulas de hollin en motores de gasolina de inyeccién directa (GDI). En cuanto a
los resultados, se han obtenido los correspondientes al submodelo de reparto de la temperatura
adiabdtica entre zonas, por lo que se podrian implementar dichos resultados en el modelo
que toque segun las interconexiones explicadas y obtener el resto de resultados de todos los
modelos.

Ademas, a la hora de realizar la programaciéon en MATLAB, los cédigos disponibles
(Anexos 9.2, 9.3 y 9.4) se podrian optimizar de forma que se trabaje con una programacién
orientada a una estructura a objetos (OOP) para una mayor comodidad de trabajo y un menor
coste computacional al tener disponible la activaciéon o desactivacién de los distintos modelos
segun se requiera en el cdlculo que se esté llevando a cabo.

Como se ha comentado anteriormente, en el Capitulo 4 se realiza la validacién del
submodelo de distribucién de temperatura adiabéatica entre zonas, comparando los resultados
obtenidos en el Capitulo 5 con los expuestos por Frommater en su tesis doctoral [1]. Como
linea de investigacion a realizar en el futuro, se propone un esquema de validacién completo
realizado por este mismo autor [1].
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Para llevar a cabo dicho modelo completo de validacién, serd necesario, entre otras cosas, la
creacion de un banco de ensayos con diversos tipos de motores para la recogida de los datos de
referencia correspondientes. Dichos motores deberan constar de unas especificaciones similares
a las que detalla Frommater [1] en la Tabla 4.1.
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Capitulo 8

Presupuesto

En el siguiente capitulo se calcula el presupuesto para la realizacién del trabajo llevado a
cabo. Para ello, en primer lugar, se va a realizar un diagrama de Gantt con las principales fases
del proyecto:

FASES Febrero Marzo Abril Mayo Junio Julio

Revision literatura

Desarrollo cédigos en
MATLAB

Optimizacién cédigos

Estructuracién memoria

Redaccién memoria

Figura 8.1: Diagrama de Gantt

En base a las actividades planeadas en la figura anterior, se divide el presupuesto entre el
correspondiente a la mano de obra, el computacional y el de fungibles.

8.1. Coste del personal

Para el autor, el proyecto se compone de las horas dedicadas a las practicas en empresa y al
trabajo de fin de madster. Las primeras, a su vez, se dividen en curriculares y extracurriculares.
Las curriculares al estar formadas por 13.5 ECTS tienen una duracién total de 337.5 horas
al estimarse en el Plan Bolonia una dedicaciéon de 25 horas por cada ECTS [35]. Las
extracurriculares, por su parte, constan de una duracién de 75 horas. El trabajo fin de master,
al poseer los mismos ECTS que las practicas en empresa curriculares, estd previsto en una
duracién de 337.5 horas. Por lo tanto, la duracién total del proyecto llevado a cabo es de 750
horas desglosado, principalmente, en las actividades enumeradas en el diagrama de Gantt de
la Figura 8.1.

Cabe destacar que al autor del trabajo se le considera como ingeniero en practicas
(Graduado en Ingenieria Técnica Aeroespacial) y se le supondra un sueldo de 15 €/h. Ademas
de la mano de obra del autor, se tiene en cuenta el tiempo dedicado por el tutor del trabajo, al
que se le supondra un sueldo de profesor titular de universidad de 40 €/h y una dedicacién de
40 horas. Asi, se calculan los costes del personal:
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Personal | Tiempo [h] | Sueldo [€/h] | Valor [€]
Autor 750 15 11250
Tutor 40 40 1600
Total 790 - 12850

Tabla 8.1: Costes del personal

Por lo tanto, el coste total del personal es de DOCE MIL OCHOCIENTOS CINCUENTA
EUROS (12850 €)

8.2. Coste computacional

La principal herramienta que se ha empleado para el desarrollo del trabajo ha sido el
ordenador portétil personal del autor, de modelo HP Pavilion 16-a0042ns adquirido por 800
€ hace 3 meses. El coste de amortizacién (C4) se calcula de la siguiente manera:

P

Ca =085 Afios de uso

(8.1)

donde P es el precio por el que se ha comprado el ordenador en este caso. Cabe destacar
que la anterior expresion se ha desarrollado teniendo en cuenta una depreciacién del 15 % por
ano.

Por otra parte, se ha de tener en cuenta las licencias de los distintos programas empleados.
El programa utilizado para la redaccion del proyecto ha sido LaTeX, cuyo coste es nulo al
ser software libre. Como se ha explicado a lo largo del estudio, el software de programacién
principal es MATLAB, pero también se han de recoger los precios de licencias de los demaés
programas desarrollados en la Seccién 3.1:

Concepto Valor [€]
Amortizacién portatil 680
LaTeX 0
MATLAB 500
Cantera 0
GT-Suite 164.25
SWEEP 0
Total 1344.25

Tabla 8.2: Coste computacional

Asi, el coste total computacional es de MIL TRESCIENTOS CUARENTA Y CUATRO
EUROS CON VEINTICINCO CENTIMOS (1344.25 €)

8.3. Coste fungible

Los bienes fungibles se definen como objetos de caracter mueble y reemplazable, que se
agotan con su uso y, por lo tanto, no puede hacerse un uso correcto de ellos sin consumirlos. En
el caso del proyecto, se refiere al material de oficina utilizado, que va a constar de una impresora
Brother DCP-7055W (adquirida hace 7 afios por un valor de 150 €) con su correspondiente
téner de tinta, una calculadora programable HP 50g (adquirida hace 6 afios por un valor de 90

68



CAPITULO 8. PRESUPUESTO

€) y un paquete de 500 folios formato A4 de 80 g. En la siguiente tabla se detalla el coste de
amortizacion de los dos primeros (calculados con la Ecuacién 8.1) y el valor del dltimo, para
obtener la suma total:

Concepto Valor [€]
Amortizaciéon impresora 18.21
Téner de tinta 20
Amortizacién calculadora 12.75
Paquete de folios 3
Total 53.96

Tabla 8.3: Coste fungible

El coste fungible total es de CINCUENTA Y TRES EUROS CON NOVENTA Y SEIS
CENTIMOS (53.96 €)

8.4. Coste total

Por ultimo, se obtiene el coste total como la suma de los costes desglosados de personal,
computacional y fungible de las Tablas 8.1, 8.2 y 8.3, afiadiendo, ademds, un beneficio industrial
del 6 % y un IVA del 21 %:

Tipo de coste Valor [€]
Coste de personal 12850
Coste computacional | 1334.25

Coste fungible 53.96
Beneficio industrial 854.29
IVA 3169.43
Coste total 18261.93

Tabla 8.4: Coste total del proyecto

El coste total del proyecto es de DIECIOCHO MIL DOSCIENTOS SESENTA Y UN
EUROS CON NOVENTA Y TRES CENTIMOS (18261.93 €)
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Anexos

9.1. Validacién del modelo simplificado de temperatura adiabatica
de llama

En primer lugar, se desarrolla el modelo detallado (Cantera) que se utilizara como
referencia. Previo a la implementacién del c6digo, se tendra que ajustar estequiométricamente
la combustién del isooctano, de tal forma que se tiene la siguiente reaccién:

2 2
CgHqg + 75 (Oz + 3.76N2) — 8CO, +9H,0 4+ 3.76 - 751\]2 9.1)

Cabe destacar que la reacciéon mostrada en la Ecuacién 9.1 se ha ajustado teniendo en cuenta
que es una combustién con aire puro. Por otro lado, se considera que, ademds de O, y N, dicho
aire contiene gases de escape (EGR) compuestos principalmente por CO; y H>O. Para obtener
el perfil de temperatura en Cantera teniendo en cuenta dicha variacién en la composicién, habra
que calcular una constante K con la ayuda de la fraccién de O, en el comburente considerado
(Yo, comp) ¥ los coeficientes estequiométricos de la Ecuacién 9.1:

25
2 Mo,

% % (©2)
L. Mo, + % 376 My, + 8K - Mc, + 9K Mp,0

YOZ,comb =
De esta tltima expresion se obtendra K y se implementard en el c6digo MATLAB, hallando

esta comparativa entre una combustiéon con aire puro y otra teniendo en cuenta gases residuales
con Yo, comp = 0.185, inferior a la del aire puro extraido de la Tabla 3.1:
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Temperatura adiabatica de llama

2500 T

EGR
Aire puro

2000

1500

TIK]

1000

500

O 1 1 1 1 1
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

Yi

Figura 9.1: Comparacién entre combustién pura y aire con EGR

Como se podia esperar, las temperaturas alcanzadas en la cdmara de combustién son
menores cuando el comburente deja de ser aire puro y contiene proporciones de otros
elementos, debido a la disminucién del valor de Yy, comp por dicho fenémeno. Ademas, el
maximo de temperatura adiabatica se produce para una fraccién mésica menor por dichos
gases residuales.

Los mecanismos de sendas reacciones se han obtenido de la bibliografia como se ha
explicado en la Seccién 3.3.2.1, pero, previo a su implementacion, se ha tenido que realizar un
cambio de formato entre CHEMKIN y Cantera para poder ser tratado de forma conveniente.
Esto se ha llevado a cabo gracias a un fichero .inp con las reacciones quimicas y otro en formato
.dat que contenia los datos termodindmicos. Utilizando el comando ck2cti disponible en Cantera
a través de MATLAB, se ha obtenido un tnico fichero en formato .cti con el que ya se podia
trabajar directamente y con el que se han hallado los resultados mostrados.

Asi, se realiza una comparativa de los perfiles de temperatura obtenidos por Cantera y el
método simplificado (obtenido con la Ecuacién 5.1) con el calculo del error absoluto entre ellos:
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Comparacion de modelos
2000 T T T T

T

Cantera
Simplificacion
Error absoluto
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Figura 9.2: Comparacién entre perfiles de temperatura adiabatica de llama

Para un mejor estudio, también se calcula el error relativo expresado en %:

Error relativo
14 T T T T T

Error [%]

0 1 1 1 1
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

Y

Figura 9.3: Error relativo entre perfiles de temperatura adiabética de llama

Analizando las Figuras 9.2 y 9.3 se observa que el error entre los dos métodos es bastante
significativo en la zona pobre en combustible, sobre todo en el entorno del valor 0.015,
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mientras que es practicamente despreciable en la zona rica, que va a ser la de estudio en este
trabajo al ser dénde se producen las emisiones de particulas de hollin. Por tanto, el modelo
simplificado apunta a tener buena precision en la zona de interés, donde realmente serd usado
posteriormente.

Mediante una interpolacién realizada en base a los valores de dosados relativos obtenido
de la Figura 3.2 y las fracciones mdsicas obtenidas en la Tabla 5.2, se obtiene la temperatura
adiabdtica de llama de cada una de las zonas en las que se divide la cdmara de combustién
para ambos métodos. Asi, se muestra la siguiente tabla de resultados:

Zona | EQR Yy T (Cantera) [K] | T (simplificacién) [K]
1 1 0.0502 1909.3 1865.6
2 1.45 | 0.0712 1721.8 1735.5
3 1.625 | 0.0791 1624.3 1643.7
4 1.75 | 0.0847 1557.8 1579.2
5 1.875 | 0.0902 1493.6 1515.3

Tabla 9.1: Temperatura adiabéatica de llama de cada una de las zonas

Observando los valores presentes en la anterior tabla, se confirma la hipétesis del error
despreciable entre ambos métodos. Por tdltimo, se compara el factor de correccién entre ellos
introduciendo las temperaturas de la Tabla 9.1 en la Ecuacién 3.11 calculando los errores
absoluto y relativo en funcién del dosado relativo como se hizo en la Figura 5.7:

Comparaciéon de modelos
T T T T

*  Cantera
% *  Simplificacion
09 rF Error absoluto

¥
08 £

0.7 .

0.6 [ 1

04 y

03[ 1

0.2 4

0.1 4

0 _ 1 1 ! 1 i i i i
1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7 1.8 1.9
Dosado relativo

Figura 9.4: Comparativa entre factores de correcciéon
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Error relativo
1 5 T T T T T T T T

T

1.25 y

0.75 .

Error [%)]

0.25 4

0 1 1 1 1 1 1 1 1
1 1.1 1.2 1.3 1.4 1.5 1.6 1.7 1.8 1.9

Dosado relativo

Figura 9.5: Error relativo entre factores de correccién

Se observa en las Figuras 9.4 y 9.5 que el error sigue siendo asumible a pesar del aumento
que experimenta, lo que confirma en tltima instancia la idoneidad de esta simplificacién. Cabe
destacar que si se aumenta la tasa de EGR, se incrementa el error.

9.2. Cédigo MATLAB principal de calculo

Es el cédigo principal de célculo en el que se van introduciendo las ecuaciones vistas en el
Capitulo 3.

%o Main code
clear all
clc

close all

98 INPUT

% ZONES NUMBER
n = 5;

%MASS FRACTIONS

Y1 = 0.88; %Mass fraction zone 1
Y2 = 0.055;, %Mass fraction zone 2
Y3 = 0.03; %Mass fraction zone 3
Y4 = 0.02; %Mass fraction zone 4

Y5 = 1-Y1-Y2-Y3-Y4; % Mass fraction zone 5, their addition must be 1
Y = [Y1, Y2, Y3, Y4, Y5]; %Mass fraction zones vector

% 02 MASS FRACTIONS
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23lY_O2_comb = 0.185; %02 Mass fraction in comburent, it must be lower
% than O2 mass fraction in air
250 Y_O2_air = 0.2302; %02 Mass fraction in air

271 % FUEL-AIR/AIR-FUEL RATIOS

| phi_tot = 1/15.2; % Absolute Fuel-Air ratio, mflTOT/mTOT

L_st = 15.2; % Stoichiometric Air-Fuel ratio

311 F_st = 1/L_st; % Stoichiometric Fuel-Air ratio

F_O2_st = F_st/Y_0O2_air; %02 Stoichiometric Fuel-Air ratio, obtained from
33| % mf/mO2

lambda_p = 1/(Y_O2_comb*F_O2_st); % Parameter that facilitates notation

35
%EQR obtained from Fig 3.4, EQR_tot and EQR _max
37|EQR1 = 1; %EQR zone 1

EQR2 = 1.45; %EQR zone 2
39| EQR3 = 1.625; %EQR zone 3
EQR4 = 1.75; %EQOR zone 4

41|EQR5 = 1.875; %EQR zone 5

EQR = [EQR1, EQR2, EQR3, EQR4, EQR5]; %EQR zone vector
5| EQR_tot = phi_tot+L_st; %EQR_tot (see theory)

EQR_max = 2.5; %max EQR

45
% phi obtained from EQR and L_st

7| phi_vector = EQR/L_st; % phi vector (see theory)

%02 fuel ratio
F_O2 = phi_vector/Y_0O2_air; % mf/mO2

49

51
% Air—Fuel ratio
53| lambda = 1./EQR; % lambda vector

55| % MASSES

57| mf_tot = 1e-3; % Total fuel mass injected (arbitrary value) [g]
m_tot = mf_tot/phi_tot; % Total mass injected [g]
59| mair_tot = m_tot — mf_tot; % Total air mass injected [g]

% SPECIFIC HEATS
c_air = 1.012; %Air []J/g K]
| c_f = 2.22; %Fuel []J/g K]

6

65| % ANGULAR VELOCITY

o7 ang_vel_rpm = 2000; %rpm
ang_vel_degrees = ang_vel_rpm=6; % /s

69

% WIEBE’S LTAW

71

a = 6.908; % Completeness grade

7m = 2.6; %Form parameter

Delta_alpha_c = 30; % Combustion duration [ ]

75| alpha_0 = -7; % Initial alpha [ ]

syms alpha; % Variable

77| Yfb = 1-exp(—a=((alpha—alpha_0)/Delta_alpha_c)”m); % Wiebe’s law

dYfb_dalpha = diff (Yfb,alpha); % Wiebe’s Law derivative alpha

79| dYfb_dt = dYfb_dalphaxang_vel_degrees; % Wiebe’s Law derivative time

81| % TEMPERATURES (random values, they will be calculated later)
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3| T_air = 300; % Air temperature [K]

T_f = 400; % Fuel temperature [K]

5| T_exh = 700; % Exhaust temperature [K]

T_b_global = 1500; % Temperature profile in burned zone [K] (it should

% depend on time but at the moment it will be a fix value)

T_mix = (mair_tot*c_air*T_air+mf_totxc_f+T_f)/(mair_tot*c_air+mf_totxc_f);
% Air—isooctane mixture temperature [K]

% MASS FLOWS

% With EQR vector, we can calculate Yf,j and, in consecuence, pj

for i = 1:n % Zones

Yf(i) = F.O2(i)*Y_O2_comb/((F_O2(i)+Y_O2_comb)+1); % Yf (see theory)
pj(i) = Yf(i)=Y(i)/phi_tot; % pj (see theory)

end

% Once we know pj, with 3.18, 3.19 and 3.21 equations we obtain the

% different mass flows that represent the interactions between burned and
% unburned regions in the zones that we have defined at the beginning of
% the program

dmf_dt = dYfb_dtsmf_totxpj; %Eq 3.18 [g/s]

7| dmcomb_dt = dmf_dt«(1/F_O2_st)*(1/Y_O2_comb); %Eq 3.19 modified [g/s]

dmub_total_dt = dmf_dt + dmcomb_dt; %Eq 3.21 [g/s]

%% ADIABATIC FLAME TEMPERATURE PROFILE
% Obtained from cantera:

comburent = 'EGR’; % If we choose "Air’, the combustion will be taked with

% pure air. If we choose 'EGR’, we must count with residual gasses

fuel = Solution(’chem.cti’); % .cti file with chemical reactions

[T_ad_cantera, Yf_vector ,xeq,phi] = Ad_Flame_Temp(fuel, T_mix, EQR max,...
Y_0O2_comb, comburent); % The function that contains the adiabatic flame

% temperature calculus and his inputs and outputs

% Obtained from simplification ("triangle")

T_ad_max = max(T_ad_cantera); %Maximum value of T_ad [K]

T_end = T_ad_cantera(end); %End value of T_ad [K]

Yf_max = max(Yf_vector); % Maximum Yf

maxposition = find (T_ad_cantera == T_ad_max); % Position vector

% corresponding with maximum T_ad

Yf_ Tmax = Yf_vector(maxposition); % Yf value corresponding with maximum
% T_ad

%We build the "triangle"

for i = l:length(Yf_vector) %As elements as Yf_vector

if (0<=Yf_vector(i))&&(Yf_vector(i)<=Yf_Tmax) % First section zone
T_ad_triangle(i) = ((T_ad_max-T_mix)/Yf Tmax)=Yf_vector(i) + T_mix;
% First section equation

else %Second section zone
T_ad_triangle(i) = (T_ad_max-T_end) /(Yf_Tmax-Yf_max) ...
(Yf_vector(i)-Yf_max) + T_end; % Second section equation

end

end
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% Then, we have to obtain the adiabatic flame temperature of each zone,
145| % finding the position vector of each one with an interpolation

147 T_ad_vector_cantera = interpl(Yf_vector, T_ad_cantera, Yf); % 1D
% interpolation

19| T_ad_vector_triangle = interpl(Yf_vector, T_ad_triangle, Yf); %1D
% interpolation

%We do the same for global T
T_ad_global_cantera = interpl(Yf_vector, T_ad_cantera, Yf(1)); % 1D
155| % interpolation

T_ad_global_triangle = interpl(Yf_vector, T_ad_triangle, Yf(1)); % 1D
157| % interpolation

159
%% CORRECTION FACTOR
161
% Applied correction factor is obtained (only in fuel-rich zones)

13| %and we can calculate temperature profile in burned region in each zone

65| for i = 1:n

F_cantera(i) = T_ad_vector_cantera(i)/T_ad_global_cantera; %eq. 3.22
167 % modified

T_bj_cantera (i) = max(T_b_global+F_cantera(i),T_exh); %eq. 3.23

169 F_triangle(i) = T_ad_vector_triangle(i)/T_ad_global_triangle; %eq.
% 3.22 modified
171 T_bj_triangle (i) = max(T_b_global+F_triangle(i),T_exh); %eq. 3.23
end

% Correction factor and EQR obtained from Frommater’s PhD

0.958, 0.94, 0.92, 0.9 % fig 3.6

F_thesis = [1, I;
= [1, 1.36, 1.43, 1.5, 1.58]; % fig 3.6

1771 EQR_thesis

179

%/ Graphics

Graphics(T_ad_cantera, T_ad_triangle, T_ad_vector_cantera, dYfb_dalpha,...
183 EQR, F_cantera, F_triangle, alpha_0, Delta_alpha_c, Yfb,

dmf_dt, dmcomb_dt, dmub_total_dt, Yf_vector, T_ad_vector_triangle,
185 EQR_thesis, F_thesis)

% Function , open to see possible plots

Codigo/Main.m

9.3. Funcién MATLAB para el cdlculo de la temperatura de llama
adiabatica

Es la funcién que obtiene la distribucién de la temperatura de llama adiabatica en MATLAB
gracias a que se ha implementado Cantera en forma de herramienta.

%) Isooctane adiabatic flame temperature function

3| % This code computes the adiabatic flame temperature and
% equilibrium composition for a isooctane/air mixture as a function of
51 % equivalence ratio.

7| function [tad, Yf_vector,h xeq,phi] = Ad_Flame Temp(fuel, T_mix, EQR max,
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Y_O2_comb, comburent)
nsp = nSpecies(fuel); % Species number

% find isooctane , nitrogen, and oxygen indices

iisooctane = speciesIndex(fuel, "I-C8H18"); % Isooctane index
io2 = speciesIndex(fuel, ’O2"); %Oxygen index

in2 = speciesIndex(fuel, 'N2"); % Nitrogen index

ico2 speciesIndex (fuel , ’CO2"); %CO2 index

ih2o0 speciesIndex (fuel , '"H20"); %H20 index

nphi = 2000; % Phi number

phi = linspace (0, EQR_max, nphi); %Phi vector

tad (nphi) = 0; % Adiabatic flame temperature vector is initialized
xeq(nsp,nphi) = 0; % Molar fraction vector is initialized

3lM = molecularWeights (fuel); % Molecular weight vector

M_isooctane = M(iisooctane); % Isooctane molecular weight
M_o2 = M(io2); %O2 molecular weight

M.n2 = M(in2); %N2 molecular weight

M_co2 = M(ico2); %CO2 molecular weight

M_h2o = M(ih20); %H20 molecular weight

c_02 = 25/2; %02 stoichiometric coefficient

c_n2 = 25/2+3.76;, %N2 stoichiometric coefficient

c_co2 = 8; %CO2 stoichiometric coefficient

c_h20 = 9; %H20 stoichiometric coefficient

%We obtain adiabatic flame temperature

for i = l:nphi %Number of phi

%We obtain Yf in two different cases: pure air and air with EGR
if comburent == "Air’

Yf_vector (i) = phi(i)*M_isooctane /((phi(i)*M_isooctane) +...
(c_02+M_02) +(c_n2+M.n2)); % Yf with pure

% air
K = 0; %K constant
elseif comburent == 'EGR’

Yf_vector (i) = phi(i)*M_isooctane /((phi(i)*M_isooctane) +...
(c_02+M_02) +(c_n2+M_n2) +(c_co2*M_co2)+(c_h20)); % Yf with EGR
K= 1/((c_co2+M_co2)+(c_h20+M_h20)) *(((c_o02+*M_02)/Y_O2_comb) —...
(c_o2+M_02) —(c_n2+M n2)); %K constant (see theory)
end

x = zeros(nsp,1); %x matrix

x(iisooctane ,1) = phi(i); %x matrix isooctane
x(io2,1) = c_o2; %x matrix oxygen
x(in2,1) = c_n2; %x matrix nitrogen

x(ico2,1) = Kxc_co2; %x matrix CO2 (if we consider EGR)
x(ih20,1) = K+c_h20; %x matrix h2o0 (if we consider EGR)
set (fuel , "Temperature’ ,T_mix, 'Pressure’,101325.0, "MoleFractions’ ,x);
%We set temperature, pressure and mole fractions values
equilibrate (fuel , 'HP"); % Enthalpy spefic and pressure equilibrate
tad (i) = temperature(fuel); % Adiabatic flame temperature vector
xeq(:,i) = moleFractions(fuel); % Molar fraction vector

end

Codigo/Ad_Flame_Temp.m
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9.4. Funcién MATLAB para realizar las representaciones graficas

Es la funcién que permite obtener las representaciones graficas expuestas en el Capitulo 5
y en el Anexo 9.1.

%/ Graphics

% Function when we plot the results obtained in Main.m

function Graphics(T_ad_cantera, T_ad_triangle, T_ad_vector_cantera,
dYfb_dalpha, EQR, F_cantera, F_triangle, alpha_0, Delta_alpha_c, Yfb,...
dmf_dt, dmcomb_dt, dmub_total_dt, Yf_vector, T_ad_vector_triangle,
EQR_thesis, F_thesis)

%/ WIEBE’S LAW

alpha = alpha_0:alpha_O+Delta_alpha_c; % If we want to plot functions

3| plot (alpha ,double(subs(Yfb))) %Syms to double

hold on

plot(alpha,double(subs(dYfb_dalpha))) %Syms to double
grid on

title ("Ley de quemado”)

ylabel ("Y_{f,b} ")

xlabel (“\alpha [\circ]”)

xlim ([-10 30])

%8/ FLOWS
% FUEL FLOW

alpha = alpha_0:alpha_0+Delta_alpha_c; % If we want to plot functions
plot(alpha,double(subs(dmf_dt(1)))) %Syms to double
hold on

plot (alpha,double(subs(dmf_dt(2)))) %Syms to double
plot(alpha,double(subs(dmf_dt(3)))) %Syms to double
plot(alpha,double(subs(dmf_dt(4)))) %Syms to double
plot (alpha,double(subs(dmf_dt(5)))) %Syms to double
grid on

title ('Gasto de combustible )

ylabel ("Gasto [g/s]”)

xlabel ("\alpha [\circ]”)

legend(’'Zona 1’, 'Zona 2’, 'Zona 3’, 'Zona 4’, ’'Zona 5")

% COMBURENT FLOW

alpha = alpha_0:alpha_0+Delta_alpha_c; % If we want to plot functions
plot(alpha, double (subs(dmcomb_dt(1)))) %Syms to double
hold on

plot(alpha, double (subs(dmcomb_dt(2)))) %Syms to double
plot(alpha, double (subs(dmcomb_dt(3)))) %Syms to double
plot (alpha, double (subs (dmcomb_dt(4)))) %Syms to double
plot (alpha, double (subs(dmcomb_dt(5)))) %Syms to double
grid on

title ("Gasto de comburente’)

ylabel ("Gasto [g/s]”)

xlabel ("\alpha [\circ]”)

legend(’'Zona 1’, 'Zona 2’, 'Zona 3’, 'Zona 4’, ’'Zona 5")

% TOTAL UNBURNED FLOW

alpha = alpha_0:alpha_0+Delta_alpha_c; % If we want to plot functions
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plot(alpha,double(subs(dmub_total_dt(1)))) %Syms to double
hold on

plot (alpha,double (subs(dmub_total_dt(2)))) %Syms to double
plot(alpha,double(subs(dmub_total_dt(3)))) %Syms to double
plot(alpha,double(subs(dmub_total_dt(4)))) %Syms to double
plot (alpha,double (subs(dmub_total_dt(5)))) %Syms to double
grid on

title ("Gasto total de la zona sin quemar’)

ylabel ("Gasto [g/s]”)

xlabel ("\alpha [\circ]")

legend(’'Zona 1’, 'Zona 2’, 'Zona 3’, 'Zona 4’, ’'Zona 5")

%/ ADIABATIC FLAME TEMPERATURES
% TRIANGLE

plot(Yf_vector, T_ad_triangle);

xlabel ("Y_f");

ylabel (‘T [K]");

title ('Temperatura adiabatica de llama’);
grid on

xlim ([0 0.12])

% CANTERA

plot(Yf_vector, T_ad_cantera);

xlabel ("Y_f");

ylabel (T [K]");

title (' Temperatura adiabdtica de llama’);
grid on

xlim ([0 0.12])

% COMPARATION

plot(Yf_vector, T_ad_cantera) % Cantera

hold on

plot(Yf_vector, T_ad_triangle) % Simplification ("triangle")
plot(Yf_vector, abs(T_ad_cantera-T_ad_triangle)) % Error in absolute value
title ("Comparaciéon de modelos”)

xlabel ("Y_f")

ylabel (‘T [K]")

grid on

legend ('Cantera’,’Simplificacién’, Error absoluto’)

xlim ([0 0.12])

o,

% VECTOR (CANTERA)

plot (EQR, T_ad_vector_cantera, ")

title ('Temperatura adiabatica en cada zona’)
xlabel ("Dosado relativo”)

ylabel (‘T [K]")

grid on

%VECTOR (TRIANGLE)

plot (EQR, T_ad_vector_triangle, "+’)

title ('Temperatura adiabdtica en cada zona’)
xlabel ("Dosado relativo”)

ylabel (‘T [K]")

grid on
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%ERROR IN %

plot(Yf_vector ,(abs(T_ad_triangle-T_ad_cantera)./T_ad_triangle
title ("Error relativo’)

xlabel ("Y_f")

ylabel ("Error [%]")

5| grid on

xlim ([0 0.12])
%% CORRECTION FACTOR
% TRIANGLE

plot (EQR, F_triangle ,’+") % Plot
grid on

title ("Factor de correcciéon’)
xlabel ("Dosado relativo”)

ylabel ("E")

% CANTERA

plot (EQR, F_cantera ,’+’) % Plot
grid on

title ('Factor de correccién’)
xlabel ("Dosado relativo”)

ylabel ('F")

% COMPARATION

plot (EQR, F_cantera, *’) % Cantera

hold on

plot (EQR, F_triangle, =’) % Simplification ("triangle")

plot (EQR, abs(F_cantera—F_triangle)) % Error in absolute value
title ('Comparaciéon de modelos”)

xlabel ("Dosado relativo”)

ylabel ('F")

grid on

legend ('Cantera’,’Simplificacién’, Error absoluto’)

%ERROR IN %

plot (EQR, (abs(F_triangle—-F_cantera)./F_triangle)*100) % Error
title ("Error relativo’)

xlabel ("Dosado relativo”)

ylabel ("Error [%]")

grid on

% VALIDATION (TRIANGLE)

plot (EQR, F_triangle, "=+7)

hold on

plot (EQR_thesis, F_thesis, "+’)

title ("Validacion del factor de correccién’)
xlabel ("Dosado relativo ”)

ylabel ('F")

grid on

5| legend ("Modelo”, "Literatura ")

end

)*100) % Error

Codigo/Graphics.m
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