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RESUMEN

El proyecto presentado a continuacion, consiste en la comprobacion de la validez
de diferentes modelos de produccion de hollin integrados dentro de métodos de
CFD, siendo estos modelos empiricos y fenomenologicos. La clase de procesos en
los que se ha estudiado su capacidad de cuantificacion, es en la combustion de
sprays de combustible en condiciones caracteristicas de motores de encendido
por compresion, de los cuales se cuenta con una amplia base de datos
experimental procedente de la Engine Combustion Network. Inicialmente, se hace
un repaso de los fundamentos tedricos de los fenémenos que tienen lugar en
dichos procesos, y de los modelos usados para su simulacién, con especial
atencion a los referidos al hollin. Posteriormente, se hace una explicacién de la
seleccion de dichos modelos con el software utilizado para la realizacion de las
simulaciones de los procesos. También, se describen los métodos usados para el
post-procesado de los datos, y cudles son los datos obtenidos de los mismos.
Dichos datos calculados se representan convenientemente, y se analizan los
resultados obtenidos, haciendo comparativas entre los distintos modelos
utilizados y los datos obtenidos a partir de ensayos experimentales. Una vez
realizados estos analisis, se llegan a conclusiones en cuanto a la capacidad
predictiva de los modelos con los cambios en las condiciones de la simulacion, y

la utilidad que tienen los mismos.

Palabras clave: combustion, hollin, CFD, empirico, fenomenologico.
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ABSTRACT

The following project, consists on the validation of different soot production
models integrated in CFD methods, being these models empirical and
phenomenological. The kind of processes in which their quantification capacity
is studied, is the combustion of fuel sprays in compression ignited engines
conditions, of which there is a comprehensive experimental database from the
Engine Combustion Network. Initially, a review of the theoretical basis of the
phenomena that take place in these processes is done, and also of the models used
for their simulation, with special attention on the ones related to soot. Later, there
is an explanation about how these models are selected in the software used for
the simulations. Also, the methods used for data post-processing are described,
as well as which data are obtained from it. These calculated data are conveniently
represented and the obtained results are analyzed, doing comparisons between
the different models and the data obtained from experimental tests. Once these
analyses are done, conclusions are reached regarding the predictive capacity of
the models with changes in the simulation’s conditions, and the usefulness of

them.

Key words: combustion, soot, CFD, empirical, phenomenological.
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Capitulo 1
Introduccion

y planteamiento



Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

1.1 Introduccion

En este primer capitulo se define la situacion de los procesos de
combustion objeto de nuestro estudio en la actualidad, resaltando los avances
que se han hecho concretamente en lo que respecta a la modelizacion de la
formacion de particulas de hollin. Se destaca la importancia del control de este
parametro tanto para la consecucion de una combustidn lo mas limpia posible,
como para el control desde su tratamiento como contaminante. Se sigue con los
objetivos, justificacién, motivacion y comprobacion de la viabilidad del proyecto.
Finalmente, en un ultimo punto se especifica la estructura seguida en el resto del

documento.
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1.2 Antecedentes

Los procesos de combustion tienen un gran protagonismo en multitud de
aplicaciones, y es su uso extensivo el que obliga a establecer exhaustivos
controles debido a los posibles contaminantes producidos. Por ello se debe
controlar la emision de éstos no solo mediante el post-tratamiento de humos, sino
mediante el disefio de un adecuado proceso de combustion. Debido a ello, un paso
critico durante el disefio de motores de combustion es un estudio previo que trate
de determinar cuales seran las emisiones producidas durante el funcionamiento

de los mismos.

Si bien se esta iniciando un proceso de descarbonizacién que busca la
sustitucion en la medida de lo posible de esta clase de motores [1], durante dicho
proceso de transicion energética se debe seguir buscando mejorar estos sistemas,
minimizando el posible dafio que puedan provocar. A eso hay que afiadir que
existen diversas aplicaciones donde no existe sustitucion viable en la actualidad
al uso de los motores de combustién, asi como que se han desarrollado
tecnologias sostenibles que hacen uso de los mismos. Por todo ello es necesario

seguir mejorando e investigando en este campo.

De los motores de combustion interna, para determinadas aplicaciones los
mas extendidos son los motores de combustién interna alternativos, debido a su
capacidad para funcionar adecuadamente en diferentes regimenes y a diferentes
cargas, y dentro de éstos, los mas competitivos son los motores Diesel, debido a
su consumo mas reducido y a su alta potencia especifica [2]. De éstos, las
emisiones contaminantes principales son los NOx y las particulas sélidas [3], por
lo que la correcta modelizacién de ambos es critica para que el disefio sea el
adecuado, y que asi se cumplan las regulaciones medioambientales, cada vez mas

exigentes.

El modelado de la formacién de particulas durante la combustion se esta
buscando desarrollar dentro de las técnicas de CFD, con los consiguientes

problemas derivados de la superposicion de procesos complejos que tienen lugar
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durante la combustién de un chorro liquido de Diesel, como es el caso. Para
posibilitar el calculo de este tipo de procesos es necesario recurrir a modelos.
Debido a los diferentes fendmenos que se quieren estudiar existe también una
superposicion de las incertidumbres e inexactitudes que afiade cada modelo
respecto a la situacion real. Los modelos utilizados se aplican para resolver el
chorro la turbulencia, la combustidn y las emisiones [2]. En este caso hay que
afiadir, ademas, modelos fisico-quimicos que atiendan a la formacion y
crecimiento de las particulas sélidas, usados en conjunciéon con los antes
mencionados. Finalmente, este conjunto hace que se trate un problema

especialmente complicado de abordar y resolver con la exactitud adecuada.

Los modelos usados en aspectos como la cinética quimica o la turbulencia
no se discuten en este trabajo, explicando Unicamente los que hayan sido
utilizados para nuestros casos de estudio. En cambio, si que se ahonda en los

diferentes modelos utilizados para la produccion de hollin.

Actualmente se vienen utilizando diversos modelos para la formacién de
particulas sélidas, las cuales se pueden dividir en tres grupos. El primero de ellos
es el de los modelos empiricos, el cual tiene un uso poco generalista debido a su
descripcion y ajuste limitados a unas condiciones de operacién concretas, por lo
presenta limitaciones a la hora de usarse en el disefio predictivo. El segundo es el
de los modelos fenomenolégicos o semi-empiricos, que ya alcanzan un nivel
aceptable de detalle, y un adecuado valor predictivo, pero sin incurrir en un coste
computacional demasiado alto. Finalmente estan los modelos detallados, con el
nivel mas alto de definicion, pero con una eficiencia computacional menor , por
lo que no siempre son adecuados si las necesidades de analisis no lo requieren
[4]. Durante este trabajo se ha ahondado principalmente en modelos empiricos y
semi-empiricos, los cuales son evaluados comparandolos con datos
experimentales proporcionados por los laboratorios de la Engine Combustion

Network [5], dedicados a repetir y comparar ensayos en este campo.
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1.3 Objetivo del proyecto

El objetivo del proyecto se divide en dos metas principales, la primera es
la realizacién de una serie de simulaciones que permitan la validacién de
determinados modelos para la formaciéon de hollin durante la combustiéon de
chorros Diesel en condiciones de operacion representativas de motores de
encendido por compresion. Se busca contar con algiin método de simulacién con
un tiempo de calculo asumible, que cuente con caracteristicas predictivas
adecuadas para ser usado en la fase de disefio, sin necesidad de ajustar los

pardmetros segun las condiciones especificas del caso.

Para ello se hardn simulaciones con diferentes casos de dicho fen6meno
con los que se cuentan con datos experimentales, para asi comprobar la validez
de los modelos, post-procesando la informacion obtenida adecuadamente para

que pueda ser comparada y analizada.

La segunda meta es la realizacion del Trabajo de Fin de Master para la
obtencién del Master Universitario en Ingenieria Industrial, con intensificacién

en Generacion de Energia, por la Universitat Politecnica de Valéncia (UPV).
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1.4 Justificacion

Las fases de disefio previas a la calibracién, que se dan durante el
desarrollo de motores, son de gran importancia para evitar cometer errores que
alarguen el proceso obligando a redisefiar partes del mismo. Por ello, es necesario
contar con herramientas de disefio y modelado lo mas fiables posibles para evitar

estos errores.

La producciéon de contaminantes se ha convertido en un conjunto de
parametros principal para el disefio de motores, debido a la creciente
concienciacion respecto a su impacto ambiental y el correspondiente

endurecimiento de los estandares de disefio permitidos.

Por todo ello, contar con herramientas de calculo predictivas lo mas fiables
posibles agilizara el proceso de disefio de esta clase de sistemas, ademas de

limitar la necesidad de usar sucesivos motores de ensayos con diferentes disefios.
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1.5 Motivacion

La realizacién de este trabajo forma parte del desarrollo de una linea de
investigacion que ha ido incorporando diferentes modelos a la simulacion de
procesos de inyeccién y combustion. Con ello se quiere conseguir ir aunando
informacién de la validez de diferentes modelos, y de la superposicion de los
mismos, para la obtencion de herramientas que permitan mejorar la capacidad
predictiva de las simulaciones en esta clase de motores. Tras validaciones previas
referentes al chorro y a la combustion del mismo, el siguiente paso consiste en el

modelado de los contaminantes producidos.

También se desarrolla este trabajo para profundizar en aspectos
concretos del area de estudios especifica de la intensificacién de generacion de
energia. Ademas, se consigue el desarrollo de competencias en el manejo de
herramientas usadas en otros multiples campos de la ingenieria, como el uso de
programas de mecanica de fluidos computacional, o el tratamiento de grandes
cantidades de datos mediante el desarrollo y codificacion de rutinas de post-

procesado.
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1.6 Viabilidad

La viabilidad de esta actividad esta relacionada con tres aspectos. Siendo
el primero de ellos la viabilidad econ6mica, la cual queda asegurada a través del
Instituto Universitario CMT - Motores Térmicos, adscrito a la UPV, al necesitarse
el desarrollo de este trabajo dentro de sus labores de investigacion y de servicios
a empresas, en términos de colaboracion publico-privada. La viabilidad humana,
garantizada igualmente por dicho instituto al tener a disposicion del desarrollo
del mismo el personal necesario para su consecucién, ademas de formas de
trabajo ya desarrolladas debido a su experiencia en la realizacion por parte de
alumnos de este tipo de proyectos. Y finalmente la viabilidad tecnoldgica,
asegurada por un lado por el Instituto al contar con los equipos y licencias
necesarias para el desarrollo del trabajo, y por otro lado por la misma UPV en
términos generales, al hacerse uso de la red de computacidn presente en la misma

para la realizacion de las simulaciones necesarias.

10
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1.7 Estructura del trabajo

El presente trabajo final de Master contard con dos documentos

principales, los cuales a su vez seguiran el desarrollo descrito a continuacion.

e En este primer documento, se continuara en el segundo capitulo
describiendo algunos de los distintos modelos existentes para el
modelado de los procesos de mecanica de fluidos y combustion,
ademas de para la formacién de hollin, asi como los principios
tedricos en los que se fundamentan los mismos.

e En el tercer capitulo se hara una definicion de las diferentes
herramientas y métodos usados para el desarrollo del trabajo,
especificando ademas las formas de utilizaciéon de los mismos.

e En el siguiente se describen los casos concretos de estudio que se
van a simular, y se presentan los resultados obtenidos, haciendo los
analisis pertinentes que los justifiquen.

¢ Enun ultimo capitulo se presentan las conclusiones obtenidas y se
listan los posibles futuros trabajos a realizar en este campo.

e Finalmente se concluirda con la bibliografia usada para la

elaboracion del documento.

En el siguiente documento se realiza el presupuesto del proyecto

realizado, con sus descomposiciones y agrupaciones correspondientes.
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Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

2.1 Introduccion

En el siguiente capitulo se hara un repaso por los fundamentos teéricos
implicados en los procesos de combustion de chorros de combustible en motores

de encendido por compresion.

Se haran estos estudios en concreto de los conceptos relativos a la
mecanica de fluidos, a la combustion, y a los conceptos especificos de formacion
de hollin. Ademas, se hard una presentaciéon de los conceptos de modelado
prestando especial atencion a los que tienen un peso relevante en el desarrollo
de este trabajo. De éstos se especificara cudles serdn los usados en las

simulaciones llevadas a cabo.
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2.2 Fundamentos de mecanica de fluidos

En este proyecto se van a simular distintos casos de inyeccién de
combustible en condiciones de motor de encendido por compresién. Esto hace
que se tengan que modelar multiples procesos como son la inyeccién de liquido,
su atomizacioén en gotas, el arrastre de las mismas, la evaporacién de éstas y

finalmente la combustién y produccion de hollin.

Tanto el modelado de los procesos de combustién, como el de los
subprocesos propios de ésta, se encuentran integrados dentro de las técnicas de
modelado de mecanica de fluidos. Estas técnicas, cominmente conocidas como
mecanica de fluidos computacional, o CFD, de sus siglas en inglés, se han
desarrollado ampliamente en los ultimos afos. Lo han hecho debido a un
aumento notable en la potencia de computacién alcanzable, lo cual no habia sido

posible en décadas anteriores [2].

Estas técnicas consisten en la resolucion de las ecuaciones de Navier-
Stokes mediante métodos numéricos para cada una de las distintas celdas en las
que se divide el espacio que contiene al problema. Estas ecuaciones son la
ecuacion de la conservacion de la masa, especies, momento y energia. La forma
general de estas ecuaciones conservativas es la de la ecuacion de transporte, la
cual variara segun la magnitud que se esté resolviendo. Los términos generales
de dicha ecuacion son el término de acumulacidn, el conectivo, el difusivo y el
término fuente. Las ecuaciones se presentan como se encuentran integradas en
el software de calculo utilizado [4]. Para la primera de las ecuaciones, la de
conservacion de la masa, no existe término difusivo, quedando la misma como

4] dpu;
9 Opu;
at axi

=5 (2.1)

Existe un término fuente debido a la adicién de masa al sistema en los

casos simulados. Lo que no hay es término difusivo, porque se supone que todo
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Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

el espacio del problema estd inicialmente ocupado por masa. Sus unidades son kg

s m3.

Las ecuaciones de conservacion del momento se dan para cada una de las

direcciones del flujo, quedando

dpu; auiuj: op do;;

— Y .
ot T Tox | ox  ox (22)
Donde el tensor de esfuerzo viscoso es
_ aui+auj +<, 2 >auk6 23
Oij = H dx; | ox; U 311 92, ij (2.3)

En estas ecuaciones los términos se corresponden con u como velocidad,
p como densidad, P la presion, uy u' la viscosidad y la viscosidad de dilatacion
respectivamente y §;; la delta de Kronecker. La viscosidad se sustituye en los

calculos por la viscosidad total si se aplica algin modelo de turbulencia, pasando

a ser

k2
Htot = Hmot T C,up ? (2.4)

Aqui i, €s la viscosidad molecular, €, una constante de turbulencia del

modelo, k la energia cinética turbulenta y ¢ la disipacion turbulenta.

La ecuaciéon de conservacion de especies, tendra tantas versiones como
especies introduzca la quimica. En este caso la magnitud a resolver es la fraccién

masica de la especie en cuestion Y,,,. La expresion es la siguiente

0 oppu; 0 a2y, .
P, OPmiy :_<pD_m)+5m (2.5)
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Las unidades son las mismas que en el caso de la ecuacién de conservacion
de la masa. En esta ecuacidn el termino difusivo se corresponde con la ley de Fick,
mientras que el término fuente se obtiene del desarrollo de la quimica durante la
resolucion. En dicho término difusivo, D representa el coeficiente de difusién
masica, el cual variara en caso de tener en cuenta la turbulencia. Esta relacionado
con el coeficiente de difusion viscosa v y con el nimero de Schmidt, que

representa el cociente entre ambos.

Respecto ala ecuacion de conservacion de la energia, para la resolucion de
un problema con flujo en estado gaseoso, implica la necesidad de tener en cuenta
la compresibilidad del mismo. A la misma, ademas de los términos de la ecuacién
de transporte antes mencionados, se le afiaden, un término de presion debido a
los cambios de densidad, uno de disipacidn viscosa, y un segundo término de
difusion. Este ultimo es debido al transporte de energia asociado a la difusion de

especies. Por ello la expresién queda como
ape_l_auje_ Pau,-+ aui+ d KaT N 0 DZh oYy, +s 26
ot | ox;  ox;  Yox  ox \ ox) ox\" ™ 9%, (2.6)
m

En esta expresion las nuevas variables implicadas son e como la energia
interna especifica, T como la temperatura, K la conductividad, y hm como la
entalpia de la especie. La conductividad se sustituirda por la conductividad
turbulenta si se cuenta con un modelo de turbulencia activo. En ese caso pasara

a ser

U
K. =K+ cp# (2.7)
t

Siendo ¢, el calor especifico, u; la viscosidad turbulenta, y Pr; el nimero

de Prandtl turbulento, definido como

_ Cp.ut
ke

PT’t (28)
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Donde k; es la conductividad turbulenta.

Al tratarse, como se ha mencionado antes, de un problema de flujo
compresible es necesaria ademas una ecuacion de estado para acoplar densidad,
presion y temperatura [4]. Se usa la ecuacion de los gases ideales, que tiene la

forma
=< )1 2.9
P w ( ' )

Siendo R la constante de gases ideales y W el peso molecular. Aunque esta

se puede intercambiar por ecuaciones cubicas si se desea.

A estas ecuaciones hay que afnadir otra ecuacién de transporte, que es la
de conservacion para el hollin, ya que éste se tendra que resolver junto con el
resto de ecuaciones simultaneamente, siempre que se afada un modelo

fenomenologico para el mismo. En este caso la ecuacion se define como
M _v “v(M) +5 2.10
pt ~ "\sc " \p M (2.10)

Donde M representa o la masa de hollin por unidad de volumen o el
numero de particulas de hollin por unidad de volumen, SC el nimero de Schmidyt,
u la viscosidad y Sum el término fuente del hollin, de cuya obtencion se habla mas

adelante.

Estas no son las unicas ecuaciones de transporte a resolver en nuestras
simulaciones, ya que se afiade un modelo de turbulencia. En nuestro caso es el k-
€y se necesita anadir una ecuacién mas para el transporte de la energia cinética
turbulenta, y otra para la disipacion de la energia cinética turbulenta. Es un
modelo dentro del método RANS, donde, a raiz de dichos valores calculados se

promedian términos en el resto de ecuaciones de Navier-Stokes.
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2.2.1 Resolucion numérica mediante CFD.

Como se ha dicho antes, las ecuaciones de conservacion, de aplicacién en
la fase gaseosa, se resuelven para las distintas celdas en las que se va a dividir el
espacio en el que se contiene la simulacion, siendo cada una de ellas un volumen
de control especifico donde se aplicaran. Esto implica que la resolucién de dicha

fase gaseosa se hara desde el punto de vista Euleriano.

La division de celdas se hace a raiz del método de resoluciéon por métodos
finitos, donde las ecuaciones antes planteadas se resuelven para cada celda usada
como volumen de control donde se hace el microbalance, siendo los valores de
salida de las magnitudes de una celda los valores de entrada de la adyacente
(Figura 2.1). Con ello se consiguen valores locales con una alta resolucion, y asi

se consigue tener una representacion veraz del flujo.

L= UHL 2
i-1 1T i I i+1

T, Fu, 2 T, F,u 2 T, P,u, &/

Figura 2.1 Ejemplo de tres celdas en un espacio unidimensional [4]

Para resolver éstas ecuaciones es necesario interpolar las magnitudes en
la superficie de la celda [4]. Esta interpolacion se hace promediando los valores
de las celdas que compartan dicha superficie. Otro modo, sera el de dar a la
superficie el valor de la magnitud de propia de la celda que tenga la magnitud

saliente por dicha superficie.

El tamafio de estas celdas a lo largo del dominio del problema no tiene por
qué ser uniforme, puede tener un tamano variable con el tiempo o ser
estacionario. La distribuciéon de tamafios suele adecuarse a la necesidad de
especificaciéon de valores, por lo que en las zonas con mayores gradientes en las

diferentes magnitudes se buscara una mayor resolucién de la malla.
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En cuanto a la fase liquida, ésta no se resuelve de la misma manera. El
planteamiento en este caso es Lagrangiano, dividiendo el espacio en el que se
encuentra el liquido en paquetes, siendo inicamente el combustible original la
especie presente en esta fase. Dicho liquido sufrira el efecto de la rotura en gotas,
coalescencia y arrastre que deberan ser simulados conforme a modelos
especificos. También lo hara la evaporacion de las mismas, dando origen al
cambio de fase del combustible de liquido a gaseoso que no formara parte de los
paquetes. Este formara parte de las celdas que ocupen el mismo espacio en la que

se encuentra la parcela en la que se da la evaporacién.

De esta forma, el combustible evaporado sera un término fuente en las
ecuaciones de la fase gaseosa, tanto como para la ecuacion de conservacion de la
masa como para la de cantidad de movimiento. Asi es como se consigue la unién

entre las dos fases, que se encuentran resueltas de forma totalmente desacoplada.

Respecto a los modelos utilizados en la fase liquida, no se explican al no
ser de importancia en cuanto al objeto de discusion en este trabajo, inicamente

mencionando mas adelante cuales han sido los utilizados en los casos simulados.

19



Fundamentos tedricos y de modelado

2.3 Fundamentos de combustion

El proceso de combustion de un chorro de combustible se puede dar de
diferentes maneras, ya que diferentes combustibles y tipos de motores
implicaran diferentes tipos de combustiones. En nuestro caso al tratarse de un
motor Diesel, el mismo tendra diferentes fases una vez se haya producido la
evaporacion. Dichas fases vienen definidas a continuacion. Inicialmente se

introducen dos conceptos sobre la combustidon necesarios mas adelante.

2.3.1 Parametros globales de la combustion

Tiempo de retraso (ignition delay): Comprendido entre el momento de
inicio de inyeccion del combustible (SOI) y el momento de inicio de la combustion
(SOC). En este tiempo el combustible se evaporara y se mezclara con el aire
presente en la cAmara de combustién. Esta mezcla en las condiciones de inyeccién
no serd estable por lo que el combustible inicial comenzard un proceso de
deshidrogenacién y rotura de la cadena de combustible [6], en un proceso
homologo al que ocurre en una zona de precalentamiento en la combustién
laminar. Estas reacciones son exotérmicas, pero de baja intensidad. Esto se
sostiene hasta que la energia es la suficiente como para provocar el
autoencendido. Se tratara dicho concepto a partir de este apartado como ID, de

sus siglas del inglés Ignition Delay.

Longitud de lift-off (lift-off length): Durante el proceso de combustion,
mientras exista el aporte de combustible, éste pasara por los distintos procesos
previos a su evaporacion, y posteriormente, se mantendra inerte mientras se
mezcla con el aire hasta que alcance las condiciones necesarias para la reaccidn,
es decir para el autoencendido. Con ello, se tiene una zona inmediatamente
adyacente a la tobera de inyeccion en la que no existe combustién alguna por
parte del combustible afiadido, al no dar tiempo a que ninguna fraccién del mismo
pase por todos esos procesos. A esta distancia entre la tobera y el punto de inicio

del autoencendido, nos referiremos longitud de lift-off (en inglés, LOL).
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2.3.2 Fases de la combustrion de un chorro Diesel

A continuacion se definen las diferentes fases de la combustiéon de un chorro

Diesel en condiciones de motores de encendido por compresién [7].

Combustion premezclada: Se trata de un proceso momentaneo en el que
se produce una rapida combustion, ya que no esta gobernada por el flujo si no por
la cinética quimica [2]. En ella se consume el combustible inicial ya roto en
moléculas menores de forma instantanea, que se encuentra mezclado con el aire.
En esta combustion se produce una alta tasa de generacion de calor que provoca
que la nueva masa entrante a partir de ese instante, no tarde tanto tiempo en
autoencenderse como lo masa inyectada inicialmente. Esto ocurre debido a que
existe energia suficiente como para provocar la rotura de la cadena de
combustible, y su posterior ignicibn cuando se mezcla de manera

aproximadamente estequiométrica con el aire.

Combustion por difusion: En esta fase la combustion se produce
Unicamente en la region en la que las especies combustibles llegan a encontrarse
con las especies oxidantes en condiciones esteqiométricas, por eso, en este
estadio del proceso, es el flujo el que controla la combustién, ya que esta depende
de la tasa de mezcla mas que de la cinética quimica [7]. Esta regién es la conocida
como el frente de llama, y se trata del lugar en el que la mezcla entre el aire y
combustible es aproximadamente la estequiométrica. La tasa de liberacion de

calor en esta fase es menor que en el caso de la combustion premezclada.

Combustion por difusion tardia: Esta fase comienza cuando finaliza el
aporte de combustible. En ella se tiene un decaimiento de la tasa de produccién
de calor debido a una ralentizacién de la combustion. Esto ocurre ya que, siendo
la misma gobernada por el flujo a través de la tasa de mezcla, ve disminuida dicha
tasa de mezcla. Ocurre como consecuencia de la desaparicion del aporte de
cantidad de movimiento producido por el chorro de combustible. El proceso

completo viene esquematizado en la Figura 2.2.
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PROCESO DE AUTOENCENDIDO

* > LLAMA DIFUSION
Atomizacién  Reaccion T+ | Reaccion T+

Mezcla Radicales Consumo combustible

Evaporacion formacién de hollin

CH* OH*
Hollin
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SOl EOI
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Figura 2.2 Progreso de combustion de un chorro Diesel. Imagen de [7] desde [8] y [9].

En los casos con combustién por difusion, el flujo y la quimica influyen el
uno sobre el otro, debido a los gradientes generados a raiz de la reaccidon quimica
y la consiguiente liberaciéon de energia, y por otro lado a la generacion de

gradientes debido al flujo turbulento [2].

2.3.3 Modelado de la combustion

En primer lugar, es necesario definir cual es el mecanismo quimico que va
a describir la oxidacién del combustible, es decir, cuales van a ser las distintas
reacciones y especies que van a estar presentes durante el proceso de
combustion. Durante el desarrollo de este trabajo se ha utilizado el mecanismo
desarrollado por Narayanaswamy, Pepiot y Pitsch [10], con 257 especiesy 1521
reacciones diferentes. Este mecanismo fue desarrollado para el dodecano, que es
la especie utilizada como surrogate del Diesel. La razon principal de esta eleccién

es la inclusién de determinadas especies necesarias para los calculos referidos al

hollin.
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En nuestro caso para el modelado de la combustién se usa el modelo SAGE
[4], que consiste en un método de calculo detallado de la quimica. Este modelo
integra el mecanismo quimico definido y lo resuelve cada instante para cada
celda, en funcién de su temperatura y de las especies presentes. Al calcular, pasa
la informaciéon en forma de término fuente a la ecuacion de transporte de
especies, que a su vez la pasa a la ecuacion de la energia, resolviendo y dando un

nuevo valor de temperatura para esa celda, reiniciando el proceso.

Los valores de temperatura tomados son valores promediados desde
métodos RANS, ya que se obtienen de esta manera. Por lo que no se realiza un
promediado general por escalas de manera posterior, al no tener en cuenta a ese
nivel la interaccion entre la quimica y la turbulencia. Esto se hace suponiendo que
las especies dentro de cada celda se encuentran mezcladas convenientemente
para la reaccién, dependiendo la misma sélo de la temperatura, lo que se conoce

con un modelo well-mixed.

Debido a este tipo de resolucion detallada instante a instante, on the fly, se
trata de un método de calculo que requiere de una gran cantidad de operaciones

y, por tanto, de un gran tiempo de computacion.
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2.4 Fundamentos de formacion de hollin

La formacién de hollin en los procesos de combustiéon no esta definida
completamente, ya que no se conocen con exactitud todos los pasos que dan lugar
a la consecucién de dichas particulas [11]. Las mismas, ademas, no tienen una
morfologia o composicidn constante, si no que éstas tienen componentes
aproximados dentro de unos determinados rangos [6], con una composicion
media tipica en motores de encendido por compresion especificada en la

siguiente figura.

Other (8-13%)

Sulfate + Water

(14%) Soot (31-41%)

Unburnt Qil (20-
40%) Unburnt HC (7%)

Figura 2.3 Composicion media tipica del hollin en MEC. [6]

Desde el punto de vista de la combustién, se modela Unicamente la
formacion de las particulas de hollin propiamente dicho, como agrupaciones de
carbono solido deshidrogenado. Por lo tanto, no se tienen en cuenta las
posteriores anexiones de hidrocarburos o aceites sin quemar, asi como la

humedad u otros componentes posibles.

En este apartado se hace un recorrido por algunos de los distintos

meétodos antes mencionados para modelar la produccion de hollin en un proceso
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de combustién, mencionando los distintos avances y modelos que se han ido
desarrollando y el uso que se les ha dado, finalmente se hace hincapié en los

modelos utilizados en el trabajo desarrollado.

Como se ha indicado anteriormente, existen tres grupos de modelos para
el modelado de hollin. Cada uno con un nivel de detalle y coste computacional
diferente. Los menos detallados, como son los empiricos, se basan en tinicamente
dos fendmenos asociados a la produccion de hollin, la formacién del mismo y su
oxidacion. Estos modelos utilizan factores para cada uno de esos dos términos, lo
cual modelara cual es la produccion de hollin. Los valores elegidos para dichos
factores se obtienen mediante correlaciones obtenidas de resultados
experimentales, aunque los mismos se pueden ajustar para nuevas situaciones,
siempre que se cuente nuevamente con valores experimentales. Los siguientes,
con mas detalle, son los semi-empiricos o fenomenologicos. Estos cuentan con
mas fendmenos asociados a su formacion, los cuales pueden ser nucleacion,
crecimiento, coagulaciéon y oxidacion, sin ser los unicos posibles. En este caso ya
se tienen en cuenta fenémenos fisicos y quimicos que, aunque cuenten con
factores de origen experimental asociados a estos valores, ya se tiene cierto
caracter generalista que permite la utilizaciéon de estos modelos en situaciones
diferentes, ademas, se pueden llegar a obtener datos como el tamafio medio de
las particulas formadas. Los ultimos de los modelos son los ya mencionados
modelos detallados. Estos son similares a los fenomenolégicos, contando con mas
fendomenos implicados, y dando la posibilidad de dar una distribucion del tamafio

de las particulas formadas.

En general todos los tipos de modelos tienen su origen en correlaciones empiricas
obtenidas a partir de experimentacion, y lo inico que los diferencia es la cantidad
de procesos que se modelan, dividiendo su formacion y oxidacion en el conjunto
de fenémenos que componen dichos sucesos, cada uno con sus propias
correlaciones, alcanzando cada vez un mayor nivel de detalle. Todo esto se hace
teniendo en cuenta que realmente un mayor detalle no implica una mayor
exactitud en cuanto a las premisas para el desarrollo de los distintos métodos de

modelado. Distintos métodos de modelado utilizan a veces distintas especies
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como las precursoras del hollin, y no se atiende a si una es mas acertada que otra
en cuanto a ajuste con la realidad, si no al ajuste entre las predicciones y la
experimentacion. Esto no ocurre Unicamente con la eleccién del precursor del
hollin, sino también con la eleccion de los procesos intrinsecos en la formacion

del hollin y las formas en las que se oxida, ademas de otros aspectos.

Esta aparente falta de consenso se debe principalmente a que no existe
una definicion exacta de los procesos que tienen lugar durante la formacién y
oxidacion de hollin, en el sentido de que no estan definidos analiticamente todos
los mecanismos que se suceden durante el proceso. Por esta razon todos los
modelos de hollin, indistintamente de los distintos procesos fisicos y quimicos
implicados, siempre basan su funcionamiento en correlaciones empiricas entre
distintas variables obtenidas a partir de experimentacidon, y nunca usando

integramente la resolucion explicita de ecuaciones analiticas.

Esto no quiere decir que no se tenga una idea de como se forma el hollin,
ya que de la misma estructura que componen sus particulas, observadas tras la
combustién de diferentes tipos de combustibles, se puede observar que se tratan
de acumulaciones de hidrocarburos aromaticos policiclicos [12], de sus siglas en
inglés PAH’s. Desde esa informacién se han desarrollado diferentes hipotesis de
cémo se forman los mismos desde los componentes combustibles originales.
Desde las observaciones llevadas a cabo se ha llegado a que el origen de las
particulas sélidas esta o bien en el acetileno (C2H2) o en moléculas de PAH’s,
aunque sin tener la certeza de si uno u otro es el nico precursor, o en qué medida
y con qué mecanismo exacto. Por ello, diferentes modelos de producciéon de hollin
usan diferentes especies como las precursoras en su mecanismo descrito, y de

manera similar ocurre con otros fenémenos implicados.

Los modelos se integran dentro de los calculos de CFD, siendo algunos
valores que se vayan calculando, los términos fuente de las ecuaciones que se

resuelven para obtener el hollin formado.
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2.4.1 Modelos empiricos

Como se ha mencionado anteriormente, estos modelos Unicamente
atienden a la formacién y oxidacién para dar valores del hollin finalmente
obtenido durante el proceso de combustion. El tinico valor a obtener es el de la
masa de hollin formado. Las tasas de formacién y oxidacién, no son expresiones
Unicas, si no que existen diferentes correlaciones que se han ido desarrollando a

lo largo del tiempo.

Inicialmente se comenzaron con relaciones lineales que sencillamente
daban para una determinada reaccién un indice de umbral de hollin, obteniendo
las constantes a partir de calibracién. Posteriormente, se propuso dar dichas
relaciones ajustadas para cada especie combustible implicada en la reaccion [11].
A partir de ahi se han ido sucediendo diversas aproximaciones que han ido

teniendo en cuenta diferentes variables implicadas en el fenémeno a simular.

Los diferentes valores a tener en cuenta varian segun el autor, y estos
pueden ser de distintos tipos. Pueden estar asociados a la geometria del sistema
modelado, a valores del flujo inyectado, asociados a condiciones y variables de
estado del caso, y a propiedades del combustible [11]. También, dependiendo del
tipo de motor, del que a su vez depende tanto el tipo de combustible como de
combustién, se hacen consideraciones propias incluidas en la correlacién
desarrollada. De entre las iniciales, se incluian valores como la presion, la
temperatura, parametros de mezcla entre aire y combustible, valores del flujo etc.
Posteriormente se afiadieron pardmetros asociados a la turbulencia, la

composicion de combustible, y la fraccién masica de combustible [11].

De los ultimos pardmetros mencionados, la fraccion masica de
combustible, es uno de los parametros concretos que posteriormente derivo en
la utilizacion de ciertas especies concretas como precursores en las expresiones

para la produccién de hollin.

Esta clase de modelos siguen teniendo validez cuando se cuentan con
valores experimentales que permitan su ajuste, pero no cuentan con garantias

que aseguren su fiabilidad en situaciones muy diferentes, o en disefios

27



Fundamentos tedricos y de modelado

significativamente distintos de los que se han obtenido datos experimentales
[11]. Pese a ello, como contraste entre distintos modelados posibles de los
llevados a cabo durante el desarrollo de este trabajo, se llevara a cabo el uso de
uno de ellos, en concreto del modelo desarrollado a partir del propuesto por

Hiroyasu, Kadota y Arai [13].

2.4.1.1 Modelo HIROYASU-NSC

El modelo en el que se basa fue desarrollado para motores Diesel de
inyeccidn directa, como es el caso de las simulaciones que han de llevarse a cabo.
Dicho método se definié para predecir también parametros como la eficiencia o
el rendimiento, pero solamente entraremos en la definicion de su modelo de
hollin. Este método, ademas, se desarroll6 pensado en la obtenciéon de la
informacién necesaria para el modelado de hollin desde un modelo de
produccién de calor. Este dividia el flujo de la inyeccién simulada en “paquetes”
(Figura 2.4), de una forma similar a las celdas en las que se divide el flujo en los

calculos llevados a cabo en nuestro caso.

Figura 2.4 Diagrama de division del flujo en el modelo HIROYASU [13].

En nuestro caso la aplicacién del mismo también se hara de manera local
en cada una de las celdas, lo cual nos dara valores de la produccién de hollin a lo
largo de todo el flujo. Con ello se pretenden obtener medidas, no tinicamente de

la producciéon de hollin neta, si no de la distribucién de las zonas en las que se
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produce. El ratio de produccién de hollin, segiin éste modelo, cuenta con
parametros de los mencionados antes como los primeros y mas genéricos a
tenerse en cuenta. Estos son la temperatura, la presion y el dosado de la mezcla
aire-combustible. Las expresiones que definen el modelo Hiroyasu son las
siguientes.

dmg dmg dmg,

2.11
dt dt dt ( )

Siendo m, la masa de hollin generado y mgf y m,, la masa de hollin

formada y oxidada respectivamente. Cada una con su correspondiente expresion,

en el caso de la masa de hollin formado:

dmgy 05 —Egf
— . . p0,5 . T 2.12
ar  Ar Mpg P77 exp (R : T) (2.12)
Y la de hollin oxidado:
dmsf P02 18 _ESC
ST . ._Y2 p18 2.13
dr - AerMstpPeexp (R : T) (2.13)

En éstas, el hollin formado depende de la masa de combustible evaporado
(mg4), que es el término fuente en esta expresion, la presion y la temperatura en
el paquete, en MPa y K respectivamente, y una constante conocida como la
energia de activacion de la formacion de hollin con un valor de 1.25x10%
kcal/kmol, ademas de la constante universal de gases ideales. Por ultimo Agse
trata de una constante de calibracién obtenida a partir de resultados

experimentales cuyas unidades son 1/(s bar?>).

En el caso de la masa de hollin oxidado, se utiliza la masa de hollin
formado, el ratio aire-combustible a partir de las presion parcial del oxigeno, la
energia de activacion de la oxidacion. Ademas de la temperatura y la presion ya
usados en el hollin formado. En este caso también se cuenta con un parametro A,

de calibracién, también obtenida a partir de resultados experimentales.
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En las simulaciones llevadas a cabo en este trabajo no se usa esta ultima
expresion para la oxidacion del hollin, si no que se usa un modelo empirico de
oxidacion de carbono desarrollado por Nagle y Strickland-Constable [14] ,el cual

viene desarrollado en el manual del software de calculo utilizado [4].

En ella el ratio de oxidacién viene dado por una expresion que, al igual que
en el caso del modelo original del Hiroyasu, Kadota y Arai [13], depende de la
temperatura y la presién parcial del oxigeno. Esta tiene en cuenta la superficie
supuesta de las particulas sdlidas, donde se produciria la oxidacién por dos
mecanismos diferentes, segin haya mas o menos reactividad. La masa de hollin
en este caso viene dada por la siguiente expresion.

dmsf _
at

6
A, - ———Ryprq - MW, (2.14)
c Ds DS total c

Siendo A, la constante de calibracion de este caso, ps y D la densidad y el
didmetro supuestos de las particulas de hollin, y MW, el peso molecular del
carbono. El ratio de reaccion R;,¢,;, en mol/cm? s, viene dividido en funcién de
zonas mas o menos reactivas. La proporcion de las zonas mas reactivas se define

como

X

_ Po,
Bl Py, + (Kr/Kg) (2.15)

Y el ratio de reaccién esta descrito como

KA * PO
Riotar = <1+K—T12302> X +Kg Py - (1—X) (2.16)

Con las constantes implicadas, obtenidas a partir de correlaciones como
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30000
K, =20exp (— 2T ) {mol/cm?statm}
15200
Ky = 4.46x10 3 exp (— W) {mol/cm?statm?}
(2.17)
97000
Ky = 1.51x10° exp (— W) {mol/cm?s'}
K, =213 (4100> 1/at

Con ambas tasas se tiene cual es la masa de hollin formada, pero existe una
diferencia fundamental en cuanto a la aplicacién de este método cuando se ha
usado en nuestro caso. En nuestro caso no se ha usado la masa de combustible
evaporado como especie precursora para calcular la masa de hollin, sino que se
ha utilizado la masa de acetileno (CzHz2), al ser mas consistente con las
observaciones referidas a su composicién [11]. El acetileno tiene su origen en la
descomposicion y recomposicion del combustible durante las diferentes
reacciones que se dan durante la combustidn. Por ello tiene también mas sentido
que sea en puntos posteriores a la combustion donde se forma el hollin, y no con
el combustible evaporado, el cual se tiene incluso en zonas precedentes al inicio

de la llama.

Este método sera el finalmente utilizado para hacer un modelado empirico
de los casos se han de llevar a cabo. Aunque los modelos empiricos no sean
modelos de caracteristicas predictivas, son los actualmente usados en la industria
(especialmente por su bajo coste computacional), a pesar de la necesidad de una
calibracién inicial antes de realizar las simulaciones, lo que implica la
construccion de prototipos y poca seguridad en los resultados obtenidos con el

cambio de condiciones.

2.4.2 Modelos fenomenoldgicos

En la actualidad ya no existen tinicamente normativas en lo referente a la
masa producida del hollin para la clase de motores objeto de este estudio, sino
que también se han introducido, desde 2011 para motores Diesel de turismos y

desde 2016 para motores de gasolina, limites en lo referente al nimero de
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particulas emitidas [15]. El uso de modelos fenomenolégicos responde de esta
manera a la necesidad de modelar no solo la cantidad de hollin en masa sino

también su cantidad en namero de particulas.

Los modelos fenomenolégicos o semi-empiricos dividen la produccién del
hollin en diferentes pasos. Este aumento en el nivel de detalle de la descripcion
de los procesos que componen la produccion del hollin permite una mayor
definicion también en los resultados conseguidos, y una mayor independencia de
la calibracién para conseguir resultados satisfactorios. El incremento en este
nivel de detalle supone incorporar procesos quimicos y fisicos a la formacién del
hollin, los cuales buscan aproximar el proceso mediante descripciones simples de
la quimica o de la fisica implicada [11]. Con ello lo que se intenta es despreciar
ciertos aspectos del flujo o de la combustion que fuerzan una resolucidn
demasiado complicada como para llevarla a cabo de una manera eficiente, o que
tienen demasiadas dependencias de diferentes variables para su resolucién. Este
tipo de suposiciones pueden provocar que las predicciones no se ajusten a la
realidad, por lo que es necesario hacer las simplificaciones oportunas para que

afecten lo minimo posible a los resultados obtenidos.

No solo es necesario tener en cuenta que simplificaciones se van a hacer
sobre los procesos fisico-quimicos implicados, sino que ademdas es necesario
definir cudles van a ser esos fendmenos. No hay establecido un conjunto de
mecanismos Unicos que conforman el proceso del modelado de particulas de
hollin y, ademas, no lo esta tampoco la forma en la que se dan esos mecanismos.
Con ello se han ido sucediendo diversos modelos que han pretendido obtener un
modelo cada vez mas fiable, generalista y predictivo, aun apoyandose en datos
empiricos, y con ello tener herramientas de calculo que no tengan un coste
computacional demasiado alto, de manera que no sea prohibitivo su uso. De éstos
el elegido para realizar nuestras simulaciones y ademas, probar su validez, es el

método desarrollado por Gokul y Reitz [16].

2.4.2.1 Modelo Gokul
Dicho modelo ésta basado en otros modelos de hollin semi-empiricos,

como son el de Leung [17] para la formaciéon de hollin, y el modelo de Nagle y
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Strickland-Constable [14] para la oxidacion del mismo, pero con diferencias

respecto a los mismos.

En primer lugar, el precursor elegido en este caso para la formacidn es el
pireno o A4 (CicH1o0), un PAH como se observa en la Figura 2.5, de tamafo
considerable, al contrario que el acetileno usado en el modelo de Leung [17]. Esto
se hizo debido a que en la necesidad de modelar inyeccion Diesel con la tecnologia
Exhaust gas recirculation, en la que parte de los gases de combustion se recirculan
para bajar el porcentaje de oxigeno del aire de mezcla. Esta tecnologia fue
cogiendo protagonismo hasta llegar a la obligatoriedad. Y es que se habia
observado que en el caso de combustiéon en cilindros con menores
concentraciones de oxigeno, las particulas de PAH mas pequeias, no crecian

hasta convertirse en hollin [16].

Figura 2.5 Estructura del pireno [18]
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Otra de las diferencias es que en éste caso la oxidacién no se considera
unicamente producida por el oxigeno molecular (02), sino que también se tiene
en cuenta la oxidacién por medio del hidréxido (OH-), usando para su calculo el
modelo propuesto por Fenimore y Jones [19]. Ambos componen las dos especies

de uso mas extendido para el modelado de la oxidacién de hollin [20].

Finalmente, en este modelo, los diferentes mecanismos presentes son la
nucleacion, el crecimiento, la coagulacién y la oxidacion. El primero de ellos como
se ha mencionado anteriormente tiene como precursor el pireno, al cual se le
supone una descomposicion en carbono so6lido y moléculas de hidrégeno. El ratio

viene modelado mediante la siguiente correlacion.

R
CreHyo(Ay) —— 16C(s) + 5H,
Ry = ki - [A4] (2.18)
k, = 2000{s~1}

En este caso el pireno esta expresado en concentracion molar (mol cm-3).

El siguiente proceso es el de crecimiento. En este caso el crecimiento de
las particulas de hollin se debe a la incorporaciéon sobre los nicleos formados de
moléculas de acetileno. En este caso se tiene una expresion para modelar el ratio
de reaccién con el acetileno, y otra para el aumento de la superficie usando la
densidad del carbono y suponiendo una forma esférica de las particulas

formadas. Para la incorporacién del acetileno es

R
C(s) + C,H, —— 3C(s) + H,

Ry = ky - [CoH,] (2.19)
12100
k, = 9.0x10* exp (_T) VS s}

Donde nuevamente la especie implicada, el acetileno en este caso, esta en

concentracion molar (mol cm-3), y la temperatura T en Kelvin.
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Para la superficie de las particulas por unidad de volumen, S, la expresion

es
S =mnd;N {em™1}
6Ye 0 \'"° (2.20)
p = {cm}
Tpcs)N

Esta depende del tamafio de las particulas dy, el cual es funcion de la
fraccion masica de hollin Y¢ (), la densidad del ambiente p, la densidad del hollin,

supuesta igual que la del grafito (2.0 g cm-3), y la densidad numérica de hollin en

particulas/cm3.

El tercer proceso es el de coagulacion, por el que diferentes particulas de
hollin se unen para formar particulas de hollin mayores, esto se hara a través de
una constante de aglomeracion, y hara que el nimero final de particulas de hollin

disminuya respecto al inicial nucleado.
R3
nC(s) —— C(s),
1
: p- Yc(s)l6
Ry = K(T) - [— - [N]1/6
3 Mcs) (2.21)

1/6
6-MC(S))/ .<6-KbC~T

1/2
{particulas cm™3 s71}
T+ Pc(s) Pc(s) )

K(T) = zca<

Aqui, M) es el peso molecular del carbon en g/mol y K}, la constante de

Boltzmann (1.38054 - 1016 erg K1). C, es la ya mencionada constante de

aglomeracidn, cuyo valor suele ser de 9.0.

El ultimo de los procesos es el de oxidacién, el cual se produce de dos
maneras diferentes, tanto por medio del oxigeno como por medio del OH. En el
caso de la oxidacién por medio del O2 no se usan exactamente las mismas
expresiones que cuando se aplica el modelo NSC [14] en el caso Hiroyasu-NSC, ya

que en este caso el resultado buscado es el ratio en concentracién molar por
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superficie, y no masica. También los valores de las constantes propias del modelo
se han cambiado al revisarse para adecuar los resultados obtenidos [16]. El ratio

en éste caso se define como

1 Ry
C(s) +50, —— CO
(2.22)

. 12 K, - P,
R, = . < 4" 0 >-X+KB-P02-(1—X) - S {mol cm™3s71}
MC(S) 1+KT'P02

En este caso los valores de las variables implicadas son los mismos que en
las expresiones 2.15 y 2.16, afiadiendo M) cuyas unidades son g/mol. Las

constantes pasan a ser ahora

K, = 30.0 exp(—15800/T) {g/cm?statm'}
Kz = 8.0x1073 exp(—7640/T) {g/cm?statm'}
K; = 1.51x10° exp(—49800/T) {g/cm?st} (223)
K, = 27.0 exp(3000/T) {1/atm}

La oxidacién por medio del hidréxido ese hace segun la siguiente relacion

3 1
C(s) + OH —— CO + = H,
2 (2.24)

Rs =127 -you - Xop - T2  {mol cm™3s71}

Donde y,y, la eficiencia de collision, tiene un valor de 0.13, valor obtenido

experimentalmente por Neoh, Howard y Sarofim [21].

Con todos estos ratios se obtiene el término fuente del hollin formado, el
cual podra obtenerse tanto en densidad de hollin (p - Y¢(5)) como en densidad

numeérica (N).
La expresion para la densidad de hollin es la siguiente

‘S.'M == (16R1 + 2R2 - R4_ - Rs) . MC(S) {ng_3S_1} (225)
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Y para la densidad numérica

Mc(s)

Sy = (16R1 . - R3> M) {particulas cm™3s™1}

nuci (226)
n 3
Myyei = g “Aayci Pc(s)

Donde M,,,,;; es 1a masa de los nucleos de hollin supuesto un didmetro de

los mismos de dnuci=1.28 nm, que equivale a unos 100 &tomos de carbono.

Sy supone el término fuente de la ecuacién de transporte 2.10, que se

resuelve para el hollin tanto para densidad o densidad numérica como variables.

2.4.3 Modelos detallados

Estos modelos establecen relaciones lo mas detalladas posibles para
resolver la quimica implicada en la formacion de hollin, afiadiendo mas pasos a
dicho fenédmeno tratando de tener en cuenta todos los procesos intermedios

posibles.

Estos métodos son los menos dependientes de posibles simplificaciones
realizadas, y los que presentan una mayor consistencia al cambiar la situacién de
aplicacion, tanto en la geometria, como en las condiciones ambientales, como con

el combustible.

En la actualidad, el alto coste computacional asociado a estos modelos
limita el uso de los mismos. Por ello, no tienen un desarrollo actual de aplicacién
industrial. Eso hace que no se encuentren incluidos de forma extensiva en los
diferentes programas utilizados en la industria. Por esa razén no son objeto de

estudio en el presente documento.
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3.1 Introduccion

En el siguiente capitulo se explica la metodologia utilizada para la
realizacion de las diferentes simulaciones, su post-procesado, y su verificacion.
Se especificaran los softwares y procedimientos llevados a cabo, y se indicaran

los ensayos simulados.

Es necesario especificar cuales son los datos y la informacién a obtenery,

de esta manera, entender el andlisis que se quiere llevar a cabo.
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3.2 Casos objeto de la simulacion

Los casos a simular se corresponden con algunos de los casos de ensayo
propios de la Engine Combustion Network. Dicha entidad consiste en una red de
laboratorios pertenecientes a diferentes organizaciones, empresas y
universidades. En ellos, se realizan una serie de ensayos con las mismas
condiciones y se comparten los datos experimentales obtenidos. Con ello, lo que
se busca es tener una base de datos extensa con la que realizar comparaciones y
asi mejorar distintas técnicas de aplicacion. Principalmente, se busca el
desarrollo de técnicas dpticas para obtencion de medidas experimentales y, por
otra parte, contar con una base experimental con la que contrastar resultados
obtenidos mediante simulaciones. En ultima instancia, la comparacién entre
medidas experimentales y herramientas de modelado permitira mejorar estas
ultimas, lo cual ayudarda al disefio de motores mas eficientes y menos

contaminantes.

Las medidas son propias de procesos acordes a los que se desarrollan
dentro de las diferentes clases de motores de combustion, teniendo una tipologia

de ensayo por cada uno de los tipos principales de motor.

Estos ensayos suponen la simplificacion del proceso que se lleva a cabo en
un motor de combustion, quedando solamente una parte fundamental del mismo.
Si bien la inyeccién y combustion que se produce en motores, se lleva a cabo de
manera multiple mediante varios orificios de inyeccién y la combustion
simultanea de varios chorros de combustible, el ensayo es de s6lo un inyector con
un solo orificio, provocando la combustién de un dnico chorro de combustible. Se
produce la combustién de dicho chorro en un cilindro lo suficientemente grande
para evitar el choque con las paredes del mismo, con una atmdsfera en

condiciones propias del tipo de motor especifico en estado de reposo.

Los casos simulados se corresponden con algunos de los que se llevan a
cabo en dos tipos de motores, los conocidos como light duty y heavy duty,

correspondientes respectivamente a motores de poca potencia, propios de
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turismos, y de gran potencia, propios de vehiculos de transporte de mercancias.

Estos casos son el Spray Ay el Spray D respectivamente.

Las condiciones del caso nominal simulado, se corresponden con
condiciones de operacion tipicas de un motor de encendido por compresidn.
Estas vienen resumidas en las siguientes tablas en cuanto a condiciones

termodinamicas y de inyeccion.

Tabla 3.1 Condiciones de inyeccion del Spray A

Combustible n-dodecano
Presion de inyeccion 150 MPa
Temperatura del combustible 363K

Tabla 3.2 Condiciones termodindmicas del Spray A

Temperatura ambiente 900 K
Densidad ambiente 22.8 kg/m3
Fraccion volumétrica de oxigeno Xo, = 0.15

Estas condiciones se corresponden con las condiciones de motor
normales de los tipos de motor antes mencionados. En cuanto a las condiciones
geométricas de las simulaciones, dependeran del caso de la ECN que se esté
simulando, si Spray A o Spray D, ya que cambiara el tamano de la tobera y también
del chorro inyectado, teniendo que cambiar el tamafio del volumen que lo
contiene. Ademads, se realizardn también variaciones en las condiciones

termodinamicas que se explicaran en el siguiente capitulo.
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3.3 Software

En este apartado hay que diferenciar entre tres diferentes softwares
utilizados, uno para la preparacién de los casos, otro para el calculo de los mismos

y un ultimo para el post-procesado y presentacion de los resultados obtenidos.

3.3.1 CONVERGE

Los dos primeros se pueden agrupar dentro de un mismo bloque, ya que,
aunque se trate de dos programas diferentes el primero supone desde donde se
lanza el segundo. Esto es, no se utilizan de manera independiente, al menos en

nuestro caso. Los programas son el CONVERGE Studio, y el CONVERGE CFD.

En el primero de ellos se puede seleccionar desde una plataforma sencilla
cuales son los parametros de la simulacidn. En éste se puede definir o importar
una geometria, seleccionar los modelos a aplicar, y las condiciones de la
simulacién en general. Este pasa esta informacién al segundo generando una
serie de ficheros que supondran la informacién de la que dispone para hacer los

calculos.

Los ficheros mencionados se pueden editar directamente sin la necesidad
de usar CONVERGE Studio, pero no se ha procedido de esa manera
habiitualmente durante la preparacion de las simulaciones en este caso,
intentando que todo quede definido adecuadamente desde la interfaz de

CONVERGE Studio.

3.3.2 MATLAB

Una vez resueltos los calculos mediante las ecuaciones y modelos
indicados en el capitulo 2, se obtienen valores para las distintas variables que se

desean conseguir.

Los resultados obtenidos, normalmente forman grandes grupos de datos
que no dan una informacién relevante si no son procesados y representados de
manera adecuada. Esto ha hecho necesario que se hallan desarrollado por

nuestra parte rutinas de post-procesado debido a la necesidad de la correcta
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consecucion y presentacion de los datos. Dichas rutinas se han desarrollado en

lenguaje MATLAB.

3.4 Equipos

Para la realizacidn de este trabajo se ha hecho uso de diferentes equipos,

cada uno con su funcién especifica.

El primero de ellos es el ordenador personal desde el cual se ha realizado
el trabajo, el cual consiste en una estacion de trabajo de sobremesa. El segundo
es la maquina del laboratorio desde la cual se han llevado a cabo los distintos
post-procesados que han sido necesarios, cual cuenta con 32 procesadores. Y, por
ultimo, la red de computaciéon RIGEL de la UPV, donde se realizan los calculos de
las simulaciones llevadas a cabo, cuyo clister general cuenta con 144

procesadores Intel Xeon E5-2450 8c/16T.

3.5 Metodologia

Durante el desarrollo de este trabajo se busca probar la validez de un
modelo fenomenoldgico de produccidon de hollin. Para ello se comparan los
valores obtenidos desde la simulacion con los valores obtenidos desde la

experimentacion.

Las simulaciones se han realizado sobre casos genéricos que suponen los
casos de estudio propios de la Engine Combustion Network, de la cual el Instituto
Universitario CMT-Motores Térmicos de la UPV forma parte. Con ello se cuenta
con una base de datos sélida y contrastada con la que comparar. Los casos
genéricos coinciden con disefios estdndares dentro de la industria, siendo
equivalentes y aplicables a situaciones que se dan en los motores de encendido
por compresion. Los datos experimentales obtenidos se encuentran disponibles
en la pagina web del ECN, o se encuentran a disposicién para la realizacién del

proyecto en el CMT.
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Los disefios de las simulaciones se tratan, por lo tanto, de casos
estandarizados, con disefios similares a los de las instalaciones donde se realiza

la experimentacion.

Los disefios de los casos no solo imitan las condiciones que se pueden
encontrar en motores, sino que también cuentan con la inyeccion propia de los
tipos de motores mas utilizados, usandose en este caso los propios de los motores
de turismos (Spray A) y de camiones (Spray D). Los cuales se diferencian en el
diametro de la tobera y en la cantidad de combustible inyectado, ademas de

contar con una geometria diferente del volumen en el que se desarrolla el chorro.

3.5.1 Preparacion de los casos

El disefio se hace en el ya mencionado CONVERGE Studio, inicialmente
definiendo la geometria y condiciones de la inyeccion (Figura 3.1).
Posteriormente se seleccionan aspectos concretos de la fisica y de la quimica del
chorro, como la ley de modelacién de los gases, parametros de las ecuaciones de

transporte y el mecanismo quimico seguido.

Figura 3.1 Geometria del caso Spray A

3.5.1.1 Pardmetros fisico-quimicos
En cuanto al modelado de gases se puede seleccionar tanto la ley de los

gases ideales como diferentes correlaciones, pero en nuestro caso se seleccionara
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siempre la ecuacion de los gases ideales en la ventana correspondiente (Figura

3.2) modelada por la ecuacién 2.9.

M@l

[] Use tabular fluid properties (fuid_properties.dat)

Equation of state: Ideal gas -

Critical temperature: | 132.0 3
Critical pressure: 3.77e406 Pa
Acentric factor: 0.035

Species-dependent | crit_conditions.dat W

Real gas properties
@ Function of temperature
Functions of temperature and pressure

Maximum reduced pressure: |6.0

[ Gas thermodynamic data (therm.dat)... ]

[] Miscture -averaged diffusion

[ Gas transport data (gas.dat)... ]

[] Lower heating value (LHV) | di

=)= ol

Figura 3.2 Menti de eleccién de simulacidn del gas

Una vez seleccionado el modelado del gas se pasa a elecciones referentes
a la fase liquida. En ella se elige la especie presente en la misma, asi como una
tabla con propiedades de la misma en funcién de la temperatura, como se ve en

la siguiente figura.

Parcel simulation

» EY . - . - - - —
Liquid Name N-C12H26
I Ncizize | [« properties
ifitexists in
Power index: | 1.0 Consistency index: | 1.0
Yield stress (N/m: | 1.0 Solid viscosity (m*fs): | 1.0
Compressibilty settings (enabled if Liquid flow solver'is compressible)
Reference pressure (Pa): | 101325.0 Reference density (ka/m?): [843.0 Bulk modulus (Pa): | 1.9e+09
Critical temperature (K):  657.0 ==> 67 entries/raws must be specified below [ |
| Vet | P, | i [ i Tt =
[N/m] [/kgl [Pa] D/tkg"i0]
1 0 00024471 00273 320000 0 01427 93718 1»
N 10 00024471 00273 317310 0 01427 9313 1%
n 0 00024471 00273 315410 0 014227 92539 piEs)
" 30 00024471 00273 313480 0 010227 91945 229
S 40 00024471 00273 311520 0 01427 91348 129
- 50 00024471 00273 309540 0 014227 90749 229
I S ) [ x ] |7 60 00024471 00273 307530 0 014227 90146 1»
o 8 70 00024471  0.0273 305510 0 0.14227 8954 2129
< Predefined liquids...
N 80 00024471 00273 30450 0 014227 88931 2 -
+ Liquid calculator.. Total number of entry: 67 % Undo
EEDE B

Figura 3.3 Condiciones del liquido en los paquetes
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A continuacién, para seguir con el apartado de propiedades fisico-
quimicas se selecciona cual es el mecanismo quimico a seguir, especificando
todas las especies involucradas, y todas las reacciones que las relacionan (Figura
3.4). En nuestro caso se especifica el mecanismo desarrollado por

Narayanaswamy, Pepiot y Pitsch [10].

Available elements:

MHOARHEC

Available spedies:

MN2H 020 OHH2H20 AR HO2 H202 CO CO2HCO C CHT-CH2 CH3
CH20 HCCO C2H CH2CO C2H2 5-CH2 CH30H CH20H CH30 CH4
CH302 C2H3 C2H4 C2H5 HCCOH CH2CHO CH3CHO H2C2 C2H50 M-
C3H7 C2He C3H8 C3H6 C3H3 P-C3H4 A-C3H4 5-C3H5 M-C4H3
C2H3CHO A-C3HS5 C20 C4H4 C3H2 C3H20 C4H2 I-C4H3 T-C3H5
C3H50 C4H CaH2 CeH2 C4HE MN-C4H5 I-C4H5 A1 N-C/H16 C5H11P- o

[ »

Number of available elements: &
Mumber of available species: 257
Mumber of available reactions: 1521

IE Chedk praperﬁesl

@ DK ] ’Q'u'alidate]

Figura 3.4 Especificacion del mecanismo quimico

Finalmente, se eligen parametros relacionados con los valores de los
términos difusivos de las ecuaciones de transporte implicadas en el desarrollo

del flujo, necesarios al afiadir un modelo de turbulencia (Figura 3.5).

W93 Gichal transport

Turbulent Prandtl number: 0.9 [ use file

Turbulent Schmidt number: 1.0 [ use file

@ DK HQ'M'alidate]

Figura 3.5 Pardmetros globales de las ecuaciones de transporte.
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Estos son valores asociados concretamente a las ecuaciones de transporte

de especie y energia respectivamente.

3.5.1.2 Pardmetros de resolucion numérica

La siguiente entrada se hace respecto a los paradmetros que determinaran
la realizacién del calculo numérico por parte del programa. En los mismos se
determina el tipo de resolucion empleada en cada fase, que criterios de
convergencia se usan, o con que pasos temporales se realizan los calculos, asi
como el nimero de celdas en el que se produce un cambio en cada paso temporal

(Figura 3.6).

Start time: 0.0 s
End time: [] from GTSUITE 0,005 s
Time-step selection: Use variable time-step algarithm ]
Fixed time-step: Se-07 5
Initial time-step: 1e-08 [
Minimum time-step: 1e-08 s [ ] Use file
Maximum time-step: dt_max.in 5 Use file
I Maximum convection CFL limit: 1.0 [ use file
Maximum diffusion CFL limit: 2.0 [ use file
Maximum Mach CFL limit: 50.0 [ Use file
Droplet motion time-step contral multiple: 1.0 ‘
Drop evaporation tme-step control multiple:  9999.0 |
Chemical time-step control multiple: 0.5
Collision grid time-step multiple: 1.0 ‘
Moving boundary time-step multiple: 0.5
—————
|

|

Figura 3.6 Pardmetros temporales

ElE e

—— = T

El nimero de celdas en las que varia una magnitud en cada paso temporal
viene determinado con el limite CFL (Courant-Friedrichs-Lewy) el cual viene

definido por la expresiéon
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At
=¢d— 3.1
CFLy = $ (3.1)

Donde ¢ se corresponde o bien con la velocidad u, o con la velocidad del

sonido c. También puede ser con la viscosidad v, y en ese caso, el paso espacial
estarfa al cuadrado (Ax?).

3.5.1.3 Condiciones iniciales internas y de contorno

En estos apartados se definen variables de estado especificas del caso a

resolver, al igual que composiciones iniciales, o supuestas en los limites del
problema.

Las condiciones iniciales se definen a partir del menu Regions and
Initialization (Figura 3.7), donde para la region del problema definido se

describen unas condiciones iniciales de presidn, temperatura y composicion.

0 Region 0

e )

Turbulence initialization

@ value

" Segirs v iinzaion TR R [
Region Region 0
£t Connect al regions StreamD: 0 =] [ sold
[ .2 assign streams velocity: 0.0 0.0 mfs
o | Region Name Temperature: [ = |

(©) Viscosity ratiofLength scale

900.0 K

596517415 Pa

Turbulent Kinetic Eneray: 10 mifs?

Turbulent Dissipation: 100.0 méfs®

Spedes ki | [+Combustion products| [Pull from boundary|

x

Mass Fraction
Sum = 1.0000

Species Name

02
N2

01677601
08322309

Normalize ]

Pull from boundary

Passive

Passive Name

HIROY_S0O0T 0

Value

&) &) &)

| [ copy | [ dqradd | [ X Delete |

[ Assign all boundaries into ]

Region count: 1

Figura 3.7 Definicion de las condiciones iniciales.
En el apartado boundaries no solo se definiran las condiciones en los
limites del problema, sino que, ademas, se especificara la clase de limites que
suponen los mismos (Figura 3.8). Con ello se especifica si se trata de limites

abiertos o cerrados. Se puede especificar qué clase de interacciones se dan con
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dicho contorno, como la posible transferencia de materia, de calor, o rozamiento,

segun se trate de contornos abiertos o cerrados.

Boundary e . LA 0

[T Has rotational axis BTy
Axis: (i) 0.0 1.0 0.0 pr
[ nscee o 0.25 L{m): -1 —
[ Change all boundaries to WALL ] Pressure Boundary Condition
D Color Name Region Name 7] uDF  [spedified Value (1) + | presdst: 0.0
| 5965174.15 py [l Use file
1 El v Region 0 ] sponce
2 aur QUTFLOW1 Region0
center: | [0
3 out QUTFLOW 2  Region0
Direction: (| 7| |0

m

Distance (m): |0.0

Velocity Boundary Condition

UDF | Zero normal gradient (NE) ~ | Depends on pressure & supersonic

() Zero normal gradient (ME)

_ Backflow
@ Specified Value (DI)
(l
Temperature Backflow
Spedified Value (DI) =
"
a00.0 g  [[use fiie
Species Backflow
Species e Vs Fracion
02 01677601 @
N2 0.8322399

[ sort boundaries by region for expart

Figura 3.8 Definicién de las condiciones de controno

3.5.1.4 Modelo de combustién

El modelo de combustién también cuenta con un apartado donde se
selecciona el mismo. En él se especifica cual es el método a seguir para el calculo
del conjunto de reacciones quimicas que se llevan a cabo. Las mismas estan en

funcion de parametros fisicos y cantidades de las especies en cada celda.

Como se especifica en el apartado 2.3.1, para todos los casos de las
simulaciones llevadas a cabo se ha usado el modelo SAGE de resolucion detallada

de la quimica.

3.5.1.5 Modelo de hollin
Dentro del apartado de emisiones, se pueden seleccionar los diferentes
modelos aplicados al calculo de los principales productos contaminantes, como

son los 6xidos de nitrégeno y el hollin.

49



Metodologia y equipos

Otros productos contaminantes, como el monéxido de carbono o los
hidrocarburos sin quemar, se obtendran directamente desde el modelado de la

combustion, por lo que no necesitan de la aplicaciéon de modelos adicionales.

En nuestro caso nos centramos en el modelado del hollin, el cual se hara
segin un modelo empirico y un modelo fenomenolégico. Siendo la validez del

segundo la que se quiere comprobar.

Para ambos casos se mantienen las constantes originales de los
respectivos modelos, selecciondndolos en las ventanas que se pueden apreciar en
las siguientes figuras, se manera que se pueda apreciar la extrapolacion de los

modelos, y por tanto su capacidad predictiva.

: ,

NOx models Hiroyasu soot model ‘ Phenomenclogical soot models I Detailed soot models |

Use Hiroyasu soot model

Soot pre-exponential formation rate factor: 350.0 (s™bar®*

Soot activation energy in the formation rate: 12500.0 calfgmol

Soot partice diameter: 2.5e-06 om
Soot oxidation rate factor: 10

Soot density: 18 g/em?
Formation species

() Use total hydrocarbons for formation species

@) Use C2H2 for formation

D Specify custom soot precursors

BEECR =

Figura 3.9 Seleccion de las constantes en el modelo Hiroyasu-NSC
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./ Emissions modeling b — ‘ 7= |
MNOx models Hiroyasu soot model Phenomenclogical soot models Detailed soot medels
Phenomenoclogical soot model
() None @ Gokul () Dalian () Waseda
Soot inception pre-exponential factor 2000.0
Soot coagulation factor 9.0
Soot oxidation of OH collision factor 0.13
Soot oxidation of NO factor 1.82
Soot surface growth factor 90000.0
£ This model cannot be used with ‘Analytical Jacobian' or 'CVODES with preconditioned
iterative solver' options. Make sure to turn both options off in Models/SAGE settings.
D Spedfy custom soot precursors
Lad
BEEE R B ETelc—

Figura 3.10 Seleccion de modelo fenomenoldgico y constantes correspondientes

3.5.1.6 Modelo de turbulencia

El modelo de turbulencia elegido para todos los casos es el modelo k-¢,
usando siempre las constantes estandar del modelo. En este método se afiaden
dos variables, la energia cinética turbulenta y la disipacién de la energia cinética
turbulenta, con sus correspondientes ecuaciones de conservacidn. Con ellas se
tendria un modelo en el que las magnitudes de las ecuaciones de conservacion
tienen un valor promediado y un valor fluctuante, que obtendra su valor a partir
de las nuevas ecuaciones introducidas, lo que se conoce con un modelo Reynolds-
Averaged Navier Stokes, aunque en este caso se usa un modelo Favre-Averaged

Navier Stokes para tener en cuenta los cambios en la densidad con la turbulencia.

3.5.1.7 Modelos en la inyeccidn

El dltimo de los aspectos fisicos que modelar es el de los modelos
referentes a los procesos que se dan desde la inyeccion de liquido hasta su
evaporacion. Estos son los modelos concretos para la dispersién turbulenta de
gotas, para su rotura, colision y arrastre, y finalmente para su evaporacion,

especificAndose todos dentro de la misma ventana (Figura 3.11).
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Dispersion turbulenta de las gotas: Se puede optar por distintas
posibilidades como no tener en cuenta dicha dispersién, usar un modelo TKE de
preservacion, y el utilizado por nosotros el modelo O’Rourke. Este tendra en
cuenta la turbulencia de la fase gaseosa para interaccionar con las gotas de
liquido por medio de un término fuente relacionado con la fuerza de arrastre

entre la fase gaseosa y la liquida [4].

Arrastre: Este se puede tener en cuenta suponiendo una forma esférica
perfecta de las gotas, o como en nuestro caso, teniendo en cuenta las variaciones
en la forma de las gotas, usando para ello un parametro de distorsion. Este

modelo es el llamado Dynamic drag model.

Rotura: Para el modelado de este fendmeno se utilizan en conjuncién dos
modelos, el Kelvin-Helmholtz y el Rayleigh-Taylor. El primero se encargaria de
modelar la atomizacién primaria mientras que el segundo haria lo propio con la
atomizacion secundaria. El modelo Kelvin-Helmholtz modela las roturas de las
gotas desde el chorro a través de las inestabilidades provocadas por la
interaccion entre el chorro liquido y la fase gaseosa. Por otro lado, el modelo
Rayleigh-Taylor supone la rotura de las gotas debido a su rapido frenado debido

al arrastre [4].

Colision y coalescencia: La colision de las gotas se modela atendiendo a
distribuciones estadisticas ademas de relaciones fisicas. Esto se debe a que el que
suceda este fendmeno se asocia a la probabilidad de choque entre dos gotas, lo
cual sigue una distribuciéon de Poisson. En nuestro caso, en cambio, no se usa
dicha distribucién, ya que el modelo elegido usa otras formas de distribucién de
probabilidad. Se trata del método No Time Counter (NTC) con técnicas basadas en

el método Monte Carlo [4].

Evaporacion: Se deben seleccionar también el modelo para la
evaporacion. En el mismo, lo que se modela es la disminucién de radio de las gotas
debido al cambio de fase de las mismas. En nuestro caso se ha usado la correlaciéon

de Frossling.
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./ Spray modeling R

General | Colision/Breakup/Drag | Wiall Interaction | Injectors |

Parcel distribution: [Distribute parcels evenly throughout cone ~ |
Turbulent Dispersion: [oRourke madel -]
7 s an ntsalzed wal fim ﬁ

(film_init.in' required)

Evaporationmodel | Penetration | Mass diffusivity constants | Scaling

Use evaporation model

@ Frossling model ) Chiang model  [] with boiling model

Evaporation source: [D - Source specified spedes - ]
Mame of sourced species: [N{J.ZHZS A ]
Radius above which 1D heat diffusion 1000.0 mn
will be solved:

Mumber of FV cells per spray parcel: 15

Th_idcness above which 1D heat diffusion 1000.0 n
will be solved:

Mumber of FV cells per film parcel: 0

Thermal conductivity: Physical A

“

Create required parcels

Figura 3.11 Menti de modelado de la inyeccién.

3.5.1.8 Mallado y obtencion de datos
También es necesario indicar como se van a distribuir el tamafio de las
celdas a lo largo del dominio. Con ello es necesario definir un tamafio base de la

malla inicial, de cubos de 2 mm de lado.

Posteriormente, en nuestro caso, se han definido dos regiones para la
construccion de la maya. La primera de todas en una regién conica alrededor de
la tobera de inyeccion con un mallado fijo, ésta esta definida con celdas de 250
um de lado en el caso del Spray A y 500 um de lado en el caso del Spray D. La
segunda, consistente en el resto del volumen, cuenta con una malla adaptativa
que cambia con los gradientes de velocidad, temperaturay especies (Figura 3.12),
con una definicion maxima con cubos de 125 um de lado en el caso del Spray Ay

250 um de lado en el caso del Spray D, como tamafios minimos.
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[¥] velocity | [/] Temperature | [V] spedies | [ Passive | [ void fraction

Max embedding level: 4

Start:

Sub-grid criterion: 0.1

Timing control type: PERMAMNENT

mfs End:

Cycle period:  |0.0

Use AMR. when parcel count exceeds: 50

Figura 3.12 Seleccion de los pardmetros de control del mallado adaptativo

Por ultimo, es necesario definir cuales son las variables que queremos que

sean obtenidas para cada celda y para cada parcela de liquido. Se hace a través de

un menu de selecciéon como el de la siguiente figura.

PE Post variable selection - ‘ - » - - - | RS -.F
Cells Parcels
Typical p,arameters = Geometry/Location

[ Cell cavitation rate b [ Area

i [T Cell Mach number b [ Cell Center
[T Cell pair volume [ Level
[T] Cell vapor pressure [T LogicI
[ cp [ Logic)
[ cv = Logic K
Density [ Rank
[] Divergence [] RegionID
[T Flu limiter global [] Centerflag
[ Flux limiter momentum =
[ Gamma
[T Internal Energy
Mass
[] Melecular Conductivity
Molecular Viscosity
[] Numerical scherme in boundary cell
[7] Numerical scheme in cell
Parcel Volume Fraction
Pressure

[ Pressure Difference =
[ Pressure Gradient
[ Pressure Ratio
[T Relative Velocity
Temperature

[] Total Pressure

=

-

-

o

Typical Parameters/Geometry | Combustion/Turbulence | Spedes/Passive | Boundary [Film | Soot |

pE0E

[ & oK ”Q\ealidate]

Figura 3.13 Seleccidn de los datos a obtener

Con este ultimo quedan definidos todos los ficheros que serviran de

entrada al programa de célculo, pudiéndose éste llevar a cabo.
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3.5.2 Post-procesado de la informacion

Una de las partes principales de este trabajo ha sido el desarrollo de
rutinas de post-procesado de la informaciéon calculada por el programa

CONVERGE CFD.

De la mucha informacion obtenida se ha puesto el foco sobre la referente
a la produccion de particulas de hollin. Se ha buscado obtener tanto informacién

general de la produccion de hollin, como sobre valores con distribucién espacial.

En cuanto a informacion general se ha obtenido informacién sobre la masa
de hollin formado, o la densidad numérica de las particulas de hollin. Esta se
obtiene directamente, en valores medios para todo el dominio, como un archivo
de salida emmisions.out, como resultado de la configuracion de los modelos de

hollin tal y como se ha definido en el apartado 3.4.1.5.

Por otro lado, la informacién relativa a posiciones espaciales, es decir, la
que se encuentra dentro de las celdas y los paquetes, se encuentra dentro de
grandes grupos de datos con extension .col o .par, respectivamente, habiendo un
grupo para cada instante. Los archivos de ese tipo tienen que pasar por una rutina
de post-procesado concreta que permita obtener la informacién necesaria de los
mismos de manera adecuada. Ademas, se cuenta con la informacion relativa a la
experimentacion para poder realizar la validacién de las simulaciones. Las bases
de datos con la informacidn necesaria o bien se encuentran dentro de la base de
datos de la ECN o del mismo CMT. Finalmente, se han obtenido datos sobre otros
aspectos de la combustion, para poder tener una mayor informaciéon y visiéon

sobre las comparaciones con los datos experimentales.

En general, se ha contado con dos tipos de rutinas, las que obtienen los
datos “crudos” de las simulaciones, y los pasan a los formatos que se puedan
manejar para realizar calculos y representaciones. Y, por otra parte, las rutinas
que obtienen dichos datos, ademas de los datos de las experimentaciones, y

realizan sobre ellos los calculos y representaciones requeridos para el analisis.
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Analisis de resultados
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4.1 Introduccion

En este capitulo se presentan los resultados obtenidos en las simulaciones.
Se comienza presentando los resultados para un caso nominal, es decir, que se
encuentra en las condiciones de operaciéon normales previstas en un motor de
encendido por compresion. Una vez analizados los resultados obtenidos para este
caso, se realizan variaciones en las condiciones de operacion, para evaluar las
capacidades predictivas del modelo. Finalmente se realiza un cambio, no de las
condiciones si no de la tobera, para estudiar la influencia de este tipo de cambios

de la geometria.
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4.2 Caso nominal

Se inicia directamente con el caso nominal reactivo, ya que la validez del
mismo en cuanto parametros del chorro como la velocidad o la penetracion, que
hacen necesaria la comparaciéon con un caso inerte, ya ha sido discutida en

trabajos previos para este mismo caso.

Aun asi, se han obtenido resultados mas alld de los relacionados
estrictamente con el hollin, para poder poner en valor las comparaciones entre
resultados de simulacién y resultados experimentales mediante otros aspectos

del flujo y de la combustion.

El caso nominal se caracteriza por tener las condiciones de operacién
propias del motor Diesel, ademas de una geometria de la tobera similar. En
cuanto a la geometria del cilindro sobre el que se desarrolla la simulacién, tiene

unas caracteristicas similares a la del ensayo experimental.

Las caracteristicas geométricas del Spray A vienen resumidas en la

siguiente tabla.

Tabla 4.1 Geometria del Spray A

Diametro de la tobera 89.4 um
Diametro del cilindro 100 mm
Longitud del cilindro 102 mm

Por otro lado, las condiciones termodindmicas y de inyeccién son las

especificadas en el apartado 3.2, propias de las condiciones nominales.

Tras preparar el caso especificando, dichas caracteristicas y condiciones,
ademas de definir los modelos especificados en el capitulo 3, obtenemos los
resultados susceptibles de comparacion con el caso de la ECN del Spray A reactivo

en condiciones nominales.
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4.2.1 Ignition delay

Iniciamos con los resultados obtenidos para el ignition delay (ID),
concepto desarrollado en el apartado 2.3. Para calcular este parametro la guia del
ECN especifica que el mismo se defina como el momento en el que la derivada de
la temperatura maxima en el dominio alcance un maximo en el tiempo de
simulacién. Con este dato, se puede analizar si existe relacion entre los tiempos
de retraso de autoencendido que puedan explicar diferencias en los resultados

obtenidos en relacién a la produccién del hollin.

i i

7001

w I (5, (=]
o (=} o o
o o o o

Ignition delay [us]
o
°

e‘llp * 9 00-15

Figura 4.1 ID del Spray A nominal

En la figura (Figura 4.1) se puede observar que en la simulaciéon
encontramos un ID mayor que el observado en la experimentacion, lo cual es algo
que se ha visto que depende fundamentalmente del mecanismo quimico elegido

[22].
4.2.2 Lift-off length

Dicho concepto también se explica en el apartado 2.3, con este parametro
podemos observar las diferencias en la zona de estabilizacion de la llama, lo cual
puede dar informacién sobre la posiciéon de esta con respecto a la observada en
la experimentacion. Este parametro es de especial importancia, ya que un mayor

o menor LOL puede hacer que se haya englobado mas o menos aire por parte del
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chorro hasta el inicio del autoencendido. Con ello, las variaciones en el dosado
con el que se produce el autoencendido afectaran a la cantidad de hollin

producido, produciendo mas cantidad cuanto mayor sea dicho dosado.

Segun los criterios guia del ECN este parametro se calcula como el punto
en el que la concentracién de OH sea el 14% de la concentracién maxima de OH
en todo el dominio para cada instante de tiempo. Obteniendo asi los datos

representados en la siguiente figura como el LOL una vez estabilizada la llama.

N w
)] o

N
o

Lift-off length [mm]
= =
o [

8,

o

eﬁp * 9 00-'\5

Figura 4.2 LOL del Spray A nominal

Podemos observar, tal y como era de suponer tras la observacion de las
diferencias en el ID, que, teniendo un retraso en el tiempo de autoencendido con
respecto al experimento, también ese encendido se produce aguas abajo del

encendido del caso experimental.

4.2.3 Penetracion del chorro

En este caso se puede ver la equivalencia con la penetracion del chorro de
vapor, que segln el criterio del ECN el extremo del mismo estd donde el valor de
la fraccion de mezcla tenga un valor del 0,1%. También es una medida de la
posicion relativa de la region que engloba el chorro en el caso simulado respecto

al ensayado. Con ella se busca explicar las posibles diferencias en los resultados
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obtenidos del hollin con la simulacién, y los obtenidos de las imagenes obtenidas

durante los ensayos experimentales.
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Figura 4.3 Penetracion del chorro del Spray A nominal

Se puede observar que la penetraciéon durante la simulacion coincide con
bastante exactitud respecto a la obtenida durante la experimentaciéon (Figura
4.3). El resultado de la simulacién coincide con el resultado experimental al
comienzo y al término de la misma, inicialmente debido a que se trata de un
chorro inerte, y posteriormente debido a la estabilizacion del mismo. El resto del
tiempo se encuentra o dentro del intervalo de confianza de los datos
experimentales o ligeramente por debajo. Esto indica que el extremo de los
chorros experimental y simulado se corresponden en el tiempo, con un ligero

retraso del caso simulado en algunos instantes.

4.2.4 Masa de hollin

La masa de hollin obtenida de la simulacién, consiste en la suma de la masa
de hollin total que se encuentra a cada instante dentro de una regién de interés
(ROI por sus siglas en inglés). Dicha region, viene delimitada por el tamafio de la

ventana de la instalacién experimental, consiguiendo asi que los resultados de la
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simulacién sean susceptibles de comparacion. En resumen, de toda la masa de
hollin presente en el chorro durante cada instante de la simulacion, s6lo se tendra
en cuenta la masa presente en la misma zona en la que se podrian hacer las
mediciones experimentales. Con ello se facilitaria la comparacion entre ambos
grupos de datos, siendo aun posible la aparicion de errores debidos al decalaje

entre la posicién de las llamas para un mismo instante.

Existen dos regiones de interés definidas para el procesamiento de los
datos, una que se ajuste a la ventana de visiéon de la instalacion del Sandia

National Laboratories y otro que se ajuste a la de la instalacion del CMT-UPV.

Las primeras simulaciones conseguidas son las obtenidas por medio del
modelo empirico antes descrito Hiroyasu-NSC, inicialmente los resultados
obtenidos no se corresponden con los ensayos, al usar las constantes por defecto
del modelo (Figura 4.4), pudiéndose todavia ajustar las constantes del modelo

mediante los mismos datos experimentales.
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Figura 4.4 Evolucidn de la masa de hollin de los datos CMT con el resultado del modelo Hiroyasu-NSC en el
Spray A nominal

62



Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

Como se puede observar, los datos obtenidos no son satisfactorios, siendo
necesaria la calibracion del modelo. Esta calibracién se realiza sencillamente
escalando la constante de formacion del modelo, A¢ de la ecuacion 2.12, de
manera que los valores de la simulacidn se correspondan con los de los ensayos.
En concreto se escala para que se correspondan los valores del intervalo de la
combustién en el que se considera que se ha superado el transitorio del proceso.
Realizandolo de esta manera los valores quedan como se presentan en la

siguiente figura.
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Figura 4.5 Evolucién de la masa de hollin de los datos CMT con el resultado del modelo Hiroyasu-NSC
calibrado y sin calibrar en el Spray A nominal

Una vez calibrado se obtienen valores acordes con los vistos en la

experimentacion, pero sera necesario comprobar si este mismo escalado se
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adecua para los diferentes casos cuya simulacion se va a llevar a cabo. En concreto

se multiplico la constante original del modelo por el valor 2,724.

A continuacion, presentan los resultados de la simulacidn con el modelo
Gokul (Figura 4.6), utilizando las constantes originales del modelo, las cuales

fueron ajustadas por los autores del modelo para un caso similar al ensayado.
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Figura 4.6 Evolucién de la masa de hollin de los datos CMT con el resultado del modelo Gokul en el Spray A
nominal

Como se puede observar, existe un orden de magnitud similar en cuanto
al maximo y a la los valores estabilizados para el hollin, con una diferencia del 4%
y el 6% respectivamente. Sin embargo, el maximo de la simulacién se encuentra

retrasado temporalmente del maximo de lo observado en la experimentacidn.

El inicio de la formacion del mismo se encuentra también con un decalaje
similar. Este puede tener su origen en el hecho de que existe un mayor ID en el

caso simulado con respecto al experimento, ya que, al retrasar el autoencendido,
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se retrasa también la aparicion de los precursores del hollin, y por tanto el inicio

de la formacién de éste.

En cuanto al decalaje del maximo obtenido, se ve que se trata de un retraso
aun mayor que el provocado por la diferencia en el ID, ya que se observa ademas
un progreso mas lento de formacién de hollin, este progreso podria estar
influenciado tanto por la formacion fisico-quimica del hollin, como por el avance

de la llama dentro de la region de interés delimitada.

4.2.5 Fraccion volumeétrica de hollin

Para tener una visiéon mas general del problema representamos valores
de la fraccion volumétrica de hollin con distribucion espacial (Figura 4.7), es
decir, con valores en funcion de la posicion en el eje del chorro, en el ultimo
instante de la simulacion, cuando la llama es cuasi-estacionaria.
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Figura 4.7 Distribucion espacial de la fraccion volumétrica de hollin de los datos CMT con el resultado del
modelo Gokul e Hiroyasu-NSC calibrado en el Spray A nominal

La informacién principal de esta grafica comparada con las anteriores, es
que, si bien el modelo empirico calibrado da buenos resultados en cuanto a la
masa de hollin formada, no se consigue que se escale convenientemente en

términos de fraccion volumétrica. La fracciéon volumétrica maxima en el caso del
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modelo fenomenoldgico es apenas un 7% superior, mientras que en el caso del

modelo empirico el valor es mas de un 30% menor.

En ella se puede observar que la produccion de hollin en la simulacién se
produce aguas abajo de la produccién vista en los ensayos, por esa razoén aparece
mas tarde, disminuyendo la pendiente de la Figura 4.6 para los valores de la
simulacion. Esto es, siendo la progresion del chorro similar en términos de
penetracion, la produccion de hollin se produce antes para el caso experimental

que para el caso simulado.

Las diferentes razones que podrian corregir esta situaciéon son la
diferencia del LOL, ya que éste hace que la zona reactiva de la simulacién se
encuentre mas alejada de la tobera que en el ensayo experimental, lo cual esta
relacionado principalmente con el mecanismo de combustidn elegido [22]. Otra
de las razones, podria ser la del hecho de que el hollin se distribuye de manera
diferente a lo largo de la llama. Esta diferencia de posiciones en el hollin es la que
finalmente provocaria que la subida y bajada del hollin a lo largo del eje no

estuviesen acordes.

A pesar de todo ello, en términos de valores generales para los ensayos y
simulaciones, los valores de masa formada y fracciéon volumétrica alcanzan
valores similares para los dos modelos. Esto ocurre tanto como para los maximos

obtenidos como para los valores estabilizados.

Para la determinacion de las diferencias en cuanto a acumulacion de hollin
en términos de valores en el eje, es necesario la observacion de los valores
espaciales de los datos de hollin formado, fijAndonos en la distribucion espacial
del hollin en el intervalo en el que se ha estabilizado el problema. Inicialmente,
observando la penetracion del chorro, no se puede determinar como la razén que
la llama vaya muy retrasada como para cambiar el maximo de masa de hollin. La
razén debe de estar en diferencias en la distribucion del hollin a lo largo de la

llama.
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4.2.6 Distribucion espacial del hollin

A continuaciodn, se van a analizar las imagenes de fraccion volumétrica del

hollin, cuyos datos a cada altura del eje se han presentado en el apartado anterior.

Las imagenes que se presentan son las del caso experimental del Spray A
nominal, junto con las imagenes de la simulacién de dicho caso con el modelo
empirico y el fenomenoldgico. En el caso de las medidas experimentales estas
imagenes se han obtenido con mediante técnicas Opticas que no se discuten en
este trabajo. En cuanto a las simulaciones la imagen, se ha obtenido promediando
los datos de 25 planos secantes a lo largo del eje, separados equitativamente a lo
largo de 360 grados. De esta manera se obtiene el campo en 2 dimensiones, y

posteriormente se ha representado el semiplano final conseguido.

En estas imagenes se puede apreciar que el hollin formado se acumula en
una zona mas cercana a la tobera en el caso de la llama experimental. También se
observa que la zona en la que se comienza a formar el hollin es mas similar para
el modelo fenomenolégico, pero esta tiene una distribucion de la zona con hollin
mas gradual hasta que llega al maximo. Esto se sostiene por que el maximo
alcanzado tiene una diferencia espacial mayor a la diferencia en el lift-off length,
siendo la diferencia en el LOL de unos 10 mm y la diferencia espacial entre los
maximos de fracciéon volumétrica de mas de 15 mm. En el caso de las diferencias
con el modelo empirico, el maximo se sitia aproximadamente en el mismo punto
que en el otro modelo, aunque comienza a formar hollin ligeramente antes que

en el caso experimental.

El extremo al que llega la fracciéon volumétrica de hollin es el mas pequefio
para el caso experimental, algo mayor para el modelo Gokul, y el mayor para el

Hiroyasu-NSC.

En las imagenes presentadas pertenecientes a las simulaciones se
presenta ademads donde se encuentra la superficie con el limite del chorro (linea
continua), la superficie estequiométrica (linea discontinua), y la posicién del LOL

(asterisco).
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Figura 4.8 Valores de la fraccién volumétrica de hollin en el ensayo experimental del Spray A nominal durante
la llama en estado cuasi-estacionario
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Figura 4.9 Valores de la fraccién volumétrica de hollin obtenidos con el modelo Gokul para el Spray A
nominal, durante la [lama en estado cuasi-estacionario
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Figura 4.10 Valores de la fraccién volumétrica de hollin obtenidos con el modelo Hiroyasu-NSC para el Spray
A nominal, durante la llama en estado cuasi-estacionario

Con estas imagenes se puede determinar que, la razon por la que no existe
equivalencia entre los valores de las fracciones volumétricas para los diferentes
modelos, es la distribucién espacial que tiene el hollin en cada uno de ellos. Siendo
mas parecida en los casos experimental y modelado con Gokul, teniendo una
distribucién similar, pero con decalaje a lo largo de la llama, y siendo mas
diferente en el caso modelado con Hiroyasu-NSC, donde la concentracién de hollin

tiene un valor siempre una escala menor, pero ocupa una regiéon mas grande.
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La diferencia en esta distribucién del hollin a lo largo de la llama segtn el
modelo utilizado, tiene su origen en el precursor utilizado para la formacion
segln el modelo. Segun se puede apreciar en el las imagenes de los precursores
de ambos modelos para la llama en estado cuasi-estacionario, el precursor del
modelo empirico, el acetileno (Figura 4.11), se distribuye desde inmediatamente
después del punto en el que se encuentra el lift-off, mientras que el pireno, el
precursor del modelo fenomenolégico (Figura 4.13), se encuentra mas centrado
en la llama. Aun asi, en el caso del modelo fenomenoldgico se extiende ain mas
que lo visto en la imagen del pireno, debido a que su crecimiento esta asociado al
acetileno, aumentando el tamafio de la regiéon que ocupa el hollin calculado de

esta manera.
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Figura 4.11 Valores de la fraccién mdsica de acetileno para el Spray A nominal, durante la llama en estado
cuasi-estacionario
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Figura 4.12 Valores de la fraccion mdsica de pireno para el Spray A nominal, durante la llama en estado
cuasi-estacionario
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4.3 Variaciones en las condiciones de operacion

El modelo da valores satisfactorios en cuanto a valores generales
obtenidos, si bien la distribucién espacio-temporal cuenta con diferencias. Para
el disefio de motores sigue siendo util la informacién recogida por el modelo para

determinar la produccion de hollin durante el proceso representado.

El siguiente paso es variar las condiciones termodindmicas de manera
significativa, cambiando la temperatura y la concentracién de oxigeno para tener
un caso mas reactivo y otro menos reactivo. Se hace para estudiar la capacidad
predictiva del modelo al provocar variaciones en este sentido, y asi comprobar su

validez como herramienta de diseiio.

La geometria y las condiciones de inyeccién son las mismas que para el
caso anterior, estando especificadas en las tablas 3.1 y 4.1, pero ahora se cuenta
con dos nuevos casos con las condiciones termodinamicas definidas en las

siguientes tablas.

Tabla 4.2 Condiciones termodindmicas del caso 800-15

Temperatura ambiente 800 K
Densidad ambiente 22.8 kg/m3
Fraccion volumétrica de oxigeno Xo, = 0.15

Tabla 4.3 Condiciones termodindmicas del caso 900-21

Temperatura ambiente 900 K
Densidad ambiente 22.8 kg/m3
Fraccion volumétrica de oxigeno Xo, =0.21

El andlisis de realiza de la misma manera que en el caso anterior, habiendo
hecho los calculos del caso con los mismos modelos descritos que para el caso

anterior, cambiando Unicamente las condiciones previamente descritas.
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4.3.1 Ignition Delay

El ignition delay, al ser un parametro general de la combustion, permitira
conocer si existen diferencias entre las distintas simulaciones en este aspecto,
para tener un conocimiento mas extenso de las diferencias en cuanto a la

combustion.

En la siguiente figura se representa el ignition delay para cada uno de los
casos no nominales comparados junto con el nominal, distribuyéndose de menos

a mas reactivo.
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Figura 4.13 ID de los distintos casos del Spray A

Se comprueba que las simulaciones siguen la misma tendencia que la

experimentacion, disminuyendo el valor del ID cuanto mayor es la reactividad.

En este grafico se observa que el ignition delay tiene unas diferencias

acordes para cada caso, siendo menores cuanto menor es el valor experimental.
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Porcentualmente se mantienen siempre en el mismo rango de retraso respecto a

los valores obtenidos en los ensayos.

En los demas casos nos encontramos en la misma situacién en la que el ID

ocurre con un retraso en los casos simulados respecto a los ensayados.

4.3.2 Lift-off Length

Este parametro tiene una especial importancia, ya que la posicién en la
que se estabiliza la llama tiene influencia la aparicion de mas o menos hollin en la
simulacién, ya que, como se ha explicado anteriormente el dosado alrededor de
esta zona es determinante en términos de produccion del hollin. En la Figura 4.14

se comparan los tres casos del Spray A.
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Figura 4.14 LOL de los distintos casos del Spray A

En este caso se ve que para todas las condiciones simuladas se cuenta con
una diferencia proporcional muy similar, estabilizandose el LOL siempre aguas

abajo respecto a los casos experimentales. Como se ha dicho antes, las diferencias

72



Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

en este parametro estan relacionadas sobre todo con el modelo de combustién

utilizado en las simulaciones, que en los tres casos ha sido el mismo.

Para el calculo del LOL, es necesario realizar un promediado a lo largo de

un intervalo temporal en el que se suponga que la llama se encuentra estabilizada.

Al contar con tres casos diferentes, es necesario comprobar que los valores

usados para el LOL se encuentran efectivamente dentro de una zona

aceptablemente estabilizada de la simulacién. Esto se hace porque no se tienen

por qué estabilizar las llamas en los tres casos en la misma zona. Se representa el

LOL instantaneo para los tres casos, junto con la zona en la que se realizado el

promediado del valor, en la siguiente figura.
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Figura 4.15 Evolucién del LOL para los distintos casos del Spray A

Se puede observar que para los casos mas reactivos el LOL se encuentra

relativamente estabilizado dentro del intervalo de promediado, delimitado por
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las lineas verticales discontinuas. Por otro lado, el caso menos reactivo oscila en
dicho intervalo, pero al hacerlo alrededor del valor en el que mas tarde se

estabiliza, se puede considerar valido el valor promediado.

En cuanto a los resultados generales, tanto de los ensayos como de las
simulaciones, se tiene que cuanto mejores condiciones se dan para la reaccion,
menores valores se tienen tanto como para el ID como para el LOL. Esto sucede
ya que debido a que con una mayor temperatura se aumenta la reactividad. Por
otro lado, al contar con mas oxigeno en el medio, se debe recorrer menos espacio

para englobar el aire necesario para iniciar la reaccion.

4.3.3 Penetracion del chorro

Nuevamente es necesario ver las posiciones relativas de los chorros
ensayados y simulados para establecer diferencias que puedan explicar las
diferencias en los valores espaciales obtenidos, con los consiguientes errores

traspasados a los valores temporales.

En el siguiente grafico (Figura 4.16) se ve la penetracion del chorro en los

tres casos, para poder apreciar las posibles diferencias segun el caso.
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Figura 4.16 Penetracion del chorro de los distintos casos del Spray A
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En los tres casos la simulacion tiende a quedarse algo retrasada respecto
a los ensayos. Aunque la diferencia en el ignition delay provoque un retraso en la
aceleracion del chorro debido al inicio de la combustidn, este queda bastante

ajustado respecto a los ensayos.

4.3.4 Masa de hollin

El conjunto de parametros vistos hace referencia al proceso de inyeccion
y combustion, cuando no es la estabilidad de los modelos de estos fenomenos la
que se esta estudiando. Si bien se visualizan, es debido a que las diferencias en la
simulacién de estos parametros pueden explicar diferencias referentes a lo visto

en el hollin.

A continuacidn, seguimos con los resultados que son parte central de este
trabajo, los referidos a la produccion de hollin. En ese aspecto hay que resaltar un
dato, y es que experimentalmente no se aprecia formacién de hollin en el caso
menos reactivo de todos, el caso a 800 Ky con el 15 % en volumen de oxigeno en
la cdmara. La explicacion de esto estaria relacionada con el aumento del Lift-off
length debido a la falta de reactividad. La autoignicién se producira con mas aire
englobado y un dosado mas pobre. Esta reaccidn, al no ser tan rica, no provocara
tantos precursores del hollin que no han conseguido oxidarse en ese momento,
por lo que el hollin formado llega a ser despreciable. En el caso de los ensayos
experimentales no hay medidas del hollin. Debido a todo ello no se considera la

formacion de masa en los siguientes analisis.

Inicialmente representamos cual es la prediccién del hollin formado
usando el modelo Hiroyasu-NSC (Figura 4.17). Se ha usado para ambos el mismo
factor para calibrar que el obtenido para el caso nominal, para estudiar si es
extensible a otras condiciones, o por el contrario es necesario calibrar cada caso
convenientemente para obtener valores validos. Con ello se puede ver la

capacidad predictiva sobre variaciones del caso calibrado.
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Figura 4.17 Evolucién de la masa de hollin de los datos CMT con el resultado del modelo Hiroyasu-NSC,
calibrado para el caso nominal, en los distintos casos del Spray A

La tendencia es acorde con los ensayos, en el sentido en el que la mejora
de las condiciones de combustion y una disminucion del dosado, provoque una
menor produccién de hollin. Los datos obtenidos ademas con las condiciones
termodinamicas variadas, usando la misma escala que la obtenida con la
calibracién del caso nominal, tienen valores adecuados, por lo que la calibracién
del caso nominal es valida si se extiende a dichos casos. También se aprecia que
el maximo del hollin formado se produce mas tarde, lo cual indica que las
constantes del hollin lo forman demasiado lento, como ya se podia apreciar en el

uso de este modelo para el caso nominal.

No parece que haya una influencia en cuanto se alcanzan los maximos, o

en los valores alcanzados, por parte de los cambios entre los casos simulados, por
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lo que, se trata de un modelo estable con las variaciones de las condiciones

termodinamicas.

El siguiente paso es el analisis de los resultados obtenidos segin el modelo
fenomenolégico utilizado. El modelo se ha visto que, si bien de manera
desacertada en el tiempo y en el espacio, da resultados aceptables en cuanto a
maximos y a valores estabilizados. Ahora es necesario comprobar si la variacién
en los casos afecta a la aproximacion de los resultados obtenidos mediante este
modelo, por ello obtenemos estos valores en los mismos dos casos que en la

grafica anterior, quedando representados en la préxima figura.
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Figura 4.18 Evolucién de la masa de hollin de los datos CMT con el resultado del modelo Gokul en los distintos
casos del Spray A nominal

En el caso con mayor cantidad de oxigeno, se aprecia que los primeros

instantes de formaciéon del hollin, se producen con retraso respecto a la
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experimentacion, lo cual, podria explicarse debido al retraso del ID, de la misma
forma que en el caso nominal. Sin embargo, se puede apreciar que la formacién
inicial se hace al mismo ritmo en el caso simulado y experimental del caso 900-
21, lo cual se ve ya que en ese caso la inclinacion es mas similar que en el caso
nominal. En este segundo caso, la formacidn parece ajustarse mejor inicialmente
pero luego no alcanza el maximo de la misma manera que en el caso nominal. Por
la forma del grafico parece que en el segundo caso la oxidacion cobra importancia
antes, lo cual hace que no se alcance el maximo, pero por otro lado se ajuste mejor

al valor estabilizado de la masa de hollin.

Nuevamente acudimos a la distribuciéon de la fraccién volumétrica de

hollin alo largo del eje para completar el andlisis de lo aportado por estas graficas.

4.3.5 Fraccion volumeétrica de hollin

Para la representaciéon volumétrica de hollin se ha contado también con
los resultados obtenidos para el caso 800-15, ya que, aunque no se cuenten con
datos experimentales del mismo por lo explicado anteriormente, se podra
apreciar si existe algin tipo de sobreestimacion por parte del modelo que pueda

estar afectando igualmente a las medidas en los demas casos.

Estas medidas, obtenidas en el momento final de cada una de las
simulaciones, no se corresponden para el mismo instante en todos los casos, pero
siempre se considera que se ha alcanzado un estado cuasi-estacionario. En la
grafica de la Figura 4.15 se aprecia cual es el momento final de cada simulacién

representado en las graficas representadas a continuacidn.

Aun asf, la informacién recogida puede ser relevante para el analisis de las
tendencias vistas en las graficas sobre masa de hollin acumulada. Ya que la
posicion relativa en la que se encuentra el hollin, puede indicar diferencias en los
tiempos y zonas en las que se esta produciendo el hollin para cada caso. Las

graficas se representan en la Figura 4.19.

78



Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

1
10 800-15

'E‘ Hiroyasu
8 Gokul
2 5 -
>
=
0 1 1 | g 1 | 1 | |
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1
I I
10H 900-15
- = Experimental
E_ Hiroyasu
o = Gokul
- 5
>
[
0 1 1
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1
x [m]
L T
10 H 900-21
- = E xperimental
E Hiroyasu
o === Gokul
= 5
&
0 1 1 1
0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.1

x [m]

Figura 4.19 Distribucién espacial de la fraccién volumétrica de hollin de los datos CMT con el resultado del
modelo Gokul y el Hiroyasu-NSC, calibrado para el caso nominal, en los distintos casos del Spray A. La de
arriba del todo se corresponde con el caso menos reactivo, la central con el caso nominal, y la de abajo con el
caso mds reactivo.

Podemos observar que, en el caso menos reactivo, a pesar de no existir
datos experimentales al tener una produccion de hollin despreciable, si que hay
una pequefia produccidn prevista por el modelo, y lo simulado no es acorde a los
datos obtenidos a partir de la experimentacion. Pero, aun asi, demuestra la
coherencia del modelo indicando que, en condiciones mas desfavorables para la
produccion del hollin, se tendra una menor produccién del mismo. En los otros
dos casos las diferencias de los maximos obtenidos para el caso fenomenolégico

y la experimentacion son poco significativas.

En cuanto a las diferencias por modelos, las tendencias se mantienen en
los demas casos, con una distribucion espacial mayor del hollin en el caso de los
calculos efectuados con el modelo empirico. Aunque se aprecia también que el
modelo empirico sigue peor la tendencia de formacion con la temperatura, al dar

valores mas altos que el modelo semi-empirico en el caso menos reactivo.

Como en el caso nominal, también se encuentra el hollin aguas abajo en el
caso de la simulacion en otras situaciones. Al observar el caso mas reactivo, se

observa que en el mismo las zonas con hollin se encuentran mas cercanas a los
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resultados experimentales, alejandose conforme se avanza en el eje. Esto es lo
que provocaria que, inicialmente, el crecimiento del hollin en ese caso tuviese una
tendencia parecida a la de la simulacioén, y luego presentase un crecimiento algo

mas lento.

Este acercamiento puede deberse a que, aunque en valor porcentual la
diferencia entre el LOL del 900-21 y el resto de casos es muy similar, en términos
absolutos se trata de un valor menor, por lo que al estar fisicamente mas cercanos
ambos inicios del autoencendido, se tiene una distribucion del hollin a lo largo de

la llama mas similar.
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4.4 Variacion en la geometria de la tobera

Tras estudiar la estabilidad del modelo cambiando las condiciones
termodindmicas en los casos simulados, es necesario ver como afectarian
cambios en la geometria de la tobera, usando en este caso la tobera propia del
Spray D. En este caso se contara con las mismas condiciones termodinamicas que
en el caso nominal, ademas de las mismas condiciones de inyeccion. Al mantener
las condiciones de inyeccién, contando con una tobera diferente se tendra un
chorro de tamafio significativamente diferente, por lo que las condiciones
geométricas integras de la simulacion se cambian. Las nuevas condiciones

geométricas se recogen en la siguiente tabla.

Tabla 4.4 Geometria del Spray D

Diametro de la tobera 186 um
Diametro del cilindro 100 mm
Longitud del cilindro 141 mm

Esta tobera tiene un didmetro de aproximadamente el doble que en el caso
del Spray A. Debido a que se tendra la misma presion de inyeccidn, el caudal

inyectado serd mayor que en el caso anterior.

Como en los casos precedentes, inicialmente se comienzan a comprobar

los parametros generales de la combustion.

4.4.1 Ignition Delay

En este caso el ignition delay tendra diferencias notables, las cuales
estaran relacionadas tanto con las diferencias en el flujo como con las diferencias

en las condiciones en la zona de autoencendido.

Al estar en las mismas condiciones termodindmicas, se podria pensar que
la reaccion comienza con los mismos parametros de mezcla. Esto no ocurre asi,
ya que antes de que se alcancen las mismas condiciones de mezcla en el caso del

spray D, ya se producen unas condiciones suficientes para el inicio de la ignicion.
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La razén por la que se produce la ignicion con peores condiciones esta
relacionada con el hecho de que la mezcla se produzca mas lenta, ya que dicho
autoencendido esta vinculado, no solo a la fraccién de mezcla y a la temperatura,

sino que también lo esta con el tiempo de residencia [22].

En las investigaciones llevadas a cabo por Desantes, Garcia-Oliver, Novella
y Pachano [22], se determina que un mayor diametro de inyeccion implica un
ratio de mezcla menor, lo cual provocaria el aumento del ID, debido a la relacién
entre mezcla temperatura y tiempo de residencia. En la figura Figura 4.20 se

pueden observar dichos resultados.
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Figura 4.20 ID del caso nominal en Spray A/D

Los resultados son acordes a lo esperado, ademas la simulacién se adapta

a la nueva situacion con valores con una diferencia similar al caso anterior.
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4.4.2 Lift-off length

Debido al mencionado menor ratio de mezcla es esperable que la llama se
estabilice aguas abajo en el caso del Spray D. En el siguiente grafico se comprueba

(Figura 4.21).
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Figura 4.21 LOL del caso nominal en Spray A/D

El LOL se comporta de manera similar al ID, aunque debido a lo explicado
en el apartado anterior este mayor Lift-off length no va a implicar una mayor
mezcla aire-combustible, por lo que el dosado no va a empobrecerse con el
aumento del LOL en este caso, como si que ocurriria con un caso en el que se

disminuyese la temperatura con la misma tobera.
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4.4.3 Penetracion del chorro

Una vez mas es necesario controlar el valor de la penetracién del spray,
para tener en cuenta las posibles diferencias en las posiciones entre simulacién y

ensayos. Se representa en la siguiente figura.
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Figura 4.22 Penetracion de chorro en el caso nominal del Spray A/D

El caso del Spray D se comporta de manera contraria al caso del Spray A,
en el sentido de que el desajuste de la simulacién ocurre durante la fase inerte de

la simulacién, ajustandose una vez que comienza la combustion.
4.4.4 Masa de hollin

Es procedente resaltar que en el caso del Spray D no se cuentan con datos
experimentales obtenidos desde las instalaciones del CMT, si no que tinicamente
se tienen los datos disponibles en la web del ECN. Por ello, para apreciar las

diferencias entre los dos casos, se contara también con los datos ECN para el
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Spray A. Esto hard que se tenga una diferente regién de interés a la hora de
estudiar la masa de hollin formada, pudiéndose tener comportamientos
diferentes en dicho parametro que deberan ser explicados. Ademas, no se cuenta

en este caso con valores experimentales para la fracciéon volumétrica de hollin.

Por lo tanto, laregion de interés de las simulaciones cambia para este caso,
para adaptarse a la ventana de vision de la instalacion experimental. En este caso
se trata de un pardmetro mas importante que en los resultados vistos
anteriormente. En el caso de laregidn de interés de las instalaciones del CMT, ésta
es lo suficientemente grande como para que todo el fendmeno quede recogido
dentro de sus limites, por lo que los cambios en los valores del hollin estan
sometidos a las variaciones de sus procesos de formacion y oxidacion. En este
caso en cambio la ventana no es lo suficientemente grande como para englobar
toda la llama, por lo que la posicién de ésta dentro de la region de interés puede
hacer que parte de la llama no se esté teniendo en cuenta, condicionando las

medidas del hollin.

Debido a ello sera necesario tener en cuenta la posicion de la llama con el
tiempo para poder analizar convenientemente los resultados del hollin, los cuales
vienen representados en la Figura 4.23 para el caso del modelo Hiroyasu-NSC

nuevamente con las contantes calibradas para el caso nominal del Spray A.
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Figura 4.23 Evolucién de la masa de hollin de los datos ECN con el resultado del modelo Hiroyasu-NSC,
calibrado para el caso nominal del Spray A, para el caso nominal del Spray A/D

La simulacion para el caso del Spray D da valores adecuados en el cuasi-
estacionario con la calibracién para el caso nominal del Spray A, por lo que no
solamente es estable con las condiciones termodinamicas como se determina en
el apartado anterior, sino que también lo es cambiando condiciones geométricas.
Cabe decir que, a pesar de alcanzar valores adecuados para el intervalo estable
de la combustion, no alcanza adecuadamente los valores en el maximo,

quedandose con un valor un 11% menor.

A continuacién, se continda presentando los resultados de la simulacion

haciendo uso del modelo Gokul (Figura 4.24).
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Figura 4.24 Evolucién de la masa de hollin de los datos ECN con el resultado del modelo Gokul para el caso
nominal del Spray A/D

En esta ocasion se ve un mayor ajuste en los resultados obtenidos
para el Spray A, pero hay que tener en cuenta que en esta ocasién no se esta
viendo la llama completamente. En cuanto al Spray D, la simulacién consigue
seguir con cierto ajuste la formacion del hollin, obteniendose valores entorno a
un 20% mayor respecto a los obtenidos experimentalmente. En este caso hay que

resaltar la importancia de la region de interés.

La aparente aproximacion de la consecucién del instante del maximo no
es debida al ajuste del modelo, sino al ajuste de penetracion del chorro, ya que la

razon de dicho maximo consiste en la salida del frente del chorro previo a la
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estabilizacion del mismo, por lo que se trata de la salida de una regioén con gran

cantidad de hollin que sale de la zona de la cual se recogen datos.

Esto se puede comprobar atendiendo a las graficas del avance de la llama
en la simulacién en funcién del tiempo, y el instante en el que se encuentran al

abandonar la regién de interés.

La region de interés en el Spray D llega hasta los 0,088 metros, asi que
representamos el avance de ambos chorros hasta que el spray D alcance ese

avance en el eje (Figura 4.25).
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Figura 4.25 Avance de los chorros del Spray A/D para el instante 1,6 ms

Este avance se da en el instante 1.6 ms, lo cual se corresponde con el

maximo de la masa de hollin visto en el spray D para la simulacion.

Por otro lado, la region de interés del Spray A en este caso llega hasta los
0,07 metros. Representamos el momento en el que el Spray A llega a esa distancia

(Figura 4.26).
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Figura 4.26 Avance de los chorros del Spray A/D para el instante 2,1 ms

Se puede observar que dicho avance se alcanza en el instante 2.1 ms,
coincidiendo nuevamente el alcance del limite de la regiéon de interés con el

instante del maximo del hollin para la simulacién.

Al comparar simulaciones y ensayos se puede determinar que la exactitud
de alcance del maximo en términos temporales esta relacionada con la exactitud
en la penetracion del chorro. En el caso del Spray D se encuentra muy préximoy,
en la grafica de la Figura 4.22, se puede observar que en el intervalo temporal en
el que se produce el maximo la penetracién del ensayo y de la simulacién estan
muy proximas. Aun asi, llama la atenciéon que el maximo de la simulacién se
encuentre ligeramente mas adelantado que en el caso experimental, cuando los
chorros se encuentran muy proximos, y en todo caso, con el caso experimental
ligeramente adelantado. La posible explicacion a esto es que, dentro de la llama
del caso experimental, la zona con mas hollin se encuentre mas retrasada en el
interior de la llama, en comparacion con el caso simulado que tendra mas hollin
cuanto mas se acerca a la punta de la llama. Esto seria consistente con los graficos

obtenidos de fraccién volumétrica de hollin (Figura 4.7 y Figura 4.19) en los que
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se observa que normalmente el hollin se encuentra en la zona mas préxima a la

punta de la llama en el caso de las simulaciones.

En el caso del Spray A se observa como en el intervalo entre 1,5 y 2.5 ms
existe el mayor desajuste, estando el chorro experimental notablemente mas
adelantado, con el consiguiente adelanto del momento del maximo alcanzado, a
pesar de que la zona con mayor cantidad de hollin se encuentre retrasada

respecto a la de la simulacion.

Ahora es necesario identificar el comportamiento de la formacion y
oxidacion del hollin en las simulaciones. La formacién en el caso del spray A es
similar a la observada con la ventana del CMT, solo que con los valores mas
cercanos entre si. También existe una menor diferencia en los ratios de
crecimiento de ambos casos. Estas diferencias pueden estar influenciadas por dos
causas. Por un lado, existe cierta incertidumbre de los datos obtenidos mediante
la experimentacion, ya que estos presentan una variabilidad no despreciable,
como se observa en la Figura 4.27, donde diferentes ensayos en las mismas
condiciones dan unos valores significativamente diferentes. Y en una mayor
medida, las simplificaciones realizadas en el modelo pueden afectar a su
capacidad predictiva en determinadas circunstancias. Todo ello puede dar lugar
a la induccién de este tipo de errores. Con ello puede que no se esté teniendo en
cuenta toda la cantidad de hollin realmente presente en el caso de los ensayos del

Spray D.

Por ejemplo, en la Figura 4.18 representando los datos del CMT se observa
que para el caso nominal, alrededor del instante 1.8 ms, previo a la salida del
chorro de la regién de interés del CMT, el ensayo tiene un valor de alrededor de
35 pg. En cambio, en la Figura 4.24 representando los datos de la ECN se tiene un
valor de alrededor de 22 pg. Los valores en esas graficas para el caso de la
simulacién en ese mismo instante son de algo menos de 20 pg para ambos casos.
También se observa que para los ensayos el valor de 15 pg se alcanza en los datos
CMT en el instante 1 ms, mientras que con los datos ECN se alcanza en el instante
1,25 ms. Por otro lado, en la simulacién dicho valor se alcanza en ambos casos en

el instante 1,5 ms.
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Figura 4.27 Valores de distintos ensayos del hollin del caso nominal del Spray A con n-dodecano obtenida en
las instalaciones del laboratorio Sandia-ECN [23]

En el caso del Spray D, se tiene que los datos de la simulacion dan un valor
mayor tanto para el maximo como para el valor estabilizado. Para ello sera
necesario saber si se trata de una diferencia entre los valores provocados por los
factores de formaciéon y oxidaciéon del hollin, o por el contrario se debe una
diferencia inducida por la incertidumbre de los valores experimentales. Al no
contar con la secuencia temporal de imagenes experimentales del Spray D no se

puede comprobar.
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5.1 Introduccion

En este capitulo se resumen las conclusiones obtenidas de este trabajo,
presentando los resultados obtenidos en los parametros principales a determinar
durante la realizacion de este trabajo. También, se presentan las ideas principales
obtenidas a partir del analisis de los mismos. Finalmente, se comentan los
posibles trabajos futuros que podrian realizarse para continuar con la validacién

de éstos y otros modelos de produccion de hollin.
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5.2 Conclusiones

A lo largo del trabajo realizado se han conseguido diferentes resultados

que se han recogido y analizado para llegar a las siguientes conclusiones.

¢ Elmodelo Hiroyasu-NSC, una vez calibrado para el caso nominal del
Spray A, también ha mostrado buenos resultados para la masa
acumulada, con dichas constantes de formacion y oxidacion, para
otros casos, cambiando condiciones termodindmicas y
geométricas, especialmente en los valores relativos a la llama

cuasi-estacionaria.

e Usando el modelo Gokul sin calibrar, se tienen buenos resultados
en la masa acumulada para los distintos casos del Spray A, con
errores de hasta el 6%. En el caso del Spray D, los errores son algo
mas significativos, ya que se obtienen valores de alrededor de un
20% superiores, aunque otros resultados hacen pensar que estas
diferencias estén originadas en la incertidumbre de los valores

obtenidos experimentalmente.

e En cuanto a la distribucion espacial del hollin, representada con la
fraccion volumétrica, el Hiroyasu-NSC no consigue ajustarse a la
experimentacion, estando mas extendido y menos concentrado. El
Gokul en cambio consigue ajustarse mejor, aunque acumulandose

aguas abajo respecto al caso experimental.

A pesar de los buenos resultados obtenidos en masa acumulada con el
modelo empirico, el Gokul presenta valores igualmente satisfactorios sin la
necesidad de haber sido calibrado, ademas de recoger mejor la distribucién
espacial del hollin y ser capaz de aportar datos relativos a la cantidad de

particulas formadas.
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5.3 Trabajos futuros

Los futuros proyectos que se podrian realizar en esta linea de trabajo

serian, partiendo de la informacion ya obtenida en este escrito:

Extender los modelos a otras tipologias de chorros y combustibles
incluidos en las bases de datos de la ECN para seguir comprobando

su posible aplicacién.

Realizar estudios aplicando los modelos de simulacién de hollin
fenomenoldgicos en conjuncidon con modelos de combustion con la
quimica tabulada, que reduzcan el coste computacional

significativamente, y comparar los resultados obtenidos.

Realizar estudios usando otros modelos fenomenolégicos para
comparar resultados y valorar la validez de las distintas
aproximaciones y simplificaciones realizadas para desarrollar el

modelo.

Realizar estudios usando modelos detallados para profundizar en

los fendmenos y subprocesos propios de la produccién del hollin.

95



96

Capitulo 6
Bibliografia



Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

[1]
[2]
[3]
[4]
[5]

[6]

[7]

[8]

[9]

[10]

[11]

[12]

[13]

[14]

European Commission, «Climate strategies and objecties. Mobility inititiative»,
2018.

E. J. Pérez-Sanchez, «Application of a flamelet-based combustion model to
diesel-like reacting sprays», 2019.

J. M. Payri, F.; Desantes, Motores de combustion interna alternativos. Reverté,
2011.

Convergent Science, «CONVERGE Manual v2.4», p. 1008, 2017.

Web de la Engine Combustion Network. https://ecn.sandia.gov/, 2019.

J. M. Garcia-Oliver, Combustion y generacion del calor. Apuntes de la
asignatura. 2019.

L. D. Zapata Pemberthy, «Caracterizacion de los Procesos de Inyeccion-
Combustion Diesel Mediante Visualizacion y Procesado Digital de Imagenes»,
2010.

J. M. Garcia-Oliver, «Aportaciones al estudio del proceso de combustion
turbulenta de chorros en motores diesel de inyecci’on directa.», Universidad
Politécnica de Valencia, 2004.

J. E. Dec, «A conceptual model of DI diesel combustion based on lasersheet
imaging», SAE Pap., vol. 970873, 1997.

K. Narayanaswamy, P. Pepiot, y H. Pitsch, «A chemical mechanism for low to
high temperature oxidation of n-dodecane as a component of transportation fuel
surrogates», Combust. Flame, vol. 161, n.° 4, pp. 866-884, abr. 2014.

I. M. Kennedy, «Models of soot formation and oxidation», Prog. Energy
Combust. Sci., vol. 23, n.° 2, pp. 95-132, 1997.

R. A. Dobbins, R. A. Fletcher, y H. C. Chang, «The evolution of soot precursor
particles in a diffusion flame», Combust. Flame, vol. 115, n.° 3, pp. 285-298,
1998.

H. Hiroyasu, T. Kadota, y M. Arai, «Development and Use of a Spray
Combustion Modeling to Predict Diesel Engine Efficiency and Pollutant
Emissions», Bull. JISME, pp. 569-575, 1983.

J. Nagle y R. F. Strickland-Constable, «Oxidation of Carbon Between 1000-2000
C®», en Proceedings of the Fifth Carbon Conference, 1962.

97



Bibliografia

[15] C. European Environment Agency, «Explaining road transport emissions: a non-
technical guide», 2016.

[16] G. Vishwanathan y R. D. Reitz, Development of a practical soot modeling
approach and its application to low-temperature diesel combustion, vol. 182, n.°
8. 2010.

[17] K. M. Leung, R. P. Lindstedt, y W. P. Jones, «A simplified reaction mechanism
for soot formation in nonpremixed flames», Combust. Flame, vol. 87, p. 289,
1991.

[18] PubChem, «Pyrene | C16H10 - PubChem», 2015. [En linea]. Disponible en:
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/compound/31423#section=Top.

[19] C. P. Fenimore, «Oxidation of soot by hydroxyl radicals», J. Phys. Chem., vol.
71,n.° 3, pp. 593-597, 1967.

[20] M. E. Mueller, G. Blanquart, y H. Pitsch, «Modeling the oxidation-induced
fragmentation of soot aggregates in laminar flames», Proc. Combust. Inst., vol.
33,n.°1, pp. 667-674, 2011.

[21] K. G. Neoh, J. B. Howard, y A. F. Sarofim, «Effect of oxidation on the physical
structure of soot», en Proceeding of the Combustion Institute, 1984, p. 957.

[22] J. Desantes, J. M. Garcia-Oliver, R. Novella, y L. Pachano, «A numerical study
of the effect of nozzle diameter on Diesel combustion ignition and flame
stabilization», Int. J. Engine Res., 2019.

[23] ECN, Total soot mass experimental values.
https://ecn.sandia.gov/data/akldndn_001_004soot/, 2016.

98






DOCUMENTO II
PRESUPUESTO



Aplicacién de modelado CFD de hollin en MEC

Capitulo 1

Introduccién

A continuacién, se desarrolla el documento del presupuesto para el
conjunto de trabajos desarrollados durante la realizacién de este proyecto. El
presupuesto se ha estructurado iniciando con los precios unitarios desglosados
por tipologia. Se ha continuado con los precios descompuestos en funcién de unas
unidades de obra definidas, y se ha finalizado presupuestando a partir de las

mediciones correspondientes.



Cuadro de precios unitarios

Capitulo 2

Cuadro de precios unitarios

MANO DE OBRA
Codigo Unidades Descripcion Precio Importe
MO0.000 h Servicios de un ingeniero titulado segin la categoria profesional 1
del régimen general de la Seguridad social. Para el tutor y el director
de proyecto se supone el 90% de la base maxima de cotizacidn de la
categoria.
Salario bruto mensual 3663,09 22,90
Desempleo (5.5%) 201,47 1,26
FOGASA (0,2%) 7,33 0,05
FP (0.6%) 21,98 0,14
Seguridad social (23.6%) 864,49 5,40
TOTAL 29,74
MO0.100 h Servicios de un ingeniero titulado segin la categoria profesional 1

del régimen general de la Seguridad social. Para el ingeniero
encargado de realizar el proyecto se supone la base minima de

cotizacion de la categoria.

Salario bruto mensual 1466,40 9,17
Desempleo (5.5%) 80,65 0,50
FOGASA (0,2%) 2,93 0,02

FP (0.6%) 8,80 0,06

Seguridad social (23.6%) 346,07 2,16
TOTAL 11,91
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MATERIAL, EQUIPOS Y LICENCIAS. AMORTIZACION*

Codigo Unidades Descripcion Precio Amortizacion Importe

MEL.000 afios Ordenador Personal

1400 3 1400
TOTAL 1400
MEL.100 afios Maquina de procesado
3000 3 3000
TOTAL 3000
MEL.200 afios Estacién de calculo
RIGEL
50000 5 50000
TOTAL 50000
MEL.300 afios Licencia MATLAB
2000 1 2000
TOTAL 2000
MEL.400 anos Licencia Converge
30000 1 30000
TOTAL 30000

*Se considera cada afo de amortizacidn de 220 dias habiles con 8h para el
ordenador personal. Para las maquinas de procesado y calculo, asi como las
licencias se usan todas las horas del afio, al poder dejar funcionando actividades
que las usen fuera del horario laboral.



Cuadro de precios unitarios

MATERIALES FUNGIBLES
Codigo Unidades Descripcion Precio Importe
MF.000 h Potencia consumida del ordenador personal con procesador de
150 W
Coste de consumo en kWh 0,14 0,02
TOTAL 0,02
MF.100 h Potencia consumida de la maquina de procesado con 32

procesadores de 150 W

Coste de consumo en kWh 0,14 0,90
TOTAL 0,90
MF.200 h Potencia consumida de la estacién de calculo RIGEL con 144
procesadores de 200 W
Coste de consumo en kWh 0,14 4,03
TOTAL 4,03
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Capitulo 3

Cuadro de precios descompuestos.

1 ACTUACIONES PREVIAS
Codigo  Ud. Descripcion % Uso Cantidad Precio Importe
1.01 Ud.  Preparacién de los casos a simular. Se usa el software converge y el

MO.100
MEL.000
MEL.400

MF.000

1.02

MO.100
MEL.000
MEL.300
MF.000

ud.

ordenador personal.
Ingeniero del proyecto
Ordenador personal
Converge

Potencia consumida ordenador

1,00
1,00
1,00

1,00

2,5 11,91 29,78
0,0005 1.400 0,70
0,0003 30.000 9,00

2,5 0,02 0,05

Total partida 39,53

Desarrollo de las rutinas de post-procesado. Se usa el software MATLAB y el

ordenador personal.
Ingeniero del proyecto
Ordenador personal
MATLAB

Potencia consumida ordenador

1,00
1,00
1,00
1,00

30 11,91 357,30
0,0057 1.400 7,98
0,0034  2.000 6,80

30 0,02 0,60

Total partida 372,68

* afios usado respecto a afios de amortizacidn.



Cuadro de precios descompuestos

2 SIMULACION DE LOS CASOS

Codigo  Ud. Descripcion % Uso Cantidad Precio Importe
2.01 Ud.  Calculo de los casos preparados mediante el programa converge y la estacion
de calculo RIGEL.
MO.100 h Ingeniero del proyecto 0,50 1 11,91 5,96
MEL.200 a/a Estacién de calculo RIGEL 0,19 0,016 50.000 155,2
MEL.400 a/a Converge 1,00 0,082 30.000 2.460
MF.200 h Potencia consumida RIGEL 0,19 720 4,03 562,91
Total partida 3184,07
3 POST-PROCESADO Y ANALISIS
Codigo  Ud. Descripcion % Uso Cantidad Precio Importe
3.01 Ud.  Post-procesado de los casos a simular. Mediante las rutinas desarrolladas
previamente y usando la maquina de post-procesado.
MO0.100 h Ingeniero del proyecto 0,50 0,5 11,91 2,98
MEL.100 a/a Maquina de post-procesado 0,38 0,0002 3.000 0,23
MEL.300 a/a MATLAB 1,00 0,0005 2.000 1,00
MF.100 h Potencia consumida maquina 0,38 4 0,9 1,37
Total partida 5,58
3.02 Ud.  Analisis de los resultados obtenidos. Discusion de los resultados y
presentacion a los interesados.
MO0.100 h Ingeniero del proyecto 1,00 25 11,91 297,75
MO0.200 Tutor o Director de proyecto 1,00 12,5 29,74 371,75
MEL.000 a/a Ordenador personal 1,00 0,0047 1.400 6,63
MF.000 h  Potencia consumida ordenador 1,00 25 0,02 0,50
Total partida 676,63
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Capitulo 4

Presupuesto y mediciones

1 ACTUACIONES PREVIAS
Codigo  Ud. Descripcion Cantidad Precio  Importe
1.01 Ud.  Preparacién de los casos a simular. Se usa el software converge y el

ordenador personal.

4 39,53

Subtotal 158,12

1.02 Ud.  Desarrollo de las rutinas de post-procesado. Se usa el software MATLAB y el
ordenador personal.

4 372,68

Subtotal 1.490,74

COSTE TOTAL CAPITULO 1 ACTUACIONES PREVIAS = 1.648,84

2 SIMULACION DE LOS CASOS

Codigo  Ud. Descripcion Cantidad Precio Importe

2.01 Ud.  Calculo de los casos preparados mediante el programa converge y la estacion

de calculo RIGEL.
4 3.184,07

Subtotal 12.736,28

COSTE TOTAL CAPITULO 2 SIMULACION DE LOS CASOS = 12.736,28




Presupuesto y mediociones

3 POST-PROCESADO Y ANALISIS

Codigo  Ud. Descripcion Cantidad Precio  Importe

3.01 Ud.  Post-procesado de los casos a simular. Mediante las rutinas desarrolladas

previamente y usando la maquina de post-procesado.

4 5,58
Subtotal 22,32
3.02 Ud.  Analisis de los resultados obtenidos. Discusion de los resultados y
presentacion a los interesados.
4 676,63

Subtotal 2706,52

COSTE TOTAL CAPITULO 3 POST-PROCESADO Y ANALISIS = 2.728,84
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RESUMEN Y PRESUPUESTO TOTAL

Capitulo Descripcion Importe
1 Actuaciones Previas 1.648,84
2 Simulacién de los casos 12.736,28
3 Post-procesado y analisis 2.728,84
PEM Presupuesto de ejecucion material 17.113,96

ASCIENDE EL PRESUPUESTO DE EJEUCION MATERIAL DEL PROYECTO A LA
CANTIDAD DE DIECISIETE MIL CIENTO TRECE EUROS CON NOVENTA'Y SEIS
CENTIMOS (17.113,96 €)
Gastos generales (13,00% s/PEM) = 2.224,81
Beneficio Industrial (6,00% s/PEM) = 1026,84

PEC Presupuesto de ejecucion por contrata 20.365,61
Impuesto sobre el valor afiadido (21,00% IVA) =4276,78
PT Presupuesto total = 24.642,39

ASCIENDE EL PRESUPUESTO BASE DE LICITACION DEL PROYECTO A LA
CANTIDAD DE VEINTICUATRO MIL SEISCIENTOS CUARENTA Y DOS EUROS
CON TREINTA Y NUEVE CENTIMOS (24.642,39€)



