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1. Introduccion

1.1 Contexto

Los productos petroliferos representan la principal fuente de energia final consumida en el
mundo. En el 2018, por ejemplo, sumaron un 40.8% del consumo total, seguida por la
electricidad con un 19.3% (International Energy Agency, 2020). De los productos petroliferos
finales consumidos, mas del 60% fueron destinados al transporte por carretera, maritimo y
aéreo en 2018. Por otra parte, la UE tiene como objetivo clave para 2030 reducir las emisiones
de gases de efecto invernadero en un 40% con respecto a 1990 para asi satisfacer los
compromisos del Acuerdo de Paris (Europea, 2020).

Teniendo en cuenta la alta contribuciéon del transporte a la emisidon de CO2, la electrificacion
del sector parece una solucidn, y es que la electricidad es la forma mas eficiente y barata de
mover un vehiculo. Sin embargo, hoy en dia, sélo el transporte ferroviario podria ser totalmente
electrificado, que en paises como Alemania tan sdélo representaba el 2.3% del transporte en el
afio 2012 (ICCT, 2012).

Aunque las ventas de coches eléctricos estén en aumento todavia son una pequefia parte
del total (International Energy Agency, 2021), por lo que el parque mdévil seguira dominado por
los vehiculos de combustidn durante los préximos afios. En cuanto a los vehiculos de transporte
por carretera eléctricos, los que estan disponibles en el mercado ofrecen autonomias en torno
a 300km (Volvo Trucks, 2021), muy alejadas de las que ofrecen las versiones con motor de
combustidn, que, ademads, en la Unidn Europea tienen una vida media que supera la década
(European Automobile Manufacturers Association, 2021).

1.2 Acerca de los OMEn

En este contexto parece razonable el uso de combustibles renovables que ayuden a reducir
las emisiones de sustancias nocivas. Algunas opciones como los alcoholes y los biocombustibles
ya han sido estudiadas y ya se dispone de soluciones comerciales.

Por otro lado, los laboratorios de investigacidn se estan centrando en el uso de combustibles
sintéticos con una variedad de propiedades fisicas y quimicas. Entre ellos destacan los
combustibles oxigenados por su posibilidad de suprimir los enlaces C-C, y, por tanto, los
precursores de hollin con la consecuencia de reducir las emisiones nocivas de los motores de
encendido por compresion.

En particular destacan los polioximetilen-dimetil éteres, OME, en adelante. Estos
oligémeros de estructura general H;C-0-(CH,0),—CH3 han recibido mucha atencion en los



ultimos afos por sus importantes aplicaciones como combustibles renovables absorbedores de
didxido de carbono. Las mezclas de OME, con diferentes longitudes de cadena se pueden utilizar
como remplazo al Diesel fésil y ademas presentan una gran ventaja frente a estos que es la
reduccion de emisiones de hollin y NOy

Si bien la cantidad de publicaciones relacionadas con los OME,, ha crecido en los ultimos
afios, en cuanto a las vias de produccion, viabilidad econdmica, emisiones en montaje
experimental... es todavia necesario el desarrollo de una modelizacién adecuada de su
comportamiento bajo condiciones reales de motor de encendido por compresion.

1.3 Objetivo del trabajo

En linea con el apartado anterior, este trabajo se centra en la aplicacion del modelado
mediante dindmica de fluidos computacional (CFD) de la inyeccidn de un chorro de OME, en un
cilindro bajo condiciones tipicas de operacién de los motores de encendido por compresion. El
objetivo sera cuantificar parametros de interés para el disefio de cdmaras de combustion como
son el retraso del encendido, el despegue de la llama y la longitud liquida, que seran definidos
mas adelante.

Para conseguir estos resultados se ha empleado Converge (CONVERGE CFD Software, 2021)
gue es un programa de simulaciones de CFD orientado a la combustion. Las simulaciones han

sido ejecutadas conjuntamente en el clister RIGEL de uso para la comunidad de la UPV y el
cluster propio del CMT. Los resultados de las simulaciones se han post procesado mediante
codigos propios del CMT escritos en Matlab. Mediante el post procesado se obtiene el valor

numeérico de los pardmetros anteriormente mencionados.

De toda la casuistica posible, las simulaciones objeto de estudio son aquellas con
combustible nombrado en adelante como OME, que es una mezcla propia de mono-
componentes con x=3 y 4. En los casos estudiados en este trabajo, que se detallan mds adelante,
se variara la temperatura de la cdmara y el contenido de oxigeno.

Estos casos simulados se corresponden con casos experimentales realizados anteriormente
en el CMT por lo que se comprobard la adaptabilidad de la simulacién a los casos
experimentales. A efectos comparativos también se utilizara un caso de dodecano simulado
previamente en el CMT bajo la misma metodologia. El dodecano es un combustible tipo Diesel
que sirve de referencia en el campo de la investigacion.

Aunque no forme parte del objetivo principal de este trabajo, también se analizard
brevemente cémo la simulacion predice la formacidn de acetileno, un precursor del hollin

Ademas de cuantificar los parametros de interés de la combustién del OME,, el otro gran
objetivo de este trabajo es presentar con éxito el Trabajo de Fin de Mdaster, condicidn sine qua
non para obtener el titulo de Master Universitario en Ingenieria Industrial.



1.4 Estructura del trabajo

Este Trabajo de Fin de Master, esta formado por dos documentos, la Memoria y el
Presupuesto. La memoria es el presente documento y contiene el andlisis de los resultados
ademas del conocimiento asociado para poder contextualizarlos. Sus capitulos son:

292, Conceptos previos sobre la combustidn en motores de encendido por compresidon. En el que
se explica la evolucion de un spray genérico inyectado en un motor de encendido por
compresion. Su objetivo es introducir conceptualmente los fendmenos que tienen lugar en
la cdmara de combustidn.

32, Conceptos previos al modelado de la combustiéon. Tras explicar los procesos que
experimenta el chorro liquido tras ser inyectado, aqui se sigue con los modelos fisico y
quimico empleados en este trabajo para modelar tales transformaciones.

42, Metodologia para el modelado. Se muestra el orden seguido para la obtencién de los
resultados presentados en este trabajo. Comenzando por la busqueda de las propiedades
necesarias de los OME, hasta la obtencidn de los resultados graficos, repasando las
principales herramientas informaticas de trabajo: Converge y Matlab.

59, Presentacién y andlisis de resultados. Contiene los resultados relativos a la parametrizacion
de la llama en las diferentes condiciones modeladas pudiéndose comparar con aquéllos de
origen experimental.

62. Conclusiones. Resume los resultados y logros mas relevantes del presente trabajo.

79. Bibliografia

El segundo documento se trata de un presupuesto del coste de elaboracion del trabajo de
ingenieria tal y como es preceptivo segun la normativa de la ETSII

DOCUMENTO Il. PRESUPUESTO
1. Precios unitarios
2. Costes de las fases del proyecto

3. Resumen



2. Conceptos previos sobre la combustion en motores de
encendido por compresion

En este capitulo se van a revisar algunos de los conceptos necesarios para analizar el
comportamiento de los chorros de combustibles renovables cuando se inyectan en la cdmara
de combustidn de un motor de encendido por compresién. En concreto, se van a describir los
diferentes procesos que sufre el combustible desde el momento de la inyeccidn hasta su
reaccion quimica vy liberaciéon de calor.

A lo largo de esta descripcién temporal del chorro se enunciaran los pardmetros clave de
este trabajo para la caracterizacién de la combustion del OMEx como son la longitud liquida, el
retraso del encendido y el despegue de la llama. Dichos pardmetros serdn obtenidos en el
trabajo mediante la herramienta de modelado CFD, tal como se detallard en los diferentes
capitulos de esta Memoria.

2.1 Atomizacion

El combustible es introducido en la cdmara de combustidn a través de uno o mas orificios
con una gran diferencia de presiones entre la linea de alimentacién de combustible, de hasta
2000 bar, y el cilindro, entre 50 y 100 bar, seguin el punto de funcionamiento. Esta gran
diferencia de presiones tiene como objetivo que el chorro liquido inyectado tenga una gran
velocidad para atomizarse en pequefias gotas y que el combustible atraviese por completo la
camara de combustién en el corto espacio temporal disponible.

Por tanto, el primer proceso fisico que experimenta el chorro liquido inyectado en la cdmara
de combustion de un motor Diesel es el de atomizacidn. Viene propiciada por el encuentro del
chorro a alta velocidad con el aire denso y de alta temperatura del interior de la cdmara. La
importancia de este proceso recae en que, al partir el chorro en pequefias gotas, aumenta la
superficie de contacto entre el combustible y el aire de la cdmara, que favorecera el siguiente
proceso fisico, el de evaporacion.

A pocos milimetros desde el punto de descarga, el flujo se vuelve completamente turbulento
al mezclarse con el aire envolvente. Este encuentro hace que el perfil de velocidades del
combustible pase de tener Unicamente la direccidn axial del inyector a incorporar velocidades
en la direccidn transversal, como se muestra en la Figura 1. Dos factores llevaran al descenso en
la velocidad axial: la conservacién del momento cuando el aire irrumpe en el chorro y el arrastre
por friccion de las gotas de combustible. En la Figura 1 se muestra la distribucién de velocidades
en las dos direcciones. La velocidad del combustible es maxima en la linea central y disminuye
hasta cero en la interfase entre la zona de desintegracidn y el aire ambiente.
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Figura 1. Esquema de la atomizacion del chorro de combustible (Jddskeldinen, Diesel Spray Formation and
Mixing, 2021)

En el estudio de la atomizacién se distinguen dos fases:

e Atomizacion primaria. Se refiere a la rotura del chorro liquido en filamentos y
pequeias gotas producido a una distancia de unos pocos didmetros de inyector. En
general, esta regidn es identificada como la zona de atomizacién primaria. La region
de atomizacidon primaria es objeto de numerosos estudios experimentales y
computacionales para entender el proceso exacto de desintegracion de la columna
de liquido en gotas. Sin embargo, como esta area estd compuesta por capas de alta
densidad superpuestas, es muy dificil investigar la estructura interna de la zona de
rotura primaria.

En esta primera etapa, con una alta velocidad del chorro, la rotura de la superficie
exterior ocurre en el plano de salida del orificio. El didametro medio de la gota es
mucho menor que el diametro del orificio y las interacciones aerodinamicas en la
interfase liquido gas son el mayor componente del mecanismo de atomizacién en
este régimen. Para la mayoria de los sistemas de inyeccion Diesel, la atomizacién del
flujo ocurre cuando:

Ecuacion 1

Pa _ 18.3
pr VA

Donde p, es la densidad del aire, ps es la densidad del combustible, y A es funcion
de la geometria del inyector.

e Atomizacion secundaria. Después de la desintegracion inicial del flujo liquido y la
formacién de gotas, se produce la rotura de estas gotas en otras de tamafio inferior
en tanto que penetran en el aire ambiente. Esta atomizacion secundaria se asume
que es controlada por el nimero de Weber, que se define como la ratio entre la
fuerza de inercia y la tension superficial:



° Ecuacion 2

_ paDdurelz
of
Donde p, es la densidad del aire, D es el diametro de la gota, u,.; es la velocidad

We

relativa entre la gotay el gas envolvente, y g es la tension superficial. Dependiendo
del valor que tome el nUmero de Weber, la rotura de la gota es clasificada segun los
regimenes mostrados en la Figura 2. La rotura vibracional se da por la vibracién de
la gota en su frecuencia natural, las gotas resultantes tienen un tamaiio similar a la
gota original. En el modo de saco, la gota original se deforma por el centro
adoptando una forma de vaso rodeado por un anillo toroidal. Al romper la fina capa
ahondada se produce una gran cantidad de pequenas gotas. El anillo rompe en gotas
de mayor tamafio. El modo multimodal es similar al modo de saco con el afiadido de
una prolongacidn orientada de forma antiparalela a la direccidn de la gota. En el
modo de rotura laminar la gota original tiene una forma pelicular que es
continuamente erosionada dando lugar a gotas de tamafio menor. En el modo de
rotura catastréfica la superficie de la gota es interceptada por ondas de gran
amplitud que dan lugar a un gran nimero de gotas de menor tamafio.
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Figura 2. Modos de atomizacion secundaria (P. Boggavarapu, 2013)

2.2 Evaporacion

Seguidamente del proceso de atomizacion se da la evaporacion. Se da un intercambio de
calor entre el aire a alta temperatura y las gotas atomizadas, cuya capa exterior aumentara de



temperatura, asi como su presidn de vapor por lo que la gota se ird evaporando y reduciendo su
diametro. Finalmente, ya no quedara fase liquida del combustible.

En este punto conviene introducir el concepto de la longitud liquida. Tras los instantes
iniciales de la inyeccién, la fase liquida domina el espacio ocupado por el combustible, sin
embargo, a partir de un cierto instante que depende de las condiciones ambientales de la
camaray del combustible, la fase liquida alcanza un limite en su penetracién y se estabiliza. Mas
adelante sélo se da la fase vapor del combustible. Este fendmeno ha sido analizado
experimentalmente en una variedad de publicaciones como (Martinez, 2003). También se debe
comentar que la energia necesaria para la evaporacién de la fase liquida surge del ambiente que
engloba al chorro y no de la energia que se libera en la combustidn, como se vera en el capitulo
5, la longitud liquida permanece invariable a la presencia de una cdmara inerte o reactiva.

Considerando una gota atomizada de combustible a baja temperatura envuelta por aire a
alta temperatura, tres fendmenos determinan la evaporacion:

e Ladeceleracién de la gota debido a la friccién aerodindmica
e Latransferencia de calor del aire hacia la gota
e Latransferencia de masa de fuel vaporizado de la gota al ambiente

A medida que la temperatura de la gota aumenta debido a la transferencia de calor, la
presion de vapor del combustible y la tasa de evaporacién aumenta. Conforme la tasa de
transferencia de masa de vapor de la gota al ambiente aumenta, la fraccion de calor transferido
a la superficie de la gota que esta disponible para aumentar ain mas la temperatura de la gota
disminuye. Debido a la disminucidn de la velocidad de la gota, el coeficiente de transferencia de
calor convectiva entre el aire y la gota disminuye. La combinacién de estos factores da el
comportamiento mostrado en la Figura 3.

Evaporation
rate

Time

Figura 3.Variacion de masa, diametro, temperatura, tasa de evaporacion, tasa de transferencia de calor del aire
y tasa de transferencia de calor al liquido como funcién del tiempo durante el proceso de evaporacion de una gota
Diesel en condiciones de motor (Heywood, 1988)



Este analisis es vdlido para las gotas que estan separadas entre si, como las que se dan a las
afueras del spray. En el nucleo del spray, donde las densidades de la gota son altas, el proceso
de evaporacion tiene un significante efecto en la temperatura y la concentracién de aire-
combustible. Conforme el combustible se evapora, la temperatura local del aire descenderd y la
presion de vapor local aumentara. Finalmente, el equilibrio termodindmico da lugar a la
saturacidn adiabatica.

2.3 Retraso al autoencendido

El retraso al autoencendido es definido como el tiempo que transcurre desde el inicio de la
inyeccion hasta el comienzo de la combustién. Experimentalmente el tiempo de inicio de la
inyeccién de combustible es facil de determinar, sin embargo, el tiempo de inicio de la
combustidn no. Una manera de determinarlo es mediante la brusca variacion de la pendiente
en la curva de liberacion de calor. Experimentalmente también se puede determinar a partir del
pico de presidn en el cilindro. Otro método es mediante la medicién de la luminosidad de la
llama. El estudio de este parametro ha demostrado que, bajo condiciones normales, el punto de
aparicion de la llama es después que el punto de incremento de presién.

Ambos procesos fisicos y quimicos tienen lugar después de que una cierta cantidad de
energia quimica del combustible es liberada. Los procesos fisicos son los ya comentados
anteriormente: la atomizacién del chorro liquido, la vaporizacién de las gotas de liquido, el
mezclado del vapor de combustible con el aire. Los procesos quimicos son las reacciones de
precombustién que dependen del disefio del motor, el punto de operacidn y las caracteristicas
del combustible.

Debido a que el proceso de combustién en los motores de encendido por compresion es
heterogéneo, su autoignicion es todavia mas compleja. Aunque la ignicidn ocurre en la fase
vapor, ciertas reacciones de oxidacion pueden darse lugar en la fase liquida también entre las
moléculas de combustible y el oxigeno disuelto en las gotas de combustible. La rotura de las
largas cadenas de hidrocarburo se da lugar. Estos procesos quimicos dependen de la
composicion del combustible y la temperatura y presién de la camara.

Puesto que las caracteristicas de ignicion del combustible afectan al retraso del encendido,
esta propiedad es muy importante de determinar. La facilidad de un combustible al
autoencendido es medida mediante el numero de cetano. El nimero de cetano es determinado
mediante la comparacion del retraso del encendido del combustible con el de combustibles de
referencia en tests estandarizados. Para combustibles con un bajo nimero de cetano se da que
la combustién ocurre cuando la mayor parte del combustible ha sido inyectado en la cdmara, lo
que resulta en tasas de quemado muy rapidas una vez el combustible prende con altas tasas de
crecimiento de la presidn. En casos extremos, este pico de presion produce un sonido audible
conocido como “knock del Diesel”. Para los combustibles con un nimero de cetano elevado, con
retrasos del encendido cortos, la combustidn se da lugar mucho antes de que la mayoria del
combustible haya sido inyectado. Las tasas de liberacién de calor e incremento de la presion son



controladas en ese caso por la tasa de inyeccion y la mezcla, y da lugar a un funcionamiento mds
suave del motor.

Desde un punto de vista mds quimico, el conocimiento del autoencendido de los
combustibles se sustenta en una amplia variedad de estudios debido a su importancia.
Desde un enfoque basico, con una inyeccidon de combustible en una cdmara a presion y
temperatura constante, se concluye que la temperaturay la presion del aire son las variables
mas importantes. A partir de esta conclusion, en el campo de estudio de la combustion se
ofrece una ecuacion de tipo Arrhenius para determinar el retraso del encendido:

Ecuacion 3

n Ey
Tig = Ap™"exp (ﬁ)

Donde t;; es el retraso del encendido, E; es la energia de activacién para el
combustible, R es la constante universal de los gases, y A y n son constantes dependientes
del combustible y hasta cierto punto de la inyecciéon y el flujo de aire.
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Figura 4. (a) Retraso del encendido funcion de la inversa de la temperatura y presion del aire. (b) Retraso del
encendido x presion”*2 medido en un reactor de flujo constante. (Heywood, 1988)

La Figura 4a muestra el retraso del encendido obtenido mediante la inyeccion de chorro
liguido de combustible en una camara a alta presién y volumen constante. La Figura 4b
muestra el retraso del encendido de una cdmara de flujo constante a alta presién donde el
fuel en estado vapor se mezclé rapidamente con el flujo de aire caliente. La adaptacién con
la Ecuacidn 3 es clara.

El fenémeno de la autoignicién de un spray de combustible depende de secuencias de
procesos fisicos y quimicos de cierta complejidad. La relativa importancia de cada uno de



ellos depende de las condiciones ambiente, de las propiedades del combustible, y de cémo
la mezcla de aire-combustible se prepara. Por ejemplo, los tiempos de evaporacion del
combustible son relevantes en motores frios, pero no bajo condiciones de funcionamiento
normales. Por ello la simplicidad de la Ecuacidon 3 sélo puede ajustarse a los experimentos
bajo un cierto rango de condiciones. Las correlaciones de Spadaccini y TeVelde tienen una
energia de activacion mucho mas elevada. Normalmente, valores bajos de E4/R implican
qgue los procesos fisicos como la vaporizacién y el mezclado son relevantes para el
encendido. Por ello, la preparacién del combustible, la no homogeneidad de la mezcla, las
pérdidas de calor, y la no uniformidad del flujo afectan al retraso del encendido.

En general, 7;;4 es una funcidn de la temperatura de la mezcla, la presion y las
propiedades del combustible. En los datos mostrados mads arriba, el combustible fue
inyectado en un ambiente uniforme donde la presion y la temperatura sélo cambiaron
debido al descenso de la temperatura producido por la evaporacién del combustible y
calentamiento del combustible. En un motor, el cambio de la presién y la temperatura
cambia durante el tiempo de retraso debido al movimiento del pistén. Para tener en cuenta
las condiciones cambiantes en el retraso del encendido, se usa la siguiente relacién:

Ecuacion 4

tsortTia
f (1/tydt=1
tsor

Donde tgp; es el tiempo de inicio de la inyeccién, t;4 es el retraso del encendido, y T es
el retraso del encendido en las condiciones al instante t.

2.4 Combustion premezclada

La combustidn premezclada es aquella que se da tras el retraso del encendido. Una de sus
caracteristicas es la repentina liberacion de calor acompafiada de fuertes gradientes de presidn.
Esto es debido a que de forma transitoria reacciona la mezcla dentro de los limites de la
inflamabilidad originada durante el tiempo de retraso.

Desde esta tradicional definicion de la combustién premezclada se deduce la importante
relacidn entre ésta y el retraso del autoencendido. Conceptualmente se puede entender que la
masa que se inyecta previa al retraso del encendido serd la responsable de la brusca liberacion
de calor. También se suma en menor medida la masa que se estd inyectando en el momento en
el que se produce la combustién premezclada. Sin embargo, aunque experimentalmente si se
pueda cuantificar la cantidad de energia liberada en estos instantes y por tanto la masa que
reacciona, no es posible diferenciar qué cantidad de masa corresponde a la previa al
autoencendido y qué cantidad de masa estd reaccionando al mismo tiempo que se inyecta.

2.5 Combustion por difusion
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En la combustién por difusién el combustible y el comburente no han sido premezclados. La
llama producida en una vela o mechero serian un ejemplo de combustiéon por difusién. El
proceso de combustidon se sustenta por la difusion del combustible y el oxidante hacia el frente
de reaccion, de ahi el nombre de estas Ilamas.

En motores Diesel, esta llama tiene lugar después de la combustion premezclada y se
caracteriza por una estabilizacion de la reaccidon de combustidn. Esto es porque esta fase se
prolongard en el tiempo mientras haya suministro de combustible. Como consecuencia, el
proceso de combustidn en esta fase es controlado por la mezcla entre el combustible inyectado
y el aire ambiente.

El modelo propuesto por Dec (Dec, 1997) para entender la complejidad de la llama Diesel es
uno de los mayoritariamente extendidos, y de gran aplicacién para la descripcion de los chorros
reactivos en condiciones de motores de encendido por compresidn. Este modelo se representa
enla

Figura 5. La zona granate correspondera a la region predominantemente liquida o con
combustible en evaporacion. Seguido viene la zona de combustion premezclada con un tono
beige. La franja naranja corresponde al frente de la llama de difusidn, situado donde el
combustible y el oxidante alcancen proporciones estequiométricas. El drea azul estd compuesta
por hidrocarburos sin quemar, hollin y mondxido de carbono.

Scale (mm)

Figura 5. Estructura de la llama Diesel propuesta por Dec. (Dec, 1997)

2.6 Formacion de hollin

La reaccidn completa de combustible y comburente en proporciones estequiométricas sélo
produce vapor de agua y didxido de carbono. Sin embargo, esto supone unas condiciones ideales
que no se dan en el funcionamiento real de un motor. Y es que, en los gases de escape, ademas
de vapor de agua y didxido de carbono se hallan productos de una combustidn incompleta como
el mondxido de carbono y particulas sélidas. Estas ultimas proceden de la evolucién del llamado
hollin formado en la llama. En el esquema de Dec (Figura 5), el hollin aparece fundamentalmente
situado en el frente del chorro (zona amarilla del dibujo).
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El hollin es una sustancia sélida carbonosa originada por la pirdlisis del combustible a alta
temperatura. Estd principalmente compuesto por carbono. Aunque su produccion es compleja
de entender por la superposicidon de procesos quimicos y fisicos que intervienen, si hay consenso
en que la presencia de determinados compuestos intermedios llevard a la formacién de hollin.
Son los llamados precursores del hollin.

Estos precursores del hollin, que son hidrocarbonos insaturados, se producen bajo
condiciones de dosado rico. Entre ellos destaca el acetileno. A partir del acetileno se forman los
hidrocarburos policiclicos aromaticos, que luego dan lugar a las primeras particulas por
nucleacion. Estas particulas creceran de tamafio hasta dar lugar a lo que se conoce como hollin.
Precisamente serd el acetileno el producto que se analizara en las simulaciones CFD para evaluar
la formacidn de hollin en unas condiciones determinadas.
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3. Conceptos previos al modelado de la combustion

3.1 Introduccion

Uno de los objetivos de este proyecto es modelar computacionalmente los procesos
anteriormente explicados en el apartado 2.

Para la resolucién de un caso se atiende por una parte al modelado del spray, en el que
entran en juego los procesos fisicos mencionados anteriormente en el apartado 2 desde la
atomizacion a la evaporacidn. Por otra parte, si el chorro se inyecta en un ambiente reactivo, se
atiende al modelado de la combustion, donde se consideran las reacciones quimicas que tienen
lugar.

Ambos aspectos del caso son solventados bajo la herramienta computacional Converge
(CONVERGE CFD Software, 2021), utilizada para la resolucién de problemas del ambito de la
dindmica de fluidos, con un enfoque a casos de combustién, y que ha sido utilizada en este
trabajo como se vera en el apartado 4.3.

A continuacién, se dard una explicacion sobre los modelos para la prediccion de la
combustidn de chorros liquidos que han sido utilizados por Converge.

3.2 Modelado del spray

Debido a la complejidad del proceso de atomizacién, Converge aborda el problema desde
un enfoque euleriano-lagrangiano segun la zona del spray. De esta forma se hace uso de un
enfoque euleriano para la descripcién de la fase gaseosa, esto es, el aire, los productos de
combustidn y el combustible evaporado. Y el enfoque lagrangiano se deja para la descripcion de
la fase liquida. Aqui el objeto de estudio es una determinada parcela de fluido que evoluciona
en el espacio-tiempo.

Converge resuelve las ecuaciones de Navier Stokes para la fase gaseosa y ademas afiade un
modelo de turbulencia con el que se promediaran ciertos componentes de las ecuaciones de
Navier-Stokes. Todo ello recibe el nombre de modelo de Reynolds Averaged Navier Stokes,
RANS.

Por una parte, se resuelven las ecuaciones de conservacidn de la masa y el momento, dadas
por:

Ecuacion 5

dp Odpu;
ot axi

=S
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Ecuacion 6

apui apuiuj _ oP +00U+
at ox;  0x; 0x; '

respectivamente, donde g;; representa el tensor a esfuerzo de la viscosidad, y viene dado
por:

Ecuacion 7

du; 0u; , 2 duy,
% = ”(ax,. +a_> +( -5 )(a‘?ff)

Donde u es la velocidad, p es la densidad, S es el término fuente, P es la presién, u es la
viscosidad, u’ es la viscosidad de dilatacion y 8;; es el delta de Kronecker. La Ecuacion 5y
Ecuacién 6 pueden contener el término fuente. En el caso de la ecuacidon del momento, el
término fuente puede proceder de la aceleracién de la gravedad, fuentes de masa o

acoplamientos en el spray. Para la ecuacién de la masa, el término fuente puede provenir de la
evaporacién u otros submodelos.

Las ecuaciones del momento y la masa se pueden resolver para flujos compresibles e
incompresibles. En este caso se trata de un flujo compresible, por lo que se requiere de una
ecuacién de estado que relacione densidad, presién y temperatura.

La ley de los gases ideales viene definida por:

-l

Donde R es la constante de los gases ideales y W es el peso molecular.

Ecuacion 8

La forma de la ecuacidon de la energia para fluidos compresibles es la siguiente:

Ecuacion 9

0 du;pe ou; ou; 0 oT 0 0y,
dpe Tkt _ _pZh, ul+_<K_>+— pDth—m +$
Xj — ax]

at | ox dx; " “Yox, " ox;\ ox;) "

donde p es la densidad, Y,,, es la fraccién masica de las especies m, D es el coeficiente de
difusién madsico, S es el término fuente, P es la presidn, e es la energia interna especifica, K es
la conductividad, h,, es la entalpia de las especies, g;es el tensor a esfuerzo de la viscosidad y
T es la temperatura. Si se tiene en cuenta la turbulencia, la conductividad es remplazada por la
conductividad turbulenta, dada por:

Ecuacion 10

t

donde Pr;es el nimero de Prandtl turbulento y p; es la viscosidad turbulenta.

Ademas de los términos de conduccidn y difusidn, la ecuacidn de la energia contiene otros
cuatro términos. Primero, el término fuente es afiadido para tener en cuenta fuentes de energia

14



ou;

’
ui
63(]"

definidas por el usuario y disipaciones turbulentas. El término del trabajo de la presién, —

tiene en cuenta la expansion y compresion. El término de disipacion de la viscosidad, o;;
tiene en cuenta la disipacion de la viscosidad en calor. Finalmente, el término de difusién de las

. d Y, . , . e s
especies, E(pD Yom hm a—;’_‘), tiene en cuenta el transporte de la energia debido a la difusidn
J J

de las especies.

La ecuacién del transporte de las especies de resuelve para la fraccién masica de todas las
especies en el dominio. La fraccién masica de las especies se define como:

Ecuacion 11

v = Mm _ Pm

= =
Miot  Prot

donde M,,es la masa de la especie m en la celda de resolucién, M;,; es la masa total en la

celda, p,,, es la densidad de la especie m, y p;o; €s la densidad de la celda. La ecuacién de las

especies puede ser resuelta por separado o junto con otra ecuacion del transporte. La forma
compresible de la ecuacion de la conservacién de las especies es dada por:

Ecuacion 12

0pym  Opmu; 0 Y,
tm mE | pp,
oc T o, o \PPay, ) tom

donde p,, = Y,,p y donde u es la velocidad, p es la densidad, p,, es la densidad de las
especies, Y;,, es la fraccién masica de la especie m, D; es el coeficiente de difusidn turbulenta de
la masa, y S;,, es el término fuente. El coeficiente de difusién molecular turbulento de la masa
es calculado por:
Ut
£ Sc,
Donde Sc; es el ndmero de Schmidt turbulento. El término fuente en la ecuacién de las

especies tiene en cuenta la evaporacion, las reacciones quimicas en caso de combustién y otros
submodelos.

3.3 Modelado de la combustién

Para la parte quimica del problema, dentro de los modelos disponibles en el cddigo de
Converge, se hace uso de un modelo detallado de la quimica conocido como modelo SAGE
asumiendo condiciones well-mixed (WM), esto es, que en cada celda en la que se resolveran las
reacciones quimicas, se asume que las especies se han mezclado adecuadamente de forma
previa la reaccion, de manera que sélo la temperatura influye en la reaccién.

Un mecanismo de reacciones quimicas es un conjunto de reacciones bdsicas que recoge de
manera global una reaccidn quimica. La combustién de un combustible se modela haciendo uso
de su mecanismo especifico. En este trabajo el mecanismo empleado es el propuesto por Cai
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(Cai, 2020). El modelo SAGE calculara
mecanismo mientras que el modelo fisico resuelve las ecuaciones del transporte. Dado un

as tasas de reaccidn para cada reaccién elemental del

preciso mecanismo, el modelo SAGE puede ser usado para modelar diferentes regimenes de
combustidn (encendido, premezclado, difusién) (CONVERGE CFD Software, 2021).

El mecanismo de una reaccién quimica puede ser escrito de la forma:

Ecuacion 13
M M
! n
Z VX, © Z VX T =12,..,R
m=1 m=1

Donde Vyp,» Y Vi Son los coeficientes estequiométricos para reactivos y productos,

respectivamente, para las especies m y la reaccion r; R es el nimero total de reacciones, y X;,,
es el simbolo quimico para la especie m.

La tasa de produccién neta de especies m viene dada por:

Ecuacidn 14
R
Wi, =vamqr, m=12,.,M
r=1
Donde M es el numero total de especiesy vy, ,:
Ecuacion 15

— I ’
Umr = Umyr Um,r

La variable de la tasa de progreso para la reaccion r-ésima es:

M M
ar = kfr H[Xm] * vrln,r - krr H[Xm] * vf’r’l,r ’
m=1 m=1

Donde [ X, ]es la concentracién molar de la especie m, ks, y k- son coeficientes de avance
y de velocidad inversa de la reaccién r.

En el modelo SAGE, el coeficiente de avance es expresado por una funcién tipo Arrhenius:

_Er

kg = A;TPreruT

Donde A,.es un factor, b, es el exponente de la temperatura, E,es la energia de activacion,
y R, es la constante de los gases ideales.

Ademas, el coeficiente de velocidad inversa puede ser especificado de forma similar al
coeficiente de avance o calculado a partir del coeficiente de equilibrio K,,.como:

Ecuacion 16

k = Fr
T Ke!

Donde K_,-es determinado por las propiedades termodinamicas y es dado por:
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Ecuacion 17

— Patm\YM__ o
Ker = Kpr(Ru_T)zm_l mr,

Donde pg;mes la presion atmosférica. La constante de equilibrio K- es obtenida
mediante:

Ecuacion 18

AS®  AH?

R, R,T

Kpr = exp ( )

Donde Ase refiere al cambio que ocurre en pasar de reactivos a productos en la r-ésima
reaccion, especificamente:

Ecuacion 19
M
AS? z s9
= V. —_
Ry — "Ry
m=1
Y
Ecuacion 20
M
AH? HY,
= Vmr =
R,T mrR,
m=1

Donde S y H se refieren a la entropia y entalpia respectivamente.

Con la informacion anterior, las ecuaciones que gobiernan para la masa y la energia pueden
ser resueltas para una celda dada. La ecuacion que gobierna la de conservacion de la masa es:

Ecuacion 21
dlXml .
a = om
Y para la conservacién de la energia la ecuacién es la siguiente:
Ecuacion 22

dar VP = Zn(ntin)
dt Yn((XmlCpm)

Donde V es el volumen, T es la temperatura, p es la presién, w,, es determinado por

Ecuacion 14 y con hy, y Cp 1, siendo la entalpia especifica molar y el calor especifico molar a

presion constante para la especie m.

La Ecuacién 22 es para la combustién a volumen constante. Las ecuaciones anteriores son
resueltas para cada instante y las especies son actualizadas adecuadamente. Es importante
remarcar que la temperatura obtenida de Ecuacidn 22 se usa sdlo para actualizar los coeficientes
de tasas ya que el modelo SAGE resuelve el sistema de ecuaciones de las tasas y no se usa para
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actualizar la temperatura de celda de Converge. La temperatura de la celda se actualiza después
de que el cdlculo de la quimica haya convergido.
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4. Metodologia para el modelado

Previo a la obtencién y analisis de los resultados en forma de graficas que se verd en el
apartado 5, se ha llevado a cabo un trabajo de busqueda de informacién, acondicionamiento,
preparacion, lanzamiento y tratamiento de resultados CFD que ha consumido buena parte del
tiempo empleado en el desarrollo de este trabajo.

En los siguientes subapartados se detalla el proceso seguido desde la bulsqueda de
informacidn sobre las propiedades termodindmicas de los OME, hasta el postprocesado de los
resultados del CFD para calcular los pardmetros de interés.

4.1 Propiedades generales de los oximetiléteres

A modo de resumen, en la Tabla 1 se recogen las propiedades que son de interés para un
combustible. En este caso para el OME;, OME, y el dodecano. El dodecano sirve como referencia
ya que es un surrogate del combustible Diesel. Sus propiedades se pueden encontrar en
(National Library of Medicine, 2021).

OME3 OME4 C12
Densidad a 15°C 1091 1059 749
(kg/m?)
Numero de cetano 70 90 87
Viscosidad a 402C
1.05 1.75 1.36
(mm?/s)
Temperatura de
L 429.05 474.15 489.45
ebullicién (eC)
Entalpia de
L 304.7 282.9 256
vaporizacion (kl/kg)
Poder Calorifico
i 19.65 18.9 44.6
Inferior (MJ/kg)
(A/F)st a 15%0, 6.12 5.85 20.7

Tabla 1. Propiedades termodindmicas del OME3, OME4 y C12

Vaporizacion

El comportamiento ante la evaporacidn es un factor decisivo para la calidad de la mezcla
entre el combustible y el aire. En la cdmara de combustion, el combustible deberia de
vaporizarse tan rapido como fuera posible. Este proceso se ve favorecido ante una tensidn
superficial y viscosidades bajas de las gotas.
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El rango de ebullicidn juega un importante papel en el caso de los combustibles fésiles, ya
que, a diferencia de los renovables empleados en este estudio, los primeros son una mezcla de
una gran cantidad de compuestos, por lo que no tienen un punto de ebullicién definido. Es decir,
cuando se habla de un combustible renovable, como los OME, se puede conocer de antemano
su punto de ebulliciéon. Este factor es beneficioso en los motores de encendido por compresion
ya que mejora el rendimiento de la combustion y reduce las emisiones contaminantes. En
condiciones de operacién, sin embargo, el rango de ebullicién se ve limitado por otros factores
como la viscosidad, densidad, rendimiento del encendido vy el flash point.

El punto de ebullicién o rango de ebullicidén tiene una influencia considerable en la formacion
de una mezcla homogénea aire-combustible y por ello en la combustiéon. De acuerdo con la
norma DIN EN 590 (Asociacidon Espafiola de Normalizacién, 2021) sobre los estandares del
combustible tipo Diesel, el 65% del combustible se evaporard a 2502y el 85% a 3502C, al maximo
de 3602 se habra evaporado el 95%. Un punto inicial de ebullicién demasiado alto causara una
atomizacion mas pobre.

Para las cadenas mas largas de los OME, presentan puntos de ebullicidn lo suficientemente
elevados como para que su almacenaje en depdsitos a presién atmosférica sea seguro. Las
curvas de vaporizacién de mezclas de OME, con n = 2-6 son mas planas que aquellas de un
combustible Diesel convencional. Esto supone una aceleracién del proceso de vaporizaciény la
posibilidad de disefar sistemas de inyeccién mas especificos, con el consecuente aumento en la
eficiencia (Jialin Liu, 2016).

Estequiometria

La cantidad de aire requerida para la combustién completa depende del ratio C/H/O. Para
los OMEn, debido a la presencia de oxigeno en su composicion, la cantidad de aire necesaria para
guemar sera menor que en los combustibles convencionales. Esto lleva a que aunque el poder
calorifico de los OME, sea inferior al del resto de combustibles, el poder calorifico de la mezcla
no es muy inferior que el que se da en mezclas con Diesel convencional. Por otra parte, como el
poder calorifico de los OME, es inferior, se esperara un mayor consumo por kilémetro en su uso
como combustible en vehiculos.

Densidad

La densidad del combustible tiene una influencia directa en la atomizacién e indirecta en la
combustidn, y por ello, en las emisiones. Segun la DIN EN 590, el mayor factor detras de la
densidad del combustible es la emision de particulas. La mayor densidad de los OME, respecto
a los alcanos se debe a los enlaces C-O, que son mas cortos que los C-C. Las densidades de OME;
y OME, se quedan por encima del rango que establece la norma DIN EN 590 aunque esto no
seria un gran problema ya que el contenido de carbono de los OME, no es tan elevado como en
los combustibles fésiles (Ludger Lautenschiitz D. O., 2017).

Numero de cetano

El nimero de cetano describe la capacidad de auto encendido de un combustible tipo Diesel.
Para garantizar una autoignicién controlada y un desarrollo de la combustidn éptimo, el nUmero
de cetano de los combustibles Diesel interesa que sea lo mas alto posible. En caso de tener un
indice de cetano bajo, la ignicidn se retrasa. Lo que da lugar a peores inicios en frio del motory
mayores emisiones.
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En lo que a los OME, respecta, tal y como muestra la Tabla 1, el nimero de cetano aumenta
con la longitud de cadena. Para las longitudes de cadena n=3 y n=4 toma un valor por encima
del minimo marcado por la norma DIN EN 590 y se sitda préximo al del dodecano.

Viscosidad

La viscosidad de una sustancia es la medida de su resistencia a fuerzas cortantes y depende
de las fuerzas intramoleculares de atracciéon. A temperatura y presiones constantes, la
viscosidad crece con el tamafio de la molécula. En liquidos crece a temperaturas bajas y
presiones altas. En los motores Diesel, la viscosidad influye en el rendimiento del bombeo del
fluido hacia la cdmara y la atomizacion. Una viscosidad elevada dificulta una atomizacién
uniforme y lleva a didmetros altos, lo que provocara una mala combustidén con las consiguientes
emisiones. Por otra parte, una viscosidad demasiado baja empeora la lubricacién del motor que
terminara desgastando las paredes interiores. Por tanto, la viscosidad se ve limitada a un
determinado rango (Anton Paar, 2021).

De la Tabla 1 se desprende que, aunque la viscosidad de los OME, aumente con la longitud
de cadena, no alcanza el rango propuesto por la norma DIN EN 590, que sitUa esta propiedad
entre 2 - 4.5 mm?/s. Teniendo en cuenta el crecimiento exponencial de la viscosidad con la
longitud de cadena (Ludger Lautenschiitz, 2016), es a partir de n=5 que se sitla dentro del rango
de la norma. Para garantizar buena lubricacidn, sin embargo, se pueden anadir aditivos que
aumentan la viscosidad.

4.2 Propiedades termodinamicas de los OMEx

Antes del lanzamiento del calculo CFD de la combustidon del OME es necesario determinar
sus caracteristicas termodinamicas. Como al inicio de este trabajo no estaban disponibles en el
CMT, se comenzd por hacer una busqueda bibliografica tanto en articulos como en bases de
datos. El objetivo de la busqueda era, o bien encontrar las propiedades tabuladas para un amplio
rango de temperaturas, o bien encontrar las propiedades criticas: presion, temperatura y
densidad criticas; a través de las cuales es posible crear tablas de las propiedades para un rango
de temperaturas mediante el uso de una herramienta de cdlculo desarrollada en CMT que
emplea una ecuacidn cubica de estado (Jose V. Pastor, 2020).

En las bases de datos consultadas (U.S. Department of Commerce, 2020) y (Aspentech,
2020) no se encontré informacién relevante. De los articulos revisados destacan (BOYD, 1961) y
(Aditya Kulkarni, 2020). El primero por ser la primera obra publicada con datos experimentales
y que es citada por gran cantidad de publicaciones sobre los OME,. El segundo por publicar un
modelo molecular de los OME, que lleva a la estimacién de las propiedades criticas.

Boyd mide la presion de vapor, los puntos de fusion y las densidades de liquido para los
OME, con n=2-5. En el momento de la publicacién, sin embargo, ya se disponia de estas medidas
para el dimetil-éter (n=0) y metilal, (n=1). Las presiones de vapor sirven para establecer puntos
de ebullicidn atmosféricos y los calores de vaporizacidon. Con esto Ultimo se pudo dar el
incremento en el calor de vaporizacidon por cada grupo CH,O que se afiada a la cadena. Los
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compuestos fueron preparados por el autor consiguiendo unas impurezas menores al 0.1% en
analisis de cromatografia de gases.

Con los datos experimentales ajusta tres constantes A, B y C para cada n=2-5 en la funcién:

B
lnP=A+F+C*lnT

Ecuacion 23. Logaritmo neperiano de la presion de vapor de los OMEn presentado por Boyd (BOYD, 1961)

Que dard el logaritmo neperiano de la presidon de vapor en mmHg para una temperatura en
K. A partir de la Ecuacidn 23 se calcula el calor de vaporizacidon, asumiendo que el vapor es un
gas perfecto y que el volumen del liquido es muy inferior al del gas. Bajo esas suposiciones el
calor de vaporizacion se da por:

AHY = R(—B + CT)
Ecuacion 24. Calor de vaporizacion de los OMEn presentado por Boyd (BOYD, 1961)

Donde R es la constante de los gases ideales. Aqui el autor concluyd que existe una relacion
proporcional entre el aumento del calor de evaporacion y el de la longitud de cadena de OME.,.

(Aditya Kulkarni, 2020) es una de las obras de reciente publicaciéon en el campo de la
investigacion de las propiedades de los OMEx que ha sido un pilar fundamental para la
elaboracion de este trabajo.

Esta obra utiliza la simulacidon molecular para predecir las propiedades termodinamicas de
estos fluidos. Para ello primero es necesario conocer de forma exacta el campo de fuerzas, sin
embargo, los autores no hallan tal informacién disponible en el momento de la publicacién, asi
gue su investigacion comenzé por desarrollar un campo de fuerzas para los OME,, desde n=1
hasta n =4.

Los modelos moleculares se desarrollan normalmente para ajustarse a datos experimentales
conocidos de antemano. A raiz de esto los autores se han topado con dos desafios: la falta de
publicaciones de datos experimentales y segundo las presiones de vapor, especialmente para
cadenas largas de OMEx son muy bajas a las temperaturas a las que esta informacién esta
disponible. Teniendo en cuenta las limitaciones, los autores han empleado las fuentes que se
muestran en la Tabla 2.

Combustible Propiedad Obra
Presién de vapor (Pan, Wu, & Liu, 2006)
OME1 Densidad liquida (Wang, Pan, Wu, &
Liu, 2006)
Presion de vapor (BOYD, 1961)
OME2,3,4 Densidad liquida (Burger, Strofer, &
Hasse, 2013)

Tabla 2 Fuentes de datos experimentales empleadas en la obra de Kulkarni para ajustar el modelo molecular de
los OME,,

Los resultados del equilibrio liquido vapor obtenido mediante el estudio del campo de
fuerzas se determinan que son buenos ya que la desviacion media es menor al 1.5% para las
densidades del liquido a 1bar e inferior al 5% a las presiones de vapor de OME1,2,3. Para OME,,
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la desviacidon es mayor porque los autores decidieron priorizar sus esfuerzos en los resultados
de OMEs. Por enmarcar estas desviaciones, los autores aclaran que los valores son comparables
a los que se obtienen para cadenas largas de alcanos utilizando otros métodos de campo de
fuerzas.

Algo muy interesante de esta obra para el presente trabajo es que también extrapolan las
correlaciones de datos experimentales vistas en la Tabla 2 y las comparan con sus predicciones
obtenidas del estudio del campo de fuerzas a altas temperaturas. Para las densidades del liquido
no se observa ninguna tendencia sistematica y los resultados se dan por buenos teniendo en
cuenta que se extrapolan resultados en un rango de 200K, a excepcion de un punto para el OME4
a alta temperatura. Para las curvas de presiéon de vapor, sin embargo, se observan
comportamientos diferenciados entre la extrapolacidn de los puntos experimentales y la
simulacién molecular.

A partir de la simulacién molecular estiman las propiedades criticas de los OME,, que se
muestran en la Tabla 3.

Componente Tc (K) pc(kg/m3) pc (bar)
OME; 621.5 322.1 30.2
OME,4 679.3 318.8 25

Tabla 3. Propiedades criticas de los OMEn estimadas en (Aditya Kulkarni, 2020)

Llegados a este punto ya se estaba en condiciones de generar las tablas de propiedades
termodinamicas tabuladas. Las propiedades que fueron tomadas de los articulos fueron pasadas
a una hoja de cdlculo. Después, para cada OME, se ejecutd un archivo ejecutable que lee de la
hoja de calculo anterior y rellena un polinomio. Como resultado se genera un archivo .dat que
contiene las propiedades termodinamicas del equilibrio liquido vapor desde T=200K hasta la T.

4.3 Lanzamiento de casos en Converge

Converge es el software utilizado para resolver los casos de CFD. Antes de ejecutar una
simulacidn de Converge, se necesita preparar un conjunto de ficheros de entrada:

e Ficheros de entrada .dat. Son los ficheros que contienen las propiedades
termodinamicas de la fase liquida y vapor del combustible (gas.dat, liquid.dat) que
se rellenan con las tablas de propiedades termodinamicas generadas en el apartado
anterior. Para dar informacidn del mecanismo quimico se rellena el fichero
mech.dat. En él se listan los elementos y especies usadas en la simulacion. Como
para resolver las reacciones quimicas del problema se hard uso del mddulo
especializado que integra Converge, también se incluyen los datos de la reaccidn. El
fichero surface.dat contiene las coordenadas de los vértices que definen la
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superficie de trabajo, un cilindro de 102mm de altura y 100mm de diametro. El
ultimo fichero .dat necesario es el therm.dat, en el que para cada especie incluida
en mech.dat se dan unas constantes para rellenar un polinomio que define sus
propiedades termodindamicas en la fase gas (composicion, capacidad caldrica a
presidn constante y entalpia de formacién).

e Ficheros de entrada .in. Los ficheros de .in contienen parametros del modelo,
condiciones iniciales y de contorno. Aquellos que son necesarios son: inputs.in,
solver.in, boundary.in, initialize.in. En estos ficheros se declara el nombre de los
archivos .dat anteriormente mencionados. También se hallan aqui las flags del
problema que dan informacidon a Converge sobre las ecuaciones que se han de
resolver, nimero maximo de iteraciones, valores iniciales. Como Converge funciona
a prueba de interrupciones inesperadas, en caso de sufrir una y volver a relanzar el
calculo desde donde se interrumpid, en el fichero init.in se indica el nimero de
restart para que se cree un nuevo fichero de salida numerado. Otro fichero
relevante es post.in en el que se indican qué pardmetros se desea que sean escritos
en los ficheros de salida.

Todos estos ficheros se guardan en lo que Converge llama una Case Directory. Cuando los
ficheros de entrada han sido convenientemente completados se lanza el caso. Para este trabajo
se ha hecho uso del cluster RIGEL (Universidad Politécnica de Valéncia, 2021) y del cluster propio
del CMT.

De entre los ficheros de salida .out que se generan, los que son de interés para la obtencidn
de resultados finales son los post<output number>_<output time>.out. Se obtiene uno para cada
instante de la simulacion y en su interior se guarda para cada celda en las que se divide el
dominio los valores individuales de los pardmetros que se especificaron en post.in. Estos
ficheros se guardan en formato binario por lo que se requerira de una rutina de post procesado
que los devuelva a formato ASCII.

4.4 Postprocesado en Matlab

Los resultados que genera Converge no son interpretables de primera mano. Por ello el CMT
dispone de rutinas de post procesado escritas en Matlab. Su objetivo serd crear ficheros con
extensién .mat con los que Matlab puede trabajar. Finalmente calculard los parametros de
interés para la caracterizacién de la llama como se verd en este apartado.

A grandes rasgos, primero se declaran variables que conviene revisar cada vez que se quiere
lanzar a postprocesar un caso nuevo, pues se determina la fraccién de oxigeno, el dosado, el
modelo de combustidn. Otras variables que se declaran tienen que ver con los limites que se
sirven para delimitar las cantidades maximas y minimas de determinadas sustancias o
temperaturas. También son usados en la creacidn de las graficas que se generaran mas adelante
con el objetivo de que presenten un mismo estilo.
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A continuacion, se hacen diversas llamadas para que se ejecute un programa de tratamiento
de archivos en formato .out, los de salida de Converge. Como resultado se generan ficheros en
formato .col y .par. Estos Ultimos son eliminados pues sdlo se trabajard con los .col.

Es ahora cuando Matlab es capaz de interpretar los archivos .col para poder crear los tipo
.mat. En esta parte se hace un paso que consume mucho tiempo de computacién. Los archivos
.col contienen la informacién en el espacio tridimensional pero las graficas que contiene este
documento para representar informacién sobre la estructura de la llama son bidimensionales.
Por ello se divide el espacio tridimensional que representa el cilindro en el que se inyecta
combustible con una serie de planos cuyo eje de interseccidon es el inyector. Sobre estos planos
se interpola la informacién del espacio tridimensional. Finalmente se abaten los planos
obteniendo un promediado azimutal de todos los planos.

En este momento el volumen de control se ha reducido a un Unico plano del que se conoce la
distribucidn de especies, temperatura, fracciones mdsicas de combustible para su dominio. Ya
se estd en condiciones de calcular los pardmetros de la longitud liquida, penetracién del spray,
despegue de la llama, retraso del encendido que fueron descritos conceptualmente en el
apartado 2.:

e Penetracion del spray. Se calcula para cada instante y se consigue mediante la
busqueda del punto mas alejado del inyector en el que la fraccién de mezcla supera
un valor de 0.001.

e Penetracion del liquido. También se calcula para cada instante, aunque su valor se
estabiliza. Se calcula mediante la busqueda del punto mas alejado del orificio para
el que la fraccién mdsica de liquido supera un valor de 0.97.

: . ar y :
e Retraso del encendido. Es el instante para el que % es maximo, siendo Ty4x la

temperatura maxima en el dominio de calculo en un instante. Ademas, para

descartar casos en los que la mezcla no se autoenciende por completo, se fija un

. dar . .
valor minimo que %“’X debe superar para considerar que el retraso del encendido

se produce.

e Despegue de lallama. Para el calculo de las coordenadas de la distancia de despegue
se ha utilizado el criterio de la fraccion masica del radical hidroxilo (OH). Se utiliza el
OH por ser un trazador de las altas temperaturas. Una vez se ha producido el retraso
del encendido, se busca el valor maximo de la fracciéon de OH en cada instante y se
calcula su 14%. Después se busca el punto mds cercano al orificio para el que la
fraccion mdsica de OH sea igual o mayor que el 14% del maximo de la fraccién de
OH. Se guardan sus coordenadas. Como es un valor estable lo que se representara
en este trabajo es el valor medio.
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e Cdlculo de lalongitud de llama. Siguiendo el criterio anterior para el 14% del maximo
de la fraccion mdsica de OH, serd el punto mas alejado del inyector para el que la
fraccion masica de OH es mayor o igual que el limite del 14%.
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5. Presentacion y analisis de resultados

5.1 Introduccion a los casos

En este apartado se presentan los resultados de las simulaciones llevadas a cabo en el
ambito de este trabajo. Para el desarrollo de esta memoria se han simulado los casos de estudio
mostrados en la Tabla 4. Para el OME3 y OME4 se trata de sustancias puras y se denomina OMEx
a una mezcla propia del CMT de las sustancias OME3 y OME4 en fracciones masicas de 0.5914 y
0.4086 respectivamente. Estos casos fueron resueltos con la herramienta Converge como ya se
ha comentado en el apartado 4.3 y utilizando los modelos del apartado 3.

COMBUSTIBLE TEMPERATURA (K) X0, (%)
OME3 900 0
INERTE OME4 900 0
OMEx 900/800 0
OMEx 1000/900/800 15
REACTIVO
OMEx 900 21

Tabla 4. Casos de estudio simulados en el presente trabajo, presion de inyeccion y densidad del aire se
mantienen estables para todos los casos

Los casos de la Tabla 4 parten de unas condiciones base, mostradas en la Tabla 5, que
propone la Engine Combustion Network, ECN (Engine Combustion Network, 2021). La ECN se
trata de una organizacién internacional de investigadores en el campo de los motores de
combustidn. Entre sus objetivos esta el disponer de unos estandares para la modelizacién de
experimentos y simulaciones de los chorros de combustible en cdmaras de combustién. Dentro
de sus estandares se establecen una serie de especificaciones entre ellas: el tipo de inyector,
numero de agujeros, didametro de estos, presidon de inyeccidn, temperatura de inyeccion.
También las condiciones de la cdmara a nivel de geometria, temperatura del aire, composicion
del aire, densidad. Para casos resueltos computacionalmente la ECN también recomienda unos
tamafios minimos de celda y time steps que han sido tomados en cuenta. Dentro de los
estandares que la ECN propone para llevar a cabo los experimentos se va a hacer uso del Spray
A.

Las condiciones del Spray A son propias de un motor en condiciones de media carga que
hace un uso moderado del EGR. Las especificaciones del inyector corresponden a los sistemas
modernos de inyeccidn con capacidad de trabajo a altas presiones. En este trabajo, en vez de
usar dodecano como combustible se van a emplear diferentes OMEs;, OME; y OMEx. Sin
embargo, como se va a modelar bajo las condiciones de Spray A, se podrd comparar los
resultados con un modelo CFD en las mismas condiciones con el dodecano. Los resultados del
dodecano son proporcionados por el CMT.
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Respecto a las especificaciones de la Tabla 5, se debe comentar que en el planteamiento de
los casos se toman las condiciones de Spray A como base, pero las caracteristicas utilizadas
difieren de las de la tabla anterior. En todos los casos modelados la duraciéon de la inyeccidn sera
de 5ms. El pardmetro de la temperatura del gas ambiente, de contenido de oxigeno y del
combustible dependerd del caso segun Tabla 4.

Temperatura del gas ambiente 900K

Presién del gas ambiente Cercana a 6MPa

Densidad del gas ambiente 22.8 kg/m3

Fraccién volumétrica de oxigeno en el 15% en casos reactivos, 0% casos no
ambiente reactivos

Velocidad del gas ambiente Menor a1 m/s

Didmetro nominal del inyector 0.09mm

Numero de agujeros 1

Orientacion del orificio Axial

Presion de inyeccidn 150MPa

Combustible n-dodecano

Temperatura del combustible 363K (902C)

Duracion de la inyeccién 1.5ms

Masa inyectada 3.5-3.7mg

Tabla 5. Condiciones base para el Spray A en condiciones reactivas propuestas por la ECN

Puesto que el presente trabajo se encuentra enmarcado en un amplio proyecto del CMT,
también se dispone de datos experimentales del OMEx en ambientes reactivos basados en las
técnicas Opticas de Schlieren y quimioluminiscencia de radicales excitados del grupo hidroxilo
(OH") (Pastor, Garcia-Oliver, Micd, Garcia-Carrero, & Gomez, 2020). Estos casos reactivos
también estan sujetos a las condiciones estandarizadas del Spray A, disponibles en la Tabla 5,
con las variaciones de temperatura y contenido de oxigeno mostrados en la Tabla 4.

Debido a la amplia variedad de parametros que son capaces de resolverse mediante las
simulaciones CFD, a diferencia de los casos experimentales, los casos reactivos simulados
también presentan resultados de interés como el campo de temperaturas y distribucion de
especies de interés. Para poder compararlos se emplea una simulacion CFD de dodecano en
condiciones de Spray A facilitado por el CMT. Esta simulacién emplea el mismo modelo fisico y
guimico que el utilizado en este trabajo.

El volumen de control en el que el spray es inyectado consiste en un cilindro de 50mm de
radio y 102mm de largo. Para subdividir este dominio en las celdas en las que se resolvera el
problema, Converge creard un mallado de tamafo variable segun los gradientes de
temperatura, velocidad, fraccién de masa. El programa también es capaz de regular el paso
temporal para ofrecer una mayor resolucion en los instantes con mayores variaciones.
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5.2 Casos inertes

Si bien el objetivo final de un motor es quemar el combustible, en las fases de investigaciéon
es comun el empleo de casos inertes, es decir casos en los que el combustible es inyectado en
una cdmara con gas inerte, es decir, sin oxigeno o en una muy baja concentracidn. Estos casos
inertes son de interés porque permiten analizar el chorro desde la perspectiva de los procesos
fisicos de mezcla que intervienen sin verse afectados por los procesos quimicos que se dan en
la combustion.

Ademas, a diferencia de los casos reactivos, que tienen un tiempo de computacion de varias
semanas de acuerdo con los medios disponibles en la UPV, los inertes se consiguen resolver en
pocos dias, y esto permite detectar errores accidentales en el modelo preventivamente.

5.2.1 Penetracién del spray y longitud liquida

0-12 L L L L L L L L L
OME3
— OME4
— OMEX
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Figura 6. Penetracion del spray (curva creciente) y longitud liquida (valor estable) OME3, OME4, OMEX inerte a
900K

En la Figura 6 se muestra la penetracién del spray y la longitud liquida de un spray inyectado
en un ambiente inerte con las condiciones normalizadas del Spray A mencionadas
anteriormente en la Tabla 5. El cdlculo para obtener estos dos parametros ya fue indicado en el
apartado 4.4. Como las series mostradas han sido modeladas bajo las mismas condiciones
ambientales y de inyeccion, se puede asumir que las variaciones entre ellas se deben
Unicamente a las caracteristicas del combustible. Para la longitud liquida se observa un
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crecimiento de este parametro hasta el instante 0.5ms, donde se aprecia una estabilizacién con
ligeras fluctuaciones en 0.014m para el OME3, 0.017m para el OME« y 0.02m para el OME4.

Este crecimiento de la longitud liquida en funcién del tamafio de la cadena se ajusta a lo
esperado, pues para los OMEx una mayor longitud de cadena implica menor volatilidad y mayor
densidad como se muestra en Tabla 1. Ello hace que para cadenas mas largas la distancia
recorrida por el spray en fase liquida sera mayor hasta ser totalmente evaporado.

En cuanto a la penetracién de vapor del spray se observa una tendencia similar entre las
series que incluso se solapan. Todas ellas avanzan exactamente de la misma manera, y alcanzan
el limite del volumen de control en el instante 4.5ms. De este similar comportamiento entre las
series se deduce, como era de esperar, que la velocidad de la punta del chorro disminuye a
medida que avanzan a lo largo de la cdmara. Este resultado es debido a que, a pesar de que al
aumentar la longitud de la cadena lo hace también la densidad, el flujo de cantidad de
movimiento, que Unicamente depende de la diferencia entre la presién de inyeccidon y la de la
camara, se mantiene constante. Este flujo de cantidad de movimiento es el parametro que
controla la penetracién del chorro, de ahi que no se modifique esta ultima.
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Figura 7. Penetracion del spray y longitud liquida OMEx inerte a 800K y 900K

En la Figura 7 se muestran dos series de OMEx cuya Unica diferencia entre ambas es la
temperatura del aire de la cdmara, manteniendo una densidad ambiente constante. Como era
de esperar, cuando la temperatura de la cdmara disminuye, en este caso 100K, la longitud liquida
aumenta apreciablemente y sobrepasa la barrera de los 0.02m. En el caso de la penetracién del
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spray no se producen diferencias ya que hay un acople entre ambas series casi exacto. En breve,
la penetracion de la punta del chorro depende solamente de:

e Flujo de cantidad de movimiento en el orificio, controla la capacidad de mezcla con

la que inyectamos el chorro.

e Densidad en el ambiente, controla el englobamiento de aire en el chorro.

En este estudio, los dos pardmetros son constantes, por eso ni la temperatura ni el
combustible influyen en la penetracion.

De este andlisis de casos inertes se han obtenido unos resultados que se consideran

normales dadas las circunstancias. Asi el modelo fisico se da por valido y se puede continuar con
los casos reactivos.
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5.3 Casos reactivos

A continuacion, se muestran los resultados de los casos reactivos. Para los parametros de
penetracidon de la punta del spray, longitud liquida, retraso del encendido y distancia de
despegue se dispone de datos experimentales para el conjunto de casos reactivos simulados por
lo que se podrdn comparar y determinar el ajuste del modelo.

En otros parametros estudiados como el campo temperaturas o la presencia de
determinadas especies quimicas relevantes se comparara con resultados de una simulacién de
dodecano con el mismo modelo que el utilizado en los OMEx y condiciones de Spray A.

5.3.1 Penetracion de la punta del spray y longitud liquida

En este apartado se presentan las penetraciones de spray y longitudes liquidas para cada
caso simulado acompafiado de su homélogo experimental. Como en los casos experimentales
habia una falta de resolucién en comparacion con los simulados, en ocasiones se ha sustituido
la serie de la longitud liquida experimental por una linea horizontal con su valor medio. Esto es
posible porque el valor de la longitud liquida interesa una vez se haya estabilizado. Con el
objetivo de mantener un orden que facilite la interpretacién de los resultados, las series de datos
experimentales se representan en color negro.
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Figura 8. Penetracion del spray y longitud liquida para OMEx 800K de modelo y experimental

En las figuras: Figura 8, Figura 9, Figura 10 y Figura 11 se muestran las evoluciones de las
longitudes liquidas y penetraciones del spray para los casos reactivos mostrados en la Tabla 4.
En general, el pardmetro de la longitud liquida simulada no se ajusta al experimental, quedando
el valor simulado por encima del experimental en todos los casos. La serie de datos de la
penetracion del spray se ajusta mejor pero también son visibles ciertas discrepancias en los
resultados.

Para el caso a 800K, Figura 8, se han obtenido las mayores discrepancias entre los resultados
de modelo y los experimentales. El parametro de la longitud liquida media experimental se
estabiliza en 0.014m y para el simulado en 0.021m. Lo que supone una diferencia de en torno al
50%. También para el pardmetro de la penetracidon del spray se observan las mayores
discrepancias. Si bien en los primeros instantes el ajuste es satisfactorio, a partir de 1ms los
datos experimentales recogen un avance de la penetracién mas lento de lo que predice el
modelo.
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Figura 9. Penetracion del spray y longitud liquida OMEx a 900K reactivo simulado y experimental

Para el caso a 900K, Figura 9, el modelo predice una estabilizacion de la longitud liquida a
0.0167m mientras que los datos experimentales dan un valor medio de 0.0115m. Aqui la
diferencia entre resultados también es muy grande ya que el valor de modelo es un 45% mayor
que el valor experimental. Igual en el caso de 800K, la penetracién del spray se ajusta
correctamente hasta el entorno de 1ms. A partir de aqui se da un intervalo en el que el
experimental da un avance mas rdpido entre el instante 1msy 2.5ms. Después, mientras que la
serie de modelo mantiene su velocidad constante, la serie experimental se ralentiza. Por lo que
en torno al instante 3.7ms la penetracion del modelo supera a la experimental.
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Figura 10. Penetracion del spray y longitud liquida OMEx a 900K 21% oxigeno simulado y experimental

En la variante de 900K a 21% de fraccidn molar de oxigeno en el ambiente se muestran los
datos esta vez hasta 3ms. La longitud liquida modelada se estabiliza a 0.0165m y la experimental
a 0.0107m, siendo valores muy cercanos al caso anterior. Las tendencias en la penetracion del
spray son semejantes al caso de 900K con 15% como era de esperar.
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Figura 11. Penetracion del spray y longitud liquida OMEx a 1000K reactivo simulado y experimental

Por ultimo, el caso a 1000K, Figura 11. Debido al aumento de la temperatura el liquido
evaporara antes y por tanto la longitud liquida decrecerd respecto a los casos anteriores. Se
sigue observando la sobreestimacion del modelo respecto al caso experimental para la longitud
liguida. Ahora el modelo se queda estabilizado a 0.0140m mientras que el valor medio de los
datos experimentales vale 0.010m. Aqui para la penetracién del spray se ven tres fases. Una
primera cercana al inyector en la que se puede hablar de un acople entre las series. A
continuacién, el modelo prevé una desaceleracion mas acusada que el caso experimental.
Finalmente, a partir de 1.5ms el experimental tiene un avance ligeramente mas lento que el
modelo.

En resumen, en cuanto a la longitud liquida el modelo y las series experimentales muestran
una diferencia tal que el modelo es alrededor de un 45% mayor que los datos experimentales
para todos los casos de estudio. Para la penetracién del spray, aunque se observen intervalos
con desacople entre curvas, en general la adaptacion es correcta.

5.3.2 Retraso del encendido y distancia de despegue

Los siguientes parametros de interés para caracterizar la Ilama son el retraso del encendido
y la distancia de despegue, que ya fueron definidos en el apartado 4.4. También el modo de
calculo seguido en este trabajo fue desarrollado en el apartado 4.4. A continuacion, se revisaran
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los resultados simulados junto con los experimentales. En este apartado también se afiaden los
resultados de dodecano.

En la Figura 14 se muestra la distancia de despegue media en metros y en la Figura 12 el
retraso del encendido medido en milisegundos. La importancia del estudio de estos parametros
recae en que son fundamentales para entender cudn favorable ha sido el proceso previo de
mezcla y qué facilidad tiene dicha mezcla para auto encenderse. Estos pardmetros estan
relacionados de manera que retrasos del encendido cortos llevan a distancias de despegue
cortas (Lyle M. Pickett, 2005).

Para ambos pardmetros se presentan las mismas series de datos. La ausencia de la serie de
OMEXx a 800K se debe a que tal y como se definen estos pardmetros el modelo predice que en
estas condiciones no se dara el autoencendido. Sin embargo, experimentalmente si se produjo
el encendido. De las series presentes se confirma la relacién entre el retraso del encendido y el
despegue de la llama.

Empezando por el retraso del encendido, Figura 12, las discrepancias entre los resultados
simulados y los experimentales descienden de manera acusada. Para este parametro las
diferencias entre series experimentales y modeladas son en torno al 15%. Por tanto, el
modelado del retraso el encendido es el que mas se ajusta a los datos experimentales.

Sin embargo, para los casos de 900K el modelo sigue estimando un descenso notable en el
tiempo de retraso cuando aumenta la cantidad de oxigeno mientras que los datos
experimentales no. Esto hace que en el caso de 900K a 21% de oxigeno el tiempo de retraso
simulado sea menor al experimental. También el caso simulado a 1000K queda por debajo del
experimental. Continuando con la serie de 900K a 15% de oxigeno, si se compara con la de
dodecano, de la que sélo difiere en el combustible modelado, el tiempo de retraso queda por
encima. Este hecho se podria esperar a priori ya que el nimero de cetano del dodecano es mayor
y su entalpia de evaporacién menor, como se muestra en la Tabla 1.

La ausencia del tiempo de retraso para el caso a 800K se debe a que tal y como se define el
retraso del encendido en 4.4, éste no se produce. En un principio, se podria pensar que la falta
de resultados para el caso simulado de 800K podria darse por un error en el postprocesado. Sin
embargo, el andlisis de la evolucién de las temperaturas mdaximas, como ahora se vera, ha
llevado a la conclusién de que no se da el autoencendido.
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Figura 12. Retraso del encendido para los casos de OMEx simulados, experimentales y para el dodecano
simulado y experimental

En la Figura 12 también se han representado los resultados experimentales y de modelo para
el dodecano. De esta forma se refuerza la idea de que el retraso del encendido modelado ofrece
unos resultados que se asemejan mas a los experimentales.

La Figura 13 representa las temperaturas maximas de cdmara para el OMEx a las distintas
temperaturas ambiente objeto de estudio de este trabajo. Se afade después del retraso al
encendido por su estrecha relacién. También se afiade la serie de dodecano en condiciones de
Spray A a efectos comparativos. El simbolo circular sobre las series marca el retraso del
encendido.

Aqui se evidencia que para una temperatura ambiente de 800K, el modelo predice que la
mezcla aire combustible no se auto encendera ya que no se produce el brusco gradiente de
temperaturas que si se da para 900K y 1000K. Es en base a este brusco gradiente de
temperaturas que se define el retraso del encendido.
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ambiente y la serie de dodecano

Sin embargo, para el caso de 800K, a pesar de no darse las condiciones para obtener
mediante el post procesado de resultados un retraso del encendido, si se observa un aumento
de la temperatura maxima durante el tiempo de simulacion, ya que se alcanzan los 950K. Este
fendmeno se corresponderia con el de la llama fria. Durante la fase del autoencendido se da una
primera etapa del autoencendido a baja temperatura, donde se dan roturas de cadena junto
con la presencia de determinados radicales como el CH. Como consecuencia se mide una
radiacion de baja intensidad, denominada quimiluminiscencia. La fuente de esta
quimiluminiscencia durante esta etapa del autoencendido se debe al formaldehido (CH,0) y al
radical CH (Dec J. E., 1998). Asi, el modelo predice en el caso de 800K se prolongara la fase de
reactividad baja, sin alcanzar la transicidn al encendido a alta temperatura. Mas adelante se verd
la presencia de formaldehido en este caso.

Por ultimo, queda la distancia de despegue, Figura 14. El caso a 900K es el que peor resultado
ofrece en comparacién con su homédlogo experimental ya que la distancia de despegue
simulada, 0.0378m, es cerca del doble de la experimental, 0.0192m. Para el de 900K con 21% de
oxigeno y el de 1000K los valores se acercan un poco mas a sus respectivos experimentales pero
el desajuste sigue siendo muy llamativo.

Centrando la atencién en los dos casos de 900K, mientras que experimentalmente el
aumento de la cantidad de oxigeno tiene un efecto muy sutil en la reduccion de la distancia de
despegue, para la simulacién tiene un efecto notable.
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Para acabar, el ultimo par de series representadas son las correspondientes al dodecano,
gue sirven de referencia. Teniendo en cuenta que la informacién sobre las propiedades
termodinamicas del dodecano estd mas contrastada por ser el combustible tipo Diesel de
referencia en investigacién, se puede asumir que la diferencia entre la serie experimental y la
de modelo se debe esencialmente al propio modelo y no a los datos de partida que toma el
modelo. Con los resultados presentes se puede decir que, por defecto, el modelo SAGE con
condiciones Well-Mixed sobreestima el parametro de la distancia de despegue.
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Figura 14. Distancia de despegue para los casos de OMEx simulados, experimentales y para el dodecano

5.3.3 Mapas de temperatura

En Figura 15, Figura 17, Figura 18 se presentan los mapas de temperaturas para los casos
reactivos de OMEXx en las diferentes condiciones que este trabajo abarca. También se muestra
el mapa de temperaturas para el dodecano, Figura 16, como referencia. Se ofrece el mapa de
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temperaturas en distintos instantes para poder valorar la evolucién de la llama. Los tres
instantes escogidos por caso se muestran en la leyenda y corresponden con el momento de
retraso del encendido el primero, seguido de un instante de transicion y por ultimo un instante
con la llama completamente estabilizada.

Ademas del mapa de colores para diferenciar la distribucidn de temperaturas en la cdmara,
en las figuras se ha representado un trazo negro continuo que marca la frontera radial del chorro
a partir de la fraccion de mezcla, definida como la zona donde se alcanza el 1% del valor en el
eje. El trazo discontinuo negro reproduce la superficie en la que se dan las condiciones
estequiométricas, conocida como radio estequiométrico, en el cual se deberia estabilizar la
llama de difusién. También se incluye la distancia de despegue cuyas coordenadas se
representan con un asterisco negro.
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Figura 15. Campo de temperaturas para OMEx 900K a 0.7ms, 1.4ms y 4.5ms
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Figura 16. Campo de temperaturas dodecano 0.39ms, 1.4ms y 4.5ms

Un punto claro que caracteriza al caso de OMEx 900K, Figura 15, respecto al del dodecano,
Figura 16, es que la zona con dosado estequiométrico (linea discontinua) se da
mayoritariamente aguas abajo de la zona de combustidn. Aunque en ambos casos el radio
estequiométrico presenta una forma alargada, para el OMEx es mucho mas estrecho ya que la
presencia de oxigeno en el combustible hace que se requiera menos distancia para conseguir el
oxigeno necesario para quemarlo. Si se observa la distribucién de las temperaturas, para el
OMEx 900K la zona de temperaturas mdaximas ocupa menor espacio que para el dodecano y
también se sitla mas cerca del LoL. En otras palabras, se produce una liberacién de calor mas
concentrada. Para el dodecano sin embargo la presencia de altas temperaturas es mas alargada
y coincide con el radio estequiométrico, lo que es un claro indicativo de una amplia zona de
combustién por difusion.

El siguiente caso para analizar es el de OMEx a 800K, Figura 17. Como ya se ha comentado
mas arriba, para esta temperatura ambiental, la simulacién prevé que no habra encendido. Es
por esto por lo que para los instantes que se muestran no se superan los 950K, incluso a 4.5ms.
Si se da una cierta reactividad de baja temperatura pues si hay aumento de la temperatura
respecto de la temperatura ambiente.
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Figura 17. Campo de temperaturas para OMEx a 800K a 1ms, 1.4ms y 4.5ms

Si se aumenta la temperatura del ambiente a 1000K, Figura 18, la estructura de la llama varia
notablemente con respecto a la llama con temperatura ambiente de 900K. En este caso la
distribucién de las zonas a alta temperatura aumenta su superficie

Debido al aumento de la temperatura ambiente respecto de las condiciones base del Spray
A, el retraso del autoencendido se reduce, lo que se traduce en un despegue de la llama mas
corto. Una vez la llama se estabiliza, se da una estructura de llama por difusién alrededor del
radio estequiométrico, que esta vez es mas largo que en el caso de OMEyx a 900K. Asi, para una
temperatura ambiente de 1000K, la estructura de llama de OMEx guarda mas parecido con la
estructura tipica de llama Diesel representada en este caso por el dodecano como se vio mas
arriba.
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Figura 18. Campo de temperaturas para OMEx a 1000K en los instantes 0.37ms, 1.4ms y 3.2ms

Si en cambio se aumenta a 21% la fraccidn molar de oxigeno en el aire y se mantiene la
temperatura del ambiente en 900K, Figura 19, el volumen encerrado bajo el radio
estequiométrico disminuye enormemente, siendo el mds pequeiio de todos los casos presentes.
Ello es debido a que, al aumentar la cantidad de oxigeno en el aire, el combustible necesita
recorrer una distancia mas corta para llegar a mezclarse en condiciones estequiométricas. El
frente estequiométrico se da enteramente en la zona inerte del chorro temperatura y la llama
se localiza desplazada aguas abajo del radio estequiométrico con un despegue de la llama
situado en el eje. Este caso es muy interesante, porque implicaria que la llama estda totalmente
premezclada, quemando con un dosado pobre. Incluso teniendo en cuenta el valor de distancia
de despegue experimental en torno a 19 mm, la mayor parte de la llama quemaria en dichas
condiciones pobres.

En el espacio entre la penetracién maxima del radio estequiométrico y el despegue de la
llama aumentarad la cantidad de aire en la mezcla por lo que la llama tendra un dosado pobre. Al
disminuir la cantidad de inertes en el aire ambiente, principalmente nitrégeno, aumenta la
temperatura de la llama.
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Figura 19. Campo de temperaturas para OMEx 900K con 21% de oxigeno en el instante 0.44ms, 1.4ms, 3.41ms

5.3.4 Distribucion de especies quimicas relevantes

En este apartado se llevara a cabo un breve analisis de la distribucidon de las especies
relevantes para este trabajo. Se trata del formaldehido (CH,0) y el acetileno (C;H,). La primera
revela reacciones a baja temperatura y la segunda por ser una precursora del hollin como ya se
vid en 2.6.

El CH,0 se ha escogido porque su presencia se da en las fases de la combustion de baja
temperatura. En las combustiones en las que se da un retraso del encendido, tal y como ha sido
definido previamente, las mayores concentraciones de CH,0 se veran antes de la distancia de
despegue. Y, desaparecera a partir de ésta. Mientras que, en las llamas frias, la presencia de
CH,0 serd global.

Las figuras Figura 20 y Figura 21 muestran la distribucion de la fraccién masica de
formaldehido para el OMEx a 800K y 900K respectivamente en el instante 4.5ms. La distribucién
del CH,0 es completamente opuesta. Esto se debe a que en el caso de 800K la autoignicién no
avanza hasta la ultima fase, sino que se queda en la fase de baja reactividad que se caracteriza
por la presencia del CH,0, como ya se adelanté en Figura 17..

La amplia superficie ocupada por el CH,0 en el caso de 800K delata la existencia de la llama
fria, que alcanza su maximo de presencia en el extremo del radio estequiométrico, a unos 0.04m
del inyector, y después se diluye aguas abajo del radio estequiométrico. Si se compara esta
figura con la Figura 17 para el instante de 4.5ms, se observa que la zona de mayor presencia de
formaldehido se da en un determinado rango de temperaturas, entre los 850K y 900K, que no
coincide con la zona de mayor temperatura, a unos 950K. Es decir, el formaldehido se dard para
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un rango determinado de temperaturas bajas, y con el proceso de englobamiento de aire esta
especie desaparecera.
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Figura 20. Distribucion de la fraccion molar de formaldehido en OMEx 800K a 4.5ms
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Figura 21. Distribucion de la fraccion molar de formaldehido en OMEx 900K a 4.5ms

La Figura 22 y Figura 23 muestran la distribucién de acetileno para el caso simulado de OMEx
reactivo a 900K y el caso de dodecano respectivamente. El instante mostrado es el 4.5ms por lo
que la llama esta sobradamente estabilizada. Como se indicé en el apartado 2.6 el acetileno es
reconocido como un precursor del hollin.

Como representacion de lo que les sucede a los combustibles fosiles en condiciones de
motor de encendido por compresion, la llama de dodecano contiene una amplia zona de
presencia del acetileno que como se puede ver en la Figura 19. estaria envuelta por la llama de
difusién. Ello es indicativo de la propensidn de este tipo de llama a la formacidn de hollin.

En cambio, para el OMEy, la presencia de acetileno es muy reducida y se sitia en el punto
de despegue de la llama adoptando una forma lenticular que precede a la zona de temperaturas
maximas de la llama, Figura 15. Asi pues, como ya se vié para el OME;en (Benajes, Garcia-Oliver,
Pastor, & De-Ledn-Ceriani, 2020) se refuerza la adopcién de los OME, como sustitutivos de los
combustibles tipo Diesel por sus potencialmente minimas emisiones de hollin.
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6. Conclusiones

En este trabajo se ha simulado mediante las técnicas de CFD la inyeccién de un chorro del
combustible renovable OMEx bajo condiciones de operacion tipicas de un motor de encendido
por compresidon. Seguidamente se han obtenido los pardmetros de interés para la
caracterizacion de la llama: penetracién del spray, longitud liquida, retraso del encendido y
longitud de despegue de la llama. Para poder valorar estos resultados de modelo se han
comparado los resultados con medidas experimentales del mismo combustible y bajo las
mismas condiciones de operacién. Ademads, para poner en valor determinados resultados del
CFD también se han afiadido los resultados del dodecano, un combustible de referencia tipo
Diesel.

De los parametros clave para la caracterizacion de la llama estudiados, la longitud liquida
modelada tiene un valor en torno a un 45% mayor a la experimental para todos los casos. Por
otro lado, la penetracién del spray muestra un cierto acople entre las series experimentales y
modeladas, especialmente en los primeros instantes. Por tanto, se podria decir que el modelo
del spray es aceptable y las discrepancias en la longitud liquida podrian tener su origen en la
escasez de datos disponibles sobre las propiedades termodinamicas de los OME,.

También se dan ciertas discrepancias en el parametro de la longitud de despegue de la llama,
donde también quedan las series modeladas muy por encima de los valores experimentales. La
serie con discrepancias mds extremas, el caso de 900K, el modelado llega casi a doblar al valor
experimental. Sin embargo, el pardmetro de retraso del encendido, que va ligado al despegue
de la llama, si reporta unas diferencias asumibles entre valores modelados y experimentales.

En el caso de la distancia de despegue, es conocido del caso del dodecano que el modelo de
combustidn empleado tiende a sobrestimar la longitud de despegue. Todo ello a pesar de que
los datos de partida sobre sus propiedades termodindmicas son mas contrastados. Por tanto,
las discrepancias en los resultados de los OMEx para la distancia de despegue también se deben,
en menor parte, a los errores por defecto que reporta el modelo.

En cuanto a las diferencias entre los casos, se reflejan las tendencias que se podrian esperar
al variar la temperatura y el contenido de oxigeno. Mayores temperaturas ambientales reducen
la longitud liquida debido al aumento de la tasa de evaporacion. Un aumento en el contenido
de oxigeno en el ambiente aumenta la temperatura maxima debido a la reduccidn de inertes.

Como ya se ha apreciado en otros trabajos, los OME, ofrecen un alto potencial de reduccién
de las emisiones de hollin en los motores de encendido por compresidn. Asi pues, se ha visto la
casi nula presencia del acetileno, precursor del hollin, en el caso de OMEx a 900K cuando la llama
ya estaba estabilizada, en comparacion con el dodecano, que es el combustible tipo Diesel de
referencia.

Puesto que estas técnicas de modelado ya han sido utilizadas por el CMT con unos resultados
que se ajustan mejor al comportamiento experimental y, a que hay interés en seguir
investigando en el campo de los OMEx como sustitutos de los combustibles fdsiles, urge la
necesidad de disponer de una mayor cantidad de datos disponibles sobre las propiedades
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termodinamicas de los OMEx. Sélo de esta forma sera posible obtener unos resultados de
modelo mds cercanos al comportamiento real.
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DOCUMENTO II. PRESUPUESTO

1. Precios unitarios

MANO DE OBRA
CODIGO | UNIDADES | DESCRIPCION PRECIO COSTE
(€) UNITARIO
(€/h)
MO.00 h Servicios de ingenieria y tutoria | 4.769,36 | 29,8
prestados por tutor y personal del CMT.
Se obtienen de acuerdo con la categoria
profesional 1 segun el régimen general
de la Seguridad Social
MO0.01 h Servicios de ingenieria ofrecidos por | 1.913,75 11,9
estudiante de Master. Se obtienen de
acuerdo con la categoria profesional 1
segun el régimen general de la Seguridad
Social, aplicando la base minima.
EQUIPOS INFORMATICOS Y LICENCIAS
CODIGO | UNIDADES | DESCRIPCION AMORTIZACION | PRECIO | COSTE
(afios) (€) UNITARIO(€/h)
EI.00 h Ordenador 6 700 0,066
personal
El.O1 h Ordenador CMT 4 8.000 0,228
El.O2 h Cluster RIGEL 5 60.000 1,369
El.O3 mes Licencia Converge 1 50.000 208,33
El.04 h Licencia Matlab 1 1.000 0,114

*Teniendo el afio de amortizacién para el ordenador personal una duracion de 220 dias

habiles. Para EI.O1, EI.O2 y EI.O4 se utilizan durante el total de horas de un afio ya que se

considera que estan en constante funcionamiento. El coste unitario de EI.03 se calcula como el

5% del coste de la licencia anual de Converge entre doce.



Considerando un coste medio de la electricidad de 0.17€/kWh

CONSUMO ELECTRICIDAD

CcODIGO UNIDADES | DESCRIPCION POTENCIA | COSTE UNITARIO
(W) (€/h)
CE.00 h Potencia consumida por | 60 0,102
ordenador personal
CE.0O1 h Potencia consumida por | 400 0,68
ordenador CMT
CE.02 h Potencia consumida por el | 7.800 13,26
Cluster Rigel asumiendo
130 procesadores a 60W
2. Costes de las fases del proyecto
BUSQUEDA INICIAL DE INFORMACION
cODIGO UNIDADES | CANTIDAD | COSTE IMPORTE (€)
UNITARIO
(€/h)
MO.00 h 20 29,8 596
MO.01 h 60 11,9 714
CE.O0 h 80 0,102 0,46
EI.O0 h 80 0,066 5,30
PREPARACION DE CASOS
CcODIGO UNIDADES CANTIDAD COSTE IMPORTE (€)
UNITARIO
(€/h)
MO.00 h 15 29,8 447
MO0.01 h 40 11,9 476
CE.O0 h 55 0,102 5,61
EI.O0 h 55 0,066 3,64




LANZAMIENTO DE CASOS

cODIGO UNIDADES CANTIDAD COSTE IMPORTE (€)
UNITARIO
(€/h)
MO.00 h 15 29,8 447
MO0.01 h 20 11,9 238
CE.0O h 35 0,102 3,57
EI.OO h 35 0,066 2,32
CE.O02 h 720 13,26 9.547,2
El.O2 h 720 1,369 986,30
EI.O3 h 2 208,333 416,66
POSTPROCESADO DE CASOS
cODIGO UNIDADES CANTIDAD COSTE IMPORTE (£)
UNITARIO
(€/h)
MO.00 h 5 29,8 149
MO.01 h 20 11,9 238
CE.00 h 25 0,102 2,55
EI.OO h 25 0,066 1,65
CE.01 h 80 0,68 54,4
El.O1 h 80 0,228 18,26
El.O4 h 80 0,114 9,13
VALIDACION DE CASOS
CcODIGO UNIDADES CANTIDAD COSTE IMPORTE (€)
UNITARIO
(€/h)
MO.00 h 10 29,8 298
MO.01 h 20 11,9 238
CE.00 h 15 0,102 1,53
EI.OO h 15 0,066 0,99
REDACCION DE LA MEMORIA
CcODIGO UNIDADES CANTIDAD COSTE IMPORTE (£)
UNITARIO
(€/h)
MO.00 h 15 29,8 447
MO.01 h 160 11,9 1.904
CE.00 h 175 0,102 17,85
EI.OO h 175 0,066 11,60




3. Resumen

Fase inicial de busqueda de informacion (€) 1.315,77
Preparacion de casos (€) 932,25
Lanzamiento de casos (€) 11.641,05
Postproceso de casos (€) 473,00
Validacion de casos (€) 538,52
Redaccion de la memoria (€) 2.380,45
TOTAL(€) 17.281,06
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