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Resumen

Hoy en dia, las exigentes normativas de regulacion de las emisiones conta-
minantes en motores de combustion interna alternativos han llevado al sector
automovilistico a centrar gran cantidad de recursos en la investigacion en me-
dios para la reduccion de dichas emisiones y la mejora de la eficiencia energeé-
tica.

Dentro de los motores de encendido por compresion, una de las principales
restricciones es la impuesta a la emision de particulas solidas. Dada la exi-
gencia de las normas vigentes es necesario la introduccion de un sistema de
post-tratamiento de gases de escape especifico para estas emisiones: El filtro
de particulas Diesel o DPF.

Este sistema esta compuesto por un conjunto de canales cerrados de forma
alternativa forzando asi a pasar al flujo de gas de escape a través de un medio
poroso mediante el cual se retienen las particulas quedando éstas acumuladas
dentro del filtro. La retencién de estas particulas va a aumentando la pérdida
de presion pudiendo llegar a obstruir el filtro. Esto hace necesario etapas pe-
riodicas de regeneracion donde se eliminan las particulas atrapadas en el filtro
por medio de un proceso de oxidacién.

La complejidad de las etapas de un proceso de regeneracion requiere un
estudio exhaustivo de todos los procesos involucrados, tanto fisicos como qui-
micos. Todos estos fenomenos deben tenerse en cuenta en el desarrollo de
modelos computacionales que permitan predecir el comportamiento del filtro
durante los eventos de regeneracion.

En este trabajo se ha empleado el modelo de DPF integrado en el software
OpenWAM, desarrollado por el instituto universitario de investigacion CMT,
para realizar un estudio de sensibilidad ante posibles simplificaciones de algu-
nos de los procesos con el fin de poder reducir el coste computacional, asi como
su mejor comprension para poder encaminar futuros estudios centrados en la
mejora de la eficiencia del proceso de regeneracion, directamente relacionado
con el consumo de combustible del motor.
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MEMORIA TECNICA






Capitulo 1

Introduccion

RESUMEN: Este capitulo presenta una breve introducciéon que consta de
los principales antecedentes, objetivos del proyecto y motivacién para el
mismo basada en el contexto actual de la emisiones contaminantes. Por
iltimo se describird brevemente la estructura del trabajo y metodologia
llevada a cabo.

1.1. Motivaciéon

El funcionamiento de los automoviles, asi como otras maquinas, se basa en
la obtencién de energia mecénica , principalmente, a partir de energia térmica.
Esta conversion de energia se lleva a cabo mediante una maquina denominada
motor térmico. La energia térmica se obtiene de combustibles organicos por
medio de un proceso llamado combustion. Existen varios tipos de motores pero
dentro del sector automovilistico se trabaja con motores de combustion interna
alternativos (MCTA), que a su vez se clasifican en dos grandes grupos: motores
de encendido provocado o MEP y los motores de encendido por compresion,
MEC. Este tltimo tipo de motor fue inventado en 1892 de mano de Rudolf
Diesel.

El gran desarrollo del motor diésel le ha permitido a éste la aceptacion en
numerosas aplicaciones, llegando a ser el sistema propulsivo mas eficiente del
sector automovilistico |7|. A pesar de las mejoras alcanzadas, el hecho de que
se hayan convertido en una necesidad diaria para la mayor parte de la pobla-
cion ha repercutido negativamente en el medio ambiente. Entre las principales
acciones del motor sobre el medio ambiente destacan: emision y contaminacion
de la atmosfera, emision de sustancias que contribuyen al efecto invernadero y
produccion de niveles de ruido elevados.

El mayor rendimiento de los motores diésel implica una mayor economia
de combustible y, por lo tanto, un menor impacto en la emisiéon de didxido
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de carbono [8], monoxido de carbono e hidrocarburos inquemados. En cambio,
debido a la combustiéon no homogénea y a las altas presiones y temperaturas
alcanzadas en el cilindro, los motores diésel generan un mayor nimero de 6xi-
dos de nitrogeno y particulas de hollin.

Los altos niveles de contaminacion alcanzados actualmente han desenca-
denado la imposicion de nuevas legislaciones que implican una limitacion de
emisiones contaminantes més restrictiva. A modo de ejemplo cabe destacar las
normas EURO 5 y EURO 6 que se explicaran méas adelante en el punto 2.1.

Para poder cumplir dichas normativas, los fabricantes de automoéviles han
desarrollado sistemas que ayudan a reducir las emisiones contaminantes: me-
joras en sistemas de inyeccion, uso de EGR y sistemas de pos-tratamiento de
gases. Explicados con mas detalle en el punto 2.2. Estos sistemas afectan al
funcionamiento del motor, pudiendo llegar a penalizar el consumo del mismo.

En este contexto se puede observar la gran importancia de la comprension
del funcionamiento de estos nuevos sistemas, asi como la mejora de su eficien-
cia, cuyo fin es mitigar su efecto negativo sobre el consumo del motor. Con este
motivo surge el el presente proyecto, que parte de un modelado del proceso de
regeneracion de filtros de particulas Diesel o DPF (Seccion 1.2).

La principal aportacion de este trabajo es el estudio de sensibilidad ante
simplificaciones del proceso de regeneracion con el fin de poder reducir el coste
computacional del modelo 1D, asi como un pequeno anéalisis del mismo ante
cambios estructurales. Para poder comprender bien el proceso de regeneracion
del filtro se estudiaran las diferentes etapas de reactividad y su distribucion a
lo largo del tiempo en funciéon de distintos 6rdenes de reaccion, pudiendo asi
definir las distintas etapas del proceso de regeneracion. Para cerrar el traba-
jo se intentara mejorar un proceso de regeneracion con inyeccion de agua [9]
disenando una estrategia basada en la informacion recopilada tras todos los
estudios realizados a lo largo del proyecto.

1.2. Antecedentes

Este trabajo se sitia dentro de una serie de proyectos llevados a cabo por
el Instituto Universitario de Investigacion CMT Motores Térmicos de la Uni-
versitat Politécnica de Valéncia, entre los que se incluyen los de Piqueras P.,
Garcia-Alfonso O., Angiolini E. y Sanchis E.J. [1, 10, 11, 5].

Como base para este proyecto se parte del modelo uni-dimensional de filtros
de particulas de flujo de pared integrado en OpenWAM |[1, 2|, un modelo de
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flujo compresible, no-estacionario y no-homoentropico que incluye diferentes
submodelos: transmision de calor, pérdida de presion [10] y filtrado [12].

Por su gran importancia para la comprensién del modelo fluidodindmico y
la reactividad quimica cabe destacar la Tesis Doctoral de Piqueras, P. [1] y el
Trabajo Fin de Master de Sanchis, E.J. [5] respectivamente.

En cuanto a la parte estructural, macro y meso-estrucutra, se encuentran
los estudios de caracter paramétrico resumidos en [13| que recopilan variacio-
nes de macro y meso-geometria del filtro bajo distintas hipotesis.

Por dltimo, para la parte final del trabajo, se atienden los trabajos relacio-
nados con la inyeccion de agua en filtros de particulas recogidos en [9, 14].

1.3. Objetivos

Los objetivos fijados al inicio del trabajo estaban enfocados a un estudio de
sensibilidad y validacién del modelo. Posteriormente, a medida que se fue avan-
zando en materia, se anadieron nuevas metas relacionadas con la estructura
del filtro y la inyeccion de agua, quedando los objetivos finales esquematizados
de la siguiente manera:

= Validar el modelo de adsorcién.
= Definir las etapas de reactividad en un proceso completo de regeneracion.
= Demostrar la importancia del orden de reaccion elegido para el modelado.

= Establecer la importancia de las diferentes fases del proceso de regene-
racion: adsorcion, difusiéon interna y difusion externa.

= Estudiar la distribucion del hollin y proceso de regeneracion para distin-
tos ordenes de reaccion.

= Estudiar la distribucién del hollin y eficiencia del proceso de regeneracion
cambiando parametros estructurales como densidad de celdas.

1.4. Metodologia

Con el fin de alcanzar los objetivos planteados de manera eficiente y or-
denada, el siguiente esquema muestra la metodologia propuesta para llevar a
cabo el proyecto :



6 CAriTULO 1. Introduccion

Planteamiento del problema

v v

Familiarizacion con el
submodelo

v

Validacién del modelo 1D

Estudio bibliografico

Definicion de‘ Iés etapas de Anadlisis de sensibilidad
reactividad
Orden de Difusion Difusién Meso-
reaccion interna externa estructura
|
v v v v
| Orden 0 | | Orden 1 | Efecto sobre la Correlacién entre
regeneraciéon pardmetros estructurales

Figura 1.1: Esquema de la metodologia de trabajo.

La figura 1.1 muestra el esquema inicial del que parte la organizacion del
trabajo donde, inicialmente y tras el planteamiento del problema, se realiza un
estudio bibliografico sobre filtros de particulas diésel y una familiarizaciéon con
el submodelo de regeneracion desarrollado en [5].

Tras estos pasos previos se procede con la validacion del modelo 1D par-
tiendo de unos resultados experimentales obtenidos en el banco de flujo.

Una vez asegurado que el modelo reproduce fielmente los resultados expe-
rimentales el proyecto se divide en dos secciones principales: la definicion de
las etapas de reactividad y la realizacién de anélisis de sensibilidad frente a
algunos parametros considerados importantes.

Para la definicion de las etapas de reactividad se realizaran estudios espacio-
temporales y de tasas de regeneracion con el fin de poder establecer los limites
de dichas etapas con criterio.

En cuanto a los anéalisis de sensibilidad, los estudios realizados son cuatro
y sus aportaciones estan relacionadas con: el orden de reaccién, la difusion
interna, la difusion externa y la meso-estructura.
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El analisis de sensibilidad de orden de reaccion se dividira en dos partes en
las que se observaran los cambios producidos al suponer una cinética quimica
de orden cero y uno. Una vez vistas las principales variaciones que estas mo-
dificaciones conllevan, se intentard ajustar lo méximo posible el modelo con
ambos ordenes de reaccion. Si los resultados no son tan satisfactorios como los
obtenidos durante la validacion inicial del modelo 1D, quedara inmediatamen-
te demostrada la necesidad de tener en cuenta la etapa de adsorcién a la hora
de modelar el proceso de regeneracion.

El siguiente estudio de sensibilidad se centra en determinar la importan-
cia de la difusién interna. Para ello se realizaran estudios paramétricos en un
amplio rango de temperaturas donde se observara la evolucion de algunos pa-
rametros, comparandolos con ejecuciones realizadas con y sin difusion interna,
con el fin de establecer a qué temperatura este fend6meno cobra mayor impor-
tancia.

Otra etapa cuya importancia se desconoce dentro del proceso de regene-
racion es la difusion externa. Por eso el siguiente estudio de sensibilidad esta
centrado en ella. El anélisis es similar al de la difusion interna: se realizaran
estudios paramétricos comparando ejecuciones con y sin difusién externa para
esbozar el rango de temperaturas a partir del cual esta etapa afecta a la rege-
neracion y, por lo tanto, debe tenerse en cuenta en el modelado.

Por ultimo, en cuanto a los estudios a realizar relacionados con la meso-
estructura, se realizard una demostracion analitica para establecer la correla-
cion entre pardmetros estructurales y térmicos, centrados en como de sensible
es el cambio de SFA y los efectos que esto produce sobre la regeneracion.






Capitulo 2

Marco teérico

RESUMEN: En este capitulo se introducen y explican los conceptos
necesarios para la comprension de la linea de post-tratamiento, asi como
los distintos sistemas que la componen y las normativas de emisiones,
responsables de la necesidad de desarrollo de estos nuevos sistemas.

2.1. Normativa de emisiones

Todo proceso de combustién de hidrocarburo implica la liberacion de di6-
xido de carbono (COs), uno de los principales causantes del calentamiento
global. A pesar de ello, el C'O; no es reconocido como un contaminante en si
por la normativa. La emision de C'O, esta directamente ligada a la cantidad de
combustible consumido, esto implica que un motor més eficiente (con menor
consumo) emite menos COy que uno con un rendimiento menor.

En el estado del arte actual, los motores de encendido por compresion
(MEC) o diésel son mas eficientes que los motores de encendido provocado
(MEP). Esta diferencia ha significado un incremento considerable del uso de
los primeros con respecto a los MEP.

De esta manera es necesario establecer los compuestos que, segtin la norma-
tiva estan considerados como contaminantes, ya sea por tener efectos negativos
sobre la salud humana como en el medio ambiente.

Por NOx se designa de forma genérica a los 6xidos de nitrogeno, mayorita-
riamente NO y NO,. Estos contaminantes son uno de los principales respon-
sables de la lluvia acida y potencialmente productores de smog fotoquimico,
puede irritar los pulmones y participa en la reducciéon de ozono. Los NOx se
forman a muy altas temperaturas en presencia de dosados menores al estequio-
métrico [15].
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El monoéxido de carbono o C'O es el resultado de una combustiéon en condi-
diones de mezcla rica y, por ello, su emisiéon esté intimamente relacionada con
el dosado de operaciéon del motor. Este tipo de contaminante es mas comtn en
motores de encendido provocado ya que trabajan con dosados mas ricos que
los MEC.

Los HC' o hidrocarburos son el resultado de combustiones incompletas, su
composicion puede ser extremadamente heterogénea. Aunque actualmente las
normativas que limitan las emisiones en los motores de automociéon solo regu-
lan la cantidad total de hidrocarburos emitidos por un motor, es de esperar
que debido a la diferente toxicidad y reactividad atmosférica de estos com-
puestos, las futuras normativas anticontaminantes regulen también el tipo de
hidrocarburo emitido [15].

Se considera particula (PM) a cualquier materia presente en los gases de
salida que se encuentre en estado liquido o sé6lido en condiciones aproxima-
damente ambientales. Su tamano puede variar, siendo peligrosidad y tamano
inversamente proporcionales debido a la facilidad de inhalacién de dichas parti-
culas cuanto menores son sus dimensiones |15]. Las particulas pueden separarse
en dos fracciones mediante un proceso de extraccion quimica:

= Una fracciéon insoluble denominada comunmente ISF que puede tener
compuestos organicos e inorganicos entre los que prevalece principal-
mente el carbono u hollin.

= Una fraccién organica soluble o SOF, compuesta por hidrocarburos sin
quemar procedentes del combustible o aceite lubricante. Durante el reco-
rrido por el sistema de escape, donde se produce un rapido descenso de
temperatura, estos compuestos se adhieren al hollin mediante procesos
de condensacion y adsorcion.

Las particulas que realmente son controladas por la normativa son las de-
nominadas particulas secundarias, que se caracterizan por haber sufrido una
serie de transformaciones fisicas y quimicas a lo largo de la linea de escape
para acabar siendo diluidas finalmente en la atmosfera.

A pesar de ser mas eficientes, como se ha comentado en la seccion 1.1,
los motores de encendido por compresién emiten mayor cantidad de 6xidos de
nitrégeno y particulas debido a su combustion heterogénea, elevadas presiones
y temperaturas alcanzadas y sus dosados ligeramente pobres.

La reduccion de estas emisiones, NOx yv PM en diésel, se ha convertido
en dos de los puntos mas importantes de las normativas de emisiones actua-
les, dando lugar a un gran desarrollo soluciones tecnologicas que permiten el
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cumplimiento de las cada vez més exigentes limitaciones de emisiones.

Las normas Euro standars son las normativas vigentes en los estados miem-
bros de la Union Furopea e imponen restricciones a las emisiones de oxidos
de nitrogeno, hidrocarburos inquemados, monoxido de carbono y particulas en
suspension de vehiculos Diesel y gasolina [16]. Fueron introducidas en 1992 con
la EURO 1 en 1992 y se han ido endureciendo desde entonces, siendo la tltima
la EURO 6 (2014). La evolucion de estas normativas a lo largo de los afios en
cuanto a NO, y PM puede observarse en la figura 2.1.

0.14
EURO 1
0.12 4 (1992)
0.1 -
“‘E‘ 503 EURO 2
2 EURO 6
(1996)
= 006 1 [ (2014)
0 (0 0.4 0.6 0.8

NOx [g/km]

Figura 2.1: Normativa europea en emisiones de particulas y NO, para vehiculos
ligeros con motor diésel.

Algunas de las restricciones adicionales introducidas, a parte de los limites
de emisiones, implican controles de durabilidad de los sistemas anticontami-
nantes (introducido en la EURO 3) o el conteo del nimero de particulas ademés
de su masa (EURO 6), pudiendo diferenciar asi distintos tamanos de particulas.

Como se puede observar, las normativas han presionado mucho a los fabri-

cantes de motores para cumplir los limites estipulados, llevandolos a estudiar
nuevos sistemas para reducir las emisiones.

2.2. Sistemas de post-tratamiento

Algunas de las mejoras alcanzadas como los avances en los sistemas de in-
yeccion, combustion y estrategias de control, han facilitado la reduccion del
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impacto medioambiental. Otro elemento destacable es el sistema de recircu-
lacion de gases de escape (EGR) para mermar las emisiones de NOz. Estas
soluciones se pueden denominar soluciones activas ya que afectan al diseno del
motor y estrategias de control.

A pesar de los grandes avances y mejoras obtenidas, la reduccion de los
limites impuestos por las normativas han forzado a los fabricantes a buscar
nuevas soluciones: sistemas pasivos o de post-tratamiento. Estos sistemas se
basan en la reducciéon de las emisiones a lo largo de la linea de escape, una
vez dichas emisiones ya han sido formadas y se pueden clasificar en cinco gru-
pos segun su principio de funcionamiento: reactores térmicos (practicamente
en desuso), reactores cataliticos, reactores quimicos, filtros quimicos y filtros
fisicos.

Una linea de post-tratamiento completa actual posee: un catalizador de oxi-
dacion diésel (DOC), sistemas de reduccion catalitica selectiva (SCR), trampas
de NOz (LNT) y un filtro de particulas diésel (DPF), objeto de estudio de
este trabajo. A continuacion se va a explicar con mas detalle el funcionamiento
de cada uno de estos elementos.

2.2.1. Catalizador de oxidacion diésel: DOC

E1 DOC es un reactor catalitico, también denominado catalizador o conver-
sor catalitico. Se intercala en el sistema de escape para acelerar las reacciones
de oxidacion o reduccion que no han alcanzado el equilibrio quimico a la tem-
peratura de los gases a la salida del cilindro. Para un mayor rendimiento y
menores temperaturas de funcionamiento se afiade una sustancia catalizadora
que suele ser una mezcla de Platino y Paladio en una proporciéon 2,5:1a 5 : 1.

Este dispositivo se basa en acelerar las siguientes reacciones, donde se puede

observar que se tratan de la oxidacién por una parte del CO y por otra, del
HC:

CO + 02 — 002

HC+02 —>COQ+HQO

Estos catalizadores también favorecen la oxidacion del NO a NOs, esto es
beneficioso ya que la presencia de NO; en el escape aumenta la eficiencia de los
sistemas de post-tratamiento de NO, [17] asi como la capacidad de oxidacion
del hollin acumulado en el DPF a bajas temperaturas [18].
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Son sistemas con un coste moderado, libres de mantenimiento, casi no afec-
tan al consumo y contribuyen a la reduccion del ruido [15].

La estructura del DOC se compone de un soporte, recubrimiento y compo-
nente catalizador. El soporte puede ser un monolito cerdmico o metalico que
consiste en estructuras de panel de abeja. El recubrimiento es el que se en-
carga de la deposicion de las sustancias activas sobre las superficies interiores
de los conductos del monolito incrementando la superficie de contacto del gas
de escape con los sitios activos. Normalmente, el recubrimiento utilizado es la
alimina (AlyOs3). En cuanto al componente catalizador, hoy en dia se utilizan
fundamentalmente metales como el platino, paladio o rodio, en funcién de la
aplicacion que vaya a tener el DOC.

HC
co
SOF

Figura 2.2: Esquema de funcionamiento de un reactor catalitico de oxidacion
o DOC.

2.2.2. Sistema de reduccidon catalitica selectiva: SCR

Se entiende como SCR (Selective Catalytic Reduction) un reactor quimico
cuya funcion es disminuir la concentraciéon de ciertos productos contaminantes
mediante reaciones quimicas en los gases de escape, generalmente incluyendo
alguna sustancia que se mezcla con los mismos. En concreto, el SCR, se utiliza
para disminuir los 6xidos de nitrégeno en el escape cuando la reduccion cata-
litica convencional no es viable por la abundancia de oxigeno.

El sistema SCR contiene una mezcla de 6xidos de vanadio y titanio, para
asegurar la reduccion del NO, se introduce amoniaco y para reducir la toxici-
dad de éste, se inyecta una solucién acuosa de urea antes del SCR.

Actualmente, el SCR se instala junto con un catalizador de oxidaci6on aguas
arriba para reducir la concentracion de CO y HC', ademas de la oxidaciéon
del NO a NO,. Un esquema del funcionamiento de este dispositivo puede
visualizarse en la figura 2.3.
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Figura 2.3: Esquema de funcionamiento de un SCR junto con un DOC aguas
arriba e inyeccion de urea.

2.2.3. Trampa de NO,: LNT

ElI LNT (Lean NO, Traps) es una trampa de NO,,, como su propio nombre
indica, que se utiliza como solucion alternativa al uso del SCR. Es un sistema
muy parecido a los catalizadores tradicionales y menos voluminoso que el SCR.

Este dispositivo funciona como un catalizador de oxidaciéon en condiciones
de mezcla pobre. A su vez almacena los NO, en forma de nitratos para ser
posteriormente liberados y regenerados haciendo uso de una atmosfera reduc-
tora en condiciones de mezcla rica. Dichas condiciones se consiguen de manera
puntual inyectando hidrocarburos en el escape o en el cilindro al final de la
etapa de expansion.

La principal desventaja del LNT es su pequeno rango de temperaturas de
funcionamiento al cual el dispositivo trabaja con buenos rendimientos. Debido
a este inconveniente, estas trampas de NO, son poco ttiles para motores con
grados de carga muy variables.

Otro gran inconveniente de estos sistemas es la incopatibilidad de los mis-
mos con combustibles que presenten azufre en su composicion. El azufre enve-
nena la trampa de NO, reduciendo su vida ttil muy rapidamente.

2.2.4. Filtros de particulas

El filtro de particulas diesel es una trampa de particulas y como tal, su
funcion es capturar fisicamente las particulas producidas durante el proceso
de combustion en el cilindro y evitar su liberacion a la atmosfera. Una vez
capturadas, las particulas son retenidas hasta que pueden ser eliminadas por
medio de un proceso de regeneracion.
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Los mecanismos de filtrado presentes en los filtros de particula Diesel son
efectivos para el control de la fraccion solida de las particulas: carbono y ce-
nizas. La fraccion organica soluble y sulfatos (PM) puede ser filtrada depen-
diendo del tipo de filtro y condiciones de operacion.

Existe una amplia variedad de tipos de filtros de particulas Diesel depen-
diendo de los materiales y estructura geométrica que determinaran las presta-
ciones y durabilidad.

Para poder realizar un filtrado y regeneracion efectivos es necesario que los
materiales utilizados en los filtros cumplan algunos requerimientos:

= Alta eficiencia de filtrado, tanto en masa como en nimero de particulas.

= Reducida pérdida de presién, tanto para condiciones limpias como con
el filtro cargado.

= Temperatura maxima de operacion elevada y resistencia al choque tér-
mico.

» Capacidad de acumulacion de particulas elevada.
= Integridad mecéanica y estabilidad quimica.
» Compatibilidad con los sistemas de regeneracion.

= Ausencia de generacion de emisiones secundarias y de efectos adversos so-
bre la seguridad del vehiculo, conduccién, emision de ruido, vibraciones,
etc.

» Larga vida util y elevada durabilidad.
= Bajo coste, tanto de fabricacién como mantenimiento.

El presente trabajo trata sobre filtros ceramicos de flujo de pared y se
profundizara sobre este tipo de filtro en la seccion 2.3, pero de momento se
va a realizar una breve introduccién de las principales caracteristicas de los
distintos tipos de filtros de particulas Diesel.

Monolitos ceramicos de flujo de pared:

Es la tipologia més extendida, se trata de una estructura ceramica
extruida y generalmente cilindrica con un gran niimero de canales pa-
ralelos de una reducida secciéon transversal que atraviesan axialmente el
monolito.
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Los canales del monolito tienen sus extremos sellados alternativamen-
te, forzando al flujo a pasar a través de la pared porosa que actia como
medio filtrante.

Normalmente estan fabricados a partir de materiales ceramicos po-
rosos como la cordierita y el carburo de silicio. El titanio de aluminio
aparece como material de filtrado de uso comercial de tltima generacion
implantado en vehiculos ligeros.

Las principales ventajas de los monolitos de flujo de pared radican en
su mayor capacidad de filtrado asi como eficiencia del mismo, que llega
a alcanzar el 99 %.

Por otra parte, pese a su reducida pérdida de presion, ésta aumenta
a medida que se forma la capa de particulas pudiendo llegar a obstruir
completamente el paso del flujo. Para evitar dicho taponamiento se dise-
nan estrategias de regeneracion en las que se deberd intentar no alcanzar
picos de temperatura para evitar posibles efectos negativos sobre la du-
rabilidad del filtro.

Figura 2.4: Monolito ceramico de flujo de pared de carburo de silicio y corte
diametral [1].

Fibras ceramicas:

Esta tipologia de filtro es bastante utilizada, aunque menos que la de
filtro de flujo de pared. Existen dos disposiciones principales: empaque-
tado continuo y laminas de fibras ceramicas.

= Empaquetado continuo:
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Consiste en una capa de fibras continuas dispuestas alrededor de
un conducto metéalico perforado. El flujo de gases de escape entra en
una vasija sellada en la que tiene como tinica salida pasar al interior
del conducto perforado atravesando la capa de fibra porosa.

Los principales problemas de este diseno son la dificultad en la
eliminacion de las cenizas y su reducida temperatura maxima de
operacion.

» [Aminas de fibras ceramicas:

Consiste en conformar las fibras ceramicas en laminas delgadas
que se farican mediante procesos de laminado, obteniendo una es-
pecie de tela de fibras cerdmicas. En vez de disponer de cartuchos
de fibras como se hacia en el caso anterior, se disponen las lAminas
plegadas (o no) formando un medio continuo poroso.

Las principales desventajas de estas configuraciones son su dificultosa
eliminacion de las cenizas acumuladas y la imposibilidad de impregnar
directamente las fibras ceramicas con catalizadores.

Espumas ceramicas:

Esta tipologia de filtro se caracteriza por sus grandes poros. Los ma-
teriales de fabricacion son los mismos que los utilizados para monolitos
de flujo de pared: cordierita y carburo de silicio, ambos con la capacidad
de ser catalizados.

La causa de su caida en desuso es su baja eficiencia de filtrado, asi
como baja capacidad de acumulacion de particulas, deficientes caracte-
risticas mecanicas y reducida resistencia al choque térmico.

Figura 2.5: Ejemplos de substrato genérico de espuma ceramica.
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Filtros metalicos:

La principal ventaja de los filtros metalicos radica en su gran copati-
bilidad con una amplia variedad de métodos de regeneracion, ademés de
su alta conductividad térmica, reduciendo asi la probabilidad de tener
puntos calientes a lo largo de la estructura. Su distribuciéon de tempera-
tura es més uniforme, teniendo asi un inicio del proceso de regeneracion
en un area mas amplia.

Por otra parte, tienen una alta tendencia a la corrosiéon y su superficie
de filtrado es mucho menor que la de los monolitos ceramicos de flujo
de pared. Su porosidad es muy elevada, pudiendo llegar a expulsar al
ambiente una parte considerable de las particulas previamente filtradas.

Dentro de este tipo de filtro encontramos dos tendencias de disefio:

s Fibras metalicas:

Filtros basados en el empleo de fibras y fabricados por paquetes
de mallas o lanas metéalicas.

s Metales sinterizados:

El disenio més comun estd basado en laminas de malla de ace-
ro inoxidable recubierta de polvos metalicos mediante procesos de
sinterizado.

Filtros de papel:

Consisten el filtros de cartuchos de papel plegados similares a los
filtros de aire utilizados en el sistema de admisién. Se caracterizan por
una eficiencia de filtrado cercana al 100 % pero son incapaces de trabajar
a temperaturas elevadas.

2.3. Filtro de particulas diésel de flujo de pared

Murtagh [6] ofrece una estimacion de la implantacion en el mercado del
transporte de las diferentes tipologias de filtros de particulas (tabla 2.1). Se
puede observar el claro predominio del monolito cerdmico de flujo de pared,
fortaleciendo asi el interés por el estudio de esta tipologia. A partir de este
momento, a lo largo del resto del trabajo sé6lo se hablard de monolito ceramico
de flujo de pared o DPF.
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Tipologia Implantacion [ %]
Monolito ceramico de flujo de pared 70
Fibras cerdmicas 25
Metal sinterizado 4
Otros 1

Tabla 2.1: Estimacion de la implantacion en el mercado de los diferentes tipos
de filstros de particulas Diesel [6].

A continuacién se va a explicar mas detalladamente algunos aspectos del
DPF necesarios para la comprension de los anélisis y estudios llevados a cabo
en este proyecto. Por orden, se contemplaran: parametros estructurales, pa-
rametros térmicos y mecanicos, mecanismos de filtrado, contribuciones a la
pérdida de presion y principales procesos de regeneracion el DPFs.

2.3.1. Parametros estructurales

El monolito esta formado por canales de seccion cuadrada simétrica, dicha
seccion suele ser igual en los canales de entrada y de salida. A pesar de la
existencia de tipologias con distintas secciones e incluso canales asimétricos, la
geometria cuadrada simétrica es la mas frecuente.

Dentro de los parametros estructurales se puede diferenciar entre paré-
metros macroestructurales y mesoestructurales dependiendo del tamano del
parametro al que se esté haciendo referencia.

2.3.1.1. Parametros macroestructurales

Los principales pardmetros de la macroestructura propia del filtro son: la
longitud del mismo (L), el didmetro (D) y el volumen del monolito (V).

Se debe tener en cuenta que los tapones que se corresponden con el sellado
de los canales no contribuyen al filtrado. Asi surge la necesidad de definir la
longitud de dicho tapon (L,,,). Asi la longitud de los canales (L.) queda defini-
da como la resta de la longitud del monolito (L) y la longitud del tapon (Lyu,)-

Paralelamente, se pude definir el didmetro del monolito que establece el
area total de la seccion transversal del monolito o area frontal (Ayf.) que se
calcula con la férmula 2.1.

D2
AfT =TT — (21)
4

A partir de estas definiciones se puede definir el volumen del filtro, tanto

a efectos de espacio ocupado (V) como a volumen que computa a efectos de

filtrado (V). El calculo de estos volimenes es exactamente igual, variando solo
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el valor de la longitud por la que se multiplica el area de frontal (ecuaciones
2.2y 2.3).

2
Vedgr—n 2 22
D2

En cuanto al volumen, es obvio que interesa que los filtros sean lo mas
compactos posibles, pero se debe encontrar un compromiso entre el volumen
del filtro y la pérdida de presién que genera. Actualmente, este volumen suele
estar entre 1.5 y 2.5 veces el desplazamiento del motor [19)].

2.3.1.2. Parametros mesoestructurales

Mesoestructura comprende los pardmetros relacionados con la geometria
de los canales: lado del canal («) y espesor de la pared porosa (w,,).

A partir de o y w,, se define la densidad de celdas (o) como el ntimero de
canales por unidad de area de seccion transversal. Para canales cuadrados, la
densidad de celdas se calcula aplicando la ecuaciéon 2.4 cuyas unidades finales
son celdas por pulgada cuadrada o cpsi.

1
(o + wy)? (24)
En la figura 2.6 se puede observar un esquema de un par de canales del
monolito con indicaciones de los principales pardmetros que componen la es-

tructura del filtro.

Inlet channel
=> I

T |

Qutlet channel -

L,

Figura 2.6: Geometria de un par de canales de entrada y salida de un DPF

2.3.1.3. Parametros relacionados con la macro y mesoestructura

Existen una serie de paradmetros cuya funcion es relacionar los conceptos ex-
plicados en las secciones anteriores relacionados con la estructura del monolito.
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El ntimero de canales de entrada (N,) y salida (N;) del monolito se repar-
ten a partes iguales a partir del total (N,), quedando cada uno relacionado con
la densidad de celdas y el area frontal tan y como muestra la ecuacion 2.5.

Nc_AfT'O'

e,s — 9 9

(2.5)

El area frontal del monolito (OFA) depende de la fraccion de area frontal

abierta, que en ultima instancia podria definirse como aparece en la ecuacién
2.6.

2 2 2
Aabierta o Ne Y Q

OFA Af?” Afr 2 2(a+wfu) ( 6)

Otro parametro importante es la superficie especifica de filtrado (SFA), que
permite analizar las prestaciones del dispositivo. La definicién propia de SFA
es “area por unidad de volumen del monolito a través de la cual el flujo se
mueve de los canales de entrada a los de salida”, cuyo calculo es posible con la
ecuacion 2.7).

SFA:2-&-0:2.7Q (2.7)
(o 4 wy)?

Por tltimo, es imprescindible definir el area de filtrado (Ay), que se define
como la superficie teniendo en cuenta las paredes de los canales de entrada
exceptuando la que corresponde al sellado. Este parametro se define a partir
del SFA como se puede observar en la ecuacion 2.8.

- D?

Ar=SFA.
F=9 1

Le=2-a-0-Ap-Le=4-a-L.- N, (2.8)

2.3.2. ParAmetros térmicos y mecanicos

También existen unos parametros para poder analizar las caracteristicas
térmicas y mecanicas del DPF. A continuacion se explicaran brevemente los
utilizados para el presente proyecto en el apartado de estudio de la mesoes-
tructura.

El pardmetro que define la capacidad de transmision de calor del monolito
durante el transitorio es el conocido como LOF. Se puede calcular a partir de
la ecuacion 2.9 e implica una menor inercia térmica del monolito cuanto mayor
es dicho parametro, es decir, LOF es inversamente proporcional a la inercia
térmica del dispositivo. A menor inercia térmica, el monolito necesitara menos
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tiempo para alcanzar la temperatura de activacion de ciertas reacciones pre-
sentes en el proceso de regeneracion.

LOF = 1 (SFA

4 \OFA

Otro parametro, proporcional al gradiente maximo de temperatura que

puede soportar el monolito cuando este esta sujeto a ciclos térmicos es el TIF

(ecuacion 2.10). Cuando este parametro se ve incrementado significa que la
resistencia al choque térmico es mayor.

_a. SFA) (2.9)

A+ Wy
ww

TIF = (2.10)

Por tdltimo se define el MIF como un parametro que representa el limite
de carga maxima que la estructura celular puede soportar. Es directamente
proporcional a dicha carga significando esto que cuanto mayor es el MIF, la
capacidad de carga soportable por el monolito aumentara. MIF y TIF son

inversamente proporcionales, como puede comprobarse en la ecuacion que de-
finida en 2.11.

w? Wy

MIF = “ = 2.11
(a+wy,) -« o TIF (2.11)

En el articulo [13] se puede encontrar una descripcion mas detallada de
estos parametros junto con la definicién de los que se ha decidido omitir en
este trabajo.

2.3.3. Mecanismos de filtrado

Se entiende como filtrado al proceso de retenciéon de particulas contenidas
en los gases de escape a su paso por el DPF.

Este dispositivo posee dos regimenes de filtrado: filtrado en lecho profundo
y filtrado superficial.

El filtrado en lecho profundo se caracteriza por la deposiciéon de las parti-
culas en el interior del medio poroso y es caracteristico de fases de filtrado en
las que el DPF se encuentra limpio, es decir, las fases iniciales.

Una vez el interior del medio poroso se llena, los poros se obstruyen y empie-
za a cobrar mas importancia el filtrado superficial. Este filtrado consiste en la
formacion de una capa de particulas sobre la superficie de los canales. Cuando
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los poros queden totalmente taponados, el filtrado superficial prevalecera so-
bre el filtrado en lecho profundo y se definira el estado del filtro como saturado.

2.3.4. Principales contribuciones a la pérdida de presion

El DPF, como cualquier sistema de post-tratamiento, es un elemento que
restringe el paso del fluido, generando asi una pérdida de presion que aumenta
la contrapresion a la salida de los cilindros del motor. Esto implica un aumento
del trabajo de bombeo, incrementando asi el consumo especifico del motor.

En este apartado se va a hacer un breve resumen de las principales contri-
buciones a lo largo del sistema del DPF a la pérdida de presion, pudiendo asi
estudiar e investigar para reducir la misma. En la figura 2.7 se puede observar
un esquema de dichas contribuciones numeradas de la 1 a la 5, siendo cada
una de ellas:

1. Contribucién debida a la contraccion local que sufre el flujo al adaptarse
a los canales de entrada del monolito.

2. Contribucion debida a la friccion entre el fluido y las paredes de los
canales de entrada y salida.

3. Contribucion debida al paso del fluido a través de la capa de particulas,
en caso de que exista.

4. Contribucion debida al paso del fluido a través de la pared porosa, con-
tabilizando la posible acumulacion de particulas que haya tenido lugar
en el interior de dicha pared.

5. Contribucion debida a la expansion local que sufre el flujo en los canales
de salida del monolito.

1

-

Inle'zt channel —

i ol
m—-- Outlet channel _—"

Figura 2.7: Principales contribuciones a la caida de presiéon en el DPF.

A estas contribuciones propias del monolito deberia anadirse la que corres-
ponderia a los elementos instalados para adaptar la envoltura del monolito a
los conductos de escape: contribucion debida a la expansion del gas a su paso
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por el como de entrada y a la contraccién en el cono de salida, en el caso de
su existencia.

El conjunto general de las contribuciones quedaria definido como una suma
de términos no inerciales e inerciales.

A los términos no inerciales les corresponden las contribuciones de la ley
de Darcy y friccién en los canales, proporcionales al caudal de flujo. La pri-
mera tiene en cuenta la acumulaciéon de particulas en la pared porosa a través
de una permeabilidad efectiva, asi como la existencia de una capa de parti-
culas a través de la permeabilidad de la misma. La segunda se cuantifica a
través de un coeficiente que representa la transferencia de cantidad de movi-
miento debida a la inyeccion o succion del flujo a través del medio poroso. La
contribucion por friccion también tiene en cuenta el cambio de la geometria
que sufre la seccién transversal de los canales al formarse la capa de particulas.

Los términos inerciales dependen cuadraticamente del caudal y se corres-
ponden con las contribuciones de contracciéon y expansion del flujo.

2.3.5. Procesos de regeneracion

El proceso de regeneracion es un proceso de oxidacion del hollin acumulado
en el DPF a lo largo del filtrado. Este proceso puede ser periddico o continuo
y es estrictamente necesario para evitar la completa obstruccién de los canales
del filtro.

La tasa de reaccion de este proceso de oxidacion esta controlada en su ma-
yor parte por la temperatura de pared del monolito. El proceso de regeneracion
serfa espontaneo a una temperatura situada entre los 500 y 600°C, tempera-
turas algo mas altas que las habituales alcanzadas por los gases de escape en
motores Diesel. Esto, junto con el hecho de que las temperaturas seran todavia
menores debido a las pérdidas por transmision de calor a lo largo de la linea
de escape, hace necesario el diseno de técnicas que permitan aumentar la tem-
peratura para poder iniciar el proceso de regeneracion. Estas técnicas pueden
clasificarse en pasivas, activas o activo-pasivas.

2.3.5.1. Regeneracion pasiva

La principal premisa de esta técnica reside en que las condiciones para que
se inicie el proceso de regeneracion surgen sin necesidad de sistemas auxiliares.
Como ya se ha dicho antes, las temperaturas alcanzadas en la linea de escape
son insuficientes, por lo que se intenta reducir la temperatura de activacion de
la reaccion del hollin, consiguiendo asi que el proceso de regeneracion tenga
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lugar a temperaturas mas bajas.

A continuacién se van a explicar varios métodos para conseguir lo que se
acaba de explicar:

= Impregnar las paredes del monolito con catalizadores, principalmente
metales nobles. La principal desventaja de este método es la posibilidad
de eque el catalizador se desactive al entrar en contacto con SO3 y que
solo se oxidaran las particulas que estén en contacto con el mismo.

= El uso de aditivos en el combustible, ésto reduce la temperatura de oxi-
dacion del hollin pero no lo suficiente. Esta técnica se suele utilizar en
combinacién con otras pero tiene la desventaja de que los aditivos au-
mentan la acumulacién de cenizas en el sustrato poroso.

= Anadir NO, en los gases de escape para favorecer la oxidacion del hollin.
El NO, se puede obtener de una oxidacion catalitica del NO procedente
del DOC. De esta manera queda definido un nuevo sistema, CRT, que
combina el uso de DPF y DOC situado aguas arriba del primer dispo-
sitivo. E1 NOy actiia como portador de oxigeno, permitiendo reducir la
temperatura de inicio de la reacciéon de oxidacién a aproximadamente
unos 250-300°C.

2.3.5.2. Regeneracion activa

La regeneracion activa es una regeneracion térmica basada en conseguir,
mediante un aporte energético adicional puntual, la minima temperatura de
oxidacion del hollin. Este incremento puntual puede conseguirse por medio de
varios procedimientos, entre los que destacan:

» Modificar las estrategias de inyeccion mediante una post-inyeccion en la
camara de combustion al final del proceso de expansion o directamente
en la linea de escape. En ambos casos el combustible inyectado se quema
en el escape, produciendo el aumento de temperatura deseado.

» Incorporar sistemas eléctricos de calentamiento antes del filtro de par-
ticulas, o en su interior. Este método es muy complejo, lo que lo hace
menos atractivo frente a otras soluciones.

= Usar microondas o sistemas duales de regeneracion. Este sistema que-
da restringido a aplicaciones muy concretas en las cuales el motor se
encuentra parado parado tras la jornada de trabajo.
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2.3.5.3. Regeneracion activo-pasiva

Este método mixto permite la regeneracion de manera continua, pero no
puede asegurar la completa regeneracion a baja carga del motor. La principal
ventaja es la reduccion del estrés térmico del monolito y consumo al evitar el
uso unico de estrategias activas periddicas. Un ejemplo de este tipo de estra-
tegia mixta seria el sistema CRT, apoyado en las post-inyecciones cuando el
motor opera a baja carga.



Capitulo 3

Herramientas experimentales

3.1.

RESUMEN: En este capitulo se recopilan todas las herramientas y pro-
cedimientos que han sido necesarios para la parte experimental de este
proyecto que, a pesar de no estar incluidos en el trabajo, son necesarios
para ciertas acciones de validaciéon y comprobacion.

Configuracién experimental

La realizacion de ensayos experientales es necesaria para poder evaluar la
fiabilidad y robustez del modelo 1D de regeneracion del DPF. En la literatura
[14] se han encontrado varios ensayos experimentales en los que se muestran,
entre otros parametros, la temperatura, presion y masa de hollin.

Las pruebas realizadas en el marco de este estudio se han llevado a ca-
bo en un motor Diesel turbo-sobrealimentado para el uso de automoviles de
pasajeros. Las caracteristicas principales del motor se recogen en la tabla 3.1:

Motor HSDI Diesel passenger car
Normativa de emisiones EURO 4
Cilindrada 1997 cm?
Diametro 85 mm
Carrera 88 mm
Nimero de cilindros 4 en linea
Nuamero de valvulas 4 por cilindro
Relacion de compresion 18:1
Maxima potencia @ rpm 100 KW @ 4000 rpm
Maximo par @ rpm 320 Nm @ 1750 rpm

Tabla 3.1: Caracteristicas basicas del motor.

27
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El sistema de post-tratamiento esta compuesto por un DOC, que se encuen-
tra justo en la salida de la turbina, y un segundo DOC, seguido por el DPF.
El DPF ensayado es un filtro sin recubrimiento de flujo de pared con canales
de seccion cuadrada. Las principales caracteristicas geométricas del DPF se
muestran en la tabla 3.2:

Didmetro mm 132
Longitud mm 200
Longitud del tapon mm 3,2
Volumen [ 2,73
Permeabilidad especifica m?  2,49-107%
Densidad de celdas cpst 200
Tamano de celda mm 1,486
Espesor de pared mm 0,31
Namero de canales - 4246
Area de filtrado m? 25
Porosidad — 0,41
Diametro medio de poro pm 12,1
Volumen del cono de entrada [ 0,5

Volumen del cono de salida l 0,45

Tabla 3.2: Caracteristicas del DPF

3.2. Instalacién e instrumentacion

El motor se instal6 en un banco de pruebas equipado con un dinamoéme-
tro asincrono capaz de controlar la velocidad y el par motor en condiciones
de funcionamiento estacionarias y transitorias. La instrumentacion cuenta con
sensores para medir las magnitudes principales que definen los rendimientos
del motor y del pos-tratamiento: temperatura y presion media a lo largo de la
trayectoria del aire, flujo de masa de aire y combustible, velocidad del motor,
par del motor y velocidad del turbocompresor. Los sensores estan conectados
a un sistema de adquisicion de datos que controla y sincroniza toda esta in-
formacion con la ECU y los parametros de la celda de prueba. La Tabla 3.3
resume las principales caracteristicas de la instrumentacién:
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Magnitud Sensor /Instrumento Rango
Temperatura Termopar tipo K [—200] to [200] °C
Presion media Piersoressistivo PMA P40 [0 — 6 bar]

Flujo masico de combustible Balance Gravimétrico [0 — 27 kg/h]
Flujo masico de aire Flujo sensorial [0 — 720 kg/h]
Par Torquimetro [—650 to 650N m]

Tabla 3.3: Caracteristicas de la instrumentacion

Como se muestra esquematicamente en la figura 3.1, la caida de presion
de DPF se mide colocando dos transductores piezorresistivos en los conos de
entrada y salida del DPF. Dado que el objetivo es la obtenciéon de la presion
media, estos sensores no se refrigeran, se conectan al flujo de gases de escape
a través de un conducto largo, en el que se mantiene el flujo en reposo. La
temperatura de entrada DPF se mide con dos termopares de tipo K colocados
en la parte superior e inferior del cono de entrada, y la temperatura de sali-
da, con un termopar de tipo K colocado junto a la unién del conducto de salida.

Top inlet thermocouple Jﬁi Outlet thermocouple

Inlet pressure tap

P
1

DPF monolith bl

f Qutlet pressure tap
——————————————

Figura 3.1: Esquema de la configuraciéon de instrumentacion de medidas de
presion y temperatura en el DPF.

;: ‘."‘
Water injector %m / /

Bottom inlet thermocouple

Con respecto a la medida de las emisiones de gases de escape, se utili-
z6 un analizador Mexa 6000 para proporcionar una figura de las emisiones
de contaminantes aguas abajo del sistema de pos-tratamiento. La emision de
particulas se midi6 con un TSI EEPS (Engine Exhaust Particle Sizer). Este
espectrometro es capaz de medir la concentracion del ntimero de particulas
con una frecuencia de hasta 1 Hz, representando la distribucién del tamano de
particula en un intervalo entre 5,6 y 560 nm. El espectrémetro esta conectado
a un sistema de valvula que permite la medicion alternativa aguas arriba y
aguas abajo del DPF para evaluar la eficiencia de filtrado del DPF.

Finalmente, se colocd un sistema de by-pass con dos electrovalvulas aguas
arriba del sistema de pos-tratamiento. Este sistema, que se muestra en la figura
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3.2, se consider6 debido a la necesidad de conocer la carga de masa de hollin en
el DPF y el comienzo de cada prueba. Durante la estabilizacion del motor, la
valvula en la linea de pos-tratamiento esta completamente cerrada y la valvula
de by-pass controla la presion de escape del tubo de escape. Se fija en el mismo
orden de magnitud que el valor impuesto por el pos-tratamiento. Cuando el
motor estd funcionando en condiciones de estado estacionario, la valvula de
pos-tratamiento estd completamente abierta y la valvula de by-pass se cierra.
Este procedimiento no evita el transitorio térmico de DPF de un punto de
funcionamiento a otro, sino que elimina la influencia del aumento de la carga
de hollin de DPF debido a la filtracion durante la fase de estabilizacion térmica.

%
—Aftertreatmént

N

A
~

o

Figura 3.2: Sistema de valvulas by-pass para controlar la acumulacion de hollin
del DPF durante la estabilizacion del motor.



Capitulo 4

Herramientas computacionales

RESUMEN: Este capftulo describe el modelo unidimensional desarro-
llado por CMT, hipétesis y simplificaciones, asi como cada uno de sus
submodelos. Se hace especial hincapié en el submodelo de regeneracioén,
donde se explican las distintas fases y érdenes de reaccién, incluyendo
su influencia sobre la resolucién de las ecuaciones de conservacion de
especies, base de este submodelo.

4.1. Generalidades

Para los estudios computacionales llevados a cabo se ha utilizado un soft-
ware libre de modelado: OpenWAM (Wave Action Model). Este software es
un codigo abierto, libre y desarrollado por CMT-Motores Térmicos en la Uni-
versitat Politécnica de Valéncia. OpenWAM se ofrece bajo la GNU General
Public License y siempre sera un codigo abierto y gratuito [20].

OpenWAM esta disenado para predecir el movimiento del flujo a través
de los elementos de motores de combustion interna alternativos u otras ins-
talaciones que impliquen flujo compresible. Este software es capaz de resolver
diferentes elementos cero-dimensionales y uni-dimensionales.

Los esquemas de resolucion de este codigo trabajan con érdenes de precision
cuadraticos y soluciones corregidas o suavizadas en puntos de discontinuidad.
Esto permite que OpenWAM sea una herramienta de calculo potente cuyos
tiempos de resolucién son relativamente cortos.

El modelo de DPF implementado en OpenWAM puede predecir la pérdi-
da de presion [7], transmision de calor [4], eficiencia de filtrado [13] del filtro
de particulas y la evolucion de dichas particulas durante el proceso de acu-
mulaciéon de hollin. De esta manera es una herramienta de gran utilidad para
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Figura 4.1: Representacion esquematica en el modelo de acciéon de ondas WAM
del DPF como combinacién de elementos 1D y 0D unidos por condiciones de
contorno|1].

evaluar los posibles efectos sobre el consumo especifico del motor que pudiesen
tener pequefios cambios en el DPF [5].

4.2. Modelo fluidodindmico de DPF

El modelo del DPF esta basado en la propuesta de Bisset [21], que implica
una resolucién de las ecuaciones de masa, momento y energia en una pareja
de canales de entrada y salida. Para dicha resoluciéon es necesario establecer
algunas hipétesis: flujo unidimensional, compresible, no estacionario y no ho-
moentroépico.

Dichas hipétesis son validas mientras el filtro de particulas se encuentre
aguas abajo de la turbina.

El modelo de DPF calcula la pérdida de presion global, incluyendo asi la
pérdida de presion impuesta por el monolito y la producida en los conos de
entrada y salida del monolito. Debido a la alta conicidad, tanto en la entrada
como en la salida del filtro, es imposible el modelado de los conos como ele-
mentos unidimensionales [22]. Asi, la manera mas adecuada para simplificar
este problema y poder representar los conos en WAM es tratar a éstos como
elementos cero-dimensionales, como se puede observar en la figura 4.1, donde
se muestra el esquema del filtro de particulas en WAM.
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El modelo esquematizado considera los canales de entrada y salida del DPF
como conductos unidimensionales y los conos de entrada y salida, como volu-
menes cero-dimensionales. La union entre dichos elementos se modela mediante
cuatro condiciones de contorno también senaladas en la figura 4.1, cuya reso-
lucién se lleva a cabo mediante el método de las caracteristicas. Manteniendo
la nomenclatura del esquema de la figura de OpenWAM, se tiene que:

= La condicién de contorno 1 representa la pérdida de presiéon que tiene
lugar debido a la expansion que se produce en el cono de entrada al
monolito.

= La condicién de contorno 2 representa la perdida de presién que se pro-
duce debido a la contraccion local del flujo al penetrar en los canales de
entrada al monolito.

= La condicion de contorno 5 representa la pérdida de presion localizada
en la salida del monolito por la expansién local del flujo procedente de
los canales de salida.

= La condiciéon de contorno 6 representa la pérdida de presion debido a la
contraccion que sufre el flujo en el cono de salida del filtro de particulas.

La representacion del monolito se basa en una representaciéon radial, donde
las propiedades del flujo a la entrada son constantes en toda la seccién trans-
versal y el monolito se encuentra perfectamente aislado en su periferia en la
direccion radial. Estas hipotesis implican la igualdad de todos los pares de ca-
nales, quedando asi el comportamiento del filtro representado por la resolucién
de un tnico par de canales entrada-salida.

En cambio, en algunos procesos el calculo de la temperatura y particulas
acumuladas a lo largo de la pared adquiere dependencia espacial en la direccién
radial. Por ello, el modelo puede considerar que las condiciones de entrada y
salida del monolito no son constantes en la seccion transversal y/o que éste no
se encuentra perfectamente aislado en su periferia, lo que implica un flujo de
calor en la direccion radial.

De esta manera se propone una nueva discretizacion del monolito en la que
los conjuntos de pares de canales entrada-salida idénticos se encontaran a una
misma distancia del centro del monolito, es decir, adquiriran forma de corona
circular respecto a un haz central. Un esquema de esta nueva arquitectura ra-
dial puede observarse en la figura 4.2.

Todos los pares de canales entrada-salida de una misma corona o haz poseen
el mismo comportamiento, de esta manera el monolito queda caracterizado con
la resolucién de un par de canales entrada-salida en cada haz.
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Figura 4.2: Representacion esquematica en el modelo de accion de ondas WAM
del filtro de particulas Diesel de flujo de pared con discretizacion radial[l].

La resolucién de un par de canales entrada salida parte del planteamiento
de las ecuaciones de conservacion. Se definen dichas ecuaciones para flujo no
estacionario, unidimensional, compresible y no-homoentrépico. Como ya se ha
indicado antes, el sistema de ecuaciones de conservacion planteado parte de las
consideraciones de Bisset [3]| pero se introducen una serie de nuevas hipotesis
para mejorar los resultados [1]:

1. El sistema de ecuaciones de conservacion se resuelve en condiciones no
estacionarias.

2. Se tiene en cuenta la modificacion de la seccion efectiva del canal de
entrada a medida que crece/decrece la capa de particulas.

3. Se introduce la influencia de la velocidad del flujo en los canales plan-
teando en términos de condiciones de parada la ecuacién de conservacion
de la energia.

4. Se asume que el gas entrante a los canales de salida y el gas del canal de
entrada se encuentra a la misma temperatura.

Como consecuencia de estas nuevas hipotesis, las ecuaciones de conserva-
cion quedan definidas en 4.1-4.8, donde u,, representa la velocidad de pared y
los subindices 1 y 2 se corresponden con las secciones de entrada y salida de
la pared porosa respectivamente. En las ecuaciones 4.7 y 4.8 el subindice j re-
presenta la especie quimica cuya conservacion se estéd resolviendo, y la variable
Y.;, la fraccion masica de la especie j a la salida de la pared porosa.

Conservacion de la masa:
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s Canal de entrada:

d(p.F.) N d(peucke)
ot ox

= —4(a — 2wp) peltiyn (4.1)

s Canal de salida:

d(psFs) N O(psusFs)

T e Adapstigs (4.2)

Conservacion de la cantidad de movimiento:

» Canal de entrada:

IpeucF.)  O(peuF, + pFy) dF,
. - Ve Fw elle = O 43
ot + ox P dz + Fupteu (4.3)

s Canal de salida:

a(pSuSFS) a(psu2Fs + pst) dFs
2 — F = 4.4

Conservacién de la energia:

s Canal de entrada:

d(eo,peFr) + d(ho, peuckr)
ot ox

—qepeFe+4(a—2wy,)ho, petiy: =0 (4.5)

s Canal de salida:

a(eospst) + (ahosﬂsust)
ot Ox

— @spsFs — dahg, psuw: =0 (4.6)

Conservacion de las especies quimicas:

» Canal de entrada:

a(pe}/e'Fe) a(pe}/e'ueFe)
815] + 8Jx = —4(a — 2wp) Petiap1 Yej (4.7)
= Canal de salida:
a(pstst) a(psY:GUSFs)
815] + aJ,ZE = 4ozp5uw2ij (48)

La estructura del mallado espacial de los canales se representa en la figura
4.3, donde se pueden observar todos los nodos en los que se resolveran las
ecuaciones de conservacion.
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. Canal de entrada

Figura 4.3: Resolucion discreta de las ecuaciones de conservacion en un canal
de entrada y un canal de salida del filtro de particulas [1].

4.2.1. Submodelo de pérdida de presién

Como ya se ha visto en la seccion 2.3.4, la pérdida de presion causada por
el DPF puede descomponerse en diferentes contribuciones que a modo de breve
recordatorio son:

» Contribucion inercial causada por la expansion/contraccion del flujo en
los conos de entrada y salida del DPF.

» Contribucion inercial causada por la contraccion/expansion del flujo en
la entrada y salida del monolito.

» Contribucién de Darcy causada por el flujo cuando pasa a trvés del medio
poroso, ya sea la capa de particulas o la pared porosa.

= Fricciéon con las paredes en los canales del monolito.

Las distintas contribuciones cobran mayor o menor importancia depen-
diendo de las condiciones del flujo: para numeros de Reynolds pequenos las
pérdidas de presion en los canales (Darcy y friccion) son las més importantes,
mientras que cuando el nimero de Reynolds aumenta, las pérdidas de presion
inerciales tienen mayor trascendencia.

A continuacion se va a tratar cada una de las contribuciones indicadas para
el calculo total de la pérdida de presion en el filtro de particulas.

La pérdida de presion causada por el flujo a través de los medios porosos se
calcula a empleando la ley de Darcy. La ley fija que la pérdida d presion de esta
contribucion es directamente proporcional a la velocidad de filtrado y al espesor
del medio poroso, y es inversamente proporcional a su permeabilidad. Asi, la
diferencia de presion entre el canal de entrada y salida para cada posicién
axial se calcula con la formula 4.9, donde la velocidad del flujo se integra a
través del espesor de la capa de particulas para poder tener en cuenta las
variaciones de velocidad debidas a los cambios en el area de filtrado. En la
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Figura 4.4: Seccion transversal del canal de entrada del DPF [2].

figura 4.4 puede observarse como variaria el espesor de la capa de particulas
en una celda ejemplo.

w.
Di— Po = “ulk”ﬂ + kﬂ/ ! Uy (2)dz (4.9)
w p 70
Como puede observarse en la ecuacion 4.9, es necesario obtener la velocidad
de filtrado, permeabilidad de la pared porosa y de la capa de particulas para
poder calcular la pérdida de presidon correspondiente a las contribuciones de
los medios porosos.

Se asume flujo cuasi-estacionario dentro del medio poroso, densidad del aire
constante y variacion lineal del area de la capa de particulas [5] para obtener
la velocidad de filtrado con la ecuacion 4.10.

|t | pe(er = 2wp) =] s | pscr (4.10)

El valor de la permeabilidad de la pared porosa y de la capa de particu-
las se calcula asumiendo que ambas estructuras se comportan como lechos de
particulas esféricas [23]. Se define la estructura porosa como un conjunto de
micro esferas cuya porosidad es la misma que la del medio poroso. El diAmetro
exterior de estas esferas se conoce como didmetro de la unidad celular, y en su
interior se encuentra la unidad colectora, que representa el medio solido [5].

Permeabilidad de la pared porosa:

La estructura de una pared porosa limpia esta caracterizada por una
porosidad (g¢) y el didmetro medio de poro (dpere0). A partir de estos
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parametros es posible calcular los didmetros equivalentes de la unidad
colectora (d.,o) vy de la unidad celular (d. ) utilizando las ecuaciones
4.11 y 4.12, los cuales son necesarios para calcular la permeabilidad de
la pared porosa limpia seglin la ecuacion 4.13.

(1 — 80)

dewo = 1,5 - - + dporeg (4.11)
B\’

o0 = | —22 4.12

o () a1

kwo = f(sw,o)dzu@SFC (4.13)

En la ecuacion 4.13 el término k,, o representa la funciéon de Kuwa-
bara para la porosidad, y el término SCF, el factor corrector de Stokes-
Cunningham [5]. Este factor corrector es introducido para tener en cuenta
que la resistencia del medio poroso al paso del flujo es menor, ya las mo-
léculas del gas en contacto con la pared tienen una velocidad distinta de
cero.

Con el tiempo, el filtro se carga de hollin, modificando asi su mi-
croestructura en funcién de la masa de hollin atrapada en cada unidad
celular. El tamano de la unidad colectora crece con el hollin acumulado
en la pared porosa, su didmetro se puede calcular a partir del tamano de
la unidad colectora limpia y la masa de hollin por unidad celular, como
se muestra en la ecuacion 4.14. En dicha ecuacion, el término pg, repre-
senta la densidad de los agregados de hollin dentro del sustrato poroso
v X, el factor de forma, introducido para tener en cuenta el crecimiento
no homogéneo de la unidad colectora.

J3 3 1/3
Aoy =2 < vl e ) (4.14)
TXPsu

En la figura 4.5 se puede observar como a medida que el didmetro
de la unidad colectora se incrementa en el interior de la unidad celular,
la porosidad y el didmetro medio de poro decrecen. Esto implica una
reduccion de la permeabilidad de la pared porosa tanto mayor cuanto
mas saturado se encuentre de hollin.
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Permeabilidad de la capa de particulas:

La porosidad de la capa de particulas es constante y se introduce co-
mo parametro de entrada al modelo. Esto implica que la permeabilidad
especifica de la capa de particulas es, por tanto, también constante. De
esta manera, la permeabilidad de esta region solo depende de los efectos
del campo fluido-dinamico, es decir, de la correccion por el SCF [5]. Fi-
nalmente se tiene como resultado que la pérdida de presion debida a la
capa de particulas crece linealmente con el espesor de la misma.

Figura 4.5: Llenado progresivo de la unidad celular [3].

Por tltimo, para representar la pérdida de presion total generada por el
DPF, se debe considerar las pérdidas de presion inerciales y por friccion.

La primera se debe a contracciones y expansiones de vena a la entrada y
salida del monolito respectivamente. Se consideran modelando los volimenes
de los conos de entrada y salida como elementos 0D unidos al resto de elemen-
tos 1D con las condiciones de contorno definidas al principio de esta seccion.

La segunda, pérdidas por friccion, depende del coeficiente de transferencia
de momento F,, cuyo valor es constante e igual a 28.454 |[3].

El submodelo puede consultarse con mayor detalle y desarrollo de ecuacio-
nes en [1] y [10].

4.2.2. Submodelo de transmisiéon de calor

El modelo de transmision de calor estd basado en la discretizacion bidi-
mensional del medio poroso entre los canales de entrada y salida del monolito
[4], cuyo esquema esta representado en la figura 4.6.
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Figura 4.6: Esquema nodal del modelo de transmision de calor en los canales
del DPF [4].

Como puede observarse en la figura 4.6, cada seccion axial contiene tres
nodos que rigen la transmision de calor:

= En la interfase entre el medio poroso y la fase gas del canal de entrada.

= En medio de la pared porosa.

= En la interfase entre la pared porosa y la fase gas en el canal de salida.

La capa de particulas también se tiene en cuenta, ya que tiene un efecto
sobre la conductividad radial efectiva.

Por tultimo, el mallado radial del monolito esta acoplado con el submodelo
de transmision de calor con el exterior, donde el modelo emplea una discreti-
zacion bidimensional especifica (figura 4.7) [5]. Se asume un comportamiento
axisimétrico para el monolito y la carcasa exterior, pudiendo asi calcular el
campo de temperaturas de la pared y del gas en el DPF.
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Figura 4.7: Esquema nodal del modelo de transmision de calor en los canales
del DPF [4].

4.2.3. Submodelo de filtrado

El célculo de la eficiencia de filtrado es necesario para poder saber la masa
de hollin depositada a lo largo del canal. Para ello se dispone del submodelo
de filtrado que tiene en cuenta cada uno de los fendémenos de deposicién que
tienen lugar en el DPF.

Segin este submodelo, la eficiencia de filtrado que impone la pared porosa
depende de cada uno de los mecanismos de deposicion sobre la superficie de
las unidades colectoras explicadas en la seccion 2.3.3: deposicion por difusion
Browniana, deposicion por intercepcion y deposicién inercial. A su vez, la efi-
ciencia de filtrado de la capa de particulas depende y se determina en funcién
de la eficiencia de filtrado de la pared porosa.

Para que el modelo pueda calcular las eficiencias atendiendo también a las
variaciones de tamano de particulas, el calculo de dichas eficiencias esta refe-
rido a particulas de un determinado didmetro (dpet)-

A continuacion se va a hacer un desglose de las principales eficiencias co-
rrespondientes a los distintos mecanismos de filtrado. Cabe destacar que todas
las eficiencias de filtrado calculadas vienen dadas en términos masicos.
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Eficiencia de filtrado por difusién Browniana:

La eficiencia de filtrado de una tnica esfera debida al mecanismo
Browniano esta definida por la ecuacion 4.15.

o = 3,5 ¥ Per?/? (4.15)

En la ecuacion 4.15 Pe,, es el nimero de Peclet medio que relaciona el
transporte difusivo y convectivo de las particulas en el interior de la pared
porosa de acuerdo a la ecuaciéon 4.16, donde u,, es la velocidad intersticial
en la pared y D,, funcién de la temperatura,viscosidad del gas, efecto de
deslizamiento y didmetro de particula (definido en la ecuacion 4.17).

Uy,

Pe, = 4.1
Cw Dp ( 6)
_ Tk,SCF, (4.17)

g Swudpart .

De nuevo en la ecuacion 4.15, la porosidad de la pared porosa viene
definida como ¢, y K es el factor hidrodindmico de Kuwabara, definido
en la ecuacion 4.18.

K:2—gw—§(1—gw)1/3—;(1—%)2 (4.18)

Eficiencia de filtrado por intercepcidn:

El parametro de intercepciéon Ny se calcula a partir de la ecuaciéon
4.19 y es el parametro del que depende la eficiencia de filtrado debida
a la intercepcion, cuya formula para una unidad colectora aislada queda
definida en 4.20.

dpar
Np = dp t (4.19)
N2 Ew
nr =15 B o = (4.20)
14+ Ngp*v

FEficiencia de filtrado inercial:

Esta contribucion resulta despreciable en el rango de tamano de las
particulas emitidas por los motores de combustién interna alternativos
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[5]. La eficiencia de filtrado de una unica esfera debida al mecanismo
inercial es funcion del nimero de Stokes (St), definido por la ecuacion
4.21:

. SC’F‘wps,wuwd2

St Ond part (4.21)

Una vez conocida la definicion del nimero de Stokes, la ecuaciéon
4.22 determina la eficiencia de filtrado de una tnica esfera debida al
mecanismo inercial.

St?

=St +0,25)2 (4.22)

Eficiencia global:

Una vez determinadas las diferentes contribuciones de cada uno de
los mecanismos de filtrado se obtiene la eficiencia global como una com-
binacion de todas ellas de acuerdo a la regla de la independencia:

Norr = (Mo +nr + 1) — (MpMr + NeNr + 1pN01) + MR (4.23)

La ecuacion 4.23 muestra la eficiencia de filtrado combinada de una
esfera colectora. En base a esta eficiencia puede determinarse la eficiencia
de filtrado de la pared porosa (ecuacion 4.24):

3npRrRI(1—cw)ww fwsetSc

Efp=1—¢  Zuicw (4.24)

4.2.4. Submodelo de regeneracién

El submodelo de regeneraciéon se basa en la aplicacion de la ecuacion de
conservacion de especies quimicas sobre un volumen de control definido por
la pared porosa y la capa de particulas para cada nodo axial discretizado en
los canales de entrada y salida del DPF [5]. El término de reactividad qui-
mica marcard la variaciéon de concentracion de especies reactivas presentes en
fase gas. Para su calculo han de considerarse todas las etapas que se dan en
reacciones en interfases sélido-gas, asi como la posible interacciéon con otros
submodelos presentes en el modelo: pérdida de presion, filtrado y transmision
de calor.

A lo largo de este trabajo se va a realizar un estudio sobre las fases y eta-
pas de reactividad. Dada la importancia de este submodelo para el proyecto,
se va a dedicar un punto aparte sélo para explicar en qué consiste, asi como los
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términos y conceptos necesarios para la correcta comprension de los siguientes
apartados y resultados obtenidos.

4.3. Reactividad quimica

La reactividad quimica de una especie es su capacidad para reaccionar en
presencia de otras sustancias quimicas o reactivos [24].

Se va a partir de las ecuaciones quimicas (4.25 y 4.26) que expresan la
reactividad de las dos especies consideradas las méas relevantes en la oxidacion
del hollin en un filtro de particulas Diesel: el NOy y el Oy [25].

El 6xido de nitrogeno (NOs) es el principal oxidante cuando las tempera-
turas son bajas, destacando asf en procesos de regeneracion pasiva. En cambio,
el oxigeno (O3) es el oxidante principal a altas temperaturas, regeneraciones
activas.

C + ()éNO2N02 — OéNOQNO + (2 — OZNOQ)COQ + (OéNO2 — 1)002 (425)

C+ 040202 — 2(1 — aOQ)COQ + 2(&02 — 0,5)002 (4.26)

En las ecuaciones 4.25 y 4.26, el término « representa el indice de com-
pletitud de la reaccion de oxidacion del hollin. El valor de ayo, toma valores
entre 2 y 1, indicando 2 una oxidacién completa. En el caso de ap,, los valores
se encuentran entre 1 y 0.5, significando de nuevo el valor méas elevado una
oxidacion completa.

Como se ha indicado en la seccion 4.2.4, el modelo 1D cuenta con un submo-
delo de regeneracion que consiste en la aplicacion de la ecuacion de conservacion
de especies quimicas sobre un volumen de control definido. A continuacién se
va a explicar en qué consiste este volumen de control y la ecuacion de conser-
vacion de especies en detalle.

4.3.1. Definicién del volimen de control

El volumen de control al cual se aplican las ecuaciones de conservacion de
especies quimicas consiste en un volumen de longitud Az, con tres secciones
principales en la direccion tangencial diferenciadas por la reactividad del hollin
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en cada una de ellas: la capa de particulas, la pared porosa cargada e impreg-
nada con catalizador y la pared porosa cargada no catalizada. En la figura 4.3
puede observarse un esquema de dicho volumen.

Para reducir el coste computacional del modelo es necesario fijar algunas
hipotesis. En este caso, se considera que la composicion del gas solo depende de
la coordenada tangencial de la pared, quedando las variables fluidodinamicas
constantes para cada region.

W, capa de particulas

pared porosa cargada catalizada

pared porosa cargada sin catalizar

Ww  pared porosa no cargada

- o .

+ L

Figura 4.8: Esquema de las posibles regiones de acumulacion de hollin en el
filtro de particulas [4].

La figura 4.8 muestra las posibles regiones de acumulacion y reactividad de
hollin en un filtro de particulas. No todas las regiones tienen por qué existir,
depende del tipo de filtro y su nivel de acumulacién de hollin. Las principales
caracterisiticas de cada una de las secciones son:

Capa de particulas:

El espesor de esta region varia segtin la acumulacion de hollin y sélo
existe en el caso de que la pared porosa se encuentre saturada, o durante
las fases de la regeneracion en las que la regeneracion de las otras capas se
haya completado. Para simplificar los calculos se considera la velocidad
de filtrado con la direccion tangencial constante.

Pared porosa catalizada:
Algunos filtros de particulas tienen la superficie de la pared porosa

impregnada con catalizador en los canales de entrada. La funcion del
catalizador es disminuir la energia de activacion de las reacciones de
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combustion del hollin, lo que implica una mayor reactividad quimica.
Este incremento de reactividad implica una mayor variaciéon de la masa
de hollin en la region catalizada.

Pared porosa sin catalizar:

La reactividad de esta region es menor que la de la secciéon cataliza-
da. La concentracién de los principales oxidantes también es menor, lo
que implica la necesidad de modelar esta seccion de forma independiente.

4.3.2. Fases de la reaccion

La reaccion de oxidacién del hollin se da entre especies presentes en fase
gas (oxidantes) y en fase solida (hollin)[5]. Toda la reactividad ocurre en la
interfase solido-gas de una particula porosa, implicando los mecanismos que se
esquematizan en la figura 4.9.
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Figura 4.9: Esquema de los procesos limitantes en una reacciéon en la superficie
de una particula porosa [5].

El correcto modelado de una reacciéon de este tipo debe tener en cuenta las
siguientes fases:
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1. La difusién externa se establece como el proceso que controla el gra-
diente de concentracioén de una especie entre la entrada y la salida de la
pared.

2. La difusién interna de los reactivos desde la superficie externa de la
particula a la superficie interior de los microporos. Esta fase esta caracte-
rizada por el rendimiento de la difusion interna 7, que debe introducirse
en la definicion de la funcién 4.28, y que representa las limitaciones que
se deben al gradiente de concentracion de las especies reactivas dentro
de los microporos de la particula.

Existen diferentes mecanismos de difusion de una especie en un medio
poroso:

= Difusion molecular: El tamano de poro es mucho mayor que el ca-
mino libre medio de la molécula.

s Difusion de Knudsen: El tamapo de poro es del orden de magnitud
del camino libre medio de la molécula.

» Difusién configuracional: El tamano del poro es de un orden de
magnitud similar al tamano de la molécula.

» Difusion por superficie: Las moléculas son absorbidas en la pared.

3. La adsorcién tiene en cuenta la relacion entre la concentracion de las
especies en el gas con la concentracion superficial. Esta relacion viene
dada en forma de isotermas de adsorcion y su empleo lleva implicito el
hecho de que se ha alcanzado el equilibrio entre la concentracion en la
superficie y fase gas, es decir, la velocidad de adsorcion /desorcion es des-
preciable frente a la velocidad de la reaccion quimica [5].

Pueden encontrarse numerosas isotermas en la bibliografia para describir
el proceso de adsorcion de una molécula sobre una superficie [26]:

» [soterma Langmuir:

Isoterma monomolecular cuya adsorcion esta localizada en sitios de-
finidos (activos) de la superficie. La superficie es homogénea, donde
se forma una capa de espesor monomolecular (figura 4.10 a) cuyas
moléculas adsorbidas no interaccionan entre si.

s [soterma BET:

Isoterma polimolecular, la teoria de BET amplia el modelo mono-
capa de Langmuir mediante la introducciéon de ciertas suposiciones,
que incluyen adsorcion en multicapa (figura 4.10 b) y condensacion
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capilar. Las moléculas adsorbidas en la primera capa acttian como
sitios de adsorcion de la segunda, y asi sucesivamente.

900000

a. hmﬁ_hﬁurfm
W
AN AN A
O
SR N N W
k. Sample Surface

Figura 4.10: Distribucion de las moléculas sobre la superficie segin la teoria
de Langmuir (a) y BET (b).

Para el caso de la adsorcion de las principales especies oxidantes del DPF,
NOy y O, se necesita una isoterma en la que se considere que la parti-
cula es homogénea, la presencia de otras moléculas adsorbidas no influya
en la reactividad de la misma y cuya raectividad se liite inicamente a
las moléculas adsorbidas en la primera capa sobre la superficie. De esta
manera, la isoterma de Langmuir se considera como la més adecuada
para modelar la adsorcion sobre los reactivos sobre el hollin.

4. La reaccién quimica en la superficie, caracterizada por la ecuacion
cinética.

Cada fase cambia su importancia relativa con la temperatura, ya que la
reactividad térmica es altamente dependiente de la misma, como se demostra-
rd méas adelante.

4.3.3. Ecuacidén de conservacion de las especies quimicas

La ecuacion de conservacion de las especies quimicas empleada en el mode-
lo se basa en los trabajos presentados en [3, 27, 28, 29|, en los que se define la
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influencia de la reactividad de las particulas de hollin sobre la concentracion
de las especies presentes en el gas por medio de la ecuaciéon de transporte de
especies quimicas unidimensional aplicada sobre cada regién del medio poroso

[5]-

ApYa) | Apun¥e) _ |y P(pYn) (4.27)

ot 0z 072

La ecuacion 4.27 representa la generacion/consumo de la especie debido
a la reactividad quimica mediante el término fuente w,. El término Y, es la
fraccion maésica de la especie n, p la densidad, u,, la velocidad de filtrado y D,,
el coeficiente de difusividad de la especie n.

Wy, =

Para simplificar céalculos, se considera que la velocidad de las reacciones
quimicas es muy elevada, pudiendo asumir asi que se trata de un proceso ins-
tantaneo. De esta manera se propone un modelo cuasi-estacionario para el
calculo de la variacion de la fraccion mésica e las especies quimicas en el in-
terior de la pared porosa, controlada por el proceso de oxidacion y filtrado.
El término difusivo se supone despreciable para el rango de temperaturas de
trabajo actual quedando la ecuacion de la siguiente manera:

d(puYy)
0z

La ecuacion 4.28 representa la generacion /consumo de especie mediante el
término fuente tras la hipotesis de un modelo cuasi-estacionario y el desarrollo
de dicho término. En esta expresion « representa el indice de de completitud
o coeficiente estequiométrico, S, la superficie especifica del hollin y f(X,,T)
una funcion mediante la cual puede definirse el orden de la cinética quimica y
queda definida en la ecuacién 4.29.

Wy, = paSPf(-Xm T) - (428)

f(X, T) = K- X;, (4.29)

donde K es una constante cinética, definida siguiendo una cinética quimica
de tipo Arrhenius (ecuacion 4.30).

Eay,

KC = Ane_ RT

(4.30)

Cabe destacar el cambio de la expresion inicial, funciéon de la fraccion mé-
sica, a la final: funcién de la fraccién molar. Este cambio se ha realizado con
la expresion 4.31, donde PM es el peso molecular promedio del gas y PM,, el
peso molecular del reactivo.

PM
X, =—Y, 4.31
PIL (4.31)
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Combinando las ecuaciones 4.28 y 4.31 y teniendo en cuenta que tanto
densidad como velocidad la velocidad de filtrado no varian tangencialmente,
se obtiene la expresion 4.32.

wydz = pudX,, (4.32)

Reordenando términos e introduciendo la definicién del desarrollo del tér-
mino fuente, la expresion final, de la que se partird a partir de ahora para
realizar todos los calculos, queda definida en 4.33.

dXn _ Spaf (X, T) _ thn(Xn) (4.33)
dz u up '

Gracias a la funcion definida en 4.29, se puede resolver la ecuacion de
conservacion de especies propuesta para el modelo para distintos 6rdenes de
reaccion, definidos con la potencia r.

El modelo 1D establece una cinética quimica de orden variable modelada
mediante un proceso de adsorcion. En este caso, la funciéon equivalente de 4.29
queda:

F(X0,T) =K. X, = K., (4.34)

Donde el parametro (6,) representa el término para el equilibrio de adsor-
cion y se calcula con la Isoterma de Langmuir, considerada la mas adecuada
para modelar la adsorciéon por los siguiente motivos:

= Todas las posiciones de adsorcién son equivalente.
s Las moléculas absorbidas no interaccionan entre si.

= Se forma una capa de espesor monomolecular.

Esta isoterma define 6,, como la fracciéon de posiciones superficiales ocupa-
das por la especie n, siendo K, la constante de equilibrio de adsorcion/de-
sorcion de la especie n en la superficie (diferente segin se trate de NOy o Oy)
y X, la fraccion molar de la especie n en la fase gas (ecuacion 4.35):

T+ KX, '
Sustityuendo la ecuacion 4.34 en 4.33 la expresion a integrar es:
dx SpakK.0, Xout  dX SpaK,
- LN = [ 22— °¢q 4.36
dz U /Xn 0,.(X) / U : ( )



4.3. Reactividad quimica 51

La solucion de 4.36 se lleva a cabo numéricamente, mediante el método
Runge-Kutta de orden 4 (RK4), explicando con més detalle en [5] y [30].

El método RK4 sirve tanto para la variacion de O, como a la de NO, en las
diferentes regiones, obteniendo asi la fracciéon masica molar que ha reaccionado
de cada una de estas dos especies [5].

4.3.4. Calculo de la potencia de regeneracién

La cantidad de hollin consumida en cada una de las regiones por unidad
de tiempo se calcula por estequiometria a partir del balance de cada una de
las especies reactivas entre la entrada y salida de cada capa.

La variacion en valor absoluto de la fraccion molar de las especies reacti-

vas (NOy y O3) en el medio poroso viene dada por las ecuaciones 4.37 y 4.38
respectivamente.

A‘>(]VOQ = ’XNOQ,OUJ/ - XNOZ,in

(4.37)

AXOQ = |X02,out - XO2,i7L

(4.38)

La variacion de fraccion molar de los productos de la reaccion puede hallarse
a partir de la variacion que sufren los reactivos segtn la ecuacion 4.39:

AX, = anno, AX N0, + an0,AX0, (4.39)

En la ecuacion 4.39 a, no, ¥ ano0, son el cociente de los coeficientes es-
tequiométricos de la especie n, expresado como b,(«), y del coeficiente este-
quiométrico de la especie oxidante en cada caso. Las ecuaciones 4.40 y 4.41
muestran las expresiones que se emplean para calcular a, o, ¥ an,0,, relativas
a los productos de la reaccion de oxidacion con NO, y O, respectivamente.

bn(ano,
Un,NOy = LNJ(V)O ) (4.40)
b (o,
o, = 2100) (1.41)

El caudal molar consumido de NOy y Oy puede obtenerse a partir de la
velocidad de filtrado, del area de filtrado del volumen de control, de la concen-
tracion molar del gas y de la diferencia de fracciones molares entre entrada y
salida (ecuaciones 4.42 y 4.43 ).

8nN02

8t = AXNOguwAngas (442)



52 CAPITULO 4. Herramientas computacionales

8n02
ot

Conocida la estequiometria de cada reaccion y el paso de tiempo se puede
calcular la masa de hollin consumida segtn la ecuacion 4.44.

== AX02UwAngas (443)

(4.44)

1 0 1 0
1 ey = PMoA < nNO nc)z)

ANOy ot a0, ot

Por tltimo, con ayuda de las ecuaciones 4.45 y 4.46 se obtiene el calor
liberado por unidad de tiempo generado por la combustion el hollin en cada
capa para el caso de la regeneracion con Oy y NO, respectivamente. El calor
total por unidad de tiempo en cada capa se obtiene como la suma de ambas
contribuciones (ecuacion 4.47):

2(&02 — 075)AHJ{COQ + 2(1 — aOz)AHf,CO 8”02
O, ot

(Reg,00 = (4.45)

CjReg,NOg =

(ano, —1)AHfco, + (2 — ano,)AHfco + ano,AHfno — ano,AHf no,

aNOQ
0nN02
— 4.46
GReg = QReg,05 + QReg,NO, (4.47)

El célculo de las entalpias de formacion AH ¢ que aparecen en las ecuaciones
4.46 y 4.45 puede encontrarse detalladamente en [30].

4.3.5. Balance de masas por filtrado y regeneracién

La variacion de la cantidad de hollin en cada instante de tiempo en las dis-
tintas regiones de acumulacién de hollin depende de los resultados obtenidos
por los submodelos de filtrado y regeneracion.

La masa de hollin en cada region de un volumen de control queda definida
con la ecuacion 4.48, donde i puede ser la pared porosa (catalizada o no) y/o la
capa de particulas. Si se trata de la capa de particulas se debe tener en cuenta
que el espesor de la misma va variando con la masa de hollin depositada de
acuerdo a la geometria antes definida (figura 4.8).

mai (t + 1) = mqi(t) + mcﬁlt,i(t) — mC’ReJ‘ (t) (448)
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El area transversal de la capa de particulas queda definida en la ec.4.49.
Teniendo en cuenta que el volumen de control tiene una longitud Ax y que la
capa de particulas posee una densidadp,;, la masa acumulada en la capa de
particulas se obtiene segin la ecuacion 4.50.

-2
o+ (a2 wpl)wpl

A, =4 (4.49)

mepr = AtT.A.T,Opl (450)

El espesor de la capa de particulas se puede calcular combinando estas dos
ecuaciones y despejando, quedando como resultado la expresion 4.51.

R
5 (4.51)

Para el caso de las regiones situadas en la pare porosa, ya sea zona cata-
lizada o no, se calcula la masa de hollin depositada en cada unidad colectora
(ecuacion 4.52) para poder determinar el diametro de dicha unidad y la poro-
sidad, pudiendo obtener de ahi la permeabilidad y eficiencia de filtrado.

Wy =

mC,filt,w - mC,Reg,w (4 52)

ucl 1) = ucll
Mt + 1) = moe(t) + —

La fracciéon masica de cada una de las especies quimicas a la salida del
medio poroso depende del filtrado y la regeneracion. El flujo méasico de gas
se ve reducido entre la entrada y salida del medio poroso debido al proceso
de filtrado. Esta reduccion es debida a la retenciéon de particulas en el medio
poroso y viene definida por la ecuacion 4.53, donde E es la eficiencia de filtrado
del medio poroso, Y¢, la fraccion masica de hollin en la corriente de gas a la
entrada del medio poroso, 114, €l flujo mésico a la entrada del medio poroso
Y Mgas,s1 €5 €l flujo mésico una vez descontado el hollin retenido en el medio
pOToso.

mgas,sl = mgas,e(l - EfYC,e) (453)

De igual modo, con la ecuacion 4.54, se puede calcular el cambio en la masa
total de gas debido a la reactividad quimica mediante el balance entre la masa
de los reactivos consumidos y la masa de los productos generados a partir de la
fraccion masica de cada especie generada o consumida en el medio poroso. En
dicha ecuacion, los subindices ¢ hacen referencia a los productos de reaccion y
los subindices j, a los reactivos. La variable m,,; s es el flujo mésico incluyendo
el balance de especies generadas/consumidas en el medio poroso y AY es la
variacion de fraccién maésica de cada especie, en valor absoluto, debida a su
generacion/consumo en el medio poroso definida en 4.55. En esta expresion,
PM es el peso molecular y de la especie y PM, el peso molecular promedio
de la mezcla.
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mgas,s = mgas,sl + mgas,e Z A}/z - mgas,e Z AY} (454)
( J
PM,
AY, = —AX, 4.55
Py, (1)

El flujo mésico en la seccion de salida del medio poroso se obtiene sustitu-
yendo la ecuacion 4.53 en 4.54, quedando la expresion resultante descrita en
4.56.

Mgas,s = Mgase(1 = EfYoe) + Mgase »_ AY; — thgase Y AY; (4.56)
( J

Para el calculo de la fraccion mésica de cada especie es necesario conocer
el flujo masico de la especie a la salida, dada por el flujo masico de la especie
a la entrada y la reactividad de dicha especie en el medio poroso. La ecuacion
que permite dicho calculo queda definida en 4.57, donde se entiendo como Y, s
la fraccion masica de la especie n en el gas a la entrada del medio poroso y se
calcula segtn la ecuacion 4.58.

mn,s = mgas,eYn,e + mgas,eAYn (457)
Yn,s - mn,s (458)
Myas,s

Combinando las ecuaciones 4.56, 4.57 y 4.58 se puede expresar la fraccion
mésica de salida de la especie n en funcién de su fraccion mésica entrante al
medio poroso y de la variaciéon de flujo mésico por los procesos de filtrado y
regeneracion (ecuacion 4.59).

v Y,. £ AY,
1= EYoe + Y, AY; — Y, AY

Finalmente, la fraccion masica de mayor interés: hollin, se calcula teniendo
en cuenta que no su variaciéon en el medio poroso no depende de las reacciones
de regeneracion. Esta viene dada exclusivamente por la eficiencia del proceso
de filtrado, quedando el flujo masico de hollin a la salida de la pared porosa
definido en 4.60.

(4.59)

mC,s = YC,emgas,e<1 - Ef) (460)

Siguiendo el mismo procedimiento que para la ecuacion 4.59, se puede ob-
tener la fraccion masica de hollin en la seccion de salida del medio poroso con
la expresion 4.61:

v Yool — Ef)
M (1 - BfYee) + i AY — X, AY

(4.61)



Capitulo 5

Resultados

RESUMEN: En este capitulo se recopilan los resultados obtenidos a lo
largo del proyecto: validaciéon del modelo, etapas de reactividad y andlisis
de sensiblidad de varios parametros. Por ultimo se muestra un caso de
inyeccion de agua al que se le aplican las conclusiones obtenidas de los
anteriores resultados con el fin de mejorar la estrategia de regeneracién.

5.1. Validaciéon modelo

La primera parte de este proyecto busca demostrar que es posible reprodu-
cir el comportamiento del filtro durante una regeneracion activa teniendo en
cuenta la fase de adsorcion.

Esta comprobaciéon se aborda como una validacion del modelo, basada en
la ejecucion de varios casos de regeneracion en los que se varia principalmente
una constante cinética de la principal especie oxidante en la regeneracion ac-
tiva: O,. Esta constante cinética es conocida como factor preexponencial o de
frecuencia (A,), y se encuentra en la ecuacion de Arrhenius 4.30.

A lo largo de todo el proyecto se trabaja imponiendo el gasto mésico y tem-
peratura de entrada al filtro. El parametro a controlar es la pérdida de presion,
definida por los dos pardmetros impuestos y la evolucion de la permeabilidad,
dependiente a su vez de la masa de hollin.

La tarea de validacién consiste en intentar hacer coincidir lo maximo po-
sible los datos obtenidos con el modelo y los experimentales recogidos en el
banco motor. Se establecen tres gréficas bésicas para juzgar a simple vista si el
caso ejecutado es o no un buen ajuste, donde se muestra la evolucién temporal
de tres pardmetros: la temperatura a la salida del filtro, la presiéon a la entrada
del mismo y la masa de hollin total. Este ultimo no se compara con datos

%)
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experimentales, puesto que no se tienen, pero se representa para proporcionar
una idea de la rapidez del proceso de regeneracion y la distribucién de hollin
a lo largo del tiempo.

La siguiente fase de la validacion consta del calculo de las rectas de regre-
sion referidas a la pérdida de presion. Este paso incluye el calculo del coeficiente
de correlacion correspondiente a cada recta con la andloga de los datos expe-
rimentales (R?), un pardmetro que indica la relacién lineal entre dos variables
aleatorias cuantitativas. Este coeficiente varia en el intervalo [0, 1]. Un valor
de R? =1 indica una correlaciéon positiva perfecta y R? = 0 implicaria que no
existe relacion lineal. Esto conlleva que el ajuste que proporcione un valor de R?
més proximo a 1 serd, probablemente, el caso que mejor se acople a la realidad.

Una vez definida la estrategia de validacién se procede con la exposicion
de los resultados obtenidos siguiendo la metodologia planteada. Tras varias
ejecuciones de distintos casos, el mejor ajuste obtenido se corresponde con un
factor preexponencial de 2.

La figura 5.1 muestra las tres graficas bésicas antes mencionadas con las
que se ha llevado a cabo la primera fase de la validacion:
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Figura 5.1: Comparacion de la evoluciéon temporal de tres parametros experi-
mentales con los analogos calculados con el modelo 1D (A4,, = 2).
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La figura 5.1 demuestra que el ajuste reproduce los resultados experimen-
tales con bastante precision, sobre todo la presién a la entrada del DPF. El
transitorio de temperatura difiere un poco de la realidad pero se estabiliza
alcanzando los mismos valores que en el caso experimental. La grafica 5.1c
muestra la evolucién temporal de la masa de hollin en el filtro en la que se
puede observar como la tasa de consumo de dicha masa varia mucho depen-
diendo del intervalo de tiempo que se considere: en los 100 primeros segundos
se oxidan apenas 100 g, mientras que en el intervalo comprendido entre 100
y 200 segundos se oxida tres veces dicha cantidad. En la grafica 5.1a se ha
anadido la temperatura a la entrada del DPF para poder ver como las tempe-
raturas alcanzadas durante la regeneracién son mas elevadas debido al proceso
exotérmico de oxidacion del hollin.

Una vez finalizada la primera fase de la validacion se procede con la reali-
zacion de la correspondiente regresion numeérica y su coeficiente de correlacion:

30000
25000
20000
15000

10000

DPF AP [Pa]

— Experimental
@ ~-2-R2=0.993
0 e e e T

5000 10000 15000 20000 25000 30000
Experimental DPF AP [Pa]

5000

Figura 5.2: Rectas de regresion de la caida de presion junto con el coeficiente
de correlacion R? (A, = 2).

Como se puede observar en la figura 5.2 la relacion lineal entre los datos
experimentales y los correspondientes al modelado con A, = 2 es muy buena,
y el valor del coeficiente de correlacion obtenido es muy préoximo a la unidad:
0.993. Con esta grafica y el valor de R? se puede confirmar que el ajuste reali-
zado reproduce el comportamiento del DPF con una precision elevada.

5.1.1. Analisis temporal

Con el fin de comprender mejor el comportamiento del filtro y el proceso de
regeneracion en si, se realiza un estudio de la evoluciéon temporal de distintos
parametros.
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El modelo es capaz de calcular varias temperaturas: temperatura de pared
en el canal de entrada/salida, temperatura superficial, temperatura de salida,
etc. La mayoria de los perfiles de dichas temperaturas son muy similares o
practicamente iguales, por eso se elige una de ellas como ejemplo que, en este
caso, es la temperatura de pared en el canal de entrada:

800 -

700 A

S 600 -
o | — 0.00 [m]
=!500 - — 0.01 [m]
BI 400 - = 0.05[m]
- | — 0.10 [m]
300 A — 0.15[m]
—— 0.20 [m]
200 L) L) ' L) L) L) ' L) L) L) ' L) L) L)

0 100 200 300 400

Time [s]

Figura 5.3: Evoluciéon temporal de la temperatura de pared del canal de entrada
para distintas posiciones a lo largo del mismo.

La figura 5.3 muestra el considerable aumento de temperatura en los prime-
ros segundos del proceso de regeneracion, alcanzando un valor maximo para
después estabilizarse. Este maximo o pico de temperatura se desplaza en el
tiempo con la longitud, es decir, cuanto més alejado esta el punto de medi-
da del inicio del canal, mayor es el valor y el tiempo en el que se observa
el maximo. Este comportamiento es algo 16gico si se piensa en el proceso de
regeneracion como un frente de temperatura que avanza a lo largo del canal,
oxidando el hollin a su paso. El pico de temperatura aumenta su valor debido
a la liberacion de calor que se produce en el proceso de oxidacién.

Otro pardmetro importante, cuya evolucion temporal es interesante anali-
zar, es la masa de hollin para distintas posiciones longitudinales. Como se ha
comentado en la grafica 5.1c, la masa de hollin no se quema de manera gra-
dual y continua, existen intervalos de tiempo en los que se oxida mucha mas
masa que en otros. Con la siguiente grafica se pretende visualizar la evolucién
o cambios de dichos intervalos de tiempo:
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Figura 5.4: Evolucién temporal de la masa de hollin en la capa y pared para
distintas posiciones a lo largo del canal.

Analizando la figura 5.4 se observa como al inicio existe una etapa en la
que no se detecta ninguna variaciéon de masa de hollin, es decir, no se oxida
nada. Esta etapa es mas larga cuanto mas avanzada sea la posicion longitu-
dinal dentro del canal. Si se observa esta figura de manera conjunta con 5.3,
se deduce que la explicacion de la prolongaciéon de esta etapa con la longitud
estd intimamente relacionada con la evolucion de los maximos de temperatura:
Cuanto mas alejada es la posicion del inicio del canal, més tarde empieza a
oxidar el hollin porque atin no se ha alcanzado la temperatura necesaria para
tal fenémeno en dicho punto. Se observa como el descenso de masa de hollin
empieza a tener lugar cuando el perfil de temperaturas correspondiente alcan-
za los 450-500 °C, quedando asi definida la temperatura a la que el hollin se
oxida en una regeneracion activa.

Cabe destacar que el hecho de que el primer nodo (0.01 m) posea mas masa
solo se debe a una caracteristica del mallado de los canales en el modelo. El
nodo inicial se supone vacio, sin masa. Esta suposicién no es del todo cierta,
una parte de la celda correspondiente al nodo 0 si acumula hollin, aunque muy
poco. Para solucionar este desajuste se suma la masa correspondiente acumu-
lada en el nodo 0 (0.00 m) a la del nodo contiguo (0.01 m). De esta manera, el
nodo 1 (0.01 m) siempre tiene mas masa de la que en realidad le corresponderia.

En el caso de una regeneracion activa, la principal especie oxidante es el O,
pero el NO, también puede tener una aportacion que se puede tener en cuenta.
A continuacién se va a analizar la evolucion temporal de las tasas de consumo
de ambas especies para distintas posiciones longitudinales. De manera paralela
se observaré si los 6rdenes de magnitud de ambas tasas son similares o, como
se espera, una predomina sobre el otro. La potencia liberada por el proceso de
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oxidacion de hollin debido a cada una de las especies va directamente ligada a
su tasa de consumo, por eso, ambas variables se estudiaran conjuntamente. La
potencia proporcionada por el modelo esta referida s6lo a un par de canales
entrada/salida, de este modo, para obtener la potencia liberada total por cada
especie se debe multiplicar el resultado obtenido con el modelo por el niimero
de canales del monolito.

Tras esta breve introducciéon se muestran las graficas correspondientes a la
tasa de consumo y potencia liberada por ambas especies oxidantes, NOy y Os:
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Figura 5.5: Tasa de consumo(5.5a) y potencia liberada(5.5b) de NO; a distintas
longitudes a lo largo del tiempo.
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Figura 5.6: Tasa de consumo(5.6a) y potencia liberada(5.6b) de Oy a distintas
longitudes a lo largo del tiempo.

La tasa de consumo de NOs,, junto con su potencia liberada, se estudian en
la figura 5.5. En dicha imagen se observa como ambas variables tienen el mismo
perfil y tendencias: un gran pico de consumo al inicio y rapido agotamiento o
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descenso para alcanzar posteriormente valores practicamente constantes. Este
perfil se retrasa en el tiempo conforme se avanza a lo largo del canal, pero ape-
nas mengua su valor maximo. De nuevo, esta tendencia coincide con el avance
del frente de temperaturas.

La tasa de consumo de Oy se comporta de manera similar a la del NO,
pero carece de la bajada tan abrupta, una vez alcanzado el méximo desciende
de forma gradual. La principal diferencia entre la tasa de consumo y poten-
cia liberada del Oy y NO, es el orden de magnitud (el doble para la tasa de
consumo y tres veces mayor para la potencia). Como puede observarse en las
graficas 5.6, tanto tasa como potencia liberada son muchisimo més elevadas
que las correspondientes al NOs. Esto es logico y coincide con lo esperado, ya
que se trata de una regeneracion activa, donde la principal especie oxidante es
el oxigeno.

Comparando ambas imagenes conjuntamente se observa como el pico de
tasa de consumo y potencia liberada del NO, tiene lugar antes que los si-
métricos del Oy. En apartados anteriores se ha comentado que el NOy es el
principal oxidante en procesos de regeneracion pasiva, donde las temperaturas
alcanzadas son menores que en procesos de regeneracion activa. Esto se debe
a que el NO, necesita temperaturas menores para poder reaccionar y oxidar
el hollin. Teniendo esto en cuenta es sencillo explicar por qué el NOy empieza
a consumirse antes que el Oy, ya que la temperatura necesaria para que la
primera especie reaccione se alcanza antes.

Por ultimo, es interesante calcular la potencia total liberada. Tal y como
se ha indicado antes, se calcula como la suma de las aportaciones del NOy y Os:
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Figura 5.7: Evolucién temporal de la potencia total liberada para distintas
posiciones longitudinales a lo largo del monolito.
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En la figura 5.7 se muestra la potencia total liberada. Como la potenciia
aportada por la oxidacion del NO, es practicamente despreciable frente a la
del O,, el perfil de la evolucion temporal de la potencia total liberada, asi como
el orden de magnitud, es similar al de Os.

5.2. Etapas de reactividad

Observando las graficas del apartado anterior puede vislumbrarse como el
proceso de regeneracién sigue siempre una misma estructura, que se corres-
ponde con una serie de etapas. Estas etapas pueden determinarse como etapas
de reactividad, ya que dependen de dicho pardmetro. Son principalmente tres:

= Iniciacion: Esta etapa es equivalente al intervalo de tiempo necesario para
que el sistema acumule la energia suficiente para comenzar la reaccion.
Se caracteriza por un gran aumento de la tasa de reactividad y, por lo
tanto, de la tasa de variaciéon de hollin.

» Méxima reactividad: En esta etapa se puede observar un pico de tem-
peratura. Es la zona que, como el propio nombre indica, se caracteriza
por ser la de mayor reactividad, mayor tasa de consumo de las especies
oxidantes y mayor reducciéon de masa de hollin. La longitud de esta etapa
en el tiempo proporciona una idea a cerca de la rapidez del proceso de
regeneracion.

= Cola: En esta etapa se reduce la tasa de regeneracion, tanto la tempe-
ratura como la presion comienzan a estabilizarse. La masa de hollin que
queda va reduciéndose muy lentamente llegando incluso a no consumirse.

5.2.1. Evaluacién con el tiempo

Estas etapas no tienen unos limites estrictamente definidos, por eso se rea-
liza un estudio espacio-temporal, cuyo fin es poder establecer el inicio y fin de
cada etapa. Este estudio se basa en la evaluacién de la temperatura de pared
vy masa de hollin a lo largo del canal para distintos tiempos.

Los espacio-temporales de cada una de las variables se han realizado con
ayuda del programa MATLAB. El script desarrollado para esta funcion tiene
fundamentalmente tres partes:

= Primero se cargan los datos proporcionados por el modelo que se encuen-
tran en un fichero .DAT.

= Mediante un bucle de lectura y comparacion se buscan las columnas con
los datos correspondientes de la variable a analizar. A medida que se
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encuentran los datos, éstos se almacenan en una matriz. Las variables
elegidas pasan a estar en funciéon de la posicion longitudinal a lo largo
del canal.

= Por tdltimo se graba la matriz de datos en una hoja excel para su posterior
representacion grafica.

Para la representacion gréfica se eligen los valores correspondientes a los
tiempos multiplos de 5, evitando asi tener que representar 400 perfiles de dis-
tribucion (uno por cada tiempo). A su vez, cada grafica agrupa intervalos
temporales de 100 segundos cada una, para facilitar la lectura e interpretacion
de dichas representaciones.

Tanto los intervalos de tiempo como la discretizacion espacial se mantienen
para ambos estudios, temperatura y masa de hollin, con el fin de poder compa-
rar y definir las etapas de reactividad utilizando ambos anélisis conjuntamente.

A continuacion se van a mostrar las figuras correspondientes a los resulta-
dos del espacio-temporal de la Temperatura de pared:
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Figura 5.8: Distribucion de la temperatura de pared a lo largo del canal para
distintos intervalos de tiempo.
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Observando la figura 5.8 se aprecia la evolucion temporal de la distribu-
cion de temperaturas a lo largo del canal. Esta distribucion es relativamente
homogénea, sin picos ni cambios bruscos de temperatura.

Al inicio del proceso de regeneracion, la temperatura a la entrada del canal
es mayor que a la salida del mismo. La diferencia de temperaturas entrada-
salida va incrementando hasta los 75 segundos, donde el mayor gradiente de
temperaturas registrado es de unos 300°C aproximadamente. A partir de este
momento, la temperatura al final del canal va alcanzando valores similares a
los de la entrada, llegando incluso a ser hasta 100 °C superior.

En las figuras 5.8¢ y 5.8d la distribucién de temperatura se mantiene préac-
ticamente constante, descendiendo ligeramente para, posteriormente, estabili-
zarse.

El salto inicial de temperatura viene impuesto por la post-inyeccion reali-
zada para iniciar el proceso de regeneracién activa. El hecho de que la tem-
peratura vaya aumentando progresivamente se debe a la aportacion de calor
de la reaccién exotérmica de oxidacion de hollin. A partir del segundo 200-225
la temperatura se mantiene constante, lo que puede significar que no queda
masa de hollin por oxidar y al no existir reaccion, la liberacién de calor es
practicamente nula. Esto conlleva que la temperatura se mantenga o descien-
da ligeramente.

En base a estas graficas ya es posible hacer un pequeno esquema de cuales
seran los limites de las etapas de reactividad, sobre todo la etapa de cola que,
probablemente, empiece alrededor de los 200 segundos.

Para poder llevar a cabo un establecimiento de los limites de dichas etapas
con mayor seguridad se repite este estudio con la masa de hollin. Ver la distri-
bucion de este parametro a lo largo del canal va a permitir conocer cémo es la
regeneracion el canal: si hay presencia de tapones, la regeneracion es homogé-
nea e igual a lo largo de dicho canal o, por el contrario, existen zonas que se
regeneran mucho antes.

A continuacion se van a mostrar las graficas correspondientes a los resul-
tados del espacio-temporal de la masa de hollin:
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Figura 5.9: Distribucion de la masa de hollin a lo largo del canal para distintos
intervalos de tiempo.

Una vez representados los resultados en la figura 5.9, puede apreciarse vi-
sualmente la evoluciéon de la capa masa de hollin a lo largo del canal para los
400 segundos que dura el proceso de regeneracion.

De principio a fin de las graficas, la masa de hollin siempre desciende,
manteniendo el mismo perfil, pero suavizandose hacia el final del proceso de
regeneracion: la masa al inicio del canal siempre es menor que al final.

La causa del pico de masa al inicio del canal es la expuesta en el comentario
de la figura 5.4.

En la figura 5.9a es perceptible como al final del canal la masa permane-
ce constante hasta practicamente el segundo 100 del proceso de regeneracion.
Esto se debe a la evolucién del frente de temperaturas, conforme avanza dicho
frente los nodos finales alcanzan también la temperatura necesaria para que
tenga lugar la oxidaciéon, como se puede ver en la figura 5.9b, donde ningtn
punto permanece con la misma masa que el del tiempo anterior. Si se analiza
la grafica 5.9a con su analoga de temperatura 5.8a, se puede observar como las
zonas en las que el hollin ha comenzado a descender coinciden con las regiones
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en las que la temperatura es superior a los 450-500°C, temperatura establecida
con anterioridad como la necesaria para que tenga lugar la oxidacion del hollin
en presencia de oxigeno.

En esta figura, 5.9b, se puede apreciar como a partir del segundo 100 la
diferencia entre la masa al inicio del canal y al final es mas elevada. Esta dife-
rencia, causada por los 100 primeros segundos en los que sélo se quema hollin
en entrada del canal, se mantiene hasta el segundo 275, donde el hollin esta
practicamente agotado a lo largo de todo el canal.

Las dos tltimas graficas, 5.9¢ y 5.9d, muestran una distribucién de la masa
de hollin mucho mas homogénea, con variaciones entre los intervalos de tiempo
menores, llegando a ser casi nulos, lo que indica el final del proceso de regene-
racion y practico agotamiento de la masa de hollin.

Con el andlisis de ambas distribuciones se puede dar paso a la siguiente
seccion, la definicion de las etapas de reactividad en si, es decir, sus limites.

5.2.2. Definicién de las etapas de reactividad

Para ser coherente y seguir el orden del esquema de las etapas definidas
se empieza buscando el limite que indica el final de la etapa de iniciaciéon y
comienzo de maxima reactividad.

Se sabe, por definicién, que la etapa de iniciaciéon se caracteriza por un
gran aumento de la tasa de reactividad, como el propio nombre indica, es el
intervalo de tiempo en el que comienza el proceso de regeneracion. Teniendo en
cuenta que la etapa de maxima reactividad debe incluir picos de temperatura
y las mayores variaciones de masa, observando las figuras 5.9a y 5.8a, parece
logico establecer el limite que separa estas dos etapas entre los 0 y 25 segundos.

Una vez establecida la regiéon de biisqueda de la etapa de iniciaciéon y, por
consiguiente, el inicio de la etapa de maxima reactividad solo falta encontrar
el fin de dicha fase o inicio de cola.

La etapa de cola se caracteriza por el agotamiento de masa de hollin y
estabilizacion de la temperatura. Observando las figuras 5.9d y 5.8d es obvio
que en los ultimos 100 segundos del proceso de regeneracién apenas varia la
masa de hollin y temperatura. En base a las figuras 5.9c y 5.8c se establece
que el fin de la etapa de maxima reactividad, a lo largo del momento en el que
las variaciones de masa y temperatura dejan de ser relevantes, esta aproxima-
damente en los 150-200 segundos.
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Para encontrar los limites exactos de estas etapas se calcula la tasa de re-
generacion de hollin y la variaciéon de la misma:
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Figura 5.10: Evolucién de la tasa de regeneracion y su variacion con el tiempo.

En la figura 5.10 se aprecia una variaciéon de la tasa de oxidacion inicial-
mente creciente hasta alcanzar un pico maximo, donde empieza a disminuir
hasta llegar a un minimo tras el cual asciende de nuevo pero con mucha menor
pendiente. El primer gran cambio de pendiente de la variacion de la tasa in-
dica el inicio de la etapa de iniciacion. El minimo absoluto alcanzado implica
el fin de la etapa de maxima reactividad y, por consiguiente, el inicio de la cola.

Como era de esperar, tanto el primer cambio de pendiente como el minimo
de la variacion de la tasa de regeneracion se encuentran dentro de los intervalos
establecidos para los limites en el estudio espacio-temporal. De esta manera
quedan las tres etapas de reactividad para el caso de inicial de adsorcion y
factor preexponencial A, = 2 resumidas en la tabla 5.1.

Etapa Intervalo de tiempo (s)
Iniciacion (verde) 0—10
Maxima reactividad (azul) 10 — 175
Cola (rojo) 175—

Tabla 5.1: Etapas de reactividad para el caso de adsorcion.

Cabe destacar que no se ha incluido el limite que impone el fin de la etapa
de cola en la tabla 5.1 ya que, a pesar de haber alcanzado los 400 segundos,
aun queda masa de hollin por oxidar.

En sintesis, se representan las etapas de reactividad superpuestas en las
tres graficas “base” que presentan la evolucion temporal de la temperatura a la
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salida del DPF, presion a la entrada del mismo y masa de hollin total, acordes
a los colores e intevalos definidos en la tabla 5.1:
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Figura 5.11: Esquema de las etapas de reactividad en un proceso de regenera-
cion de orden intermedio y factor preexponencial A, = 2.

A modo de conclusion, la figura 5.11 demuestra que los limites de las etapas
establecidos son coherentes por las siguientes razones:

= Kl inicio de variaciones apreciables de temperatura y presion se encuen-
tran dentro de la etapa de iniciacion.

= Las pendientes mas elevadas de la grafica 5.1c estén incluidas en la etapa
de maxima reactividad, asi como el maximo de presion y el gran aumento
de temperatura.

= La etapa de cola abarca la estabilizacién de temperatura y presion.

5.3. Analisis de sensibilidad

El tercer objetivo de este proyecto es realizar analisis de sensibilidad con
el fin de poder introducir simplificaciones en el modelo para reducir el coste
computacional, o bien juzgar si algunas de las simplificaciones realizadas son
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o no relevantes a la hora de reproducir el comportamiento del DPF.

En esta seccion se van a estudiar los tres anélisis realizados: influencia del
orden de reaccién, difusion interna y difusiéon externa.

5.3.1. Orden de reaccion

Como se explico en la seccion 4.3.3, la ecuacion de conservacion de las espe-
cies quimicas, base del submodelo de regeneracion, puede resolverse de varias
maneras: teniendo en cuenta una cinética quimica de orden 0, orden 1 o ad-
sorcion.

En el modelo 1D se fija una cinética quimica de orden variable, representa-
da mediante un proceso de adsorcién modelado por la isoterma de Langmuir,
resuelta mediante el uso del método numérico Runge Kutta 4. A continuacion
se va a realizar un andlisis para determinar si se podria haber supuesto una
cinética quimica de orden 0 o 1 para simplifica calculos, y de haberlo hecho, la
repercusion que ésto hubiera tenido en los resultados. Para ello se ejecutan pri-
mero dos casos con las mismas constantes cinéticas fijadas durante la validacién
inicial del modelo con el fin de observar las principales consecuencias del cam-
bio de orden correspondientes a orden cero y uno. Después se intentara ajustar
lo maximo posible ambos casos variando el factor preexponencial o factor de
frecuencia A,, para juzgar si se pueden alcanzar resultados aceptables con estas
suposiciones o es estrictamente necesario tener en cuenta la etapa de adsorcion.

5.3.1.1. Orden O

Una cinética quimica de orden 0 implica una independencia de la genera-
cion/consumo de una especie con su concentracion molar. Esto puede verse en
5.1, donde se define la funcion 4.29 para orden 0 queda de la siguiente manera:

f(Xna T) =K. XS =K, (51)

Sustityuendo la ecuacion 5.1 en 4.33 la expresion a integrar para conocer el
gradiente de fraccion molar de una especie con cinética quimica de orden cero

es:
dX K Xout K
:Sp&c_>/ dX:/Spach (5.2)
u

dz u Xin
cuya solucién se muestra en 5.3, donde queda definida la expresion para
calcular la variaciéon de la fraccion molar en funcién del espesor de cada region
de oxidacion de hollin (2):

Spack, o

u

Xout - Xz'n - (53)
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Para dar comienzo al analisis del proceso de regeneraciéon de cinética qui-
mica de orden 0, se parte de las tres graficas basicas con las que se realizaba la
primera fase de validacion del modelo: evolucion temporal de la temperatura de
entrada, presion de salida y masa total de hollin. Se ejecuta un nuevo caso con
los datos iniciales del modelo de adsorcion, imponiendo la misma temperatura
de entrada y gasto maésico, asi como el factor preexponencial correspondiente
al ajuste del apartado 5.1 A,, = 2. Los resultados obtenidos con esta ejecucion
se representan a continuacién:
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Figura 5.12: Comparaciéon de la evolucion temporal de tres parametros expe-
rimentales con los analogos calculados con el modelo 1D (A, = 2) y cinética
quimica de orden 0.

En la figura 5.12 se demuestra como el hecho de suponer una cinética qui-
mica de orden 0 conlleva una regeneraciéon mucho més rapida y abrupta. Se
afirma asi que la imposicion de orden 0 acelera la reaccion de oxidacion.

Con el fin de poder conocer mejor los cambios en el proceso de regeneracion
se realiza el mismo estudio espacio-temporal que se ha mostrado en el punto
5.2.1 con los resultados correspondientes a orden 0.
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El fichero y metodologia para realizar los espacio-temporales de cada varia-
ble es el mismo, sustituyendo los .DAT correspondientes. Tanto los intervalos
de tiempo como el mallado del canal se mantienen, pudiendo asi comparar
resultados mas facilmente.

Para mantener la estructura del analisis se inicia con la representacion gra-
fica de la distribuciéon de la temperatura de pared:
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Figura 5.13: Distribucion de la temperatura de pared a lo largo del canal para
distintos intervalos de tiempo, orden 0.

La figura 5.13 muestra la evolucion de la distribuciéon de la temperatura de
pared a lo largo del canal. Se observa como las temperaturas alcanzadas son
més elevadas que en el caso de orden intermedio, alcanzando casi los 800°C,
asi como la presencia de maximos o picos de temperatura. Estos picos son
perjudiciales para el filtro, pudiendo llegar a deteriorarlo e incluso romperlo.

El comportamiento en cuanto al avance de los perfiles de temperatura es
similar: el médximo de temperatura va avanzando longitudinalmente a medida
que el proceso de regeneracion avanza, pero los gradientes térmicos entre dis-
tintos puntos del canal para un mismo tiempo son mucho més marcados. En la
figura 5.13c se observa como la temperatura al inicio del canal ya se mantiene
constante, lo que puede indicar un agotamiento de la masa de hollin en ese
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intervalo de tiempo en esa seccién del canal.

En el caso de orden variable se observaba en las graficas finales como la
temperatura apenas variaba, pero no coincidian exactamente dos perfiles para
un mismo tiempo. En cambio, para orden 0 a partir de los 300 segundos los
perfiles de temperatura son idénticos. La principal causa de esta coincidencia
puede ser el completo agotamiento de la masa de hollin, es decir, que el filtro
se encuentra completamente limpio.

Para poder verificar las suposiciones a cerca de la relaciéon de los perfiles
de temperatura con la masa de hollin se repite el estudio espacio-temporal con
dicho parametro. Las graficas obtenidas tras el procedimiento son las siguien-
tes:
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Figura 5.14: Distribucién de la masa de hollin a lo largo del canal para distintos
intervalos de tiempo, orden 0.

La distribucion de hollin es muchisimo menos homogénea, éste tiende a
acumularse al final del canal, figura 5.14b, ya que la rapida oxidacion al inicio
del monolito implica la limpieza practicamente total de esa zona de pared,
facilitando el paso del flujo a través de la misma. La zona limpia de pared
opone menor resistencia y se convierte en la principal regién de paso del flujo,
pasando la parte posterior del filtro a un segundo plano y haciendo que di-
cho sector se “tapone” al verse reducida la llegada de oxigeno. El “tapon” se
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va deshaciendo a medida que el frente de temperatura avanza, teniendo a los
275 segundos el canal completamente limpio, la masa de hollin se oxida por
completo.

No solo los perfiles de distribucion de hollin son mucho més heterogéneos
sino que ademaés los gradientes de masa entre los intervalos son mucho méas
elevados en los primeros segundos. En la figura 5.14a puede observarse como
para el segundo 50, la masa del inicio del canal se ha reducido incluso mas de
la mitad. En el segundo 100 ya existe una regiéon del canal que se encuentra
completamente limpia (0.05-0.06 m).

A partir del segundo 150-175 puede se puede considerar el canal practica-
mente limpio, a excepciéon de la seccion final del mismo.

Con estas gréaficas quedan comprobadas las suposiciones antes realizadas en
el anéalisis de la evolucion de la temperatura: los intervalos en los que la tempe-
ratura es constante, una vez pasada la fase inicial del proceso de regeneracion,
coinciden con las zonas en las que el hollin se ha oxidado completamente.
Ademés se descubre que los picos de temperatura coinciden con el inicio del
agotamiento de la masa de hollin para un mismo tiempo.

En un principio esta estrategia de regeneracion puede parecer ideal ya que
el filtro queda préacticamente limpio en muy poco tiempo, pero esta distribu-
cion tan dispar de hollin conlleva la posible aparicién de puntos calientes que
pueden causar la rotura del filtro.

Una vez evaluadas las figuras 5.14 y 5.13 se contintia con la definicion de las
etapas de reactividad de manera semejante al estudio realizado en el apartado
de adsorcion.

Las diferentes distribuciones y el aumento de la velocidad de reaccién hacen
que las etapas, a simple vista, varien sus limites.

Recopilando las conclusiones de las distribuciones de temperatura y masa
se determina el inicio de la etapa de méxima reactividad se encuentra entre los
0-25 segundos. El fin de esta etapa se sitiia en un intervalo comprendido entre
75-100 segundos, siendo esta frontera muy borrosa debido a la desigualdad de
la distribucién del hollin.

Para encontrar los limites exactos de estas etapas se calcula la tasa de re-
generacion de hollin y la variaciéon de la misma:



74 CAPITULO 5. Resultados
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Figura 5.15: Evolucion de la tasa de regeneracion y su variaciéon con el tiempo
suponiendo una cinética quimica de orden 0.

En la figura 5.15 se aprecia una variacion de la tasa de oxidaciéon con una
estructura similar a la del caso de adsorcién pero con unas pendientes mucho
méas marcadas. En los primeros 65 segundos la variacion de la velocidad de
regeneracién crece hasta alcanzar un maximo, donde pasa a descender brusca-
mente hasta un minimo que indica el inicio de la etapa de cola. El inicio de
la etapa de iniciacién, definido por el comienzo del crecimiento de la variacion
de la tasa de regeneracion, se encuentra en un tiempo muy similar al del caso
de adsorcion. Se puede comentar comparando con la grafica 5.10 como la tasa
de regeneracion con cinética quimica de orden cero es muchisimo mas elevada,
esto implica y coincide con la conclusiéon antes obtenida: un proceso de rege-
neracion més rapido y abrupto.

Las distintas etapas y sus limites quedan resumidas en la tabla 5.2:

Etapa Intervalo de tiempo (s)
Iniciacion (verde) 0—15
Maéxima reactividad (azul) 15 -85
Cola (rojo) 85 — 275

Tabla 5.2: Etapas de reactividad para el caso de Orden 0.

Cabe destacar que en este caso la etapa de cola si tiene un limite que indi-
ca su fin ya que a los 275 tanto la tasa de regeneracion es nula, el hollin esta
totalmente agotado y las temperaturas se mantienen constantes.

Por tanto, las etapas esquematizadas en las tres graficas basicas, acorde a
los colores e intervalos descritos en la tabla 5.2, quedan de la siguiente manera:
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Figura 5.16: Esquema de las etapas de reactividad en un procso de regeneracion
de orden 0 y factor preexponencial A, = 2.

A modo de resumen la figura 5.11 demuestra que los limites de las etapas
establecidos son coherentes por las siguientes razones:

= La Etapa de iniciaciéon abarca el inicio de los incrementos de presion y
temperatura.

= El pico de presion y las mayores pendientes en la grafica del decrecimiento
de masa de hollin estan incluidos en la etapa de méxima reactividad.

= La estabilizacion de la presiéon se encuentran dentro de los limites de la
etapa de cola.

5.3.1.2. Orden 1

Definir una cinética quimica de orden 1 sin etapa de adsorcién conlleva
suponer que la tasa de generacion/consumo de una especie es directamente
proporcional a su concentracién molar.

Mediante un proceso anélogo al de Orden 0, se define la funcion equivalente
para orden 1 de 4.29:

f(X,,T) =K. - X} = K.X, (5.4)
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Sustityuendo la ecuacion 5.4 en 4.33 la expresion a integrar es:

dX  S,aK.X Xout X Sy,a K,
Xin X U

dz U

cuya solucién se muestra en 5.6, donde queda definida la expresion para

calcular la variacion de la fraccion molar en funcion del espesor de cada regiéon
de oxidacion de hollin (2):

SpaKe

Xout = in e e (56)

Una vez expuestas las ecuaciones en las que se basa este estudio, el inicio

del analisis del proceso de regeneracion de cinética quimica de orden 0 parte de

las tres graficas basicas con las que se realiza la primera fase de validacion del

modelo: evolucién temporal de la temperatura de entrada, presiéon de salida

y masa total de hollin. En nuevo caso a ejecutar parte de los datos iniciales

del modelo de adsorcion. La temperatura de entrada y gasto mésico son datos

impuestos por el usuario, asi como el factor preexponencial correspondiente al

ajuste del apartado 5.1 A,, = 2. El producto de esta ejecuciéon se representa a

continuacion:
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Figura 5.17: Comparaciéon de la evolucion temporal de tres parametros expe-
rimentales con los analogos calculados con el modelo 1D (A, = 2) y cinética
quimica de orden 1.
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En la figura 5.17 se revela como el hecho de suponer una cinética quimi-
ca de orden 1 implica una regeneracién mucho mas lenta y continua, incluso
incompleta: en la figura 5.17c se observa como la masa de hollin a los 400
segundos es atn de 15 g. De esta manera se puede afirmar que la imposicion
de orden 1 frena la reaccion de oxidacion.

Con objeto de poder conocer mejor los cambios en el proceso de regenera-
cion se desarrolla el mismo estudio espacio-temporal mostrado en los puntos
anteriores con los resultados correspondientes a orden 1.

Tanto fichero como metodolgia e intervalos de tiempo y mallado del canal
se mantienen.

Para mantener la organizacion inicial de estos andlisis se parte de la repre-
sentacion grafica de la distribucion de la temperatura de pared:
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Figura 5.18: Distribucion de la temperatura de pared a lo largo del canal para
distintos intervalos de tiempo, orden 1

La figura 5.18 muestra la evolucion de la distribucion de la temperatura de
pared a lo largo del canal. Las temperaturas alcanzadas son menores que las
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analogas de orden intermedio y no se observan maximos o picos de tempera-
tura.

El avance de los perfiles de temperatura es similar al de orden intermedio
pero mucho mas homogéneo y continuo, los gradientes de temperatura para
un tiempo dado a lo largo de un canal no son tan elevados.

Los cambios entre intervalos de tiempo son muy continuos, sin ningin cam-
bio brusco o inesperado.

Para completar el analisis se grafican las correspondientes figuras del espacio-
temporal de la masa de hollin:
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Figura 5.19: Distribucion de la masa de hollin a lo largo del canal para distintos
intervalos de tiempo, orden 1

La distribucién de hollin es mucho més homogénea que en los dos casos
anteriores. Se observa como hace falta alcanzar tiempos més elevados para
poder apreciar una variacién de masa considerable, lo que podria indicar una
prolongacién de la zona de iniciacion.

Otro aspecto a destacar es que, asi como en orden 0 el hollin tendia a acu-
mularse al final del canal, en orden 1 a partir del segundo 300 la masa de hollin
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es ligeramente superior al inicio del canal que al final.

Como conclusion general se podria decir que el proceso de regeneracion con
una cinética quimica de orden uno es mucho mas lento, ya que se observa que
en la figura 5.19d sigue quedando hollin oxidandose.

Una vez evaluadas las figuras 5.19 y 5.18 se pasa a definir las etapas de
reactividad de manera andloga a los anteriores apartados de adsorcién y orden
0.

La distribucién de las diferentes etapas difieren bastante de la asignacion
anterior. Segun las graficas de distribucion del hollin el inicio de la etapa de
iniciacion se podria encontrar entre lo 25-50 segundos. La etapa de méxima
reactividad llega practicamente hasta el final del proceso de regeneracion ya
que, como se ha dicho antes, a los 400 segundos el hollin atin no se ha oxida-
do completamente. Se establecen los 275-300 segundos como limite para dicha
etapa por la estabilizacion de temperatura, pero podria situarse mas atras.

Para encontrar los limites exactos de estas etapas se calcula la tasa de re-
generacion de hollin y la variaciéon de la misma:
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Figura 5.20: Evolucion de la tasa de regeneraciéon y su variacién con el tiempo
suponiendo una cinética quimica de orden 1.

En la figura 5.20 se aprecia una variacion de la tasa de oxidacién con una
estructura similar a la de los casos de adsorcion y orden 0 pero con unas pen-
dientes mucho menos marcadas. En los primeros 40 segundos la variacion de
la velocidad de regeneracion crece hasta alcanzar un maximo, donde pasa a
descender muy lentamente hasta un minimo que indicaria el inicio de la etapa
de cola. En cambio, a pesar de las previsiones realizadas en base al espacio
temporal de masa de hollin, el inicio de la etapa de méaxima reactividad y fin
de iniciacién se encuentra exactamente en el mismo instante que para el caso
de orden cero.
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Se puede comentar comparando con las graficas 5.10 y 5.15 como la tasa
de regeneracion con cinética quimica de orden uno es muchisimo menor, esto
implica y coincide con la conclusién antes obtenida: un proceso de regeneracion
mas lento y continuo.

La tabla 5.3 recoge las tres etapas de reactividad con sus correspondientes
intervalos de tiempo:

Etapa Intervalo de tiempo (s)
Iniciacion (verde) 0—15
Maxima reactividad (azul) 15 — 300
Cola (rojo) 300—

Tabla 5.3: Etapas de reactividad para el caso de Orden 1.

En este caso, como en adsorcion, no se indica el fin de la etapa de cola
porque aun no se ha completado el proceso de regeneracion, en el segundo 400
aun quedan unos 15 gramos aproximadamente de hollin por oxidar.

En base a lo observado es muy probable que esta etapa de cola se alargue
mucho, incluso infinitamente. El hecho de tener una regeneracion tan lenta
proporciona tasas de reactividad muy bajas, la energia necesaria para conse-
guir quemar la parte final de hollin es muy dificil de obtener tras haber pasado
la etapa de maxima reactividad. De esta manera, este proceso de regeneracion
con una tasa de oxidacion del hollin tan baja pude llegar a no conseguir el con-

sumo total del hollin nunca, el filtro siempre quedara cargado con una fracciéon
de hollin.

En consecuencia, las etapas esquematizadas en las tres graficas basicas se-
gin los colores e intervalos definidos en la tabla 5.3 se establecen de la siguiente
manera;
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Figura 5.21: Esquema de las etapas de reactividad en un proceso de regenera-
cion de orden 1 y factor preexponencial A, = 2.

Como conclusion, la figura 5.21 ayuda a comprobar que los limites de las
etapas establecidos son coherentes por las siguientes razones:

= FEl inicio del incremento de tempera y presion se encuentra dentro de la
etapa de iniciacion.

= El pico de presion y las pendientes mas elevadas en la grafica de de-
crecimiento de masa de hollin estan incluidos en la etapa de maxima
reactividad.

= La etapa de cola abarca la estabilizacion de temperatura y presion.

5.3.1.3. Analisis del efecto del orden de reaccion

En los puntos anteriores se han visto las principales consecuencias de es-
tablecer cinéticas quimicas de orden 0 y 1, pero en la bibliografia se pueden
encontrar estudios que establecen dicho orden de reaccién obteniendo resulta-
dos aceptables. Con el fin de comprender este hecho se va a realizar un tltimo
analisis en cuanto al ajuste maximo posible de ambos casos variando el factor
preexponencial o factor de frecuencia.
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Orden O:

Se ha visto que el modelo suponiendo orden 0 con las constantes cinéticas
fijadas en el ajuste de adsorcién no reproduce el comportamiento del filtro, en
consecuencia se va a intentar ajustar lo mejor posible el nuevo caso variando
el factor preexponencial de la ecuacion de Arrhenius A,, para procurar decidir
si suponiendo una cinética de orden 0 se puede reproducir con precision el
comportamiento del DPF.

El procedimiento a seguir es el mismo que el llevado a cabo en la validacion
inicial del modelo (apartado 5.1), pero no se incluyen las graficas correspon-
dientes a la primera etapa de dicha validaciéon porque no aportan ninguna
conclusion necesaria. Se muestra directamente la grafica correspondiente a la
segunda etapa de validacion, las rectas de regresion de los tres mejores ajustes
conseguidos y sus coeficientes de correlacion correspondientes:
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Figura 5.22: Rectas de regresion de la caida de presion junto con el coeficiente
de correlacion R? para el caso de Orden 0.

Segiin la figura 5.22, el mejor ajuste conseguido para una cinética quimica
de orden 0 es el del caso con un factor preexponencial de 0.3. El coeficiente
de correlacion calculado es de 0.981. Este coeficiente, como se ha comentado
anteriormente, se utiliza como indicador de precisiéon del modelo, siendo mas
preciso cuanto mas se acerque su valor a la unidad. El coeficiente de correlaciéon
obtenido para el caso de adsorcién es 0.993, mayor que el relativo a orden 0.
Esto apunta a la necesidad de considerar la adsorciéon para conseguir un ajuste
més realista.

Las graficas “basicas” correspondientes a este nuevo ajuste quedan de la
siguiente forma:
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Figura 5.23: Comparaciéon de la evolucion temporal de tres parametros expe-
rimentales con los analogos calculados con el modelo 1D (A,, = 0,3) y cinética
quimica de orden O.

La figura 5.23 expone las tres principales graficas con las que se ha estado
trabajando hasta ahora para realizar los primeros ajustes visualmente perti-
nentes al nuevo caso de orden 0 ajustado. A pesar de haber ralentizado el
proceso de regeneraciéon disminuyendo el factor exponencial, la temperatura
alcanzada es mayor y puede observarse en 5.23c como la oxidaciéon del hollin
es ligeramente mas abrupta.

Orden 1:

De manera analoga, se intenta ajustar lo méximo posible el modelo de or-
den 0 a los datos experimentales con el fin de descartar esta simplificacion
como una variante valida a la hora de reproducir el comportamiento del DPF.

Este proceso se lleva a cabo, de nuevo, de manera simétrica al proceso de
validacién del modelo. Omitiendo la primera etapa de dicho proceso y mos-
trando directamente la grafica de resultados de la segunda, los distintos ajustes
tras variar el factor exponencial de la ecuacién de Arrhenius quedan:
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Figura 5.24: Rectas de regresion de la caida de presion junto con el coeficiente
de correlaciéon R? para el caso de Orden 1.

Los resultados de los tres mejores ajustes conseguidos se esquematizan en
la figura 5.24. Dicha figura muestra las rectas de regresion de la caida de pre-
sion junto con sus correspondientes coeficientes de correlacion.

El mejor de los tres casos se corresponde con un factor preexponencial de
4 y un coeficiente de correlacion de 0.979. Este coeficiente sigue siendo me-
nor que el conseguido con el ajuste de adsorcion, por lo que se puede afirmar
que suponer una cinética quimica de orden 1 tampoco proporciona resultados
fiables o, al menos, no tan fiables como los obtenidos suponiendo la etapa de
adsorcion.

A continuaciéon se muestran las tres graficas “basicas” pertinentes de este
ajuste:
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Figura 5.25: Comparaciéon de la evolucion temporal de tres parametros expe-
rimentales con los analogos calculados con el modelo 1D (A, = 4) y cinética
quimica de orden 1.

La figura 5.25 muestra los resultados del modelo con cinética de orden 1
pero ajustados con el correspondiente factor exponencial (A = 4). El proceso
de regeneracion se ha acelerado incrementando el factor de frecuencia hasta
alcanzar una reproduccion del proceso de regeneraciéon por parte del modelo
aceptable.

Conclusiones:

Destaca el gran parecido de esta figura con su equivalente de orden 0. Se po-
dria decir que pueden conseguirse los mismos resultados con orden 0 y orden 1
cambiando las constantes cinéticas. Esta suposicion explicaria por qué autores
eligen orden 0 y 1 indiscriminadamente para reproducir el proceso de regene-
racion. Esto es posible porque la concentracion de oxigeno, término afectado
por el orden de reaccion y por el que se multiplica la expresion de Arrhenius
en la definicion del término fuente, es practicamente constante y no varia a lo
largo de la pared. Cambiar el orden de reaccién supone, de esta manera, cam-
bios que pueden compensarse variando el valor del factor de frecuencia. Esto
no puede aplicarse si se incluye el fenémeno de adsorcion, la principal causa
radica en que la constante de equilibrio de adsorcién varia con la temperatura,
siendo en algunos momentos méas cercano a orden cero y en otros, conforme
aumenta la temperatura, a orden uno, acelerando o ralentizando la reactividad.
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La ralentizacion de la reactividad se produce a altas temperaturas, es decir, al
final del proceso de regeneracion la cinética quimica se asemeja a orden 1. Esto
hace posible el ajuste de la etapa de cola que, como se observa en las graficas
5.23 y 5.25, es una etapa que con orden de reaccion constante es imposible de
reproducir con precision.

En los apartados anteriores se ha visto como los intervalos de tiempo que
limitan las distintas etapas de reactividad varian en funcion del orden de reac-
cion impuesto. A continuacidén se va a repetir el proceso de definicion de las
etapas de reactividad relativos a la tasa de regeneracion y su variacion para
los casos de orden cero y uno ajustados.

Como era de esperar tras observar la gran similitud entre las graficas 5.23
v 5.25 los resultados obtenidos para el estudio de las etapas de reactividad son
practicamente idénticos para ambos 6rdenes de reacciéon:
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Figura 5.26: Evolucion de la tasa de regeneracion y su variaciéon con el tiempo
para orden 0 y 1 variando el factor preexponencial.

En la figura 5.26 se puede observar como ambos ajustes proporcionan un
fin de la etapa de iniciacion y comienzo de la etapa de méaxima reactividad a
los 15 segundos. El final de la etapa de méxima reactividad e inicio de cola
cambia ligeramente siendo 220 segundos para orden 0 y 230 para orden 1, una
diferencia asequible de tan solo 10 segundos.

A continuacién se muestra una tabla resumen con los intervalos de las eta-
pas de reactividad obtenidos para los distintos casos ejecutados:

Iniciacién Maxima reactividad Cola

Adsorcion 0-10 10-175 175-
Orden 0- A, =2 0-15 15-85 85-275
Orden 1 - A, = 0-15 15-300 300-
Orden 0 - A, =0,3 0-15 15-220 220-
Orden1-A4,=14 0-15 15-230 230-

Tabla 5.4: Resumen de los intervalos limites para cada etapa de reactividad.
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Como era de esperar, la etapa de cola se inicia més tarde en los casos de
orden 0 y 1 ajustados que en el de adsorciéon. Esta es la principal diferencia

entre los casos de orden 0 y 1 ajustados y el inicial correspondiente a la valida-
cion y es, ademas, la principal causa de que el ajuste realizado con este tltimo
sea mucho mejor que los correspondientes a ordenes fijos.

A modo de conclusion, para ayudar a la compresion y ampliacion de los
resultados resumidos en la tabla, se muestran las graficas correspondientes a
la tasa de regeneracion y su variacion para los distintos 6rdenes y ajustes:
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Figura 5.27: Comparacion de las tasas de regeneracion y sus variaciones para
los distintos casos ejecutados durante el anélisis de sensibilidad de orden de

reaccion.

La figura 5.27 resume los resultados obtenidos en cuanto a la definicién de
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las distintas etapas de reactividad para los distintos casos ejecutados.

En todas las figuras es apreciable como la etapa de iniciacion es practica-
mente igual, a excepcidon de la adsorcion que se adelanta 5 segundos respecto
a las deméas. Esto parece indicar que no importa el el orden de reaccion im-
puesto, el tiempo que necesita el sistema para acumular la energia suficiente
para iniciar el proceso de oxidaciéon del hollin es el mismo.

En cuanto a las etapas de maxima reactividad se observa como varia su
intervalo en los casos sin ajustar: el correspondiente a orden 0 tiene una menor
duracion mientras que en orden 1 esta etapa ocupa la mayor parte del tramo de
regeneracion representado. Como se habia indicado en la definiciéon de las dis-
tintas etapas, la duracion de esta fase da una idea de la velocidad de reaccion
del proceso, analoga a la tasa de regeneracién también representada: el caso
més rapido posee un intervalo menor y una tasa de regeneraciéon mucho més
elevada (orden 0), el mas lento, un intervalo mayor y una tasa de regeneracion
mucho més lenta y continua (orden 1). Entre ambos se encuentra el proceso
de regeneracion que tiene en cuenta la adsorcion, con una velocidad y tasa de
regeneracion intermedia.

En el caso de los distintos 6rdenes ajustados la etapa de maxima reactivi-
dad es muy similar a la de adsorcion pero ligeramente méas amplia. En cuanto
a sus tasas de regeneracion, los casos de orden fijo alcanzan valores ligeramente
superiores, con su maximo més atrasado que el del caso de orden variable. Esta
principal diferencia es debida a la variaciéon del orden con la temperatura im-
puesto con la fase de adsorcion. Al inicio del proceso, cuando las temperaturas
son elevadas, la cinética quimica tiende a orden 0, acelerando su reactividad
y proporcionando un rapido incremento de la tasa de regeneracion como se
observa en la figura 5.27a. A medida que la temperatura aumenta el orden
de reaccion tiende a 1, dando lugar a una ralentizacion de la reactividad y
tasa de regeneracion. Este fenomeno es el que permite obtener un mejor ajuste
respecto a la imposicion de un orden fijo.

En cuanto a la etapa de cola la tnica que llega a terminar se corresponde
con el caso sin ajustar de cinética quimica de orden 0, figura 5.27b, todas las
demés ejecuciones no llegan al completo agotamiento de la masa de hollin en el
intervalo de tiempo de 400 segundos propuesto para el proceso de regeneracion.
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5.3.2. Difusion interna

El submodelo actual de regeneracion tiene en cuenta las fases de adsorcion
y difusion interna, explicadas en el apartado 4.3.2. Con el anélisis de orden de
reaccion se ha demostrado la necesidad de considerar la primera de estas fases.

Esta fase esta representada en la ecuacion de conservacion de especies me-
diante un factor de correccion denominado eficiencia de la fase de difusividad
1, que se encuentra multiplicando la definicion del término fuente:

d(puYy)
0z

quedando, por lo tanto, la ecuacion a integrar:

- ,OOéSpf(Xn, T) N (57)

Wy =

dX,,  Spaf(X,,T)n  w,(X,)

5.8
dz U up (58)
Este rendimiento se calcula mediante la expresion 5.9:
1 1 1
Tin = fci - (59)

On | tanh(3¢,) 3o,

donde ¢,, es el médulo de Thiele, un niimero adimiensional que representa
el ratio entre la cinética quimica sin limitaciones por difusion y la velocdidad
de difusion.

Valores pequenos del modulo de Thiele indican que la influencia del proceso
difusivo es muy pequena, lo que implica una mayor efectividad. En cambio,
valores elevados de este nimero adimensional indican una alta influencia de la
difusividad y, por lo tanto, una menor efectividad.

A continuacion se va a llevar a cabo un analisis para observar y determinar
la influencia de la difusion interna con el fin de especificar si es estrictamente
necesario mantenerla en el modelo, o puede suprimirse para reducir el coste
computacional.

Se parte de las tres graficas basicas mostradas en todos los apartados donde
se comparan los datos experimentales con los obtenidos mediante el modelo,
en este caso con y sin difusion interna, y un factor preexponencial de A, = 2.
Como se ha indicado previamente, el orden de cinética quimica se mantiene
modelado con la fase de adsorcién.

Imponiendo el mismo gasto masico y temperatura de entrada en el filtro
que en los apartados anteriores los resultados son los siguientes:
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Figura 5.28: Comparacion de la evolucion temporal de tres parametros calcu-
lados con el modelo 1D (A,, = 2) con y sin difusién interna.

Los resultados, recopilados en la figura 5.28, muestran una coincidencia
total en ambos casos de adsorcion, con y sin difusion interna. Esto indica una
independencia completa de dicha fase.

Para poder afirmar que esta fase puede despreciarse a la hora de modelar el
proceso de regeneracion para cualquier temperatura se ha de realizar un estu-
dio paramétrico con dicho parametro ya que, como se coment6 en el apartado
4.3.2, las fases de reaccion pueden variar su importancia relativa con la misma,
pudiendo ser relevante la presencia de la difusién interna a temperaturas mas
elevadas.

Este estudio parmétrico se basa en la ejecucion de varios casos variando so-
lamente la temperatura de entrada impuesta. En los casos anteriores se imponia
gasto masico y temperatura de entrada como un transitorio de 400 segundos.
En este estudio se impone una temperatura estacionaria y gasto masico. Solo
se calculan los 100 primeros segundos del proceso de regeneracion, lo que, jun-
to a la imposicion de la temperatura estacionaria, reduce considerablemente el
coste computacional y con ello, el tiempo de calculo.
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El estudio se divide principalmente en dos partes. La primera estudia la
variacion temporal de la tasa de consumo de la principal especie oxidante, el
O», para el inicio y final del canal para las distintas temperaturas propuestas.
La segunda propone la observacion de la evolucién temporal del modulo de
Thiele, un nimero adimensional indicador de la influencia del proceso difusi-
vo, para las longitudes correspondientes a los nodos asignados en el mallado.
Se diferencia el modulo de Thiele debido a la capa (Layer) y a la zona de pared
no catalizada (No cat. wall).

A continuacién se muestran las graficas resultantes de ambas partes del es-
tudio paramétrico para cada una de las distintas temperaturas elegidas: 650°C,
750°C, 850°C y 950°C. Se omite el estudio andlogo de la primera fase a la tasa
de consumo del NO, por tratarse de una regeneracion activa, la aportacion de
esta especie puede despreciarse para este tipo de estudio. Las representaciones
pertinentes de acuerdo a estas descripciones son:
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Figura 5.29: Estudio paramétrico de la influencia de la temperatura sobre la
tasa de consumo para casos con y sin difusion interna.
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Figura 5.30: Estudio paramétrico de la influencia de la temperatura sobre el
modulo de Thiele para un caso con difusiéon interna.
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Como se puede observar en las graficas de la fig.5.29, los datos coinciden
para todas las temperaturas estudiadas tanto al inicio como al final del canal,
esto implica una independencia de la tasa de consumo con y sin difusién in-
terna para el rango de temperaturas estudiado.

En cuanto a las graficas de 5.30 se aprecian pequenas diferencias, el valor
del moédulo de Thiele aumenta con la temperatura llegando a ser casi cinco
veces mayor el obtenido para 950°C respecto al simétrico de 650°C.

El hecho de que este modulo se mantenga constante en el caso de la pared
no catalizada a partir de cierto tiempo indica la total oxidaciéon de masa de
hollin en esa region del volumen de control.

En todos los casos se observa como el moédulo de Thiele desciende a medi-
da que se avanza a lo largo del canal. Ademaés la tendencia de éste es siempre
la misma: inicialmente parte de valores muy bajos para alcanzar los valores
maximos para cada longitud en tiempos mas avanzados. Estos maximos son
més marcados a temperaturas bajas, a pesar de que el valor de los mismos
es mucho menor que a temperaturas mas elevadas. Esto podria indicar que la
fase de difusion interna es mas importante al inicio del canal pero cuando ya
se ha avanzado un intervalo considerable de tiempo. El perfil coincide con el
avance de la distribucion de temperaturas. Teniendo en cuenta que la impor-
tancia relativa de las fases de un proceso de reaccion son dependientes de la
temperatura, ésta podria ser su causa.

Tal y como se indic6 en el punto 5.2.1, el médulo de Thiele esté intima-
mente relacionado con la efectividad de la difusividad, siendo este niimero
adimensional un indicador de dicha efectividad. Valores elevados del médulo
de Thiele indican que la influencia de la difusividad es elevada y, por tanto, su
efectividad se ve reducida.

Con el fin de juzgar si la disminucion de efectividad es o no relevante
para el rango de temperaturas estudiado, se calculan y grafican las distintas
efectividades de la capa y la pared no catalizada para las dos temperaturas
extremas del estudio:
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Figura 5.31: Efectividad de la difusividad a distintas temperaturas.

La figura 5.31 ayuda a comprobar que, como era de esperar, la efectividad
correspondiente a la temperatura mayor (950°C) es menor que la pertinente a
los 650°C. Esto sucede por igual para ambas zonas de estudio: pared no catali-
zada y capa. Finalmente, se observa como a pesar del descenso de efectividad
con la temperatura, dicha bajada es practicamente despreciable: de 1 a 0.98.

Se podria concluir este apartado afirmando que la influencia de la difusion
interna es despreciable, puede suprimirse del modelo, y mas atin a las tempe-
raturas de trabajo actuales (600-700°C). El hecho de que esta fase solo esté
introducida en las ecuaciones mediante una correccién de efectividad y que és-
ta se mantenga practicamente constante supone que, en caso de que esta fase
fuera importante, seguiria pudiéndose ajustar el modelo sin tenerla en cuenta
reajustando el factor preexponencial.

5.3.3. Difusion externa

Una vez determinada la importancia de las fases de adsorcion y difusion
interna so6lo queda estudiar la influencia de la difusion externa.

La difusion externa es una fase que no se tiene en cuenta en el modelo 1D
inicial del que parte el trabajo. Los efectos de esta fase vienen definidos dentro
de la ecuaciéon de conservacion de especies mediante el término difusivo:

. ApYn) | O(punYn) P (pYn)
—_—

Introducir este término conlleva una mayor complejidad a la hora de hallar
variacion de la fraccion molar de la especie n entre la salida y entrada del filtro.
La resolucion de la ecuacion resultante se lleva a cabo mediante un método
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numérico Runge Kuta de segundo orden.

Se repite el estudio realizado con la difusion interna para poder definir el
rango de temperaturas en el que, de ser una fase relevante, la difusion externa
se debe tener en cuenta.

La estructura del estudio es la misma: inicialmente se grafican las tres figu-
ras basicas repetidas a lo largo del trabajo para comparar posibles diferencias
a simple vista del caso con y sin difusiéon externa, y posteriormente se realiza
un estudio paramétrico de la tasa de consumo del oxigeno con el fin de obser-
var posibles diferencias de dicho parametro para distintas temperaturas con la
presencia de difusion externa.

Se ejecuta el caso inicial correspondiente a la validacion del modelo del pun-
to 5.1 teniendo en cuenta la difusién externa. Se impone la misma temperatura
de entrada y gasto mésico, asi como el mismo factor preexponencial (A,, = 2).
A continuacién se muestran las graficas correspondientes a esta primera parte
del estudio de la difusion externa:
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Figura 5.32: Comparacion de la evolucion temporal de tres parametros calcu-
lados con el modelo 1D (A,, = 2) con y sin difusion externa.
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Obsrvando la figura 5.32 se puede indicar que en este caso, a diferencia de
la difusién interna, las variables no coinciden exactamente, se pueden observar
pequenas diferencias. En base a la figura 5.32c se podria decir que el hecho de
introducir la fase de difusién externa puede acelerar el proceso de regenera-
cion. Aunque la diferencia en este caso es despreciable, dicha disparidad puede
verse incrementada a valores méas elevados de temperatura. Por esto iltimo se
procede con la segunda parte del estudio de difusiéon externa: el estudio para-
métrico de temperatura.

El estudio parameétrico se realiza imponiendo una temperatura de entrada
al filtro estacionaria y el gasto mésico. Las constantes cinéticas son las corres-
pondientes al apartado de validacion del modelo: factor de frecuencia A,, = 2.

La variable a estudiar es la tasa de consumo de oxigeno y las temperatu-
ras elegidas son las mismas que en el caso de difusiéon interna: 650°C, 750°C,
850°C y 950°C. A continuacion se muestran las figuras correspondientes a este
estudio paramétrico, donde se diferencia también la tasa de consumo de Oy
entre el inicio (0.01m) y final del canal (0.19m):
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Figura 5.33: Estudio paramétrico de la influencia de la temperatura sobre la
tasa de consumo para casos con y sin difusiéon externa.
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La figura 5.33 muestra como para el caso de 650°C ya existe una diferen-
cia notable entre las ejecuciones con y sin difusion externa. Esta diferencia va
incrementando su valor a medida que se aumenta la temperatura.

Para establecer el limite de temperatura al cual la difusién externa empieza
a ser importante se grafica una de las figuras que representa la evolucion de
tasa de consumo de Oy con la temperatura de pared conjuntamente. Se elige
la zona final del canal porque se aprecia mucho mejor el momento en el que
los dos casos se separan. A continuaciéon se muestran dichas graficas, para las
temperaturas 650°C y 950°C:
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Figura 5.34: Establecimiento de la temperatura limite a la cual se debe tener
en cuenta la difusion externa.

La figura 5.34 demuestra que el inicio de la separacion de los casos con y
sin difusion externa tiene lugar en el momento en el que se alcanza una tempe-
ratura aproximada de 550°C. Para comprobar que a esta temperatura la tasa
de consumo de oxigeno es igual independientemente de si se considera o no la
difusion externa se ejecuta un nuevo caso de estudio paramétrico imponiendo
una temperatura de entrada de 550°C:
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Figura 5.35: Comparacion de la tasa de consumo de Oy para un caso con y sin
difusion externa a 550°C.
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La figura 5.35 verifica las suposiciones antes expuestas: la difusion externa
comienza a ser implicar diferencias a partir de los 550-600°C aproximadamen-
te, en el caso de los 650°C atin podria despreciarse la diferencia, este proceso es
relevante a mayores temperaturas. Esto implica que para regeneraciones que
alcancen temperaturas elevadas deberian tener en cuenta este fendmeno/fase
para reproducir fielmente el comportamiento del filtro durante un proceso de
regeneracion.

5.3.4. Mesoestructura

Se propone como estudio paralelo un breve anéalisis de la influencia de al-
gunos parametros mesoestructurales, térmicos y mecéanicos sobre el proceso de
regeneracion definidos en los apartados 2.3.1.2 y 2.3.1.3.

El estudio se basa en establecer como de sensible es el proceso de regene-
racion ante cambios de SF'A y para ello se parte de las siguientes hipotesis:
se debe mantener el MIF' constante, es decir, mantener invariable el limite
de carga maxima que la estructura celular puede soportar y suponer cambios
los cambios de SF'A proporcionales a una constante x. En forma de ecuacién
estas hipotesis quedan:

SFAofL':SFAl

MIF, = MIFg

Se desarrollan estas igualdades para establecer la relacion entre los espeso-
res de capa y ancho de pared con el fin de introducir dichas relaciones en los
parametros térmicos y estructurales para observar sus tendencias.

Partiendo de las propias definiciones de SFAy MIF:

2 2
SFA =a-SFA) — ——0 "1 __ (5.11)
(Oéo + wwo) (al + wwl)

2 U}O

w,
MIF, = MIF, — W = ©o 5.12
! 0 (o + Wy )ar (o + Wiy ) ( )

se puede establecer que:

2

w
Fwy) = — 5.13
(al w 1) A, MIF, ( )
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2
= Jw 5.14
(a0+ww0) OéQMIFO ( . )
Combinando las ecuaciones 5.11 5.12 5.13 5.14 se tiene:
T200 20
ngo 2 - wgﬂl 2 —
( o MIF, ) ( al MIF, )
To « T « T «
e LR 2 = T (5.15)
Wy, Wy, Wy Wy Wy W

Esta relacion podria simplificarse mucho si la relacion w,,/a se mantuvie-
se constante, algo que realmente sucede y que se va a demostrar a continuacion:

Se define el MIF con la variable A para que el seguimiento de la demostra-

ci6én sea mas visual:

’LU2

—* —— =MIF A
(o + wy)ox -

Desarrollando la expresion y reagrupando términos se llega a:

Wy Wy Wy 1

a o+ Wy a afw, + 1

A

De nuevo, con el fin de hacer la explicacién més sencilla se denomina con

Wy .

la letra b a la relacion a

w «v w «
oA A A= A

« Why « Way

~~ ~—~

b 1/b

Reordenando los términos se tiene una ecuacion de segundo orden:

A+ A2+ 4A

P—Ab—A=0— 5 =bh—
V2A2 +4A Wy
— gt

Teniendo en cuenta que A es realmente el MIF":
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V2MIF? + AMIF  w,

— 5.16
5 " (5.16)
v que éste se ha definido como un pardmetro constante:
Wy
MIF = cte — — = cte (5.17)

(67

Una vez demostrado que la relacion “* es constante se contintia el desarrollo
de la relacion de parametros a partir de la ecuacion 5.15:

Obteniendo finalmente que la relacion entre los espesores de pared y ancho
de canal la misma para ambos:

Wy = Wy * T (5.18)

ap =0y - (5.19)

cuya representacion grafica permite respaldar que la relacion es inversa-
mente proporcional a x:

20 20 4
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= s
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0 = 0-"'|"'|"'|"'|
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x[] X [-]
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Figura 5.36: Evolucion de la relacion oy /ag y Wiy /wyo con .

Introduciendo las relaciones 5.18 y 5.19 en las definiciones de los parame-
tros térmicos y mecanicos se obtiene la evolucion de éstos en funciéon de z. La
figura siguiente muestra las tendencias obtenidas:
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térmicos y mecéanicos relacionados

En la fig.5.37 se observa como practicamente la relacion entre todos los pa-
rametros se mantienen constantes a excepcion del SF'A, cuya tendencia esta
impuesta al inicio del estudio, y LOF, que presenta un crecimiento exacta-

mente igual al de SFA.

El hecho de que OF A se mantenga constante implica que las dimensiones
del monolito no varian, y la igualdad de T'IF' conlleva que el gradiente méximo
de temperatura que puede soportar el monolito no varia.
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El LOF define la capacidad de transmision de calor del monolito durante
el transitorio. Si el LOF' crece, la inercia térmica del monolito aumenta. El
aumento de inercia térmica provoca un mayor tiempo necesario para la inicia-
cion del proceso de regeneracion, algo que implicaria un retraso del proceso de
regeneraciéon o regeneracion mas lenta.

Para comprobar esta tendencia se realizan dos ejecuciones variando para-
metros relevantes.

El parametro elegido como variable en este estudio es la densidad de celdas
(o 0 DC). La densidad de celdas es el nimero de canales por unidad de area de
seccion transversal, se mide en cpsi y se elige como parametro central porque
en ¢l se recopila el valor de la longitud del lado del canal y el espesor de la
pared porosa (ecuacion 4.12).

En el caso inicial del que se parte para la validaciéon del punto 5.1 la den-
sidad de celdas definida es de 200 cpsi. Es un dato impuesto por la longitud
del lado del canal («) y espesor de la pared porosa (w,). De esta manera, si se
quiere variar el valor de o, se debe realizar un calculo iterativo con los valores
de a y w,, hasta obtener la densidad de celdas deseada.

Para llevar a cabo dicho calculo iterativo se plantea un sistema de ecua-
ciones con las definiciones de SFA y MIF, que es el mismo del que parte
la demostracion inical de este apartado. Se impone igualdad de MIF' y una
relacion entre SEF'A constante y de valor x. El célculo iterativo parte de la
imposicion de un valor para x y a partir de ahi se calcula mediante el sistema
de ecuaciones los valores de a y w,,. Una vez conocidos estos pardmetros se
calcula la densidad de celdas correspondiente. El valor de x se va variando
hasta que se obtiene la o deseada.

La tabla 5.5 recoge los datos obtenidos tras las iteraciones para las densida-
des de celda deseadas y los datos de partida iniciales, con sus correspondientes
valores de z:

x [—] a [m)] Wy [M] o [epsi]
1 0,001486 0,31-103 200
0,866 0,001716 0,36 -1073 150
1,225 0,001213 0.25-10% 300

Tabla 5.5: Pardmetros mesoestructurales.

Los valores correspondientes de o y w,, para las densidades de celdas desea-
das se introducen en nuevos ficheros .WAM. Estos ficheros se ejecutan bajo las
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mismas condiciones que las de los estudios anteriores: imponiendo temperatura
y gasto masico, asi como un factor preexponencial A, = 2.

A continuacion se van a mostrar los resultados obtenidos tras estas ejecu-
ciones, con sus correspondientes analisis.
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Figura 5.38: Comparacion de la evolucion temporal de tres parametros calcu-
lados con el modelo 1D (A,, = 2) para o 200, 300 y 150 cpsi.

La figura 5.38 muestra como el proceso de regeneracion con una densidad
de celdas de 150 es ligeramente mas rapido y la presion a la entrada del fil-
tro es mucho mas elevada. Viendo estas graficas se puede decir que reducir la
densidad de celdas implica una regeneracién mas rapida pero con una presion
a la entrada del DPF muchismo mas elevada.

En cuanto a la ejecucién de 300 cpsi, la figura 5.38 muestra un proceso de
regeneracion ligeramente mas lento, en el cual cabe destacar la gran disminu-
cion de la presion a la entrada del filtro. Este decrecimiento se debe a la mayor
superficie de filtrado.

Ambos comportamientos son coherentes con las tendencias obtenidas en el
previo estudio de la correlaciéon entre parametros. Un incremento de superfi-
cie especifica implica aumentar la densidad de celdas y, como se ha observado
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en las graficas 5.37, un crecimiento del LOF'. Si este parametro aumenta, la
inercia térmica del monolito crece, tardando asi mas tiempo en alcanzar la
temperatura necesaria para iniciar la regeneracion, es decir, proporciona una
regeneracion mas lenta. Si, por el contrario, se reduce la superficie especifica,
las consecuencias son justo las opuestas: se obtiene un menor LOF, menor
inercia térmica y menor tiempo de activacion necesario, en otras palabras, una
regeneracion mas rapida.

Este estudio deja la puerta abierta a futuros proyectos con el fin de proponer
nuevas estrategias de regeneracion o dimensionado que mejoren el comporta-
miento y vida 1til del filtro.
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Conclusiones

= En vista de los resultados obtenidos se ha demostrado que considerar los
fenébmenos de adsorcion y desorciéon durante los eventos de regeneracion
es conveniente para reproducir de forma adecuada el comportamiento del
filtro durante todas las etapas que componen este evento. Simplificaciones
tales como considerar que la cinética del proceso es de orden cero o orden
uno no reproducen el comportamiento del filtro en todas sus etapas o
fases de reactividad.

= Tras el modelado de varios procesos de regeneracion se ha visto que todas
siguen una estructura comun pudiendo distinguir tres etapas principales:
inicacion, maxima reactividad y cola. En funcion del orden de reaccion
utilizado estas etapas se redistribuyen, cambiando la importancia relativa
de cada una de ellas. Este es el motivo por el cual las simplificaciones
de orden cero y uno no permiten el ajuste del proceso de regeneracion
completo.

= Se ha demostrado que se pueden obtener los mismos resultados inde-
pendientemente del orden de reacciéon establecido, reajustando mediante
cambios en las constantes cinéticas tales como el factor preexponencial,
o factor de frecuencia, la velocidad de reaccién o reactividad.

= Los estudios realizados sobre la fase de difusion interna han llevado a
que, en el rango de temperaturas estudiado, esta etapa no resulta rele-
vante para el correcto modelado del fenémeno. El estudio de sensibilidad
de difusion interna en funcién de la temperatura ha demostrado que este
fenémeno cobra mayor importancia a temperaturas méas elevadas. Esto
implicaria que en un estudio de puntos calientes, donde se pueden ob-
servar picos de temperaturas mas elevadas, se deberia tener en cuenta la
difusion interna. A pesar de esto, el analisis a alcanzado temperaturas de
estudio de hasta 950°C, donde atin no se observaban grandes cambios.

= Se ha demostrado que la difusiéon externa cobra mayor importancia con la
temperatura, llegando a ser bastante relevante a temperaturas elevadas.
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El limite de temperatura establecido para el cual esta etapa incrementa
su repercusion son los 650-750°C, ya que a 550°C aiin no se observan di-
ferencias significantes y a los 650°C la diferencia atin podia despreciarse.

Se ha hecho un analisis de mesoestructura para establecer cémo de sen-
sible es el proceso de regeneracion ante cambios de SF'A, demostrando
cientificamente las correlaciones entre algunos parametros térmicos y es-
tructurales. Los resultados obtenidos muestran que un aumento de SFA
manteniendo M IF' constante conlleva que el resto de parametros defini-

dos se mantenga constante, a excepcion del LOF que aumenta igual que
el SFA.

El principal y tnico cambio que implica la variaciéon de SFA queda
entonces reducido al estudio del LOF": el aumento de SF'A conlleva un
incremento del LOF, o lo que es lo mismo, un aumento de la inercia
térmica. Este aumento produce un aumento del tiempo necesario para
el inicio del proceso de regeneracion, tiempo de activacion, retrasando la
regeneracion y proporcionando un proceso mas homogéneo.

Estos avances referidos a la metodologia podrian abrir una nueva linea
de investigacion para dimensionado de filtros con el fin de optimizar
su funcionamiento. Se ha realizado un breve estudio inicial para inten-
tar mejorar la estrategia de regeneraciéon para distribuciones de hollin
heterogéneas como es el caso de la inyeccion de agua, cuyas graficas y
resultados estédn incluidos en el anexo. Como conclusion general a este
breve andlisis puede decirse que no se ha observado ninguna mejora en el
comportamiento de regeneracion en cuanto a la masa de hollin consumi-
da, aunque si una menor caida de presiéon cuanto mayor es la densidad

de celdas fijada.
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Capitulo 1

Ordenanzas de seguridad e higiene
en el trabajo

La ordenanza general de seguridad e higiene en el trabajo se encuentra
recogida en el BOE num. 64 del 16 de marzo de 1971. En este capitulo se
exponen los diferentes articulos de dicha ordenanza que se han de tener en
cuenta con el fin de preservar un ambiente adecuado para la ejecucion de los
trabajos de forma segura, evitando asi riesgos para los operarios.

1.1. Disposiciones generales

ARTicULO 1: Ambito de aplicacién

A las disposiciones de esta Ordenanza se ajustara la proteccién obligatoria
minima de las personas comprendidas en el &mbito del Sistema de la Seguridad
Social, a fin de prevenir accidentes y enfermedades profesionales y de lograr las
mejores condiciones de higiene y bienestar en los centros y puestos de trabajo
en que dichas personas desarrollen sus actividades.

ARTiCcULO 11: Obligaciones y derechos de los trabajadores

Incumbe a los trabajadores la obligacion de cooperar en la prevencion de
riesgos profesionales en la Empresa y el mantenimiento de la maxima higiene
en la misma, a cuyos fines deberdn cumplir fielmente los preceptos de esta
Ordenanza y sus instrucciones complementarias, asi como las érdenes e ins-
trucciones que a tales efectos les sean dados por sus superiores.

Los trabajadores, expresamente, estan obligados a:

= Recibir las ensenianzas sobre Seguridad e Higiene y sobre salvamento
y socorrismo en los centros de trabajo que les sean facilitadas por la
Empresa o en las Instituciones del Plan Nacional.
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= Usar correctamente los medios de proteccion personal y cuidar de su
perfecto estado y conservacion.

= Dar cuenta inmediata a sus superiores de las averias y deficiencias que
puedan ocasionar peligros en cualquier centro o puesto de trabajo.

» Cuidar y mantener su higiene personal, en evitacion de enfermedades
contagiosas o de molestias a sus companeros de trabajo.

= Someterse a los reconocimientos médicos preceptivos y a las vacunaciones
o inmunizaciones ordenadas por las Autoridades Sanitarias competentes
o por el Servicio Médico de Empresa.

= No introducir bebidas u otras sustancias no autorizadas en los centros
de trabajo, ni presentarse o permanecer en los mismos en estado de em-
briaguez o de cualquier otro género de intoxicacion.

= Cooperar en la extincion de siniestros y en el salvamento de las victimas
de accidentes de trabajo en las condiciones que, en cada caso, fueren
racionalmente exigibles.

Todo trabajador, después de solicitar de su inmediato superior los medios
de proteccion personal de caracter preceptivo para la realizacion de su trabajo,
queda facultado para demorar la ejecucion de éste, en tanto no le sean facilita-
dos dichos medios, si bien deber& dar cuenta del hecho al Comité de Seguridad
e Higiene o a uno de sus componentes, sin perjuicio, ademas, de ponerlo en
conocimiento de la Inspeccién Provincial de Trabajo.

1.2. Condiciones generales de los centros de tra-
bajo y de los mecanismos y medidas de pro-
teccion

ARTICULO 13: Seguridad estructural

Todos los edificios, permanentes o provisionales, seran de construccion se-
gura y firme para evitar riesgos de desplome y los derivados de los agentes
atmosféricos. Para ello, los cimientos, pisos y demas elementos de los edificios
ofreceran resistencia suficiente para sostener y suspender con seguridad las car-
gas para los que han sido calculados.

Ademas, para preservar esta seguridad se indicara por medio de rétulos o
inscripciones las cargas que los locales puedan soportar o suspender, quedando
prohibido sobrecargar los pisos y plantas de los edificios.
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ARTICULO 14: Superficies y cubicacion
Los locales de trabajo reuniran las siguientes condiciones minimas:
= Tres metros de altura desde el piso al techo.
= Dos metros cuadrados de superficie por cada trabajador.
= Diez metros ciibicos por cada trabajador.

No obstante, en los establecimientos comerciales, de servicios y locales des-
tinados a oficinas y despachos la altura a que se refiere el apartado a) del
numero anterior podra quedar reducida hasta 2,5 m, pero respetando la cu-
bicacién por trabajador que se establece en el apartado c), y siempre que se
renueve el aire suficientemente.

Para el calculo de la superficie y volumen no se tendran en cuenta los
espacios ocupados por maquinas, aparatos, instalaciones y materiales.

ARTICULO 15: Suelos, techos y paredes

El pavimento constituird un conjunto homogéneo, llano y liso sin soluciones
de continuidad; serd de material consistente, no resbaladizo o susceptible de
serlo con el uso y de facil limpieza. Ademas debera estar al mismo nivel, y de
no ser asi, se salvaran las diferencias de altura por rampas de pendiente no
superior al 10 %.

Los techos y las paredes deberan reunir las condiciones suficientes para res-
guardar a los trabajadores de las inclemencias del tiempo. Si han de soportar o

suspender cargas deberan reunir las condiciones que se establecen en el articulo
XIIT.

ARTiCcULO 25: Iluminacién. Disposiciones generales

Todos los lugares de trabajo o transito tendran iluminaciéon natural, artifi-
cial o mixta apropiada a las operaciones que se ejecuten. Empleando ilumina-
cion natural siempre que sea posible.

Se intensificaré la iluminaciéon de maquinas peligrosas, lugares de transito
con riesgo de caidas, escaleras y salidas de urgencia.

ARTIiCULO 29: Iluminacién de emergencia

En todos los centros de trabajo se dispondré de medios de iluminacién de
emergencia adecuados a las dimensiones de los locales y ntumero de trabaja-
dores ocupados simultaneamente, capaces de mantener, al menos durante una
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hora, una intensidad de cinco lux mediante una fuente de energia independiente
del sistema normal de iluminacion.

ARTicULO 30: Ventilaciéon, temperatura y humedad

En los locales de trabajo y sus anexos se mantendran, por medios natura-
les o artificiales, condiciones atmosféricas adecuadas, evitando el aire viciado,
exceso de calor y frio, humedad o sequia y los olores desagradables.

En ningin caso el anhidrido carbonico ambiental podréa sobrepasar la pro-
porcion de 50/10.000, y el monoxido de carbono, la de 1/10.000.

En los locales de trabajo cerrados, el suministro de aire fresco y limpio
por hora y trabajador seré, al menos, de 30 a 50 metros cibicos, salvo que se
efectiie una renovacion total del aire varias veces por hora, no inferior a seis
veces para trabajos sedentarios ni diez veces para trabajos que exijan esfuerzo
fisico superior al normal.

La circulacion de aire en locales cerrados se acondicionard de modo que
los trabajadores no estén expuestos a corrientes molestas y que la velocidad
del aire no exceda de 15 metros por minuto con temperatura normal, ni de 45
metros por minuto en ambientes muy calurosos.

En los centros de trabajo expuestos a altas y bajas temperaturas seran
evitadas las variaciones bruscas por el medio més eficaz. Cuando la tempera-
tura sea extremadamente distinta entre los lugares de trabajo, deberan existir
locales de paso para que los operarios se adapten gradualmente a unas y otras.

Se fijan como limites normales de temperatura y humedad en locales y para
los distintos trabajos, siempre que el procedimiento de fabricacion lo permita,
los siguientes:

= Para trabajos sedentarios: De 17 a 22°C.
» Para trabajos ordinarios: De 15 a 18°C.
» Para trabajos que exijan acusados esfuerzos musculares: De 12 a 15°C.

La humedad relativa de la atmosfera oscilara del 40 % al 60 %, salvo en
instalaciones en que haya peligro por generarse electricidad estatica, quedando
en este caso limitada al 50 %.

Todos los trabajadores estardn debidamente protegidos contra las irradia-
ciones directas y excesivas de calor. En los trabajos que hayan de realizarse en
locales cerrados con extremado frio o calor se limitara la permanencia de los
operarios estableciendo, en su caso, los turnos adecuados.



1.2. Condiciones generales de los centros de trabajo y de los mecanismos y
medidas de protecciéon 125

ARTicULO 31: Ruidos, vibraciones y trepidaciones

Los ruidos y vibraciones se evitaran o reduciran en lo posible en su foco de
origen, tratando de aminorar su propagacion en los locales de trabajo.

De esta forma, el anclaje de maquinas y aparatos generadoras de ruidos,
vibraciones y trepidaciones se ha de realizar con aplicacion de las técnicas mas
eficaces, a fin de lograr su 6ptimo equilibrio estatico y dindmico, tales como
bancadas cuyo peso sea superior entre 1.5 y 2.5 veces el peso de la maquina que
soportan, por aislamiento de la estructura general o por otros recursos técnicos.

Ademas del anclaje, las maquinas que produzcan ruidos o vibraciones mo-
lestas deben ser aisladas adecuadamente y en el recinto de aquellas, s6lo debe
trabajar el personal correspondiente para su mantenimiento durante el tiempo
indispensable y con el equipamiento requerido para mantener los niveles de
seguridad necesarios.

Se debe extremar el cuidado y mantenimiento de las maquinas u aparatos
que produzcan vibraciones molestas o peligrosas a los trabajadores y muy espe-
cialmente los 6rganos moéviles y los dispositivos de transmisién de movimiento
de las vibraciones que generan estas maquinas.

El control de ruidos agresivos en centros de trabajo no se limita tnica-
mente al aislamiento del foco que los produce, sino que también se han de
adoptar las prevenciones técnicas que se requieran para evitar que los fenéme-
nos de reflexion y resonancia alcancen niveles peligrosos para la salud de los
trabajadores.

ARTICULO 51: Proteccion contra contactos en las instala-
ciones y en equipos eléctricos

En las instalaciones y equipos eléctricos, para la proteccion de las personas
contra los contactos con partes habitualmente en tension se adoptaran algunas
de las siguientes prevenciones:

= Se alejaran las partes activas de la instalacién a distancia suficiente del
lugar donde las personas habitualmente se encuentran o circulen, para
evitar un contacto fortuito o por la manipulaciéon de objetos conductores,
cuando éstos puedan ser utilizados cerca de la instalacion.

= Se recubriran las partes activas con aislamiento apropiado, que conserven
sus propiedades indefinidamente y que limiten la corriente de contacto a
un valor inocuo.

= Se interpondran obstaculos que impidan todo contacto accidental con las
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partes activas de la instalacion. Los obstaculos de proteccion deben estar
fijados en forma segura y resistir a los esfuerzos mecanicos usuales.

ARTICULO 57: Electricidad estatica

Para evitar peligros por la electricidad estatica, y especialmente que se pro-
duzcan chispas en ambientes inflamables, se adoptaran en general las siguientes
precauciones:

» La humedad relativa del aire se mantendra sobre el 50 %.

= Las cargas de electricidad estatica que pueden acumularse en los cuerpos
metalicos serdn neutralizadas por medio de conductores a tierra.

ARTICULO 82: Prevenciéon y extincién de incendios

En los centros de trabajo que ofrezcan peligro de incendios, con o sin explo-
sion, se adoptaran las prevenciones que se indican a continuaciéon, combinando
su empleo con la proteccion general méas proxima que puedan prestar los ser-
vicios publicos contra incendios:

= Donde existan conducciones de agua a presion, se instalaran suficientes
tomas o bocas de agua a distancia conveniente entre si y cercanas a los
puestos fijos de trabajo y lugares de paso del personal, colocando junto
a tales tomas las correspondientes mangueras, que tendran la seccion y
resistencia adecuada.

= Cuando se carezca normalmente de agua a presion o ésta sea insuficiente,
se instalaran depositos con agua suficiente para combatir los posibles
incendios.

= En incendios que afecten a instalaciones eléctricas con tension, se prohi-
bira el - empleo de extintores de espuma quimica, soda acida o agua.

= En proximidad a los puestos de trabajo con mayor riesgo de incendio,
colocados en sitio visible y accesible facilmente, se dispondran extintores
portatiles o moéviles sobre ruedas, de espuma fisica o quimica, mezcla de
ambas o polvos secos, anhidrido carbonico o agua, segin convenga a la
causa determinante del fuego a extinguir.

= Los extintores seran revisados periddicamente y cargados segin las nor-
mas de las casas constructoras inmediatamente después de usarlos.

= Para extinguir los fuegos que se produzcan en polvos o virutas de mag-
nesio y aluminio, se dispondra en lugares proximos a los de trabajo, de
cajones o retenes suficientes de arena fina seca, de polvo de piedra u otras
materias inertes semejantes. En esos casos nunca se utilizara agua.
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= En las dependencias con alto riesgo de incendio, queda terminantemente
prohibido fumar o introducir cerillas, mecheros o ttiles de ignicion. Estéa
prohibicion se indicara con carteles visibles a la entrada y en los espacios
libres de las paredes de tales dependencias.

= Se prohibe igualmente al personal introducir o emplear ttiles de traba-
jo, no autorizados por la Empresa, que puedan ocasionar chispas por
contacto o proximidad a sustancias inflamables.

= Es obligatorio el uso de guantes, manoplas, mandiles o trajes ignifugos,
y de calzado especial contra incendios que las Empresas faciliten a los
trabajadores para uso individual.
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Capitulo 1

Introduccion

El presente presupuesto corresponde al proyecto Validacion experimental y
andlisis de sensibilidad de un modelo de regeneracion uni-dimensional para fil-
tros de particulas diésel realizado en el Instituto Universitario CMT - Motores
Térmicos de la Universitat Politécnica de Valéncia.

La completa financiaciéon del proyecto, suministro de herramientas informé-
ticas, equipos, materiales y recursos humanos es llevada a cabo por el propio
Instituto de Investigacion CMT.

Este documento pretende proporcionar una estimacion de la cuantia global
necesaria para la realizacion del proyecto. El presupuesto se abroda por separa-
do desde el punto de vista del coste parcial de la mano de obra, la amortizacion
de los equipos necesarios para su desarrollo y el material fungible empleado.
Para concluir se realizara una recopilacion para poder proporcionar un presu-
puesto global.

Para poder abordar el presupuesto es necesario definir la duracion del pro-
yecto, asi como las etapas y la mano de obra del mismo.

En cuanto a la duracion del proyecto, el periodo total del mismo ha sido
de nueve meses.

En lo que respecta a la mano de obra, el proyecto ha requerido la direccion
y tutela de un profesor contratado doctor (tutor del proyecto) y el apoyo de
un doctorando (director experimental del proyecto), ademas de la realizacion
del mismo por parte de un becario (autor del proyecto). A todos ellos se les
corresponde una tasa horaria especifica.

En relaciéon a las fases del proyecto, en una primera etapa se definieron los

objetivos del proyecto y los medios para su consecucion. Para ello, se requirié
la presencia del tutor y del director experimental del proyecto.
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132 CAriTULO 1. Introduccion

La segunda fase consta del desarrollo del proyecto propuesto en la primera
fase: una validacion experimental inicial y un posterior andlisis de sensibilidad
frente a algunos parametros considerados relevantes. Esta etapa, de duracion
aproximada de nueve meses, ha sido llevada a cabo por un estudiante de in-
genieria aeroespacial. Simultdneamente, se realizaban frecuentes reuniones con
el fin de desarrollar andlisis exhaustivos referentes a los resultados obtenidos.

Con todo esto ya se puede proceder a abordar una estimaciéon del presu-
puesto que el proyecto conlleva.



Capitulo 2

Balance de presupuesto

Los costes del proyecto se pueden dividir atendiendo a las fases del mismo
seglin costes asociados a las reuniones y costes asociados a la realizacion del
proyecto en si. Siguiendo esta division de los costes, se procede a realizar su
balance.

2.1. Partida de reuniones

Mano de obra, amortizacién de unos equipos en particular y algunos de
los materiales fungibles empleados en el proyecto conforman los gastos aso-
ciados a la partida de reuniones. Atendiendo a esto, se procede a realizar las

estimaciones correspondientes.

2.1.1. Costes de mano de obra

La mano de obra asociada a este motivo comprende principalmente el coste
de un profesor contratado doctor, de un doctorando y de un becario (autor del
trabajo), a los cuales les corresponde unas tasas horarias especificas de 50.00
€/h, 25.00 €/h y 15.00 €/h, respectivamente.

Como se ha mencionado, hubo reuniones a lo largo de casi la totalidad del
periodo correspondiente al proyecto, cada una de ellas con diferentes integran-
tes.

El coste de las reuniones referentes al establecimiento de los objetivos, co-
rrespondientes a la primera fase, se realizaron al comienzo del proyecto actuan-
do de manera conjunta el profesor contratado doctor y el doctorando durante
un tiempo total de 8 h. Dicho coste queda recogido en la tabla 2.1:
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Concepto Unidades Coste unitario Importe
[b] [€/1] €]
Profesor contratado doctor 8 50.00 400.00
Doctorando 8 25 200.00
Subtotal 600.00

Tabla 2.1: Coste de mano de obra asociado a las reuniones de planificacion del
proyecto

Las reuniones correspondientes a la realizacion propia del proyecto forman
parte de la segunda fase. Estas reuniones se pueden agrupar en varios tipos
segin las personas que han participado en las mismas.

En primer lugar, el coste asociado a las reuniones entre doctorando y el
autor del proyecto a razon de 1 h/semana se muestran en la tabla 2.2.

Concepto Unidades Coste unitario Importe

[h] [€/h] €]
Doctorando 36 25.00 900.00
Becario 36 15.00 540.00
Subtotal 1440.00

Tabla 2.2: Coste de mano de obra asociado a las reuniones entre doctorando y
becario.

En segundo lugar, las reuniones realizadas entre profesor contratado doctor
y becario a razoén de 1h/mes se muestran en la Tabla 2.3.

Concepto Unidades Coste unitario Importe
[b] [€/1] €]
Profesor contratado doctor 9 50.00 450.00
Becario 9 15.00 135.00
Subtotal 585.00

Tabla 2.3: Coste de mano de obra asociado a las reuniones entre profesor
contratado doctor y becario.

Por tltimo, las reuniones realizadas entre profesor contratado doctor, doc-
torando y becario a razon de 1h/mes se muestran en la Tabla 2.4.
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Concepto Unidades Coste unitario Importe
[b] [€/1] [€]
Profesor contratado doctor 9 50.00 450.00
Doctorando 9 25.00 225.00
Becario 9 15.00 135.00
Subtotal 810.00

Tabla 2.4: Coste de mano de obra asociado a las reuniones entre profesor
contratado doctor, doctorando y becario.

Con todo esto, el coste asociado a la mano de obra de la partida de reunio-
nes se puede resumir como muestra la tabla 2.5.

Concepto Unidades Coste unitario Importe
[b] [€/h] [€]
Profesor contratado doctor 26 50.00 1300.00
Doctorando 53 25.00 1325.00
Becario 54 15.00 810.00
Subtotal 3435.00

Tabla 2.5: Coste de mano de obra asociado a la partida de reuniones

2.1.2. Costes de amortizacion de equipos

La partida de reuniones también lleva asociados unos costes debidos a la
amortizacion de los equipos empleados. Estos equipos o licencias no han sido
adquiridos durante y para la consecucion de este trabajo por lo que el coste de
compra de los mismos no se encontrard incluido, contabilizando tGnicamente
la amortizacion de los mismos durante el periodo del proyecto. Ademas, los
equipos empleados con este fin son diferentes a los empleados en otras fases
del proyecto, en particular el ordenador con sus licencias correspondientes.

Para simplificar el balance se va a suponer que los equipos tienen un perio-
do de amortizacion total de 5 anos y que el precio mostrado de las licencias,
compradas de manera colectiva para la totalidad del Instituto, incluye 5 anos
de pago.

Estos costes aparecen reflejados en las tablas 2.6 y 2.7.
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Concepto Coste
[€]

Ordenador 700.00

Licencias  230.00

Tabla 2.6: Coste de los equipos asociados a la partida de reuniones

Coste equipos 930.00 [€]
Periodo de amortizacion 5 |afios]
Periodo amortizado 9 [meses|

Coste anual de amortizacion 186.00 [€]

Coste mensual de amortizacion 15.50 [€]

Coste de amortizaciéon de los equipos 139.50  [€]

Tabla 2.7: Equipos y coste de amortizaciéon de los equipos en la partida de
reuniones.

2.1.3. Costes de material fungible

Finalmente, la partida de reuniones queda definida teniendo en cuenta el
material fungible empleado en la misma, el cual queda resumido en la tabla 2.8

Concepto Unidades Coste unitario Importe

-l [€/ud]| €l
Papel 100 0.01 1.00
Boligrafo 2 0.25 0.50
Subtotal 1.50

Tabla 2.8: Coste del material fungible asociado a la partida de reuniones

Cabe mencionar que estos costes hacen referencia al material que ha sido
consumido en su totalidad durante la realizacion del proyecto, descartando
cualquier coste asociado a material con vida ttil activa.

2.2. Partida de validacién y analisis

El concepto asociado a la validacion y andlisis comprende el calculo y su
postprocesado, asi como la interpretacion de datos. Ademas, requiere de plas-
mar en documentos las conclusiones obtenidas a partir de los anélisis referentes.
Tal concepto conlleva unos gastos debidos a la mano de obra, amortizacion de
equipos y material fungible, al igual que la partida de reuniones.
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2.2.1. Costes de mano de obra

La mano de obra se corresponde con el trabajo llevado a cabo por el autor
del proyecto durante las horas que se estima que ha realizado junto con el
doctorando, cuyas horas se estiman como 1 cada 5 realizadas por el becario.

Teniendo en cuenta esto, el coste asociado a la mano de obra se recoge en
la tabla 2.9

Concepto Unidades Coste unitario Importe

(b [€/h] €]
Doctorando 100 25.00 2500.00
Becario 500 15.00 7500.00
Subtotal 10000.00

Tabla 2.9: Coste de mano de obra asociado a la partida de validacién y anélisis
por parte del doctorando y becario.

2.2.2. Costes de amortizaciéon de equipos

El principal programa utilizado para los calculos es el software OpenWAM
de acceso libre, por lo que los costes referentes a esta parte recaen sobre los
programas auxiliares empleados para el postprocesado de los calculos y los
equipos utilizados para ello.

Sabiendo lo anterior, los equipos y costes de amortizacion de los mismos se
resumen en las tablas 2.10 y 2.11.

Concepto Coste

€]
Ordenador 600.00
Impresora 80.00
Licencia Grapher 10 490.00
Licencia Microsoft Office 2013 230.00
Licencia Matlab 2012 500.00

Tabla 2.10: Equipos en la partida de realizacion de la validacion y analisis.
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Coste equipos 1900 [€]
Periodo de amortizacion 5 [afios]
Perfodo amortizado 9  [meses]|
Coste anual de amortizacion 380 €]
Coste mensual de amortizacion 31.67  [€]
Coste de amortizaciéon de los equipos 285 [€]

Tabla 2.11: Amortizacion de los equipos en la partida de estudio computacio-
nal.

2.2.3. Costes de material fungible

Del mismo modo que se ha realizado hasta ahora, los materiales consumidos
en esta fase del proyecto se resumen en la tabla 2.12.

Concepto Unidades Coste unitario Importe

[l [€/ud] €]
Papel 150 0.01 1.50
Boligrafo 2 0.25 0.50
Subrayador 3 0.85 2.55
Subtotal 4.55

Tabla 2.12: Coste del material fungible asociado a la validacién y anélisis.



Capitulo 3

Presupuesto global

Finalmente, se puede calcular el coste global del trabajo en base a todo lo
anterior. Este coste global ha de ser tomado como una estimacion de lo que
implica cumplir los objetivos del proyecto, y se muestra en la 3.1.

Concepto Coste
[€]
Mano de obra (sin IVA) 13435.00
Mano de obra (con IVA) 16256.35
Amortizacion de los equipos 424.50
Material fungible 6.05
Total 16686.90

Tabla 3.1: Coste total del proyecto aplicado el IVA asociado a la mano de obra.

Cabe destacar que los costes de la mano de obra no incluyen el TVA
(21.00 %), mientras que los costes asociados a otros conceptos si que lo in-
cluyen.
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