«2s  Universidad
10  Zaragoza

Proyecto Fin de Carrera

MODELADO Y SIMULACION DE
QUEMADORES DE GAS CON
DISTINTOS GRADOS DE PREMEZCLA

Autor

Benjamin Negro Cubel

Directora: Maria Garcia Camprubi
Codirector: Norberto Fueyo Diaz

Escuela de Ingenieria y Arquitectura
Afo 2014




Escuela de
Ingenieria y Arquitectura

Universidad Zaragoza

Departamento de Ciencia y Tecnologia de Materiales y Fluidos

PROYECTO FINAL DE CARRERA

MODELADO Y SIMULACION DE QUEMADORES DE
GAS CON DISTINTOS GRADOS DE PREMEZCLA

Proyecto realizado por Benjamin Negro Cubel

Director del proyecto: Codirector del proyecto:
Maria Garcia Camprubi Norberto Fueyo Diaz






Agradecimientos

Quiero mostrar mis agradecimientos por la elaboracion de este Proyecto Final de
Carrera en primer lugar a la directora y codirector del mismo, la Dra. Maria Garcia
Camprubi y el Dr. Norberto Fueyo Diaz, por su ayuda y paciencia o lo largo de la ela-
boracion del mismo. Quisiera agradecerles también la posibilidad que se me ha otorgado
a la hora de colaborar en su grupo de investigacion.

Asi mismo quiero destacar la ayuda de las personas que integran dicho grupo de
tnvestigacion, en especial a Carlos y Luis por poner sus conocimientos a mi disposicion
y Fernando por echarme una mano siempre que podia. También quiero dar las gracias
al Departamento de Mecdnica de Fluidos por permitirme realizar el proyecto final de
carrera con ellos.

Me gustaria demostrar mi mds sincero agradecimiento a mis amigos de dentro y
fuera de la universidad por ayudarme a desestresarme y divertirme en los momentos
mds oportunos.

Ademds quisiera agradecer a mi familia, en especial a mi padre y a mi madre, por
apoyarme siempre en mis decisiones y darme dnimos para no rendirme y sequir adelante.

Por 4ltimo, pero no por ello menos importante, me gustaria agradecer a Elba todo
su apoyo y compresion durante este tiempo, persona sin la cual todo lo realizado hasta
la fecha habria sido mucho mds duro y costoso.






Resumen
MODELADO Y SIMULACION DE QUEMADORES DE GAS CON DISTINTOS
GRADOS DE PREMEZCLA

La simulacién de llamas mediante el modelado por ordenador es compleja debido, en-
tre otras razones, al gran ntimero de especies y reacciones involucradas en la combustién.
Sin embargo, la simulacién de llamas laminares tiene un gran interés, por ejemplo las
empresas dedicadas a la fabricaciéon de quemadores de cocina necesitan modelos compu-
tacionales que se asemejen a la realidad para poder disenar sus quemadores. Para que
estos modelos sean realistas tienen que predecir correctamente distintos aspectos de la
llama como la temperatura o concentraciones de especies relevantes desde el punto de
vista de la eficiencia y la seguridad (metano, diéxido de carbono, oxigeno, etc.).

Para asegurar la fiabilidad del modelo es conveniente validar las predicciones de
llamas laminar simples, investigadas experimentalmente en un laboratorio, de las que se
tengan medidas experimentales precisas y completas.

El objetivo principal de este proyecto es investigar la importancia de los distintos
submodelos en la calidad de la prediccién de una llama laminar medida en un laboratorio,
como paso previo necesario para simular geometrias mas complejas, como un quemador
de gas de cocina doméstica.

Para conseguir este objetivo se seleccionara una geometria de un quemador de la-
boratorio de la se dispongan de datos experimentales, con la geometria seleccionada
se simulard la combustién con el software ANSYS-FLUENT. En la simulacién se pro-
baran distintos modelos para representar la termoquimica de la combustiéon, como el
mecanismo de Smooke o los Drm19 y Drm22. Ademas, la validacién ha de ser correcta
para distintos grados de premezcla de combustible y aire, desde llamas de difusién pura
hasta llamas completamente premezcladas. Igualmente se estudiara el comportamiento
de varios modelos difusivos, ya que la difusién es un proceso crucial en la combustion,
especialmente en las llamas de difusién pura. Ademds se investigaran distintas formas
de almacenar las tasas locales de reaccién, como alternativa a la integracion directa de
las mismas, para disminuir el tiempo de simulacién. Se estudiard también la influencia
del tipo de malla, y en particular su tipologia y densidad.

Por tdltimo también se realizaran simulaciones para observar como influye en la
combustion la interaccién entre la llama y una pared sélida (quenching). Para ello se
usara una geometria de un quemador de laboratorio adecuado para este propdsito. En
esta simulacién se usaran los conocimientos adquiridos con la llama laminar y asi estu-
diar otros aspectos relativos a la geometria, como la inclinacién de la llama o la distancia
entre ésta y la pared.
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Capitulo 1

Introduccion

Un quemador es un dispositivo destinado a la produccién de la llama poniendo en
contacto las cantidades necesarias de aire y combustible para que se realice la combustién.
Para un correcto disenio del quemador la llama debe ser estable, es decir, esta no debe
desprenderse del quemador ni propagarse en su interior. Ademas la llama debe tener
un poder de radiacion suficiente segin su funcién a realizar, asi como unas dimensiones
apropiadas.

Figura 1.1: Quemador doméstico

1.1. Justificaciéon del proyecto

A la hora de disenar un quemador como el de la figura 1.1 es necesario construir
un modelo computacional, ya que la realizacién de éste tiene un menor coste econémi-
co que la construccién de un prototipo real, para ello se uliza la mecanica de fluidos

11



12 CAPITULO 1. INTRODUCCION

computacional (CFD). Por otro lado, se tiene sobre un mayor control sobre los experi-
mentos computacionales que sobre los experimentos reales. Ademas, con la informacién
extraida de las simulaciones los procesos que ocurren en el funcionamiento del quemador
se comprenden de forma mas detallada.

A la hora de la realizacién del modelado de un quemador doméstico de gas conven-
cional es necesario tener en cuenta: la entrada de aire primario y secundario, la mezcla
de las distintas corrientes, la combustién y el transporte de la energia de la llama. Una
vez realizado el modelo computacional del quemador se llevan a cabo simulaciones para
obtener datos relativos al funcionamiento de este.

Estas simulaciones son muy costosas debido al tiempo requerido para realizarlas. De
las distintas etapas es la combustién la fase que requiere mas recursos computacionales.
Para disminuir el coste computacional de esta etapa se van a analizar distintas formas de
modelar la combustion. Los modelos analizados se validaran con datos experimentales.

El objetivo de disminuir el coste computacional es facilitar el proceso de modelado
a las empresas encargadas de fabricar estos quemadores domésticos.

1.2. ;Cual es el objetivo de la CFD?

La CFD resuelve de forma directa de la ecuacion de Navier-Stokes o ecuacién de
conservaciéon del momento (ecuacién A.2) para un flujo con unas caracteristicas deter-
minadas y para una geometria concreta. Para ello se resuelven dichas ecuaciones en una
serie de puntos de la geometria mediante métodos numéricos que transforman las ecua-
ciones diferenciales en ecuaciones algebraicas, este proceso de denomina discretizacién.

Por tanto, el primer paso que se da en la resolucion de las ecuaciones es la seleccion
de los puntos en los que se llevara a cabo la discretizacién, proceso que se denomina
generacion del mallado. Seleccionados los puntos, se unen mediante lineas dando lugar
a lo que se denominan celdas. Estas pueden tener forma de tridangulos y cuadrilateros en
el caso de dominios bidimensionales y de tetraedros, hexaedros, prismas y pirdmides en
el caso de dominios tridimensionales.

La CFD es necesaria porque es la herramienta perfecta para poder simular un gran
nimero de casos en los que estan involucrados los fluidos de forma répida y econémica.
Con la CFD se simulan modelos que atin no se han construido, de este modo se observan
las formas de mejorar el funcionamiento del modelo para que sea mas eficiente.

La simulacion de llamas laminares estd muy extendida, en especial en las empresas
fabricantes de quemadores de gas para cocina, ya que para disefiar un nuevo producto
es necesario realizar modelos computacionales que se asemejen a la realidad.

Después de la realizacién del mallado se procede a la discretizacién de las ecuaciones.
Como método de discretizacién se ha seleccionado el método de volimenes finitos. Este
método realiza una divisiéon del espacio fisico en volimenes de control para la resolu-
cién de estas ecuaciones en forma integral. Existen dos métodos para la creacion de los
volimenes finitos:

— Meétodo del centro de la celda: El punto en el cual se resuelven las ecuaciones es el
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centro de la celda. El volumen de control coincide con la celda.

— Meétodo de los vértices de celda: Los puntos en los que se resuelven las ecuaciones
son los vértices de celda.

En este proyecto se utilizara el método del centro de la celda.

1.3. Planteamiento del problema

Los objetivos principales de este proyecto son:

s Investigar la importancia de distintos submodelos de predicciéon de una llama la-
minar como paso previo para simular geometrias mas complejas.

= Observar como influye en la combustién la interaccién entre una llama y una pared
sélida (quenching).

Para alcanzar los objetivos del proyecto se van a utilizar dos configuraciones distintas,
una llama aislada de laboratorio y un sistema llama-pared.

La llama aislada de laboratério se ha obtenido del articulo Charles S. McEnally y
Lisa D. Pfefferle [1] (figura 1.2). Se ha seleccionado esta geometria por sus propiedades:
una configuracién sencilla, disponer de datos experimentales con los que poder validar
el modelo computacional y es laminar.

Por otro lado, se va a simular un sistema de llama-pared para estudiar la interaccion
entre la llama y la pared. A la hora de elegir se ha considerado adecuado tomar la llama
del articulo de Shuhn-Shyurng Hou y Yung-Chang Ko [5] cuyo esquema se muestra en
la figura 1.3. La pared en la que impacta la llama esta refrigerada con agua.

La simulacién de este sistema de llama-pared tiene especial relevancia para las empre-
sas dedicadas a la fabricaciéon de quemadores ya que en los quemadores reales estd pre-
sente esta interacién.

Esta configuracion de llama-pared proporciona un amplio abanico de casos disponi-
bles al variar parametros de la configuracion: la distancia entre el tubo de combustible y
la placa en la que impacta la llama (H) y el dngulo de dicho tubo con la horizontal (0).

Para la realizacién de las simulaciones se utilizard el software comercial ANSYS-
Fluent.
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chimney

honeycomb

—

Figura 1.2: Esquema de llama aislada de laboratorio [1]

‘Water Inlet  'Water Outlet
l ! |

‘Water-Cooled Plate \ H |
il

Figura 1.3: Esquema del sistema llama-pared [5]



Capitulo 2

Modelado

En este apartado se describe la metodologia utilizada para el modelado de la llama
aislada de laboratorio y el sistema llama-pared. Para su realizacién detalla el modelo
matematico que se ha tenido en cuenta para la simulacién, la geometria de las distintas
llamas y las condiciones de contorno utilizadas.

2.1. Modelo matematico

Con objetivo de modelar matematicamente la llama aislada y el sistema llama-pared
es necesario resolver el flujo de aire y combustible necesario para obtener la llama.
Para lo cual se utilizan las ecuaciones de transporte. Para resolver correctamente las
ecuaciones de transporte se necesita estimar las propiedades de cada especie asi como
las propiedades del conjunto de especies. Tanto en la llama aislada como en el sistema
llama-pared hay que utilizar modelos para la radiacién, la difusién y la cinética quimica.
Por 1ltimo se realizard una revisién de los distintos mecanismos de combustion para el
metano.

2.1.1. Ecuaciones de transporte

Las ecuaciones de transporte que se resuelven son:

Ecuacién de continuidad o conservacién de materia (ecuacién A.1).

Ecuacién de conservacién del momento (ecuacién A.2).

Ecuacién de la energia (ecuacién A.3).

Ecuacién del transporte de especies quimicas (ecuacién A.4).

En lo relativo a la simulacion de la reaccién de combustion se utiliza el método finite-
rate, que utiliza la expresién de Arrhenius. En el anexo A.2 se detalla el proceso que se
lleva a cabo con este método.

15



16 CAPITULO 2. MODELADO

Para discretizar estas ecuaciones Fluent utiliza una técnica basada en volimenes de
control. Esta técnica consiste en la integracién de la ecuacién de transporte sobre cada
volumen de control o celda. En el Anexo A.3 se detallan los pasos a seguir para realizar
la discretizacion de las ecuaciones de transporte.

2.1.2. Estimacion de propiedades

Para la estimacion de las propiedades se ha utilizado la teoria cinética de los gases.
Esta teoria explica las caracteristicas y propiedades de la materia y establece que el
calor y el movimiento estdan relacionados, que las particulas de toda la materia estan en
movimiento hasta cierto punto y que el calor es una manifestacién de este movimiento.
Esta teoria establece cinco suposiciones:

1. Los gases estan compuestos por moléculas. La distancia entre éstas es muy grande
comparada con su tamafo y su volumen total es sélo una fraccion del espacio total
ocupado por el gas.

2. No existen fuerzas de atraccién entre las moléculas de un gas.

3. Las moléculas de los gases se encuentran en un estado de movimiento rapido cons-
tante, chocando unas con otras y con las paredes del recipiente de forma aleatoria.

4. Todas las colisiones son perfectamente elsticas.

5. La energia cinética promedio por molécula de un gas es proporcional a la tempe-
ratura en Kelvin, y la energia cinética promedio por molécula de todos los gases
es igual a la misma temperatura

Para bajas presiones y elevadas temperaturas se puede aplicar la teoria cinética. En
nuestro caso, al tener estas condiciones, se han calculado las propiedades de los gases
mediante esta teoria.

Las propiedades estimadas son:

» Para el cdlculo de la viscosidad de cada compuesto se utilizard la ecuacion A.14 y
para la mezcla utilizaremos la ecuacién A.15.

= En el caso de la conductividad térmica tenemos la ecuacién A.16 para el calculo
de la conductividad de cada compuesto y la ecuacion A.17 para el cédlculo de la
conductividad térmica de la mezcla de gases.

= En lo referente al coeficiente difusivo, se calcula mediante la ecuacién de Chapman-
Enskog modificada (ecuacién A.20).

» Para calcular la capacidad calorifica de los elementos mayoritarios se utilizan poli-
nomios en funcién de la temperatura (ecuacién A.23), y para la capacidad calorifica
de la mezcla utilizamos la ecuacién A.21.

= En el caso de la densidad utilizamos la ley de los gases ideales, por lo que definimos
la densidad como se muestra en la ecuacién A.23.
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2.1.3. Modelado de la radiacion

La transmision de calor por radiacién es el intercambio de energia entre cuerpos
(separados entre si) por medio de ondas electromagnéticas. La radiacién provoca una
disminuciéon en la temperatura de la llama y un aumento en la temperatura de las
paredes.

Para resolver la radiacién utilizamos el modelo de ordenadas discretas (DO, discrete
ordinates). Este modelo resuelve la ecuacién de transporte radiativo (RTE, ecuacién
A.24) para un ndimero finito de dngulos sélidos discretos, cada uno asociado con un
vector de direccién § fijado en el sistema cartesiano (z,y, z).

El modelo de ordenadas discretas considera la RTE en la direccién § como una
ecuacién de campo, por lo que la ecuacién A.24 queda escrita como se observa en la
ecuacion A.25

2.1.4. Modelado de la difusion

La difusién es el transporte de uno o mas componentes de una mezcla fluida bajo el
efecto de un gradiente hasta eliminar o neutralizar dicho gradiente. Este gradiente puede
ser de concentracion, de presién, de potencial quimico, etc.

Para el cédlculo del flujo difusivo se han utilizado dos modelos distintos, el primero de
ellos es la difusion segun la Ley de Fick (Fickian Diffusion) y el otro es la obtencién de
la difusién a partir de las ecuaciones de Stefan-Maxwell (Full Multicomponent Diffusion
o difusién multicomponente).

Ley de Fick. En la ecuacion A.26, J; es el flujo difusivo de la especie i debido a los
gradientes de concentracion y temperatura. Esta ecuacién es valida cuando la com-
posicién de la mezcla no cambia o cuando D; ,,, (coeficiente de difusion de la especie
i en la mezcla) es independiente de la composicién. Esta aproximacién es aceptable
cuando Y; << 1 (fraccién maésica) para todos los compuestos a excepcion del gas
portador.

Difusién multicomponente. En este modelo difusivo el flujo difusivo se obtiene re-
solviendo la ecuacién de Stefan-Maxwell (ecuacién A.27). Este método requiere la
computacién de N? determinantes de adjuntos de tamafio (N — 1)z(N — 1) y un
determinante de tamano Nx N, siendo N el niimero de especies quimicas.

Los resultados obtenidos mediante cada uno de los métodos se comparan con los
datos experimentales en el Apartado 3.2.

2.1.5. Modelado de la cinética quimica

Para calcular la cinética quimica se utiliza la integracion directa, este proceso es muy
costoso computacionalmente por lo que se dispone de dos métodos para reducir el tiempo
empleado en este calculo.

Para simulaciones en estado estacionario y utilizando un método de resolucion basado
en la presion, se puede utilizar el Stiff Chemistry Solver. Este Solver aproxima la tasa



18 CAPITULO 2. MODELADO

de reaccién R; en la ecuacién del transporte de especies (ecuacién A.4) como se muestra
en la ecuacién A.9. Por defecto el valor de 7 (paso temporal) estd fijado en la décima
parte de la minima escala temporal convectiva o difusiva en la celda. De esta forma
podemos acelerar el calculo de la cinética quimica al utilizar la integracién directa. El
Stiff Chemistry Solver proporciona la posibiliad de utilizar ISAT.

ISAT o In-Situ Adaptive Tabulation se utiliza para mecanismos cinéticos que son
deterministas, es decir, el estado reaccionado final es una funcién tnica del estado inicial
sin reaccionar y el paso del tiempo. En teoria esta operacién se realizaria una vez y
seria tabulado. La tabla puede ser interpolada con métodos que aceleren el tiempo de
ejecucién siempre y cuando la interpolacién sea més eficiente que la integraciéon quimica.
ISAT es un método para tabular las regiones del espacio con un control del error. Al
principio de la simulacién la tabla esta vacia, por lo que durante las primeras iteraciones
se resuelve mediante integracion directa y se van almacenando. Con este método las
primeras iteraciones se vuelven un poco mas lentas, pero con el tiempo, la tabla se va
llenando y acelerando el tiempo de calculo.

2.1.6. Mecanismos quimicos

Se denomina mecanismo de reaccién a la secuencia de reacciones elementales que,
a través de intermedios, conducen a una reaccién global determinada. Esta reaccion es
la combustion de metano. Para que ésta se lleve a cabo son necesarias 325 reacciones y
53 especies. El software utilizado tiene un limite de 50 especies por lo que se tiene que
utilizar un mecanismo reducido. Se han escogido cuatro mecanismos realizados por la
Universidad de California, Berkeley [12].

Los mecanismos reducidos elegidos son:

Smooke. Este mecanismo consta de 16 especies y 46 reacciones.
Drm19. En este caso tenemos 19 especies y 84 reacciones.
Drm22. En este mecanismo intervienen 22 especies y 104 reacciones.

GriMech211. Para este caso hay 49 especies y 277 reacciones.

Se han elegido estos conjuntos de reacciones debido a la diferencia del niimero especies
y reacciones entre ellos. Teniendo mecanismos muy reducidos como el de Smooke y
otros préximos a las 53 especies como el GriMech211. De esta forma se compararan los
datos obtenidos computacionalmente con los datos experimentales (Apartado 3.3) para
asi estudiar las ventajas e inconvenientes de cada uno de los mecanismos.

En el Anexo C estdn tabulados los mecanismos de Smooke, Drm19 y Drm22. Por su
elevada extensién se ha omitido el GriMech211.
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Figura 2.1: Esquema de la llama aislada

2.2. Llama aislada

2.2.1. Geometria

La geometria de la llama aislada se ha obtenido del articulo de McEnally C. y Pfefferle
L. [1]. En la figura 2.1 se muestra un esquema de la geometria de esta llama. En esta figura
se observan los conductos de entrada primario y secundario asi como una chimenea donde
se produce la combustiéon. Por el conducto primario se introduce el aire primario y el
combustible con diferentes grados de premezcla, mientras que por el conducto secundario
entra aire.

En la figura 1.2 se aprecia la existencia de un honeycomb o panal de abejas al final
del conducto secundario. La funcién de este honeycomb es favorecer la formacién de un
flujo uniforme y homogéneo. En la bibliografia [1] no se especifican las dimensiones del
honeycomb, por lo que no se simulara.

Los conductos de entrada primario y secundario y la chimenea estan fabricados de
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latén. En la bibliografia no se detalla el tipo de latén utilizado por lo que se eligié latén
C260 para la estimacién de propiedades.

2.2.2. Condiciones de contorno

Las condiciones de contorno son aquellas condiciones que definen el comportamiento
del modelo en la frontera. Para esta llama aislada se han definido condiciones de contorno
de entrada y salida del sistema y condiciones de contorno en las paredes del quemador.

En la figura 2.1 se observa que la llama aislada tiene simetria axial. Este hecho hace
que se pueda realizar la simulacion en axisimétrico. Con esta condicion de contorno se ha
realizado la simulaciéon en 2D. Al realizar la simulacién en axisimétrico hay que definir
el eje del quemador con la condicion de simetria.

Para describir los flujos mésicos y composiciones de entrada se define el ratio de
equivalencia (¢). El ratio de equivalencia es la fraccién de flujo de aire primario necesario
para una combustién completa y el flujo realmente utilizado. Teniendo en cuenta que el
aire primario utilizado es sintético con una concentracién en oxigeno del 25.5 % el ratio
de equivalencia se define como ¢ = 7,84%07154. Los datos de entrada que se muestran en
la tabla 2.1 se han obtenido del articulo de McEnally C. y Pfefferle L. [1].

QCH4 Qpa Qsa QAT‘
¢ (em3STP/min)  (em3STP/min) (cm3STP/min) (cm3STP/min) ke You,
00 330 0 44,000 3.3 38 0.99
6.2 330 420 44,000 7.6 86 0.41
2.5 330 1,050 44,000 14.0 158 0.24

Tabla 2.1: Definicién de la llama
El nimero de Re esta calculado con el caudal completo de fuel a 300K. La fraccién
molar de metano estd calculada para el combustible sin reaccionar. @p, es el flujo de
aire primario, (s, es el flujo de aire secundario, Qcq, es el flujo de entrada de metano
v Q4r es el flujo de Argon.

El software utilizado para la simulacién no admite condiciones de entrada en caudales
volumétricos por lo que se transformaron a caudales masicos considerando la ley de
los gases ideales. En la tabla 2.2 se muestran los datos introducidos al programa de
simulacién.

¢ Qomi4pa(Kg/s) Qs(Kg/s) Yom, Yar Yo,
00 3.698 106 8.686 -10~* 0.9757 0.0243 0.0000
6.2 1.213 -107° 8.686 -10~%* 0.2976 0.0171 0.1926
2.5 2.477 -107° 8.686 -10~* 0.1457 0.0154 0.2358

Tabla 2.2: Condiciones de entrada de la llama laminar
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Al no simular el panal de abejas es necesario imponer unas condiciones de contorno
que lo modelen, por ello se ha puesto como condicién de contorno un perfil de velocidad
plano a la entrada del aire secundario. Para el conducto de aire primario también se
pone la condicion de perfil de velocidad plano a la entrada, sin embargo al realizar la
simulacién de todo el conducto se tiene un perfil de velocidad parabdlico a la salida de
éste.

En la salida del sistema se ha establecido la condicién de contorno de presién at-
mosférica.

El combustible y el aire primario son calentados por la llama debido a la radiacion
y a la conveccién. Para que los gases de entrada no se calienten en exceso se ha puesto
como condicién de contorno la conveccién de calor entre ambos conductos. De esta forma
se consigue enfriar la corriente primaria con la corriente secundaria.

2.2.3. Mallado

Se denomina malla al conjunto de elementos discretos o celdas en las que se resuelven
las ecuaciones diferenciales. Para la configuraciéon de la llama aislada se van a utilizar
dos mallas:

e Malla estructurada, ortogonal y cartesiana (figura B.1).

e Malla no estructurada realizada con tridngulos (figura B.3).

Para el caso de la malla estructurada se utilizard una herramienta de refino automaéti-
co de Fluent. Esta herramienta refina la malla en funcién del gradiente de temperatura
de tal forma que, para elevados gradientes de temperatura la malla se refina aumentan-
do el nimero de celdas, mientras que para para gradientes de temperatura pequenos o
cuando no existe gradiente las celdas se vuelven méas vastas, reduciendo su ntimero. La
malla correspondiente a utilizar esta herramienta se muestra en la figura B.2.

2.3. Sistema llama-pared

2.3.1. Geometria

La geometria del sistema llama-pared se ha obtenido del articulo de Hou y Ko [5].
En la figura 2.2 se observa un esquema de este sistema. En este esquema se tiene un
conducto de entrada de una mezcla de aire y combustible, ademéas consta de un plato
refrigerado por agua contra el que impactara la llama.

Los valores que toman las variables H y 6 se observan en la tabla 2.3.

Al tener tres valores para el angulo del conducto y tres valores para la distancia entre
la salida del conducto y la pared de impacto de la llama se tendran nueve geometrias
distintas.
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Figura 2.2: Esquema del sistema llama-pared para 0 = 90° y H = 23mm
H(m) 0.012 0.023 0.038
0 90° 60° 30°

Tabla 2.3: Valores de H y 0

Condiciones de contorno
Para este sistema llama-pared serdan necesarias condiciones de contorno para las en-

2.3.2.
tradas y salidas de flujo asi como para las distintas paredes del sistema. Estas condiciones

de contorno no varfan entre las nueve geometrias.
Las condiciones de contorno de temperatura y fraccién maésica para la entrada de

flujo se pueden observar en la tabla 2.4.
Gasto mésico (kg/s) T(K) Xo, Xcm,
1,415-107° 400  0,2097 0,1000

Tabla 2.4: Condiciones de entrada al sistema llama-pared.

Las condiciones de contorno de la placa en la que impacta la llama se han disenado

para imitar el fenémeno de conveccidon que tiene lugar en esta pared. El coeficiente de
transferencia de calor se ha fijado en 200W/m?K y la temperatura de la corriente libre,

el agua que refrigera la pared, en 300K . El material de esta pared es acero.
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De igual forma que las paredes del conducto de entrada en la llama aislada tenemos
las paredes correspondientes a la entrada de combustible y aire primario. En este caso
el material es aluminio y también se ha puesto la condicién de contorno de conveccién
de calor entre el conducto y la corriente libre. Como en el articulo de Hou y Ko [5] no
se menciona la longitud del tubo de entrada, sélo se simulé una parte del conducto para
que el flujo estuviera desarrollado.

El aire tomado de fuera del sistema para ser utilizado como aire secundario se ha
supuesto en condiciones atmosféricas, es decir, 300 K y 1 atm con un 21 % de oxigeno.

2.3.3. Mallado

Al tener nueve geometrias distintas se van a utilizar nueve mallas distintas. Para los
casos del sistema con un angulo recto se va a simular en axisimétrico al existir simetria
axial. Esto hace que las simulaciones se realicen en 2D. Las mallas utilizadas en estos
casos se observan en las figuras B.4 y B.5.

En el resto de los casos ya no existe simetria axial por lo que es necesario realizar
las simulaciones en 3D. Esto provoca que el nimero de celdas aumente y se tengan unos

tiempos de cdlculo mayores. Las mallas para estos casos se observan en las figuras B.6 y
B.7.
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Capitulo 3

Analisis de la llama aislada

En este apartado se presentan los resultados obtenidos en el estudio de la llama
aislada y su comparacién con los datos experimentales obtenidos del articulo de McEnally
y Pfefferle [1].

El objetivo de este apartado es determinar la influencia de distintos modelos compu-
tacionales. Los aspectos a estudiar son: la malla, donde se probaran mallas estructuradas
y no estructuradas; el modelo de difusién, se estudiaran formas de modelar el flujo di-
fusivo como la Ley de Fick o las ecuaciones de Stefan-Maxwell; el mecanismo quimico,
se analizardn mecanismos quimicos como el mecanismo de Smooke, Drm12, Drm22 y
GriMech; y el método de resolucion de la cinética quimica, dénde, se estudiaran formas
de simular y almacenar la cinética de reacciéon como la integracién directa y los métodos
de tabulacién.

3.1. Influencia de la malla

Para estudiar la influencia de la malla se han utilizado dos mallas distintas, una malla
ortogonal estructurada y una malla no estructurada de celdas triangulares. A su vez, a
cada una de las mallas se le ha aplicado el refinamiento por el método del gradiente
explicado en el Apartado 2.1. Las mallas utilizadas se pueden observar en el Anexo
B. En las simulaciones realizadas se han mantenido constantes todos los parametros a
excepcién del tipo de malla utilizada. El ratio de equivalencia de entrada de los gases de
combustién ha sido ¢ = 6,2.

En la figura 3.1 se observa la variacion de la temperatura a lo largo de eje la lla-
ma (z). Fijandonos en los datos experimentales observamos que a 1 cm de la salida del
conducto de entrada la temperatura aumenta con una pendiente constante hasta los 2.5
cm aproximadamente. En este punto hay un cambio en la pendiente que se mantiene
hasta alcanzar la temperatura maxima y descender posteriormente. Los datos obteni-
dos computacionalmente captan estos tres cambios en la pendiente y la posicién de la
temperatura maxima. Entre las distintas mallas utilizadas no se observa una diferencia
significativa.

Se han realizado comparaciones para la fracciéon molar de metano (figura D.la),

25
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Figura 3.1: Evolucién de la temperatura a lo largo del eje para distintas mallas

oxigeno (figura D.1b) y diéxido de carbono (figura D.1c). En estas figuras se confirma
lo observado en la figura 3.1, todas las mallas tienen un comportamiento similar.

Como las mallas utilizadas tienen un comportamiento anédlogo a los datos experimen-
tales vamos a considerar tres aspectos para designar un tipo de malla que sea utilizado
en las simulaciones posteriores:

= Tiempo necesario para crear la malla.
= Costes computacionales.

= FEl efecto de la difusiéon numérica.

Para geometrias complejas o rangos de longitudes de escala del flujo grandes, un
mallado no estructurado suele ser mas apropiado, requiriendo un menor ndmero de
celdas que un mallado estructurado. Esto es debido a que las mallas no estructuradas
permiten que las celdas sean agrupadas en regiones seccionadas del dominio, mientras
que las mallas estructuradas pueden llegar a requerir un gran nimero de celdas en zonas
donde no se necesitan. Para geometrias de un grado de complejidad medio, las mallas
estructuradas ofrecen muchas de las ventajas de las mallas no estructuradas.

Por otro lado, las mallas estructuradas permiten mayores relaciones de aspecto (re-
lacién entre el lado més largo y el més corto de la celda). Una relacién de aspecto
elevada en mallas no estructuradas implica mayores esquinamientos de las celdas, lo

que repercute negativamente en la convergencia del problema y por tanto en los costes
computacionales.
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Todos los algoritmos numéricos presentan el problema de la difusién numérica debido
a los errores de truncamiento derivados de la discretizacion de las ecuaciones utilizadas.
La difusién numeérica estd muy relacionada con la resolucién de la malla, asi mallas refina-
das proporcionardn menor difusién numérica. También se minimiza el problema cuando
el flujo estd alineado con la malla, lo que hace mas apropiadas las mallas estructuradas.

Se han tomado medidas del tiempo por iteracién para cada una de las mallas. Los
datos obtenidos se recogen en la tabla 3.1. En la tabla se aprecia que el tiempo de célculo
por iteracién es menor cuanto menos celdas tiene la malla.

Malla Malla ortogonal Malla de celdas Malla de celdas
ortogonal refinada triangulares triangulares refinada
Tiempo por
iteracion (s/it) 2.7 9.5 5.7 17.5
Ntmero de celdas 17,314 89,648 44,168 157,976

Tabla 3.1: Tiempos por iteracién para cada malla

Por estos motivos se ha asignado la malla estructurada para las simulaciones poste-
riores. Como no hay variacién en los resultados utilizando la herramienta de refinado y
se obtienen tiempos de cédlculo mayores no se utilizara en las simulaciones posteriores.

3.2. Influencia del modelo de difusién

En el Apartado 2.1 se han descrito los modelos de difusién que se han utilizado en las
simulaciones: la difusion segun la aproximacion de la Ley de Fick y la difusién mediante
la resolucién de las ecuaciones de Stefan-Maxwell o difusién multicomponente. En las
simulaciones realizadas se han mantenido constantes todos los pardmetros a excepcién
del modelo de difusion y el ratio de equivalencia. Se han realizado simulaciones para
¢ = 2,5 (llama premezclada), ¢ = 6,2 (llama parcialmente premezclada) y ¢ = oo (llama
de difusién).

Para una alimentacién parcialmente premezclada se tienen las figuras 3.2a y 3.2b.
En la primera se observa la temperatura en el dominio utilizando la aproximacién de
la Ley de Fick. La segunda muestra la temperatura utilizando el modelo de difusién
multicomponente. En la figura correspondiente a utilizar la Ley de Fick (3.2a) se observa
que la llama se encuentra despegada del conducto de entrada, mientras que en la imagen
del modelo de difusién multicomponente (3.2b) la llama se encuentra anclada al conducto
de entrada de los gases de combustion.

Al comparar los datos obtenidos en las simulaciones con los datos experimentales se
obtienen las figuras 3.3 y 3.4. En la primera se observa la evolucién de la temperatura
en el eje de la llama y en la segunda la variacién de la fraccién molar de oxigeno en el
eje. En ambas figuras los datos computacionales obtenidos para la Ley de Fick no se
ajustan. Por el contrario los datos para el modelo de difusién multicomponente estan
préximos a los datos experimentales.
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(a) Ley de Fick (b) Difusién multicomponente

Figura 3.2: Perfiles de temperatura
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Figura 3.4: Gréfico de la fraccién molar de O en el eje de la llama
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Las figuras para los casos de llama premezclada y llama de difusién correspondientes
a la temperatura, fraccién molar de metano, oxigeno y diéxido de carbono se encuentran
en el Anexo D.2.

En todos los casos se observa que la difusién segin la Ley de Fick es un modelo
inapropiado para este tipo de simulaciones, ya que dicha ley es sélo aplicable cuando la
fraccién molar de los gases a excepcién del gas portador es mucho menor que la unidad
(Y; << 1). Debido a que la difusién multicomponente ofrece unos resultados realistas
se utilizara el para posteriores simulaciones.

Para entender mejor el funcionamiento de ambos modelos difusivos se realizaron
simulaciones sin tener en cuenta la combustién. En la figura 3.5 se observa que en el
caso de no tener en cuenta la combustion los perfiles de fracciéon mésica de metano son
similares en ambos métodos. Con estas simulaciones se demuestra que la ley de Fick no
es aplicable con combustién pero si para simular la difusién en un flujo multicomponente.

En lo referente a los tiempos de célculo para cada modelo de difusién, en la tabla 3.2
se pueden observar los tiempos por iteracién. El tiempo por itercién para la utilizacién
de la Ley de Fick es inferior al tiempo por iteracién para la difusién multicomponente,
pero como se ha explicado anteriormente es necesaria la resolucién de las ecuaciones de
Stefan-Maxwell para simular la llama correctamente.

Ley de Fick Difusién multicomponente
Tiempo por iteracion (s/it) 1.3 2.7

Tabla 3.2: Tiempos por iteracion para cada modelo de difusion

3.3. Influencia del mecanismo quimico

El mecanismo quimico para la combustiéon de metano consta de 53 especies distintas
mientras que el software utilizado permite un maximo de 50 especies. Este hecho hace que
sea necesaria la utilizacién de un mecanismo reducido. En el Apartado 2.1 se muestran
los distintos mecanismos a emplear y en el Anexo C se muestran las reacciones para cada
uno de los modelos.

Para comparar los distintos mecanismos reducidos con los datos experimentales se
ha utilizado una malla ortogonal sin refinar, el modelo de difusién multicomponente y
la herramienta ISAT. El estudio se realizard para una llama parcialmente premezclada.

En la figura 3.6 se observa como cada uno de los modelos tiene un comportamiento
distinto. En todos los modelos se calcula correctamente la posiciéon de maxima tempera-
tura pero se sobrestima su valor.

El modelo de Smooke tiene una pendiente mayor al comienzo de la llama, por lo
que estamos ante una velocidad de reaccion mayor que los otros mecanismos. Los datos
experimentales tienen una velocidad de combustién menor por lo que tiene una pendiente
menor.
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Figura 3.5: Perfiles de la fracciéon masica de metano
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Figura 3.6: Grafico de la temperatura en el eje comparando los distintos mecanismos
utilizados para ¢ = 6,2

El mecanismo del GriMech es el mecanismo que consta de méas compuestos y reaccio-
nes por lo que es el mas parecido al mecanismo no simplificado. Este mecanismo capta
tanto los cambios de pendiente como el punto de temperatura maxima. La velocidad de
reacciéon es menor que la obtenida con el modelo de Smooke al obtener una pendiente
menor. La temperatura maxima es la mas elevada entre todos los mecanismos utilizados,
200K por encima de los datos experimentales.

Por tdltimo los mecanismos Drm22 y Drm19 tienen la misma forma a lo largo del
eje que los datos experimentales, por lo que se predice correctamente la velocidad de
reacciéon. De la misma forma que en los otros métodos, la posicién de la temperatura
maxima se predice correctamente con ambos mecanismos. La diferencia entre ambos es
la prediccién de la temperatura maxima, el Drm19 sobrestima la temperatura maxima
50K menos que el Drm22.

En la tabla 3.3 se pueden observar los diferentes tiempos por iteracion obtenidos
para cada mecanismo quimico. El tiempo por iteracién aumenta al incrementarse el
namero de especies y reacciones. Debido a que el tiempo por iteracion entre el Drm19
y el Drm22 son semejantes, y ambos mecanismos se ajustan correctamente a los datos
experimentales, son dos mecanismos validos para este caso. Para futuras simulaciones se
utilizara el Drm22 como mecanismo quimico.
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Smooke Drml19 Drm22 GriMech
Tiempo por iteracién (s/it) 1.9 2.6 2.7 13.4
Ntmero de especies 16 19 22 49

Tabla 3.3: Tiempos por iteracién para cada mecanismo quimico

3.4. Influencia del método de resolucién de la cinética quimi-
ca

En el Apartado 2.1 se han mostrado las ecuaciones necesarias para resolver la cinética
quimica. Una de las principales variables en las ecuaciones es el ntimero de especies
quimicas involucradas asi como el numero de reacciones. Desde el punto de vista de la
cinética quimica esta es la etapa lenta, por lo que si queremos reducir el tiempo total de
célculo se tiene que optimizar el tiempo empleado en esta etapa.

Para elegir correctamente un método de resolucién de la cinética quimica es nece-
sario llegar a un compromiso entre tiempo de calculo y exactitud respecto a los datos
experimentales.

Para estudiar la influencia de cada uno de los métodos de resolucién se ha utilizado
una malla ortogonal sin refinar y la difusion multicomponente como forma de resolver
el flujo difusivo. Se han realizado simulaciones para llamas totalmente premezcladas,
parcialmente premezcladas y llamas de difusién.

Para una llama parcialmente premezclada se ha obtenido la figura 3.7. En esta figura
se observa que el método de resolucién no influye en los datos obtenidos computacional-
mente. En todos los métodos se obtienen unos resultados similares con la excepcion de
que con el método de integracién directa utilizando la herramienta Stiff la temperatura
maxima se sobrestima en menor medida.

En el Anexo D.3 se pueden observar las figuras para las fracciones molares de me-
tano, oxigeno y diéxido de carbono asi como las figuras para llamas completamente
premezcladas y llamas de difusién.

En la tabla 3.4 se muestran los tiempos por iteracion para cada uno de los métodos
utilizados. Para tener un compromiso entre tiempo de calculo y precision se ha elegido
ISAT como método de resolucién de la cinética quimica para posteriores simulaciones.De
esta forma obtenemos el menor tiempo por iteracién y una precision similar a los otros
métodos.

Integracién directa Integracién directa con Stiff ISAT

Tiempo por iteracién (s/it) 15.8 47.8 2.7

Tabla 3.4: Tiempos por iteracién para cada método de resolucién de la cinética quimica



34 CAPITULO 3. ANALISIS DE LA LLAMA AISLADA

2500
o = '&.A%
E 1500
: . —
'E ./ = Experimental
g = ISAT
E 1000 . y 4 —— Integracién directa
- - I
L 4 ——Integracién directa con Stiff
]
iy 4
(a4
500 - =
0 T T T T T T . .
o 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 007 0.08

Z(m)

Figura 3.7: Temperatura en el eje comparando los distintos submodelos para la resolucién
de la cinética quimica



Capitulo 4

Analisis del sistema llama-pared

En este apartado se presentan los resultados obtenidos en la simulacion del sistema
llama-pared y su comparacion con datos experimentales obtenidos del articulo de Hou
y Ko [5].

El objetivo de este capitulo es validar las conclusiones obtenidas en el capitulo 3
utilizando una geometria que se asemeja a un quemador doméstico real.

Uno de los aspectos mas relevantes en el diseno de un quemador doméstico es la
produccién de monodxido de carbono, por ello se va a realizar un estudio comparando la
produccién de CO en cada caso. Por 1dltimo se analizara la influencia en el método de
céalculo de la conductividad térmica.

4.1. Validaciéon del sistema llama-pared

En el articulo hay datos experimentales de temperaturas para distintas alturas entre
la pared y el tubo de salida de la mezcla aire/combustible (12, 23 y 30 mm) y diferentes
inclinaciones respecto de la horizontal (90°, 60° y 30°). Debido a todo el rango de opciones
hay un total de nueve casos distintos que se van a analizar en funcién de la inclinacién.

Las temperaturas obtenidas del articulo se han tomado sin tener en cuenta la radia-
cién por lo que se han corregido mediante la ley de Stefan-Boltzmann.

4.1.1. Llama a 90°

Para el caso de la llama a 90° se dispone de datos experimentales de temperaturas
radiales en funcién de la altura (eje z) para cada una de las distancias establecidas.

Distancia 12 mm En la figura 4.1 se puede observar el perfil de temperatura obtenido
computacionalmente cuando la distancia entre la pared y el conducto de salida del
metano es de 12 mm y el contorno proporcionado por el articulo de Hou y Ko [5].

La figura 4.2 muestra una grafica comparativa entre los datos computacionales y
experimentales para una altura de 6 mm, las graficas comparativas que recogen el
resto de los casos se encuentran en el anexo E.1.1.
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Figura 4.1: Contornos de isotermas en el plano r-z para un angulo de 90° y H=12 mm.
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Figura 4.2: Gréfico comparativo para una altura de 6 mm y H=12 mm
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Figura 4.3: Contornos de isotermas en el plano r-z para un angulo de 90° y H=23 mm.
Contorno obtenido computacionalmente (izqa.). Contorno obtenido en el articulo de Hou
y Ko [5] (dcha.)

Se puede observar como los datos de la simulacién se aproximan a los datos ex-
perimentales corregidos con la salvedad de que en los datos computacionales se
observa un aumento y una disminucién mas réapida de la temperatura en funcién
de la posicién radial.

Cuando la altura es de 12 mm los datos computacionales no se ajustan, ya que
en la simulacion esta altura corresponde a la pared refrigerada en la que impacta
la llama, por tanto tiene una temperatura més o menos constante a lo largo del
radio. En esta posicién, los datos experimentales muestran fluctuaciones en la
temperatura lo que senala que la pared no estd perfectamente refrigerada como se
supone en la simulacion.

Distancia 23 mm En la figura 4.3 se muestra el perfil de temperatura obtenido compu-
tacionalmente para esta configuracion de llama y el contorno obtenido del articulo
de Hou y Ko.

De la misma forma que en el caso de 12 mm se tienen varias graficas comparando
los datos experimentales y los datos computacionales, en la figura 4.4 se tiene la
grafica comparativa para una altura de 11 mm y en el anexo E.1.2 se tienen las
graficas correspondientes al resto de alturas.

En estas se puede observar cémo el ajuste de los datos se aproxima al principio y
final de la llama pero se sobrestima la temperatura méaxima.

Distancia 38 mm Para una distancia de 38 mm entre el tubo y la pared se ha obtenido
la figura 4.5. En esta figura se puede observar como la llama apenas alcanza la pared
pareciéndose mucho a las llamas laminares del capitulo 3.

Si observamos la grafica 4.6 y las graficas del anexo E.1.3 se observa la misma
tendencia vista en las graficas de H=12 mm y H=23 mm. Hay un buen ajuste
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Figura 4.4: Grafico comparativo para una altura de 11 mm y H=23 mm
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Figura 4.6: Grafico comparativo para una altura de 22 mm y H=38 mm

al principio y final de la llama pero la temperatura maxima se supera en 100K
aproximadamente.

Se puede observar cémo varia la forma de la llama dependiendo de la altura entre el
conducto y la pared, de tal forma que para una altura baja (12 mm) se tiene una llama
que impacta por completo contra la pared incluso llega a sobresalir por los lados del
plato refrigerado. Por el contrario, para la llama de 38 cm se ve como la llama impacta
muy poco con la pared refrigerada y por lo tanto se obtiene una llama muy parecida
a las del capitulo 3. La llama de 23 mm de altura estd en un estado intermedio entre
ambas.

Como se ha comentado para cada una de las llamas, la validacién es correcta para
el principio y el final de la llama pero en todos los casos la temperatura maxima de la
llama estd por encima del valor experimental.

4.1.2. Llama de 60°

Para la llama de 60° se disponen de datos experimentales de temperaturas radiales
(eje x o radial) en funcién de la posicién longitudinal (eje y) y de la altura (eje z). Los
datos experimentales estan distribuidos en dos alturas para las cuales hay ocho medidas
longitudinales. Debido a la gran cantidad de datos experimentales sélo se mostraran los
més representativos en este apartado.

De forma analoga al apartado anterior las comparaciones se realizan con los datos
experimentales y los datos experimentales corrigiendo la temperatura debido a la radia-
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Figura 4.7: Perfil de temperaturas para H=12 cm y 60° de inclinacién

Distancia 12 mm En la figura 4.7 se observa el contorno de temperaturas para esta

configuracién. En este caso la inclinacién del conducto de entrada provoca que un
lado de la llama sea mas pequeno que el otro, disminuyendo la temperatura en esa
zona de la llama.

En la figura 4.8 se observan dos maximos correspondientes a la temperatura maxi-
ma alcanzada y un minimo en la zona que no hay combustién entre ambas llamas.
Los datos obtenidos computacionalmente siguen la misma forma que los datos expe-
rimentales. Tanto la temperatura maxima alcanzada como la temperatura minima
no se predicen correctamente, habiendo 200K de diferencia entre ellas.

En la figura 4.9 se comparan las temperaturas en el plato refrigerado. En nuestro
caso la temperatura es casi constante en todo el plato debido a la condicién de
contorno, mientras que los datos experimentales tienen elevados gradientes debido
a que la refrigeracion del plato no es perfecta.
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Figura 4.10: Perfil de temperaturas para H=23 mm y 60° de inclinaciéon

En resto de gréficas de ambos casos se encuentran en el anexo E.2.1.

Distancia 23 mm Si observamos la figura 4.10 se ve cémo la llama asciende por el

borde derecho del plato, mientras que por el lado izquierdo la llama no es capaz
de ascender debido a la inclinacién y la altura del conducto de entrada.

En lo referente a los perfiles, se muestran dos perfiles: la figura 4.11 y la figura
4.12. En la primera se estan midiendo las temperaturas a 3 mm por debajo del
plato refrigerado y a 2 mm en el eje longitudinal y en la segunda figura se mide en
el plato y a 2 mm en el eje longitudinal.

Comparando estas graficas y las correspondientes a este caso pero variando la
posicién longitudinal, que se encuentran en el subapartado E.2.2, se puede observar
que cuando comparamos a 3 mm del plato y con una baja distancia longitudinal se
consigue ajustar los datos computacionales a los experimentales, sin embargo, al
alejarnos longitudinalmente del eje se tiene una tendencia parecida pero con una
diferencia de unos 400K mas.
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Figura 4.11: Gréfico comparativo de H=23 mm y 60° para una altura (z) de 20 mm y
una posicion longitudinal (y) de 2 mm
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Figura 4.13: Perfil de temperaturas para H=38 mm y 60° de inclinacion

Por otro lado en las graficas correspondientes al plato se observa cémo los datos
experimentales y computacionales no se ajustan. Esto es debido a la condicién de
contorno que hace que el plato esté refrigerado, por ello la temperatura se mantiene
constante en los datos computacionales y sin embargo, los datos experimentales
varian.

Distancia 38 mm Al observar la figura 4.13 se percibe la misma forma que se puede

observar en el caso de 90° y 38 mm, con la diferencia de que en este caso, la
inclinacion del conducto hace que la llama se dirija hacia la derecha.

Se muestran dos perfiles de temperaturas, la figura 4.14 representa el perfil de
temperatura a una altura de 35 mm del tubo en el eje de la llama, mientras que
en la figura 4.15 se estan representando los datos a una altura de 38 mm (sobre el
plato refrigerado) y a una distancia de 16 mm en el eje longitudinal. Las graficas
correspondientes al resto de datos se encuentra en el anexo E.2.3

En las graficas correspondientes a una posicion axial de 35 mm se ha capturado la
forma de la llama, pero hay una diferencia de temperatura entre los datos experi-
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mentales y computacionales que aumenta al separarnos de la llama. De la misma
forma que en el caso anterior, el efecto de la radiacién va disminuyendo al alejarnos
del centro de la llama, haciendo que los datos experimentales y los datos corregidos
no varien significativamente.

En la grafica en la que se comparan los datos en el plato refrigerado se puede
observar como cuanto mas avanzamos en el eje longitudinal, mas se parecen los
datos experimentales a los computacionales. Teniendo en cuenta que estos datos
computacionales no varian debido a la condiciéon de contorno de refrigeracién, se
puede llegar a la conclusién de que la refrigeraciéon del plato es mas eficaz al estar
mas alejado del centro de la llama.

4.1.3. Llama de 30°

El caso de que el tubo tenga una inclinacion de 30° esta contemplado en el articulo
de Hou y Ko [5] pero no se dispone de datos experimentales. Los perfiles de temperatura
obtenidos computacionalmente se pueden observar en el anexo E.3

4.2. Comparacion del CO producido

Gracias a la simulacion de este sistema se va a observar cémo varia la formacién de
monéxido de carbono. Aunque no se tengan datos experimentales de este compuesto es
importante observar la variacion de CO para las distintas configuraciones porque a la
hora de diseniar un quemador comercial el valor de este compuesto tiene que ser lo més
bajo posible.

En esta seccién se va a comparar el monoxido de carbono producido en cada una de
las geometrias para establecer cudl es la mejor forma de colocar un quemador para que
la cantidad de CO sea minima. La cantidad de CO emitida es muy importante ya que
estd legislada y no puede superar unos valores determinados.

FEn la tabla 4.1 se comparan los valores de la fraccién molar de monéxido de carbono
méximos obtenidos en cada configuracién.

12 mm | 23 mm | 38 mm

90° 0.047 0.048 0.043
60° 0.075 0.074 0.073
30° 0.074 0.073 0.072

Tabla 4.1: Tabla de la fraccion molar méxima de CO

La mejor de estas configuraciones es tener la llama a 90° ya que es la que produce una
menor cantidad de CO, mientras que tener la llama a 60° produce la maxima cantidad
de monéxido de carbono. Por tanto, si tenemos una altura de llama del orden de los 12
mm la mejor disposicién para minimizar la cantidad de CO es tener la llama a 90°.
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Figura 4.16: Grafico comparativo para la conductividad para una altura de 12 mm y 90°

Para una altura de 23 mm la forma de tener una menor cantidad de CO es con la
llama a 90°. Se han obtenido fracciones molares similares para H = 23 mm y un angulo
de 60° y 30°.

Hay que tener en cuenta que al tener un plato refrigerado la cantidad de CO produ-
cida es mucho mayor que la obtenida en un quemador de cocina convencional.

4.3. Influencia de la conductividad térmica

Hasta ahora la conductividad térmica se ha calculado mediante la teoria cinética
segun la ley de los gases ideales. Dentro de la teoria cinética podemos no considerar la
mezcla de gases como ideal, por lo que calcularemos la conductividad promediando con
la masa. La ecuacion a resolver es la ecuacién A.19.

En la figura 4.16 se observa que al calcular la conductividad térmica promediando
con la masa la temperatura méxima disminuye. Al utilizar este método de célculo la
llama se forma maés tarde que al utilizar el método de gas ideal.
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Capitulo 5

Conclusiones

Con ayuda de la fluidodindmica computacional se han podido simular dos llamas
sencillas, una llama de laboratorio laminar y un sistema de llama-pared.

La simulacion de quemadores de gas es una practica que realizan la mayoria de
empresas dedicadas a la fabricacién de estos dispositivos. La variedad de software y
submodelos matematicos para los distintos fenémenos fisicos hace dificil y costoso la
realizacién de estas simulaciones.

El estudio realizado en este proyecto da lugar a una serie de conclusiones en lo
referente a los distintos submodelos matematicos:

= Se ha visto como la malla no tiene una gran influencia en los resultados obtenidos
ya que si bien es necesario tener una malla fina, no es necesario que ésta sea
excesivamente refinada para obtener unos resultados aceptables.

= La difusién multicomponente es necesaria, aunque el coste computacional sea ma-
yor ya que para este tipo de simulaciones la ley de Fick no es aplicable.

= El mejor método para resolver la cinética quimica del sistema es la herramien-
ta ISAT proporcionada por ANSYS-FLUENT. Este método permite resolver la
quimica con precision y aumentar la velocidad de la simulacion.

s El mejor mecanismo quimico es el Drm22 debido a que logra predecir todos los
cambios de pendiente asi como la forma de la llama.

= Los submodelos elegidos no sélo funcionan bien en la llama laminar, sino también
en el sistema llama-pared en determinadas situaciones.

= Con la configuracién de 8 = 90° y H=38 mm se obtiene la cantidad minima de
monoxido de carbono producida debido a la pared.

Aunque los resultados obtenidos son satisfactorios para los objetivos y el alcance del
presente proyecto, hay varios aspectos susceptibles de mejorar:
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e Es necesario utilizar otro software distinto a ANSYS-FLUENT debido a la restric-
cién del niimero de especies. De esta forma serd posible simular la combustion de
butano y se podra colaborar con el desarrollo de modelos matemaéaticos mas pare-
cidos a la realidad que puedan ser utilizados para desarrollar nuevos quemadores
domésticos.

e Las condiciones de contorno en el caso del sistema llama-pared tienen que modi-
ficarse teniendo en cuenta que el plato refrigerado no es ideal y por lo tanto no
evacua todo el calor que recibe.

e Utilizar distintas geometrias para validar correctamente todos los modelos utili-
zados y de esta forma poder simular un quemador real y tener un modelo que
represente lo mejor posible los fenémenos que ocurren en un quemador. Una vez
realizado el modelo fisico y matematico el Unico aspecto que habria que cambiar a
la hora de disenar un dispositivo real seria la geometria.

e Desarrollar una nueva forma de tabulacién que funcione mejor que ISAT con el
objetivo de poder resolver la cinética quimica de forma mas eficiente e intentando
disminuir el coste computacional.

Para realizar alguno de estos trabajos futuros son necesarios avances el campo de la
informatica desarrollando, por ejemplo, procesadores més potentes que los actuales para
que los tiempos de célculo se puedan llevar a cabo.



Apéndice A

Ecuaciones

A.1. Ecuaciones de transporte

Las ecuaciones que describen la llama aislada y el sistema llama-pared se enumeran
a continuacion:

1. Ecuacién de conservacion de materia:

op 0
2 + oz, (pu;) =0 (A1)
2. Ecuacién de conservacién de momento:
dpu; 0 Op 0
ot + 8%(,0“ uj) Bz + &xiTJ +pf (A.2)

Donde p es la presién estdtica, 7;; es el tensor de esfuerzos viscosos y f; son las
fuerzas gravitacionales y fuerzas debidas a cuerpos externos.

3. Ecuacién de consevacion de la energia:

opEl 0 0 T ) Ouy;
= (pE = 7 | kg — wiH, St A.
prai sl [ui(pE + p)] oz, kess oz, ) (o + 7ij oz, +Sn (A3)

Donde kegy es la conductividad térmica efectiva (k + k; siendo k; la conductividad
térmica turbulenta que en nuestro caso en nula debido a que las simulaciones son
en régimen laminar) y j, es el flujo difusivo de la especie a.

4. Ecuacién de transporte de las especies:

8pY,’ 0 ) 0 8ya _
8t + 6% (puzya) - 8@ (pDa,mami) - Ra (A4>

Donde a = 1...Negpecies ¥ Ra viene dado por el mecanismo de reaccion.
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A.2. Ecuaciones para la resolucion de la cinética quimica

Si consideramos la forma general de reaccion como se muestra en la ecuacion:

N . N
> v M 5 ol M; (A.5)
i=1 i=1
donde,
N = numero de especies quimicas en el sistema

Uz/}r = coeficiente estequiométrico del reactante i en la reaccién r

v, = coeficiente estequiométrico del producto i en la reaccién r

M; = simbolo que denota la especie i

k¢, = constante de reaccién directa para la reaccion r

El término fuente neto de la especie ¢ debido a la reaccion, se calcula como la suma
de los términos fuente de Arrhenius sobre el niimero de reacciones en que participan las
especies:

Ngr
R, = Mw,i Z f%a,r (A6)
r=1

Donde R, es el ratio molar de Arrhenius de creacién/destruccién de especie i en la
reacciéon r.
La constante de reaccién directa se calcula mediante la expresién de Arrhenius:

kp,= AP e Bal BT (A.7)

En caso de que la reaccién sea irreversible la constante de reaccién inversa se calcula
usando la siguiente relacién:

kg
kb,r = ?r (AS)

Siendo K, = exp (Agr _ ARP%T) (%)Zﬁv:l(véfr—v;w)

Una aproximacion de R; para acelerar el calculo:

1 T
Rt / Rudt (A.9)
T Jo

donde 7 es el paso temporal.

A.3. Discretizacion

En el proceso de discretizacién se define una ecuacién para el transporte de una
variable ¢, escrito en forma integral para un volumen de control arbitrario (V) limitado
por una superficie (A) como se muestra en la ecuacidn:
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dpg

AV + 7{ pbii - dA = ?{ TV -dA + / SydV (A.10)
\%4

A esta ecuacién integral se le realiza una discretizacion espacial y considerando que
las simulaciones se llevan a cabo en estado estacionario obtenemos la ecuacién

> psorip-dAp = Ty(Vo)s- dAs+ S;V (A.11)
f f

Una vez resuelta la ecuaciéon A.11 se obtiene el valor de ¢ en el centro de la celda.
Para calcular el valor de la variable en las caras (¢¢) del volumen de control se requiere
un esquema de interpolacién. Se ha utilizado un esquema de segundo orden upwind por
lo que el valor ¢ se calcula como se muestra en la ecuacién

Pp=0¢+Vo 71 (A.12)

El gradiente de la ecuacién A.12 se evalta utilizando el método de minimos cuadra-
dos, el cual asume que la solucién varia linealmente desde el centro del volumen hasta
el centro del volumen vecino [9]. Si aplicamos la ecuacién A.12 a la ecuacién A.11 la ex-
presion resultante depende de la variable escalar desconocida ¢ en el centro de la celda
asi como los valores desconocidos de las celdas vecinas. Esta ecuacién, generalmente, es
no lineal en estas variables y se linealiza como se muestra en la ecuacién

app = anpdp +b (A.13)
nb

A.4. Estimacién de propiedades

Para la estimaciéon de las propiedades de los elementos se ha utilizado la teoria
cinética. A continuacion se muestran las ecuaciones utilizadas en cada caso:

1. Calculo de la viscosidad.

Para calcular la viscosidad de un elemento utilizamos:

ST

i =2,67-107° A.14
pi = 267107 50 (A.14)
Donde, p(kg/m-s) =", i ;(’jz% T(K),Q,=Q,(T") conT* = /— Los parame-
tros o y €/kp son los pardmetro de Lennard-Jones.
En el caso de calcular la viscosidad de la mezcla tenemos:
X
W= —_ (A.15)
E@: > Xjoij
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12 /0 \1/4 2
i Muw,g
() )
Mo 1/2
8 1+Mw,j

Donde, ¢;; = y X; es la fraccién molar de la especie 1.

. Conductividad térmica.

Para calcular la conductividad de un elemento tenemos:

15 R [4c¢,M, 1
= = 1
[15 R 3} (A.16)

ko — ——
i = Mwﬂ

Donde, R es la constante de los gases, M, es el peso molecular,  es la viscosidad
y ¢p es la capacidad calorifica.

Para la conductividad térmica de una mezcla utilizamos:

Xik;
E=) —"— A7
; jXi%i A

Donde,

e () ()™

Gij = (A.18)

vy X; es la fraccién molar de la especie i.

En el caso de no considerar la mezcla de gases como ideal, la conductividad se
calcula:

k=Y Yik (A.19)

. Coeficiente difusivo.

Para calcular el coeficiente difusivo utilizamos la ecuacién de Chapman-Enskog
modificada:

1
P (o )
D;; = 0,00188 vl g A.20
" PabsangD ( )

Donde,
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P,s = presién absoluta
Qp = integral de colision difusiva (medida
de la interaccién de las moléculas en el sistema) dependiente de T}, siendo:
* _ T
Ip = (e/kB)ij
kg = constante de Boltzmann
(¢/kB)ij = +/(¢/kB)i(€/kB);
o;j = es calculado como la media aritmética de los o
individuales

4. Capacidad calorifica.

La capacidad calorifica de la mezcla la calculamos:

cp = ZYicm- (A.21)
i
Para los compuestos mayoritarios utilizamos polinomios dependientes de la tem-
peratura:
for Tmini <T < Tynaza ¢ cp(T) = Ay + AT + AT? + ... (A.22)

for Tmina <T < Tpaza : cp(T) = Ay + AT + AT? + ...

5. Densidad.

Se utiliza la ecuacién de los gases ideales:

P,,
pP=5 (A.23)
vl
A.5. Modelado de la radiaciéon
La ecuacién general de la radiacién es:
dir.s) | (a+ 0,)I(F,5) = a2 + 2 N I(7, ) p(5- §)dS (A.24)
ds Ta)i\8) = T 47 Jo ’ '

Segun el método de ordenadas discretas descrito en el apartado 2.1.3 obtenemos la
ecuacién:

. . 20'T4 O 47 Lo I ,
V- (I(7,58)8) + (a + 05)I(T,5) = an*— + — I(7, s (5 - s")dQ (A.25)

s 4 Jo
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A.6. Modelado de la difusion

Para modelar la difusién tenemos dos métodos distintos, el primero es utilizar la Ley
de Fick:
vT

Ji = —pDi,mv}/i — DT’iT (A.26)

donde, D, es el coeficiente de la difusién maésica para la especie i en la mezcla y D; 1
es el coeficiente de difusién térmica.
Y el segundo es utilizar la ecuaciéon de Stefan-Maxwell:

N N
> Xy = d - > Xi; (DT’] = DT”) (A.27)
oo T i Pj pi
i i
Donde,
X = fraccién molar
V = velocidad de difusién

coeficiente de difusivo de la especie ¢ en la especie j
Dr = coeficiente de difusion térmica

<
I



Apéndice B

Mallas utilizadas

Figura B.1: Malla ortogonal estructurada

Figura B.2: Malla utilizando la opcién de refinamiento
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Figura B.3: Malla no estructurada de triangulos

Figura B.4: Malla llama-pared 90°
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Apéndice C

Mecanismos utilizados

C.1. Mecanismo de Smooke
E
No. Reaction rf k= ATbe(_ R
A b Eoet

1 H+02=>0H+O0 kT [H,][02] 2.000E+14 0 16800
2 OH+O0=>H+02 K [OH][O] 1.575E+13 0 690
3 O+H,=>OH+H k! [O][Ha] 1.800E+10 1.00 8826.00
4  OH+H=>0+H?2 k' [OH][H)] 8.000E+09 1.00  6760.00
5 Hy+OH=>HO+H k! [H)[OH)| 1.170E4-09 130 3626.00
6 H.O+H=>H,+OH k! [H>O|[H| 5.090E+09 1.30  18588.00
7  OH+OH => 0+ H>0 k! [OH][OH] 6.000E+08 1.30 0.00
8 O+ H,O=>OH+OH k! [0][H0] 5.900E+09 130 17029.00
9 H+0:+M=>HO0+M (2, Baza) k¥ [O][H20] 2.300E+18 -0.80 0.00

for a/ﬁa = C’f]4/6,57 H20/6,5, 002/1,5, C’O/O7757 02/074, N2/0,4
10 H+HOy=>O0H+OH k! [H|[HO,] 1.500E+14 0.00 1004.00
11 H+HOs=> Hy+ O, k! [H|[HO,) 2.500E+13 0.00 700.00
12 OH + HO3 => Hy0 + O, k! [OH][HO>) 2.000E+13 0.00 1000.00
13  CO+OH=>CO:+H k! [CO][OH] 1.510E+07 1.30 -758.00
14 CO;+H =>CO+OH k! [CO5)[H] 1.570E409 1.30  22337.00
15 CHy(+M)=> CHs + H(+M)  knign (1%) [CH.) High: 6.300E+14  0.00  104000.00

P, = ’1}75“” Low: 1.000E4+17 ~ 0.00  86000.00
16  CHs;+ H(+M) => CHy(+M) Enign (lf—,, [CH3)[H] High: 5.200E+12  0.00  -1310.00

< Py = Heull] Low: 8.254E14  0.00  -19310
17  CH,+ H => CHs + H, k' [CH4[H] 2.200E+04 3.00  8750.00
18 CHs+Hy=>CHy,+H k! [C Hs][Ha) 9.570E+02 3.00  8750.00
19  CHs+ OH => CHj + H>0 k' [CH4)[OH] 1.600E+06 210  2460.00
20 CHjz+ H2O => CHy + OH k! [C Hs)[H50] 3.020E+05 210 17422.00
21 CH3 +0=>CH:O+H k! [CH3)[O) 6.800E+13 0.00 0.00
22 CH»O+ H => CHO + H> k' [CH20][H] 2.500E+13 0.00  3991.00
23 CH»O0+ OH =>CHO + H,O  k/[CH50][OH] 3.000E+13 0.00 1195.00
24  CHo+ H=>CO+ H> k! [CHo)[H] 4.000E+13 0.00 0.00
25 CHo+M=>CO+H+M k' [CHo) 1.600E+14 0.00  14700.00
26 CHz+ Oy =>CH30 + O k! [CHs)[02] 7.000E+12 0.00  25652.00
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No. Reaction rf K = ATbe(_ ERHF)

A b Eact
27 CHsO + H => CH>0 + H» kI [CH3O|[H| 2.000E+13 0.00 0.00
28 CHsO+ M =>CH:O+ H+ M Icf[CHgO] 2.400E+13 0.00 28812.00
29 HO2 + HO2 => H202 + O2 k:f[HOg] 2.000E+412 0.00 0.00
30 H;O2+ M =>0OH+OH + M kf [H20] 1.300E+4-17 0.00 45500.00
31 OH +OH + M => H02 + M Icf[OH} [OH] 9.860E+14 0.00 -5070.00
32 H;02 + OH => H20 + HO> kf[HzOz][OH} 1.000E+13 0.00 1800.00
33 H20+ HO2 => H202 + OH kf[HzO] [HO-] 2.860E+13 0.00 32790.00
3 OH+H+M=>H0+M (X, Baza) k' [OH][H] 2.200E+22 -2.00 0.00

for Oé/ﬁa = C’f[41/6757 1‘120/6,57 6'02/1757 00/0,75, 02/0,4, N2/074

35 H+H+M=>Hy+M (Za ﬂawa) kf[H} [H] 1.800E+18 -1.00 0.00

for /B = CH4/6,5, H:0/6,5,C03/1,5,C0O/0,75,04/0,4, N2 /0,4

Tabla C.1: Mecanismo de Smooke para C'H, (Unidades: cm, s, mol, cal,K).
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C.2. Mecanismo Drm19
E
No. Reaction rf k= ATbe(_TTt
A b Eact
1 O+H+M=>O0OH+M (>, Baza) k7 [O][H] 5.000E+17 -1.00 0.00
for a/Ba = H2/2,0, H20/6,0,CH4/2,0,CO/1,5,C02/2,0, C2Hg /3,0, Ar/0,7
2 O+Hy=>H+OH TO)[H>] 5.000E4-04 2.67 6290.00
3 O+ HO;=>0H+0, flO)[HO,] 2.000E+13 0.00 0.00
4  O+CH,=>H+HCO k' [O][CH2) 8.000E+13 0.00 0.00
5 O+ CHs(s)=>H+ HCO flo] 1.500E-+13 0.00 0.00
6 O+ CH;=>H+CH>0 flo][C H3) 8.430E+13 0.00 0.00
7 O+ CH,=>O0H+ CH; k' [O][C H4] 1.020E+09 1.50 8600.00
8 O+CO+M=>CO:+M (3., Baza) k¥ [0][CO] 6.020E+14 0.00 3000.00
for a/Ba = H2/2,0, H20/6,0,CH4/2,0,C0/1,5,CO2/3,5, C2Hg /3,0, Ar /0,5
9 O+ HCO=>O0H+CO Ef[O][HCO] 3.000E+13 0.00 0.00
10 O+ HCO=>H+CO; Ef[O)[HCO] 3.000E+13 0.00 0.00
11 O+ CH.0=>OH + HCO kf [O] [CH20] 3.900E+13 0.00 3540.00
12 O+ CyHy => CH;s + HCO k' [O][C Ha) 1.920E+07 1.83 220.00
13 O+ CyHs => CHs + CH>0 k’f[O] [CQH5] 1.320E+14 0.00 0.00
14 O+ CyHg => OH + CoHs [0] [C Hg] 8.980E+07 1.92 5690.00
15 O02+CO=>0+CO; k1 [0:][CO] 2.500E+12 0.00 47800.00
16 O2+ CH>0 => HO» + HCO k' [02][CH20] 1.000E+14 0.00 40000.00
17 H+Os+M=>HO:+M (3. Baa) k7 [H][O] 2.800E+18 -0.86 0.00
for a/Ba = 02/0,0, H20/0,0,C0/0,75,C02 /1,5, Co Hg /1,5, N2/0,0, Ar /0,0
18  H+202=>HO;+ O, kY [H][O2)? 3.000E+4-20 -1.72 0.00
19  H+ Oz + H:0 => HO> + H,0 k! [H][O2][H20)] 9.380E+18 -0.76 0.00
20 H+O2+ Na=>HOz+ N, k! [H][O2][N-] 3.750E420 -1.72 0.00
21 H+ O+ Ar=> HO, + Ar kT [H][O2][Ar] 7.000E+17 -0.80 0.00
22 H+0,=>0+0H k! [H][O2] 8.300E+13 0.00 14413.00
23 2H+M=>Hy+M (X, Baza) KT [H)? 1.000E+18 -1.00 0.00
for a/ = H,/0,0, H,0/0,0, CH4/2,0,C02/0,0,C>Hg /3,0, Ar /0,63
24 2H + H> => 2H, [H)?[H>) 9.000E+16 -0.60 0.00
25  2H + H20 => Hs + H>O [H]?[H,0] 6.000E+19 -1.25 0.00
26 2H + CO2 => Hy + CO; k! [H)?[COs) 5.500E+19 -2.00 0.00
27 H+OH+M=>HO0+M (3., Baza) k' [H][OH] 2.200E+22 -2.00 0.00
for a/Ba = H2/0,73, H20/3,65, CH4/2,0, C2Hg /3,0, Ar /0,38
28  H+ HO;=> H>+ Oz k! [H]|[HOs)] 2.800E+13 0.00 1068.00
29 H+ HO; =>20H k! [H][HO:)] 1.340E+14 0.00 635.00
30 H+CHy(+M)=> CHs3(+M) Enign (1+P [H][CH>] High: 2.500E+16  -0.80 0.00
= Py = Heult] Low: 3.200E+27  -3.14 1230.00
g
31 H -+ CHs(+M) => CHy(+M) Enigh (1%) [H][CHs]  High: 1.270E+16  -0.63 383.00
— P, = Meull] Low: 2.47TE+33  -4.76 2440.00
hig
32 H+CHy=>CHs+ H, k! [H][CHa] 6.600E+08 1.62 10840.00
33 H+ HCO(+M) => CHO(+M)  knign (1 o) [H][HCO]  High: 1.090E+12  0.48 -260.00
< Py = koulM] Low: 1.3500E+24  -2.57 1425.00
34 H+HCO=>H,+CO k! [H][HCO] 7.340E+13 0.00 0.00
35  H+CH0(+M) => CH30(+M)  knign lf—,,) [H][CH20] High: 5.400E+11  0.454 2600.00
= Py = Heult] Low: 2.2000E+30  -4.80 5560.00
19
36 H+CH>0=>HCO + H [ 1[CH->0] 2.300E+10 1.05 3275.00
37  H+CH3;0 =>OH + CHj; E[H [CHQO} 3.200E+13 0.00 0.00
38 H + CQH4(+M) => CQH5(+M) k‘}“gh ) [H] CQHA High: 1.080E+12 0.454 1820.00
P = ’“l,;hw L&) Low: 1.200E+42  -7.62 6970.00
ig
39 H+ CoHs(+M) => CoHg(+M)  knign ( ) [H][C2Hs]  High: 5.210E+17  -0.99 1580.00
P, = ’“l,;;:gff] Low: 1.990E+41  -7.08 6685.00
40 H+ C2He => H2+ C2Hs k! [H][C2He) 1.150E+08 1.90 7530.00
41 Hy+CO(+M) => CH0(+M)  knign (5 +PT) [Ha][CO] High: 4.300E+07  1.50 79600.00
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No. Reaction rf k= ATbe(7 Eﬁ’}t)
A b Eact
< Py = Heull] Low: 5.070E+27  -3.42 84350.00
42  OH + H» => H + H>0 k! [OH][H.] 2.160E+08 1.51 3430.00
43 20H => O + H>0 k' [OH)? 3.270E+04 2.40 -2110.00
44 OH 4 HO2 => Os + H20 k' [OH][HO,] 2.900E+13 0.00 -500.00
45  OH + CH> => H + CH-0 K [OH][C Hs] 2.000E+13 0.00 0.00
46  OH + CHs(s) => H + CH>0 k' [OH] 3.000E+13 0.00 0.00
47  OH + CH3 => CHs + H>0 K [OH][C H3) 5.600E+07 1.60 5420.00
48  OH + CHs => CHa(s) + H20 kf[OH][C H3] 2.501E+13 0.00 0.00
49  OH + CHy=> CHj + H>0 kf [OH][C H4] 1.000E4-08 1.60 3120.00
50 OH+CO => H+CO; kf[OH][CO] 4.760E+07 1.228 70.00
51  OH+ HCO => H,0 + CO kY [OH][HCO] 5.000E+13 0.00 0.00
52 OH + CH>0 => HCO + H20 k! [OH][C H>0] 3.430E+09 1.18 -447.00
53 OH + C2Hg => C2Hs + H20 kf[OH)[C2Ho) 3.540E+06 2.12 870.00
54  HOs+ CHy => OH + CH>0 k! [HO,][CH>) 2.000E+13 0.00 0.00
55  HOs + CHz => Oz + CHy kf[HO,|[CH3) 1.000E+12 0.00 0.00
56  HO+ CHz => OH + CH30 k! [HO,][CH>) 2.000E+13 0.00 0.00
57  HO2+CO => OH + CO» k' [HO,][CO) 1.500E414 0.00 23600.00
58 CHz+ Os=>OH + HCO kY [C H2)[Oo] 1.320E+413 0.00 1500.00
59 CHz+ H»=> H + CHj k! [C'Ha)[H>) 5.000E+05 2.00 7230.00
60 CHz+CH;=>H+ CoHy k! [C H»][C H3) 4.000E+13 0.00 0.00
61 CH>+CHy=>2CH; k! [CH»][C Ha) 2.460E+06 2.00 8270.00
62  CHa(s) + N2 => CHs + N> kf[No] 1.500E+13 0.00 600.00
63  CHs(s) + Ar => CHy + Ar Ef[Ar] 9.000E+412 0.00 600.00
64 CHz(s)+O2=>H+O0OH+CO  k'[0,] 2.800E+13 0.00 600.00
65  CHa(s) + O2 => CO + H>0 k7 [02] 1.200E+13 0.00 600.00
66 CH(s)+ Ho=>CHs+ H k7 [Ho) 7.000E+13 0.00 0.00
67  CHa(s) + H.O => CHaz + H20 k! [H»0] 3.000E+13 0.00 600.00
68 CHa(s)+CHs => H + C2Hy k! [C H3) 1.200E+13 0.00 -570.00
69 CHs(s)+CHy=> CHj k! [C H4) 1.600E+13 0.00 -570.00
70  CHs(s) +CO => CHy + CO K [CO] 9.000E+412 0.00 0.00
71 CHa(s) + CO2 => CHs + COs Ef[CO] 7.000E+12 0.00 0.00
72 CHas(s) + COs => CH>0 + CO Ef[COs] 1.400E-+13 0.00 0.00
73 CHs+ O => O+ CH30 kS [CH3)[02] 2.675E+13 0.00 28800.00
74 CHs+ O2 => OH + CH>0 k! [C H3][Oo] 3.600E+10 0.00 8940.00
75 2CHs(+M) => CyHg(+M) Knigh (1 fh) [C'Hs)? High: 2.120E+16  -0.97 620.00
< Py = Heull] Low: 1.770E+50  -9.67 6220.00
76  2CH3; => H + C2Hs k! [CH3)? 4.990E+12 0.10 10600.00
77  CHs3+ HCO =>CO + CH, K [CH3|[HCO] 2.648E+13 0.00 0.00
78  CHz + CH>0 => HCO + CH,4 k! [C H3)[CH20) 3.320E+03 2.81 5860.00
79  CH;+ CoHg => CoHs + CHy k! [C H3)[C2 Hg) 6.140E+06 1.74 10450.00
80 HCO+ H20 => H+CO + H,O  kf[HCO][H20] 2.244E+18 -1.00 17000.00
81 HCO+M=>H+CO+M (X, Baza) K [HCO] 1.870E+17 -1.00 17000.00
for o/ B = H2/2,00, H20/0,00, CH4 /2,0, C2He/3,0,CO02/2,00,CO/1,5
82 HCO+O;=> HO;+CO K [HCO][02) 7.600E+12 0.00 400.00
83  CH30 + Oz => HO3 + CH>0 k! [C H30][02] 4.280E-13 7.60 -3530.00
84  C2Hs+ Oz => HO2 + CoHy k! [CoH5][0,] 8.400E+11 0.00 3875.00

Tabla C.2: Mecanismo Drm19 para C'Hy (Unidades: cm, s, mol, cal,K).
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C.3. Mecanismo Drm?22

No. Reaction rf k= ATbe(_%)
A b Eact
1 O+H+M=>0H+M (>, Baza) k7 [O][H] 5.000E+17 -1.00 0.00
for a/Ba = H2/2,0, H:0/6,0, CH,/2,0,CO/1,5,C04/2,0, C2Hg /3,0, Ar /0,7
2 O+Hy=>H+OH TO)[H>] 5.000E4-04 2.67 6290.00
3 O+ HO;=>O0H+ 0, [O][HO,) 2.000E+13 0.00 0.00
4 O+ CHy=>H+HCO k! [O][CHa) 8.000E+13 0.00 0.00
5 O+ CHs(s)=>H+ HCO flo] 1.500E-+13 0.00 0.00
6 O+ CH;=>H+CH>0 k! [O][C H3) 8.430E+13 0.00 0.00
7 O+ CH,=>OH + CHj k/[0][C H,) 1.020E+09 1.50 8600.00
8 O0+4+CO+M=>C0,+M (2., Baza) K [0][CO] 6.020E+14 0.00 3000.00
for a/Ba = H2/2,0, H:0/6,0, CH,/2,0,CO/1,5,C0O4 /3,5, C2Hg /3,0, Ar /0,5
9 O+ HCO=>O0H+CO f0][HCO] 3.000E+13 0.00 0.00
10 O+ HCO=>H+CO;, flo][HCO) 3.000E+13 0.00 0.00
11 O+ CH;0 =>OH + HCO [0][CH20] 3.900E+13 0.00 3540.00
12 O+ CyHs => CHs(s) + CO [0][C2Ha) 1.020E+07 2.00 1900.00
13 O+ C2Ha =>CHy +CO k! [0][Co Hs) 1.020E+07 2.00 1900.00
14 O+ CyHy=>CHs + HCO [0][CoHy] 1.920E+07 1.83 220.00
15 O+ CoHs => CH;z + CH>0 f10][C2Hs) 1.320E+14 0.00 0.00
16 O+ CyHe => OH + CoHs [0][Co He) 8.980E+07 1.92 5690.00
17 024+ CO =>0+CO; flos][CO] 2.500E+12 0.00 47800.00
18 O+ CH>O => HOy + HCO k7 [02][CH2 O] 1.000E+14 0.00 40000.00
19 H+40:4+M=>HO,+M (2., Baa) K [H][O2] 2.800E+18 -0.86 0.00
for a/Ba = 02/0,0, H,0/0,0,C0/0,75,C04/1,5,C2Hg /1,5, N2 /0,0, Ar /0,0
20  H+203=>HOz+ 0> k! [H][02)? 3.000E+20 -1.72 0.00
21 H+Os+ H:0=>HO: + H:O k! [H][05][H20] 9.380E+18 -0.76 0.00
22  H+ O3+ Ny=>HOz + N k! [H][O2][N2) 3.750E+20 -1.72 0.00
23 H+ 02+ Ar => HOs + Ar k¥ [H][O2][Ar] 7.000E+17 -0.80 0.00
24  H+0y=>0+0H kf[H][O2] 8.300E-+13 0.00 14413.00
25 2H+ M =>Hy+M (3 Bawa) K [H]? 1.000E+18 -1.00 0.00
for a/Ba = H2/0,0, H20/0,0,CH4/2,0,C02/0,0, C2He /3,0, Ar /0,63
26 2H + Hy => 2H, [H]?[H>) 9.000E+16 -0.60 0.00
27 2H + H20 => Hy + H20 k! [H|?[H0) 6.000E+19 -1.25 0.00
28 2H + CO; => Hy + COs kI [H)2[COs) 5.500E+19 -2.00 0.00
29 H+OH+ M => H,O+ M (., Baa) kY [H][OH] 2.200E+22 -2.00 0.00
for a/Ba = H2/0,73, H20/3,65, CH4/2,0,C2He /3,0, Ar/0,38
30 H+HO;=> Hy+ O, kf [H] [HOs) 2.800E+13 0.00 1068.00
31 H+4HO; =>20H [ [HOs) 1.340E+14 0.00 635.00
32 H+ HyO2 => HOy + Hy kY [H|[H202] 1.210E+07 2.00 5200.00
33 H+ CHy(+M) => CHs(+M) Ehigh +PT) [H][CH:)  High: 2.500E+16  -0.80 0.00
- ’“1}75}] Low: 3.200E4+27  -3.14 1230.00
34 H+ CHs(+M) => CHy(+M) khzgh (IP ) [H|[CHs)  High: 1.270E+16  -0.63 383.00
% Low: 2.477TE+33  -4.76 2440.00
35 H+CH, =>CH;s+ Hs kf [ ][CH4] 6.600E-+08 1.62 10840.00
36 H+ HCO(+M) => CHyO(+M)  knign (HP—P) [H][HCO]  High: 1.090E+12  0.48 ~260.00
< Py = Hould] Low: 1.3500E+24  -2.57 1425.00
37 H+HCO=>H,+CO K [H][HCO] 7.340E+13 0.00 0.00
38  H+ CHyO(+M) => CH30(+ M) knign (1%) [H][CH>0] High: 5.400E+11  0.454 2600.00
< Py = Hould] Low: 2.2000E+30  -4.80 5560.00
39  H+CH20 => HCO + Hs [ J[CH»O0] 2.300E+10 1.05 3275.00
40 H+CH30 => OH + CHs k! [H|[C H»0] 3.200E+13 0.00 0.00
41 H+ CoHy(+M) => CoHs(+M)  knign ( Lo ) [H][C2Ha]  High: 5.600E+12  0.00 2400.00
— P, = ’“'k}ii}] Low: 3.8000E+40 -7.27 7220.00
42 H+ CoHs(+M) => CoHa(+ M) knign (1 +Pr) [H][CoHs]  High: 6.080E+12  0.27 280.00
s P, = FowlM] Low: 1.400E+30  -3.86 3320.00

Khigh
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No. Reaction rf kf = AT e\” R’}t)
A b Eact
43 H + CaHs => Ha + CoH kT [H][C2H3) 3.000E+13 0.00 0.00
44 H+ CoHy(+M) => CoHs(+M)  knign ( ) [H][C2H4]  High: 1.080E+12  0.454 1820.00
P, = klkhighM] Low: 1.200E+42  -7.62 6970.00
45  H+ CyHy => Hy + CyHs k! [H][CoHa] 1.325E+06 2.53 12240.00
46 H+ CoHs(+M) => CoHg(+M)  Enign (HP—P) [H][C2Hs]  High: 5.210E+17  -0.99 1580.00
P, = klow“}‘f] Low: 1.990E+41  -7.08 6685.00
47 H+ CyHg => Hs + C2Hs [ ][CQHG] 1.150E4-08 1.90 7530.00
48 Ho+ CO(+M) => CHO(+M)  knign (H—P) [H][CO]  High: 4.300E4+07  1.50 79600.00
< Py = Hould] Low: 5.070E+27  -3.42 84350.00
49  OH + Hy => H + H0 k! [OH||Ha) 2.160E+08 1.51 3430.00
50  20H(+M) => HyOa(+M) Knign (1 £ ) [OH) High: 7.400E+13  -0.37 0.00
P = kmgf Low: 2.300E+18  -0.90 -1700.00
51  20H => O+ H,0 k! [OH)? 3.270E+04 2.40 -2110.00
52 OH + HOy => Oy + H>0 k! [OH][H O] 2.900E+13 0.00 -500.00
53  OH + H»02 => HOs + H20 k! [OH][H205)] 5.800E+14 0.00 9560.00
54 OH+ CH; => H + CH>0 k! [OH][CH,) 2.000E+13 0.00 0.00
55  OH + CHs(s) => H + CH,0 k! [OH] 3.000E+13 0.00 0.00
56 OH + CHs => CH, + H,0 k/ [OH][CHs] 5.600E+07 1.60 5420.00
57 OH + CHs => CHs(s) + H>0 k! [OH][C H3] 2.501E+13 0.00 0.00
58 OH + CHy => CHs + Hy0 k! [OH][CH.] 1.000E+08 1.60 3120.00
59  OH+CO => H + CO, k! [OH][CO) 4.760E+07 1.228 70.00
60 OH+ HCO => H>0 + CO k! [OH][HCO] 5.000E+13 0.00 0.00
61 OH+ CH>0 => HCO + H>0O kf[OH][CH,0) 3.430E+09 1.18 -447.00
62 OH + CyHy => CHs + CO k! [OH][Ca Ha) 4.830E-04 4.00 -2000.00
63 OH + CyHs => CoHy + H2O kf[OH] [CQHS] 5.000E+12 0.00 0.00
64 OH + CyHy => CoHs + Hy0 k! [OH][CaH,) 3.600E+06 2.00 2500.00
65 OH + CyHg => CyHs + Hy0 k! [OH][Ca Hy) 3.540E+06 2.12 870.00
66 2HO; => Oy + Hs0, k! [HO,)? 1.300E+11 0.00 -1630.00
67 2HO; => O3 + Hy0, kI [HOs)? 4.200E+14 0.00 12000.00
68 HOs+ CHy => OH + CH>0 k! [HOs][CHs) 2.000E+13 0.00 0.00
69 HOs+CHs => O+ CH, k! [HO,)[C Hs] 1.000E+12 0.00 0.00
70 HO,+ CHs => OH + CH30 k! [HO,)[C H,) 2.000E+13 0.00 0.00
71 HO5;+ CO => OH + CO, k! [HO,)[CO] 1.500E+14 0.00 23600.00
72 HO;+ CH,0 => HCO + H,05 k! [HO,][CH,O] 1.000E+12 0.00 8000.00
73 CHs+ Oy => OH + HCO k! [C Ha][Os] 1.320E+13 0.00 1500.00
74 CHs+ Ho => H + CHs k! [C H)[Ha) 5.000E-+05 2.00 7230.00
75 CHo+ Hy=>H+CHs k! [C Hs)[Ho) 5.000E-+05 2.00 7230.00
76 2CH; => Hy + CyH, k! [CHa)? 2.200E+13 0.00 0.00
77 CHy+ CHs => H+ C>H, k! [C H»][C Hs) 4.000E+13 0.00 0.00
78  CHy+ CH, => 2CHs k! [C H)[C Ha) 2.460E+06 2.00 8270.00
79 CHa(s) 4+ Na => CHy + Ny k! (N3] 1.500E+13 0.00 600.00
80  CHs(s)+ Ar => CHy + Ar k! [Ar] 9.000E+12 0.00 600.00
81 CHa(s)+0:=>H+OH+CO  k/[0s] 2.800E+13 0.00 600.00
82 CHa(s) + Oz => CO + H>0 k7 [O,] 1.200E+13 0.00 600.00
83  CHa(s)+ H» => CHs+ H k! [H] 7.000E+13 0.00 0.00
84  CHa(s) + H2O => CHy + H:O K/ [H20) 3.000E+13 0.00 600.00
85  CHs(s)+ CHs => H + CyH, k! [CHs) 1.200E+13 0.00 -570.00
86  CHs(s) + CHy => CHj k' [CH,] 1.600E+13 0.00 -570.00
87  CHa(s) + CO => CHy + CO K [CO] 9.000E+12 0.00 0.00
88  CHa(s)+ COy => CHz 4+ COs k! [CO) 7.000E+12 0.00 0.00
89  CHs(s)+COz => CH>0 + CO kf[COs] 1.400E-+13 0.00 0.00
90 CHs+ 0y => O + CH30 k! [C'H3][Os] 2.675E+13 0.00 28800.00
91  CHs+ 0 => OH + CH>0 k! [C H3][Os] 3.600E+10 0.00 8940.00
92 2CH;(+M) => CaHo(+M) Knigh (1 flgr) [CHs]? High: 2.120E+16  -0.97 620.00
< Pp = Heull] Low: L.770E+50  -9.67 6220.00
93 2CHs => H + C2Hs k! [C Hs)? 4.990E+12 0.10 10600.00
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No. Reaction rf K = ATbe(7 Eﬁ”}t)
A b Eact
94 CHs + HCO => CO+ CHy4 E [CH3|[HCO)] 2.648E+13 0.00 0.00
95 CHs + CH2O => HCO + CHy kf[CHg][CHQO] 3.320E+03 2.81 5860.00
96 CH3+CoHy=>CyH3+ CH, k! [C H3)[C2Hy) 2.270E4-05 2.00 9200.00
97 CHs +CyHg => CoHs + CHy kf[CHg][CQH6] 6.140E+06 1.74 10450.00
98 HCO + H,O => H+ CO + H,O kf[HCO] [HQO] 2.244E+18 -1.00 17000.00
99 HCO+M=>H+CO+M (Za ﬁal’a) k' [HCO] 1.870E+17 -1.00 17000.00
for a/Ba = H2/2,00, H20/0,00,CH4/2,0,C2Hgs/3,0,C0O2/2,00,CO/1,5
100 HCO+ Oz => HO2 +CO k)f[HCO] [02] 7.600E+12 0.00 400.00
101 CH30 4+ Oz => HO2 + CH20 kf[CH30] [O2] 4.280E-13 7.60 -3530.00
102 CoHs 4+ O3 => HCO + CH>O kf[CQHg][OQ} 3.980E+12 0.00 -240.00
103 CoH4(+M) => Ho + CoHa(+M) khigh (%) [CQH4] High: 8.000E+12 0.44 88770.00
— P, = %{Eiﬂ Low: 7.000E+50 -9.31 99860.00
104 C3Hs+ O2 => HO2+ C2Hy k‘f[CgHs][Oﬂ 8.400E+11 0.00 3875.00

Tabla C.3: Mecanismo Drm22 para C'Hy (Unidades: c¢m, s, mol, cal,K).
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Apéndice D

Graficos llama laminar

D.1. Estudio de la influencia de la malla
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Figura D.1: Gréficas realizadas para el estudio de la influencia de la malla
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Estudio del modelo difusivo
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D.3. Influencia del método de resoluciéon de la cinética
quimica
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Figura D.5: Graficas realizadas para el estudio de la influenia del método de resoluciéon
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D.4. Inluencia del mecanismo utilizado
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Figura E.1: Gréficas comparativas para H= 12 mm y ¢=90° en funcién de la posicion
radial y la altura (z)
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Figura E.2: Gréaficas comparativas para H= 23 mm y ¢=90° en funcién de la posicion
radial y la altura (z)
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E.1.3. H=38 mm
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E.2. Llama 60°

E.2.1. H=12 mm

Para la configuracién de H= 12 mm y un dngulo de 60° se tienen datos experimentales
az=9mmy z= 12 mm:
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Figura E.4: Gréficas comparativas para H= 12 mm y ¢=60° en funcién de la posiciéon
radial y el eje longitudinal (x) para z=12 mm
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2. z=9 mm

1800 f“M’\\ M'Mf—kjw\ / “‘ﬁ Jrr \\
YN
/A0 NI
AR\ SN
& N
- T W’/
00 / \_/ ——Experimental corregido

=L
AT
5 & 3
g S5 8

N
/

[
8 3
s 3

—

Temperatura (K)
g
s
©
3

w
3

—+—Experimental corregido

/ —m-Experimental - Experimental
200 200 -
——Computacional ——Computacional
0 0
-30,00 -20,00 -10,00 0,00 10,00 20,00 30,00 -30,00 -20,00 -10,00 0,00 10,00 20,00 30,00

Radio (mm) Radio (mm)

(a) Perfil de temperaturas para z=9 mm y x=0 mm  (b) Perfil de temperaturas para z=9 mm y x=4 mm

2000

2000

1500 AW 1800 b5 LY P

AU N
o / \, . S
Laoo // el M S 1400 ’/
W

AN
Vd 3\ LTS

AN
i A P N

~
i < B

Temperatura (K)
=
g B
s S

Temperatura (K)
g 8 8 8

—+—Experimental corregido —+—Experimental corregido

400 400
—B-Experimental —#- Experimental
200 200
——Computacional —— Computacional
0 0
-30,00 -20,00 -10,00 0,00 10,00 20,00 30,00 -30,00 -20,00 -10,00 0,00 10,00 20,00 30,00

Radio (mm) Radio (mm)

(c) Perfil de temperaturas para z=9 mm y x=8 mm  (d) Perfil de temperaturas para z=9 mm y x=12 mm

2000
1800
1600 "
1400 /J/ v\’\/\‘\
= 1200
5 i LY
£ 1000 =
5
£ \_
@ 8w /" "-\-\.
600 -
—+—Experimental corregido
400
—m-Experimental
200
——computacianal
o
-30,00 -20,00 ~10,00 0,00 10,00 20,00 30,00

Radio (mm})

(e) Perfil de temperaturas para z=9 mm y x=16 mm

Figura E.5: Gréficas comparativas para H= 12 mm y ¢=60° en funcién de la posicion
radial y el eje longitudinal (x) para z=9 mm
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E.2.2. H=23 mm

83

Para la configuracién de H= 23 mm y un dngulo de 60° se tienen datos experimentales

a z= 20 mm y z= 23 mm:
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Figura E.6: Gréaficas comparativas para H= 23 mm y ¢=60° en funcién de la posicion
radial y el eje longitudinal (x) para z=23 mm
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2. z=20 mm
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Figura E.7: Gréaficas comparativas para H= 23 mm y ¢=60° en funcién de la posicion
radial y el eje longitudinal (x) para z=20 mm
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E.2.3. H=38 mm

Para la configuracién de H= 38 mm y un dngulo de 60° se tienen datos experimentales
a z= 35 mm y z= 38 mm:
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Figura E.8: Graficas comparativas para H= 38 mm y ¢=60° en funcién de la posiciéon
radial y el eje longitudinal (x) para z=38 mm
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2. z=35 mm
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Figura E.9: Gréficas comparativas para H= 38 mm y ¢=60° en funcién de la posiciéon

radial y el eje longitudinal (x) para z=35 mm
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Figura E.10: Perfil de temperatura para H=12 mm y 30°
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L.

Figura E.11: Perfil de temperatura para H=23 mm y 30°
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Figura E.12: Perfil de temperatura para H=38 mm y 30°
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