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Resumen

La combustion ha sido uno de los aspectos mas importantes de la vida humana desde el
principio de los tiempos. Hoy en dia, el consumo de energia es mds elevado que en cualquier
otro momento anterior y la tendencia determina que seguird subiendo. La situacidon de
emergencia en la que se encuentra nuestro planeta requiere de alternativas menos dafiinas
para el medio ambiente que la combustién convencional. El objetivo de este trabajo es
estudiar las nuevas técnicas de prevencion de emisiones y facilitadoras de captura de CO,,
como la oxicombustién o la combustion de hidrogeno, mediante CFD. Para que el estudio sea
exhaustivo, se desarrollard un andlisis de sensibilidad de una llama premezclada de gas
natural, con el objetivo de encontrar los modelos numéricos mds adecuados para los
fendmenos relevantes que se dan en la combustién. Con la intencion de llevar a cabo un

analisis factible, realista y estimable, se partird desde el modelo conocido como SANDIA D.
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Abstract

Combustion has always been one of most important aspects in human life since the beginning
of times. Now a days, the energy consume is higher every day and the tendency says it Will
keep increasing. The emergency situation makes necessary to find alternatives to
conventional combustion. The aim of this work is to study new alternatives of emission
prevention and technics that make CO; capture easier, like hydrogen combustion or oxy fuel
combustion. For the study to be exhaustive, a sensitivity analysis of a partially premixed flame
of natural gas will be carried out. The objective is to find the models that fit better with the
relevant phenomenon. With the intention of carrying out a feasible, realist and estimable

analysis, we will depart from the SANDIA D flame known model.

Keywords: (combustion, CFD, flame, sensitivity, oxy fuel, hydrogen)
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1. INTRODUCCION Y OBJETIVOS

El carbdn, el gas y el petréleo han sido los principales combustibles del capitalismo desde la
revolucidn industrial. De todos los combustibles fésiles jamds consumidos, mas de la mitad se
guemaron en los ultimos 50 afios. Ademas, el consumo de combustibles fésiles ha crecido mas
rapidamente en las Ultimas tres décadas, como se observa en la Figura 1, desde que los
cientificos confirmaron que es la principal causa del calentamiento global potencialmente

devastador.
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Figura 1 Consumo de combustibles fosiles desde 1800 hasta 2009.

Los cientificos de sistemas terrestres, que trabajan en analisis integrado de las relaciones
humano-naturales, han llegado a la conclusién de que desde mediados del siglo XX ha habido

una gran aceleracién de impactos generados debido a la economia humana, y que el uso de
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combustibles fosiles es la causa mas importante. Cada afio se consumen a mayor escala a
pesar de ser insostenible, por tanto, a pesar de las insistentes afirmaciones de que nos

estamos moviendo hacia una era sin combustibles fdsiles, los hechos apuntan lo contrario.

Alejarse de los sistemas dominados por combustibles fésiles, podria ser una alternativa, sin
embargo, las energias renovables son intermitentes, es decir, no estdn constantemente
disponibles al mismo nivel, ya que dependen, por ejemplo, del viento o del sol. Por lo tanto, a
pesar de que deben ser grandes aliados, no pueden constituir la base de las fuentes

energéticas, dado que el suministro seria insuficiente. (Pirani, 2018)

La situacién de emergencia en el que se encuentra nuestro planeta requiere de alternativas
menos dafiinas para el medio ambiente que la combustidn convencional. Segun los datos
recogidos en la web oficial de la Unidn Europea, para 2030 las emisiones de gases de efecto
invernadero, como el diéxido de carbono (CO2) o los éxidos de nitrogeno (NOx), deben
reducirse en un 40% y mejorar la eficiencia energética en un 32,5% respecto a 1990. El Grupo
Intergubernamental de Empresas sobre el Cambio Climatico (IPCC) afirma que las emisiones
derivadas del use de energia deben disminuir entre un 75% y un 90% para el 2050. En 2017 se

emitieron 7.8Gt de CO2. (Unidn Europea, s.f.)

Por tanto, es imprescindible encontrar métodos de combustién alternativos con menos
emisiones contaminantes y mas respetuosos con el medio ambiente, pero que sean capaces

de abastecer la energia suficiente para cubrir las necesidades demandadas por el ser humano.

1.1. COMBUSTION Y MEDIOAMBIENTE

La inquietud cada vez mayor mencionada en torno a la evolucidon del clima global debido a las
emisiones de gas invernadero, estdn generando una necesidad importante de encontrar
técnicas mediante las cuales disminuir estas emisiones a la atmosfera de manera urgente.
Existen tres lineas de trabajo principales que se basan en la captura del CO2, que se describen
graficamente en la Figura 2:

e Captura pre-combustion

e Captura post-combustidn
e Oxicombustion

(French)
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Figura 2 Métodos de captura de CO2 comunes.
(Hossaini, 2012)
1.1.1. Técnicas tradicionales de separacion de CO2
1.1.1.1. Captura post-combustién

En los sistemas de post-combustién, la fraccion de CO; de los gases de combustidn son
pequefias en comparacidn con el N, y se requiere de un proceso de separacion que absorba
solamente el CO2. Asi el CO2 se almacena practicamente puro y este pueda ser liberado al
calentarlo o al liberar la presién. (Edward Rubin (United States), 2005) El proceso de
separacion de CO; y N2 necesita grandes cantidades de energia y plantas de procesado

especificas para ello.

A pesar de que esta técnica es la de menor impacto sobre la tecnologia actual, ya que es la
gue se usa con mas frecuencia, requiere una inversion capital importante y reduciria el
rendimiento econédmico de la planta significativamente, sin contar con los costes asociados a

la gestion de CO; (almacenamiento, transporte...)
1.1.1.2. Captura pre-combustion

En los sistemas de pre-combustion el combustible se transforma en gas (mediante su
calentamiento con vapor y aire u oxigeno) produciendo un compuesto de hidrégeno y CO2.

De esta manera, ambos pueden separarse con facilidad y es posible usar el hidrégeno para la
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produccién de energia. La captura pre-combustién es mds eficiente que la captura post-
combustién, sin embargo, la combustiéon con hidrégeno requiere puntos de consumo de Hy,

la refactorizacidn de plantas actuales o la construccion de nuevas plantas.

Es en este ambito donde este trabajo intenta asentarse, en la mejora de la comprensién de

los mecanismos de combustidn para desarrollar estas tecnologias.
1.1.2. Oxicombustién

Nuevas lineas de investigacidn apuntan hacia el proceso llamado oxicombustion. En la
oxicombustién, el combustible se quema con oxigeno puro mezclado con el gas recirculado.
De esta manera, los gases que se generan son mucho menores y el CO2 se encuentra mucho
mas concentrado, lo que facilita su captura. Aunque para llevar a cabo un proceso de
oxicombustidn, es necesario implementar una planta en los alrededores del proceso para

procesar el aire y proveer 02, el proceso es mucho mas limpio.

El proceso de oxicombustién es una de las tecnologias mas prometedoras que se estan
llevando a cabo para procurar mitigar el impacto de las emisiones de gases de efecto
invernadero producidas por las industrias alimentadas con combustible fésil. (Instituto de

carboquimica, 2016)

El proceso se describe de manera grafica en la Figura 3. En el punto ASU (Air Separation Unit),
comienza el proceso separando el aire (oxidante) del N2. El oxigeno se mezcla con el
combustible, generando energia en forma de calor, agua y CO2. Estos gases ricos en CO2, se

reciclan y se mezclan con el oxigeno para regular la temperatura excesiva de la llama.

Recycle

Condenser
Fuel —

| 0
-‘ 2 Power

Oxidant

Oxyfuel combustion

Figura 3 Esquema del proceso de oxicombustién
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(C.G., 2017)

Este método de trabajo genera concentraciones de CO2 mayores del 70%, pudiendo llegar
hasta el 90%, frente a un 17% generado mediante combustién convencional. (Schulkner C,

2020)

Como técnica novedosa, hace falta estudiar el comportamiento del quemador ante estas
nuevas situaciones, que es precisamente uno de los objetivos del presente trabajo. Con el fin
de entender la diferencia que supone a nivel medioambiental la oxicombustién, se comparara

con una combustidn rica en oxigeno.

1.1.3. Combustion de hidrégeno

Por otro lado, como técnica preventiva de emisiones de CO2 a la atmdsfera, existe el
combustible de hidrogeno. Este aporta grandes ventajas, ya que su combustién solo produce
aguay, por tanto, las emisiones de gases de CO; es nula. El hidrégeno abunda en la Tierra y su
energia especifica de combustion (los Julios liberados por cada kg de combustible) es
notablemente mas alta que, por ejemplo, la del gas natural o el petréleo (120 Mj/kg para el
hidrégeno frente a 50 Mj/kg del gas natural o 44.6 Mj/kg del petréleo). Ademas, se puede

almacenar a diferencia de las energias renovables. (Gutiérrez Jodra, 2005) (Nuevo, 2021)

A pesar de que existen inconvenientes para su uso, como la falta de desarrollo de técnicas de
almacenamiento, el gasto energético que requiere su produccién, ya que a pesar de que
constituye aproximadamente el 75% de la materia del Universo, se encuentra combinado con
otros elementos (formando agua con oxigeno o compuestos organicos con carbono) o la falta
de seguridad debido a su baja energia de activacién, es una de las técnicas mas prometedoras

de la actualidad. (Pefa, s.f.) (Centro Nacional del Hidrégeno, s.f.)

Si quemamos la llama de hidrogeno puro con oxigeno puro, ambos se mezclan para obtener
vapor de agua vy liberar calor. Si en lugar de oxigeno puro se utiliza aire, la combustién de
hidrogeno puede producir pequenas cantidades de 6xido de nitrégeno junto al vapor de agua.

(Altork & Busby, 2010)
2H,(g) + 0, - 2H,0(g) + energia

2H,(g) + aire - 2H,0(g) + NO,. + energia

12
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La combustidon de hidréogeno nos lleva claramente a reducir las emisiones de CO2, sin
embargo, debido a las altas temperaturas que alcanza, puede producir cantidades de NOy
significativas al usarse a gran escala. Aun asi, comparandolo con el escenario actual, dejaria

un impacto positivo de concentraciones de CO, y NOxen el medio ambiente.

1.2. CLASIFICACION DE LLAMAS

Atendiendo al tipo de mezcla, podemos distinguir tres clases de llama:

e La combustion premezclada tiene la caracteristica de que el combustible y el oxidante
estdn en la misma corriente antes de producirse la combustion. Su estabilidad
depende de la riqueza de la mezcla, su difusividad térmica y las especies presentes.

(del Pino Pefias & Parras Anguita, 2012)

e En las llamas de difusion el combustible y el oxidante estdn separados inicialmente y
los procesos de mezcla y reaccidon quimica se producen de modo simultaneo. (Carpio
Huertas, 2016) En la Figura 4a), se representan dos equipos con entradas de

combustible y comburente sin premezcla y con premezcla.

e Enlas llamas parcialmente premezcladas, la mezcla de combustible y oxidante influye
en la estabilizacion de la llama y la propagacion del fuego. Por tanto, con diferentes
niveles de mezcla de combustible y oxidante / producto, tendremos diferentes

despegues y extinciones de la llama. (Uri, Aggarwal, Lock, & Hedge, 2004)

Fuel
Oxidizer

Fuel
+ Premixed flame
Oxidizer

a) b)

Figura 4 a) Quemadores con entradas de flujo con premezcla y sin premezcla y b) la transicion

de llama de difusidn a premezclada en funcion del porcentaje de premezcla.
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En la Figura 4 a) vemos dos quemadores con entradas de flujo sin premezcla y con premezcla,
en la Figura 4 b) se muestra la evolucién de una llama desde una composicién totalmente sin
premezcla hasta una con una premezcla del 100%. Cada llama tendra una temperatura, forma

y color diferentes, entre otros cambios.

Debemos tener en cuenta que la teoria clasica de combustidn reduce un proceso sumamente
complejo a su resultado final en lugar de estudiar la dindmica del proceso. En el proceso de

combustién se pueden diferenciar tres fases:

1. En la primera fase, los hidrocarburos de descomponen. De esta manera, reaccionan
con el oxigeno y forman compuestos inestables denominados radicales. Como estos
radicales son tan inestables, se forman reacciones en cadena. Asi, los componentes
desaparecen y evolucionan de manera equilibrada. Si la velocidad de formacién de
radicales es superior a la que reaccionan posteriormente, se acumulan provocando
una explosion.

2. Enlasegunda fase es en la que se libera la mayor parte del calor. En esta fase se quema
el hidrégeno, que es el producto mas rapido.

3. En laterceray ultima fase, se quema el mondxido de carbono y se forman productos
estables (los componentes de los gases de combustidén) y se completa la oxidacion.

(Combustion, s.f.)

El objetivo de este trabajo es estudiar las nuevas técnicas de prevencién de emisiones y
facilitadoras de captura de CO; mediante el software ANSYS Fluent. Por lo tanto, por un lado,
se estudiard un proceso de oxicombustidon con gas natural. Por otro lado, se analizara el
impacto del hidrogeno como combustible. Para que el estudio sea exhaustivo, se desarrollara
un analisis de sensibilidad de una llama premezclada de gas natural, con el objetivo de
encontrar los modelos numéricos mas adecuados para los fendmenos relevantes que se dan
en la combustién. Con la intencion de llevar a cabo un analisis factible, realista y estimable, se

partird desde el modelo conocido como SANDIA D, explicado en mas detalle en la seccidn.

14
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2. MODELOS MATEMATICOS

La combustion es un tema complejo cuyo conocimiento profundo requiere un sodlido
entendimiento de un amplio espectro de disciplinas cientificas, como la mecanica cuantica,
termodindmica, cinética quimica y dinamica de fluidos. Ademas, su uso es muy comun en
diferentes ambitos de la industria, como en quemadores, propulsion de cohetes, hornos

industriales, etc.

Ala hora de modelar unallama de combustion a través de un software especifico, como puede
ser ANSYS Fluent, hay que tener en cuenta varios aspectos, ya que la complejidad que supone

requiere gran atencion a todos los pequefios detalles. (ANSYS, 19.0 Release)
2.1. ECUACIONES DE GOBIERNO

Los cdlculos CFD y sus procesos matematicos se rigen por las ecuaciones que gobiernan el
flujo. Las ecuaciones describen la conservacién de diferentes propiedades del fluido, que son,
la conservacion de la masa o continuidad (ecuacidn 1), la conservacion del momento (ecuacién
2), el balance de energias (ecuaciones 3 y 4) y balance de las fracciones de masa de las especies
(ecuacion 5). Como el flujo que se estudia en este trabajo es estacionario, se han omitido los

términos transitorios de las ecuaciones.

Masa: V-pp=0 1
Momento: V-(pvv)=-Vp+V-1—pg 2
Entalpia: V- (p%) =V-AVT —Vq, + V- zlphl(T)Dele 3
Temperatura: 0=V -AVT —V- lehl(T)Dele _ EZDD_TZIMT) 4
Especies: V- (pvm;) = =V-D,pVm; — R, 5

FLUENT discretiza las ecuaciones que rigen para cada punto del sistema. Para obtener las

diferentes propiedades que se necesitan para resolver esas ecuaciones discretizadas (es decir,
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comportamiento viscoso, transferencia de energia de radiacién o reacciones quimicas),
FLUENT recurre a diferentes modelos para estimar estos pardmetros. El uso y la seleccidn de
estos modelos depende de la naturaleza del problema a resolver. Para este trabajo es
necesario resolver todas estas ecuaciones y activar los siguientes modelos para estimar las
turbulencias (modelo viscoso), el término de radiacion y la distribucién y cinética de las

especies. (Iglesias Fernandez, 2015)
2.2. TURBULENCIA

La mayoria de los flujos industriales son turbulentos. Los flujos turbulentos se caracterizan por
tener campos de velocidad fluctuantes. Dado que estas fluctuaciones pueden ser de pequeia
escala y alta frecuencia, son demasiado costosas desde el punto de vista computacional para
simularlas directamente en calculos practicos de ingenieria. En cambio, las ecuaciones de
gobierno se pueden promediar en conjunto o manipular de otro modo para eliminar la
resolucién de pequefiias escalas, lo que resulta en un conjunto modificado de ecuaciones que

son computacionalmente asequibles.

En este trabajo se ha utilizado el modelo de ecuaciones RANS (Reynolds-Averaged Navier-
Stokes). Es menos costoso que la Simulaciones Directas (DNS), ya que en RANS se modela la
contribucién de la turbulencia mediante el promediado de los campos turbulentos de
velocidad, presidn y escalares. Por este motivo, se usa especialmente en aplicaciones

industriales.

Sin embargo, las ecuaciones modificadas contienen variables desconocidas adicionales y se
necesitan modelos de turbulencia para determinar estas variables en términos de cantidades
conocidas. (ANSYS Inc., 2009) En otras palabras, el objetivo de los modelos de turbulencia es

expresar el término desconocido de las ecuaciones RANS mediante variables conocidas.

La estrategia mas sencilla consiste en entender la turbulencia como una caracteristica
transportada; una viscosidad adicional llamada viscosidad turbulenta. Esta idea fue
introducida por Joseph Valentin Boussinesq. A diferencia de la viscosidad molecular, que es
una propiedad del fluido, la viscosidad turbulenta puede cambiar en funcién de las
caracteristicas del fujo. Por tanto, el objetivo es expresar la viscosidad turbulenta en funcidn
de términos conocidos. Para ello, utilizaremos el modelo k- de dos ecuaciones. (Modelizacidon

Clasica de la Turbulencia., 2020)
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2.2.1. Modelo k-g

Para estimar el flujo turbulento, se activa el modelo de turbulencia k-€. El modelo se compone
de dos ecuaciones, una para la energia cinética turbulenta k (ecuaciéon 6) y otra para la

velocidad de disipacidn turbulenta € (ecuacion 7 ):

d(pk) OJ(pkw) 0 e\ Ok
9t + GXi _6_9@(u+a_k>a_xj +Pk+Pb+pE—YM+Sk 6
d(pe) 0d(pew;) 0 Uy 0€ € €2 7
Fra ox, 0% (#"'—E)a—xj +C16E(Pk+c36pb)_pC26?+Se

En estas ecuaciones, la constante P, representa la generacion de energia cinética turbulenta
debido a la velocidad media de los gradientes. P, es la generacidon de energia cinética
turbulenta debido a la flotabilidad. Y;, representa la contribucion de la dilatacion fluctuante
en turbulencia compresible sobre la velocidad de disipacién. C;, C,¢ y C3¢ Son constantes. o,
y 03 son numeros de Prandtl turbulentos para k y € respectivamente y S y S son términos

fuente definidos por el usuario.

El modelo descrito, presenta una cantidad de variaciones dirigidas a mejorar las predicciones
en la regidén proxima a la pared donde dominan los efectos viscosos. Algunas variaciones
consisten simplemente en asignar distintos valores a las constantes. En otros casos, se

corrigen con una funcion de pared. (Leschziner, 2015)

2.2.1.1. Modelos de pared

En la zona cercana a la pared de un flujo, los gradientes de velocidad y temperatura son
grandes y esto hace que se requiera una malla muy fina para resolver el problema con
precision. En la Figura 5 se muestra un perfil de velocidad tipico, con condicidon de velocidad

nula en la pared y corriente libre lejos de esta.
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v > VA '
r— . -
> Uly) . . Uly)

Figura 5 Perfil de velocidad en la capa limite

En los flujos turbulentos, las funciones de pared juegan un papel importante, ya que estas
predicen el flujo en la capa limite, la zona cercana a la pared donde los gradientes de velocidad
en la direccion normal a la pared son altos. La Figura 6 muestra la diferencia entre los
gradientes de velocidad reales y los aplicados en una celda CFD. En CFD, los valores de una
celda a otra cambian siempre de manera lineal, razén por la cual es necesario que la malla sea
muy fina cerca de la pared para poder capturar estos efectos (Figura 7). Sin embargo,
mediante las funciones de pared, se genera una solucién no lineal para una sola celda mas

gruesa, como se representa en la Figura 7.

(a) CFD Cell (b) Real Profile

Non-Linear

Figura 6 a) Malla de resolucidn de capa limite. b) Malla con funcion de pared.

Segun modelos de DNS y experimentales, el perfil de velocidades no lineal cercano a la pared
podemos observarlo en la Figura 8, dibujado con una linea continua. En este perfil, se
diferencian tres regiones, la subcapa viscosa, la capa de transicion (buffer layer), y la subcapa
logaritmica. El objetivo es modelar ese perfil, por tanto, es necesario poder resolver cada
region por separado. Es evidente que, tanto en la subcapa viscosa como en la logaritmica, las
funciones empiricas encajan muy bien con las observaciones experimentales. En la capa de

transicidn, en cambio, vemos como ninguna de las dos puede predecir el perfil con exactitud.
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Piecewise-linear Non-linear

A

(a) Resolved (b) Wall function

Figura 7 a) Perfil de velocidad en CFD. b) Perfil de velocidad real

Las diferentes regiones clasificadas en funcién de y+ (distancia adimensional a la pared) y la

velocidad adimensional U+ representadas en la Figura 8, de forma general son:

e Subcapaviscosa: y* <5, ut =yt

e Regidn logaritmica: y* > 30, ut = %ln yt+ct

e Capadetransicion: 5<y* <30, ut#y*t # iln yt+C*

El punto en el que se cruzan las funciones de la subcapa viscosa y la logaritmica en la capa de
transicidn, corresponde a y+=11.255. Es por ello por lo que en FLUENT es el punto de inflexion
para las funciones de pared. En concreto, FLUENT utiliza y* como unidad de pared en lugar de
y+, sin embargo, en el equilibrio de la capa limite turbulenta estos valores con
aproximadamente iguales. La diferencia entre ambos valores se fundamenta en que el

primero basa su viscosidad turbulenta en 7, y el segundo en k.
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Capa limite Region de Capa limite
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Figura 8 Zonas de la capa limite

Los valores adimensionales de y+ y U+ se definen como:

8
+ — yuT
Y v
Ut =~ 9
uT
Donde u; es la velocidad basada en el esfuerzo cortante en la pared:
T, 10
U = ?

Como las funciones de pared no pueden forzar el perfil de velocidad para no ser lineal, ya que
como se ha mencionado anteriormente, entre una celda y la siguiente el cambio siempre es
lineal, lo que hacen es forzar una correccién de la viscosidad en la pared para que la fuerza
cortante sea la correcta (Figura 9). De esta manera, aseguramos que las fuerzas, transferencia

de calor etc. son las correctas para la resolucion del problema.
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Wall Shear Stress = Viscosity x Velocity Gradient at Wall

Velocity Gradient at Wall

Figura 9 Esquema comparativo del gradiente real de la velocidad en la pared y con el calculado con CFD.

Por tanto, si escribimos la viscosidad de pared como una suma de la viscosidad laminar y

turbulenta, tenemos que:

11
v=v,+v;
Y ya que en la subcapa viscosa el flujo siempre es laminar, podemos escribir:
0 y+< 11.255 12
Ve = v( Y —1) y+> 11.255
f*) '
Y que
1% y+< 11.255 13
Vy = y*
W)y +> 11.255
(f(y+)> g
vt .
Donde (f(y+)) > 1 siempre.
La fuerza cortante en general se define como
U 14
()
dy y=0
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En CFD, los gradientes de velocidad son lineales, por tanto, nos queda que:
15
Up

Ty = _pvwg

Donde U, e y, son la velocidad y la distancia al centro de la celda. La diferencia entre los

modelos se da en la manera en que se define la viscosidad modificada v,,,.

En el apartado siguiente se analizan las siguientes funciones de pared disponibles para el

modelo de turbulencia k-€:

e Modelo de pared estandar (Standard Wall Function)
e Modelo de pared escalable (Scalable Wall Function)

e Modelo de pared mejorado (Enhanced Wall Function)

2.2.1.1.1. Standard Wall Function

Este modelo es ampliamente usado en la industria y se da muchas veces como opcién por

defecto. Para este caso, tenemos que en la capa viscosa (y+<11.225):
16
U+ — y+
Por otro lado, para la capa logaritmica:

17

1
Ut = ;ln(Ey+)

En este caso se aplica, por tanto, directamente la ecuacién 13, sustituyendo f(y™) por la

ecuacion 17.
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-=== Standard Wall Functions
—— DNS Data

Figura 10 Comparacion resultados DNS con funciones de pared Standard.

Aunque esta correccion da muy buenos resultados en la zona viscosa y en la regidn
logaritmica, la viscosidad es mds baja de lo esperado en la capa de transicidn, segun se

muestra en la Figura 10.

2.2.1.1.2. Scalable Wall Functions

Cuando y*<11.255, el modelo escalable previene el deterioro de los resultados de la malla fina.
La idea principal es limitar y* a y};n;; =11.255. Esta limitacion demanda el uso de la ley

logaritmica, donde y* se sustituye por:

y*=MAX(Y", Viimic)

En el caso de que y*<11.255, los resultados obtenidos seran iguales a los de la funcién

estandar.

2.2.1.1.3. Enhanced Wall Function

Mediante esta funcién se puede resolver la capa viscosa con una malla muy fina (y~1). La
divisién entre la subcapa viscosa y turbulenta se basa en el nimero de Reynolds, definido

como:

_pyVE '

U

Rey

Donde y es la distancia entre la pared y el centro de la celda y direccién normal.
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En este caso, la funcién de pared mejorada calcula una mezcla de la solucién laminar y

turbulenta en la capa de transicion, cambiando la funcién f(y™) por la descrita en la ecuacion

19.
1 19
f(y+) = eruitlminar + eTUpyrp
20
= —0.01(y+)4
1+ 5yt

Las funciones exponenciales se denominan funciones de mezcla suave, ya que suavizan la zona
de mezcla entre los flujos laminar y turbulento. La Figura 11 representa estas funciones de
mezcla. Podemos deducir de la grafica que mientras y*< 2, usaremos completamente la
funcién turbulenta. En la capa de transicién se utiliza una mezcla de ambas y, finalmente, solo
estard presenta la parte turbulenta cuando y* > 30. Sin embargo, vemos que estas funciones
no son simétricas, si no que la parte laminar necesita mayor peso a valores bajos de y*, ya

que esta es mas pequeiia.

| «— Buffer Region —

1.0 . — e
—
==

0.8 }
T

T

0.6
S 7).

20 30 40

Figura 11 Representacion de las funciones de mezcla suave.

Conseguiremos mejores resultados si y+ se encuentra dentro de la capa de transicién,
mientras que no habra grandes diferencias si los valores estan en cualquiera de las otras dos.
En la Figura 12, vemos que para valores muy pequeios de y+ (y+ < 2), el resultado se ajusta

muy bien, pero para valores de y+~5 aparece un bache bastante pronunciado.
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-=-== Standard Wall Functions
—— DNS Data
—  Enhanced Wall Functions
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Figura 12 Comparacion de resultados DNS, Standard y Enhanced Wall Functions.

(Chmielewski & Gieras, 2013) (101, 2018)

2.3. TRANSPORTE DE ESPECIES

El orden en que se dan las reacciones y las caracteristicas de cada especie generan los
mecanismos de reaccién del sistema. Cada elemento tiene su calor especifico, conductividad
térmica y viscosidad, coeficientes de absorcidn etc. Los mecanismos quimicos son un
postulado tedrico con intencién de explicar las reacciones intermedias y caracteristicas

cualitativas del desarrollo completo de la reaccién de estudio.

Las especies modelan la concentracion de los distintos compuestos quimicos que intervienen
en la reaccién, pudiendo incluir las especies radicales que afectan a la descomposicién del

combustible y la propagacion de la llama u otras formulaciones mas simplificadas.

Se tiene un campo para cada una de estas especies que determina la distribucién de estos
componentes en el dominio a estudiar, existiendo para el caso de la combustion una serie de
mecanismos de reaccién que se aplican para cada componente en funcién de su proporcion.

Esta aproximacién nos permite estudiar la evolucion de la reaccidn y los elementos relevantes.

El mecanismo de reaccidon para la combustién de CHs puede incluir miles de reacciones
elementales, lo que hacen prohibitivo su simulaciéon en CFD, ya que es un sistema demasiado
grande de ecuaciones diferenciales. Por tanto, normalmente, se utilizan mecanismos globales
o cuasi globales para modelar el comportamiento general de los mecanismos de reaccién con

un conjunto reducido de reacciones. (Sanchez Romero, 2016)
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ANSYS Fluent contiene una base de datos con reacciones basicas, con unos pocos mecanismos
de reaccion modelando el comportamiento general de los procesos, como se ha mencionado.
Como la intencidn de este trabajo consiste en entender el proceso de combustién a fondo,
analizando los reactivos y productos intermedios, se utilizard el software CHEMKIN. CHEMKIN
es un software disefiado para la modelizacién éptima de la combustion. Es un simulador de
cinética quimica eficiente, que puede modelar reacciones con mayor numero de reacciones
elementales, obteniendo asi informacidn mas detallada. Para importar los datos necesarios
para la simulacidn de las reacciones quimicas complejas, se usan los ficheros CHEMKIN. Estos
ficheros contienen tres conjuntos basicos de informacién — cinematica quimica, propiedades
termodinamicas de las especies y propiedades de transporte de las especies, tanto
volumeétricas como de pared, sustituyendo las bases de datos con esta misma informacién que

vienen dados por defecto en Fluent. (http://combustion.berkeley.edu/, s.f.)

Para el caso concreto de la combustién del gas natural, como es nuestro caso, existe el
mecanismo GRI-MECH 3.0, que es el que se ha utilizado. Mediante este mecanismo, se
simulan 352 reacciones con 53 elementos, con informacidn de la cinética quimica de cada una

de ellas.

GRI-MECH es esencialmente una lista de reacciones quimicas elementales y expresiones de
constantes de velocidad. La mayoria de las reacciones se estudian experimentalmente,
ademas de para obtener las constantes de velocidad, también para analizar la termoquimica

de los elementos.

Por otro lado, se debe tener en cuenta que las reacciones y la turbulencia se afectan entre si,
alterando a su vez la estructura de la llama. El nUmero de Damkhdéler relaciona la velocidad de
mezcla () con la cinética de la reaccion Tgyimica:
TF
Da = ——— 21
TQul’mica
SiDa > 1 — La quimica es tan rapida en comparacidn con la mezcla que no hace falta tenerla
en cuenta. En cambio, si Da < 1 — la quimica es lenta y por tanto hay que valorar todos los

mecanismos de reaccién a la hora de modelar la llama. Cuando Da~1, debemos elegir un
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modelo que combine la turbulencia y la quimica, ya que ambas seran importantes. El modelo
Eddy-Dissipation-Concept (EDC), es un modelo que incluye mecanismos quimicos detallados

en flujos turbulentos y serd, por consiguiente, el modelo que utilizaremos.

2.3.1. Transporte de especies: Eddy-Dissipation-Concept

El modelo Eddy-Dissipation-Concept, asume que la reaccidon ocurre en estructuras pequefias
de la turbulencia llamadas escalas finas. La fraccidén de longitud de las escalas finas se define

como:

9* = Cy (E)4 22

Donde * denota las cantidades de la escala fina, Cy =2.1377 es la constante de fraccién de

volumen y v la viscosidad cinematica.

.z . 3 .
La fraccion de volumen de las escalas finas se calcula como 9*°. Se asume que las especies

reaccionan en las estructuras finas de la escala de tiempo:
23

Donde C; = 0.4082 es una constante de escala de tiempo.

La dependencia de la velocidad de la reaccién quimica respecto a la temperatura se calcula

mediante la ecuacion de Arrhenius:

Eq

k = Ae rr 24

Donde k es la velocidad de la reaccidn, A el factor preexponencial, E, la energia de activacion,

R la constante de los gases y T la temperatura.

En ANSYS Fluent, la combustion en escalas finas se asume que ocurre como en un reactor a
presién constante, con condiciones iniciales de fraccidn de especie y temperatura. La reaccién

continua sobre las escalas de tiempo 1%, gobernadas por la ecuacion de Arrhenius (ecuacion
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24), e integradas numéricamente utilizando el algoritmo ISAT. ISAT puede acelerar los calculos
quimicos en dos o tres 6rdenes de magnitud, ofreciendo una reduccién del coste temporal de

la ejecucidn. Detalles sobre el algoritmo ISAT pueden encontrarse en el Anexo A.

A diferencia de otros modelos de transporte de especies, en el modelo EDC, se incluyen los
mecanismos quimicos detallados y la interaccidon con la turbulencia. Se incluye el término

fuente en la ecuacion de conservacion de la especie /, R

p(9*)?
T [1— (93]

Ry = (m; —m) 25
Donde mjes la fraccién de masa de la especie /, 9"y 7*son la fraccion de longitud y el tiempo

de reaccion de las escalas finas. (ANSYS,Inc., 2013)

2.4. RADIACION

La radiacién térmica juega un papel importante en la transferencia de calor entre llama vy
entorno. Por lo tanto, es indispensable una medicién de la radiacién de la llama para un
estudio exhaustivo de la combustién. Mientras que medir el flujo de radiacién desde una llama
a un entorno abierto es sencillo, hacerlo en una cdmara confinada es desafiante, debido a la
influencia de las paredes. Para paredes que estdn a altas temperaturas o son altamente

reflejantes, el error puede ser significativo. (Yang, Adewale, Benjamin, & Richard, 2017)

Los gases que se producen en cualquier proceso de combustion, tales como el vapor de agua,
diéxido de carbono o monéxido de carbono, no dispersan la radiacién de manera significativa,

pero son fuertes absorbentes y emisores de energia radiante. (Viskanta, 1987)

La radiacion es la responsable de la mayor parte de la transferencia de calor con la materia. El
calculo de la radiaciéon es importante para determinar la eficiencia energética o la formacién
de contaminantes detallada. En la practica, los gases de combustidn son una mezcla de gases

participantes radiantes como CO; y H,0 y gases radiantes neutros como Oz o N3,
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Figura 13 Descripcion grafica de los diferentes procesos de radiacion

En la Figura 13, se describen graficamente los procesos de absorcion, reflexion, emisividad y
las diferentes direcciones en las que puede reflejarse la radiacién. Donde p,a y € son la

reflexion, absortividad y emisividad, respectivamente.

En flujos de combustion, el coeficiente de absorcidn de la mezcla tiene en cuenta las diferentes
absortividades de las especies de la mezcla y se computa utilizando el Weighted Sum of Gray

Gas Model (WSGGM). (ANSYS,Inc., 2013)

La transferencia radiante para un medio absorbente, emisor y con scattering una posiciéon 7 y

en la direccidn § es:

T4 4
o 0.
+ (a+ 0)I(#,5) = an’ <T> + ﬁf I(7,5)D(5,5)dQ’ 26

0

dI(7,s)
ds
Donde
s’ = vector de direccidn de scattering
s = longitud de la trayectoria

coeficiente de absorcion

a

n = indice de refraccion

o, = coeficiente de scattering
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o = constante de Stefan Boltzmann
I = intensidad de la radiacién

T = temperatura local

@ = funcion de fase

Q' = 4ngulo sdlido

El modelo de radiacién P-1 es el caso mas simple del modelo P-N mas general, que se basa en
la expansion de la intensidad de la radiacidon en una serie ortogonal de armadnicos esféricos. El
modelo de radiacién de ordenadas discretas (DO), por el contrario, resuelve la ecuacién de
transferencia radiante (RTE) para un numero finito de dngulos sélidos discretos, cada uno

asociado con una direcciéon vectorial fijada en el sistema cartesiano global.

Los modelos P1 y DO se resuelven para la mezcla de especies. En otras palabras, las
propiedades radiantes, como el coeficiente de absorcidn, indice de refraccidn o coeficiente de
scattering de la mezcla, se computan promediando las propiedades radiantes de cada especie

segun la fracciéon de masa correspondiente.

2.4.1. Modelo P1
El modelo P1 asume que todas las caras son difusivas. Esto significa que el flujo incidente de

radiacion, G, en la pared es —q,.,, y se computa utilizando las siguientes ecuaciones:

27
Iy, (7, ) = fw (?' §)

2 4

N n“oT,, N 28
fW(T‘,S) =€y T +pWI(T',—S)

Donde ly es la intensidad de la radiacién, dependiente de la posicidn (7) y la direccidn (S) y p,,

es la reflectividad de la pared.

Si se asume el caso mas simple, con modelo gris, p,, = 1 — &, ¢;-,, cOmMo:
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. 29
Qrw = IO (4n*oTy — Gy)

2.4.2. Modelo Discrete-Ordinates (DO)

En el modelo DO, parte de la radiacién incidente en una pared es absorbida y otra parte

emitida desde la misma.

La energia radiante incidente que impacta una pared opaca puede ser reflejado de vuelta al
medio que lo rodea y absorbido por la pared. Una pared opaca no transmite nada de la
radiacién incidente al otro lado. Si f; es la fraccion radiacidn reflejada por difusiény q;,, es la

cantidad de radiacion incidente en la pared opaca:
e Emisiéon desde la pared = n?¢g, 0T,
e Energia reflejada por difusion = f;(1 — €,,)qin
e Energia reflejada especularmente = (1 — f;) (1 — €,)qin

e Absorcidn en la pared =¢,,q;n,

Donde n es el indice de refraccion del medio adyacente, ¢, es la emisividad en la pared, o es

la constante de Stefan-Boltzmann y T,, es la temperatura de la pared.
Para el caso mas simple, con modelo de difusidn gris, el flujo de radiacién neto saliendo de la

pared sera:

Qout = (1 - gw)Qin + nzgwo-Tv‘tl; 30

Al utilizar una condicién de contorno de simetria en la parte superior del dominio, el modelo
no reconoce ningun flujo desde la pared hacia el interior del dominio. Por tanto, los dos
términos definidos para los modelos P1 y DO, que expresan la radiacién que aporta la pared

al dominio por diferentes métodos, serd nula.

(ANSYS,Inc., 2013)
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3. MODELO NUMERICO

La comprensién de las llamas parcialmente premezcladas es importante tanto en la teoria
como en la practica, ya que muchas aplicaciones, como las cocinas domésticas de gas, hornos

industriales, etc. utilizan este método de combustion.

Generalmente, las llamas premezcladas incluyen dos corrientes, una de ellas contiene una
mezcla rica de aire y combustible y la otra, necesaria para que se produzca la combustién
completa, requiere el transporte de una mezcla rica en oxidante (o pobre en combustible). En
este trabajo, se estudiard la conocida llama Sandia D, la cual contiene estas dos corrientes

junto con un co-flujo de aire. (Aggarwal & Ishwar K., 2007)

La llama Sandia D es una llama turbulenta experimentalmente estudiada en la Universidad de
Sidney, Laboratorio Nacional Sandia y la Universidad de Darmstadt. La llama se forma a partir
de un flujo principal, rodeado de un flujo piloto parcialmente premezclado y un co-flujo de
aire. La corriente principal es una mezcla de 25% metano y 75% aire, con una velocidad de
49.6 m/s a través de un tubo de didmetro d=7.2mm. La corriente piloto transporta una mezcla
magra (ratio de equivalencia de 0.77) de C,H,, H,, CO,, N, y aire que estabiliza la llama con
una velocidad de 11.4 m/s. La entrada de aire es laminar con una velocidad de 0.9 m/s. (A.

Bertels, 2019). En la Figura 14 vemos la llama Sandia D.

Figura 14 Llama Sandia D

3.1. GEOMETRIAY MALLA

Tal como se ha mencionado mas arriba, el quemador de la llama D estd compuesto por dos

cilindros concéntricos; el jet del flujo principal sale del cilindro central y el jet piloto del anillo.
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El jet principal es una mezcla de metano y aire con una proporcion molar 1:3 a 294K. El jet
piloto, en cambio, es el producto de combustidn (gas natural) con una temperatura de 1880K.
El aire fluye en paralelo al jet principal. En la Figura 15 se muestra un esquema sencillo de la

geometria del quemador.

Salida

Entrada de aire
140.9mm

ubo piloto
5.25mm
d=7.2mm

Tubo principal
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Figura 15 Esquema de la geometria de la llama.
(Mansouri Borujeni & Reza Norouzi, 2020)
La malla utilizada es estructurada, con mayor acumulacién de celdas cerca de la entrada de
gases y el eje de simetria. En la Figura 16 se muestran la malla completa y en mayor detalle la

zona de entrada de los flujos y la definicién que hemos dado a cada contorno en Fluent. Como

gueremos modelar la geometria de Figura 15, ejecutaremos el problema como axil simétrico.
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Figura 16 Mallado y condiciones de contorno
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3.2. CONDICIONES INICIALES Y DE CONTORNO

Las condiciones de contorno que se utilizan para el estudio CFD se muestran en la Tabla 1.

Tabla 1 Condiciones iniciales de la combustion

Temperatura (K) Velocidad (m/s)

Jet principal 294 49.6
Jet piloto 1880 11.4
Aire 291 0.9

En la Tabla 2 se recogen las condiciones iniciales de la simulacidn base de las especies de la
combustién de gas natural.

Tabla 2 Fraccion masica de especies iniciales.

CH4 H20 co2 N2 02
Corriente principal 15.61% - - 64.73% 19.96%
Corriente piloto 0 9.42% 10.98% 73.42% 5.4%
Aire - - - 77% 23%

4. ESTUDIO DE SENSIBILIDAD
Utilizamos como base el caso de referencia de SANDIA D Flame, sobre el que se va a
determinar el impacto de distintos aspectos de la simulacion.

En primer lugar se desarrolla un estudio de sensibilidad de los modelo de pared, que afecta a

la distribucion de velocidades y tiene un impacto critico sobre la distribucién de especies vy,
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por lo tanto, la combustidn. Los resultados obtenidos para disintos modelos de pared se
comparardn con los datos experimentales y, tras una discusion de los resultados, el caso mas

favorable se utilizara para continuar el estudio.

En una segunda etapa del estudio se determinard el impacto del cambio de
combustible/comburente necesario para adaptar tecnologias de mitigacién de impacto. Los
resultados sobre la distribucion de temperaturas y otras propiedades se tendrdn en

consideracion.

Finalmente, sobre el caso con resultados mas cercanos a lo experimentales, se aplicard un

estudio para determinar la influencia del modelo de radiacidn

4.1.1. Comparacién entre modelos
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Figura 17 Perfil de velocidades (a) en el eje y (b) a lo largo del canal en la posicién x=30d

En la Figura 17 se representan los valores experimentales y resultados de las simulaciones con
diferentes funciones de pared para la velocidad. Por un lado, en la Figura 17 a), se muestra la

velocidad en el eje, mientras que en la Figura 17 b), se observa la velocidad a lo largo del perfil

x=30d.
Tabla 3 Valores de Y+ para las funciones de pared Standard, Enhanced y Scalable.
STANDARD WF ENHANCED WF SCALLABLE WF
Y* MIN 0.58 0.48 11.255
Y* MAX 53.18 60.22 60.16

La Tabla 3 indica que tanto en el modelo Standard como en el modelo Enhanced, existen
valores de y+ dentro de la capa de transicién. Segun la Figura 12, sabemos que para estos
casos La funcion Standard tiende a corregir hacia viscosidades mas bajas y, en cambio, el
modelo Enhanced, presenta una viscosidad corregida de manera elevada para valores
similares a y+~5. Esto puede verse reflejado en la Figura 17, ya que el modelo Enhanced
obtiene velocidades mucho mas bajas que las experimentales debido a esta subida abrupta y

errénea de la viscosidad cerca de la pared.
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Por otro lado, la funcién Standard tiende a subir la velocidad levemente con respecto a los
datos experimentales en la Figura 17 b), en consonancia con la bajada, también errénea, de la
viscosidad. No ocurre lo mismo en la Figura 17 a), en la que la velocidad es ligeramente mas
baja que la experimental. Esto seguramente se deba a que en esta seccidn se analizan solo
las funciones de pared cuando en el flujo existen multiples factores que pueden modificar el
resultado de manera tan ligera. De hecho, la ecuacidon del momento tiene la forma descrita en
la ecuacién 2. Mediante las funciones de pared, solamente se tiene en cuenta la parte de los
esfuerzos cortantes, como se ha explicado con anterioridad, pero hay mas términos que

pueden hacer variar el resultado.

En cuanto a la funcién Scalable, por defecto no considera valores de la capa de transicién, si
no que todos se encuentran dentro de la subcapa logaritmica, aplicando en esta los mismos
principios que la funcién Standard. Por tanto, puede observarse que en este caso la viscosidad
no presenta valores mas bajos de lo debido, sino que se ajusta bastante bien en la zona mas
lejana a la pared, siendo la curva practicamente igual que la del modelo Standard. Sin
embargo, aporta un error mayor en las cercanias a esta, siendo este mds acusado que el

mostrado por la funcién Standard en la region exterior.

Teniendo en cuenta estos resultados, se opta por proseguir con el resto del estudio utilizando
la funcidn de pared Standard. Es importante elegir un modelo que haga una representacion
adecuada de la turbulencia, ya que esta interactua con la reaccion de las especies y puede

generar cambios importantes en el resultado final.

4.2. TRANSPORTE DE ESPECIES

En la Tabla 4 se expresan los porcentajes iniciales de cada especie para este caso.

Tabla 4 Condiciones iniciales para el caso de combustion enriquecida.

Combustion enriquecida CH4 H20 co2 N2 02
Corriente principal 15.61% - - 60.45% 23.94%
Aire - - - 72% 28%
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La Tabla 5 describe las condiciones iniciales de los gases de entrada. En este caso, se ha tenido

en cuenta la recirculacion de CO2 en la entrada de aire.

Tabla 5 Condiciones iniciales para el caso de oxicombustién

Oxicombustion CH4 H20 CcOo2 N2 02
Corriente principal 15.61% = 52.00% = 32.39%

Aire - - 65% - 35%

En ambos casos, la entrada de la corriente piloto se ha dejado tal y como se describe en la

Tabla 1, ya que es una corriente para mantener la llama encendida.

En la Tabla 6 Condiciones iniciales de fraccién de especies para a combustién de hidrégeno.
vemos la composicién se entrada que se ha utilizado. En este caso no se ha utilizado el
software CHEMKIN, sino que se ha procedido de manera mas sencilla utilizando los

mecanismos en dos pasos de hidrogeno-aire que ofrece la base de datos de ANSYS Fluent.

Tabla 6 Condiciones iniciales de fraccidn de especies para a combustion de hidréogeno.

Combustion de hidrégeno H> H.0 N> 0;

Corriente principal 10% - 70.34% 19.66%
Aire - - 76.7% 23.3%
Corriente piloto 10% - 70.34% 23.3%

Dado que el hidrégeno tiene una energia de activacion baja, no hace falta una llama piloto ni
una alta temperatura que mantenga la llama encendida. Por tanto, se han introducido las

mismas proporciones que en la llama principal y a una temperatura de 291K.
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Tabla 7 Fracciones de masa iniciales en la oxicombustion de hidrégeno

Oxicombustion de hidrégeno H> H,0 N; 0,

Corriente principal 10% - - 90%
Aire - - - 100%
Corriente piloto 10% - - 90%

En la oxicombustién de hidrégeno, no tenemos recirculacién de CO, ya que directamente este

no se produce. Por tanto, la entrada de oxigeno es 100% de oxigeno puro. Al no haber

nitréogeno vy, por tanto, no producirse NOyx, este método sera totalmente limpio en cuanto a

las emisiones que se evitan.
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4.2.1. Combustion y oxicombustion de CHa4
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Figura 18 Fracciones de masa normalizadas a lo largo de la llama para a) la combustion convencional, b)

combustion enriquecida y c) oxicombustion.
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La Figura 18 representa el proceso de combustién a través de las fracciones de masa
normalizadas que se obtienen en diferentes puntos de la llama (d=0.0072mm, el didmetro de
entrada del gas natural). De manera general, en los tres procesos se observa una combustion
en dos fases. En la primera, vemos como lo reactivos se reducen a lo largo del eje hasta llegar
a un minimo, que coincide con el maximo de los productos H; y CO. Tras este punto aparecen
reactivos intermedios y comienzan a disminuir hasta que se consumen por completo, dando
como resultado un maximo de producto de CO;. Una vez consumido el Oy, su fraccién de masa

vuelve a crecer debido al co-flujo.

En cuanto a las diferencias, se verifica que, con el enriquecimiento de oxigeno, el inicio de la
combustioén se retarda, ya que los niveles de CH4 y 02 permanecen practicamente constantes
hasta pasado el punto x/d=10 para el modelo enriquecido, mientras que en la combustion
convencional comienzan a reducirse antes de llegar al mismo lugar. Sin embargo, vemos que
los picos, tanto de H,y CO, CO; 0 Oy, se dan en x/d~30 en ambos casos. Esto se debe a que la
velocidad de la reacciéon es mayor en la combustion enriquecida por su mayor cantidad de
comburente, lo que ocasiona picos mas pronunciados en la evolucion de las fracciones de
masa. Aunque la diferencia no es muy llamativa, se aprecia una desaparicion mas rapida de

hidrogeno, mondxido de carbono y oxigeno.

Mayores diferencias se muestran para el proceso de oxicombustién. La combustidon empieza,
al igual que en el caso a), antes del punto x/d=10, pero en este caso, ademas, los picos son
mucho mas agudos, lo que nos indica mayor rapidez de reaccién. La reaccion de combustion
estd practicamente terminada en el punto en el que las otras dos empiezan. La fracciéon de
masa de oxigeno no llega a cero en ningn momento, ya que no hay suficiente metano para

consumir todo el Oy, y se mezcla con el co-flujo sin haberse disipado del todo.

4.2.2. Temperatura y contaminantes CHa

La Figura 19 muestra el perfil de temperatura de los tres casos diferenciados en el eje. Por un
lado, en azul, tenemos la temperatura de la combustidon convencional. Por otro lado, en gris,
la temperatura de la llama de combustidn enriquecida y, por ultimo, en naranja, la

temperatura de la oxicombustion. La temperatura mas baja se obtiene con la combustidon
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convencional y la mas alta se alcanza con la oxicombustién. La temperatura de la combustion
convencional es la que aumenta con menor pendiente, aunque la combustién enriquecida
comienza con algo de retardo respecto a esta, la velocidad a la que llega a su maximo es
mayor. La subida de temperatura de la oxicombustion tiene lugar antes y llega con mayor
rapidez a su pico en comparacién con las otras dos llamas. Los maximos de temperatura se
encuentran en los puntos x/d~35, x/d~30 y x/d~25 para la combustion convencional,
enriquecida y oxicombustién, respectivamente. Esto indica que la temperatura maxima se
alcanza mientras se consume el H, lo que encaja con su alta energia especifica en

comparacion con el resto de las especies.
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Figura 19 Temperatura de la llama a lo largo del eje para los casos de combustién convencional,

oxicombustion y combustién enriquecida.

A pesar de las ventajas que puede suponer la combustién enriquecida, tiene un gran
inconveniente; la cantidad de gases contaminantes que emite. En la Figura 20, vemos que la
llama con un porcentaje mayor de oxigeno en un 5% emite mas NO; que la combustion
convencional. Vemos, ademas, que la formaciéon de NO; se da completamente al principio de
la llama, antes de alcanzar la temperatura maxima. La aparicién de NOy, por normal general,
alcanza su pico maximo con un exceso de aire entre 5-7% (Figura 21), donde la combinacién
de altas temperaturas y concentraciones de O; actlan juntos. Tanto en concentraciones mas
altas como mas bajas, el nivel de NOx desciende. De hecho, hay tres variables que pueden

afectar a la aparicion de estos gases:
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1. Latemperatura de lallama
2. Eltiempo de residencia de los gases de combustidon en el pico de alta temperatura

3. La concentracion de oxigeno en el pico de la llama

Con un porcentaje mayor de O, aunque la concentracién sea mas alta, el tiempo de residencia
baja de manera inversamente proporcional, por lo que este puede ser el motivo por el que el

pico se encuentre en el rango 5-7%. (Boiler Technologies, s.f.)

En oxicombustion, a pesar de que su concentracion de oxigeno es la mas alta, esto es
irrelevante ya que no se introduce aire con Ny, sino que se sustituye con un 65% de CO;
recirculado. Existe una pequeiia cantidad de emisiones dado que en la entrada piloto no
hemos cambiado la configuracion del gas. Sin embargo, aunque el oxigeno que se introduzca
no sea completamente puro, la Figura 21 nos indica que un aumento de porcién de O, de

aproximadamente mas del 15% puede resultar en menos emisiones contaminantes.
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Figura 20 Formacion de contaminante NO2 en combustion convencional, oxicombustion y combustion

enriquecida.
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Figura 21 Emisiones de NOx en funcion del exceso de oxigeno.
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4.2.3. Combustion y oxicombustion de Ha
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Figura 22 Evolucion de especies a lo largo del eje en la a) combustion y b) oxicombustion de hidrégeno.

La Figura 22 muestra la evolucién de las especies de la combustion de hidrégeno en el eje.

Puede apreciarse que se cumplen las mismas tendencias que con el gas natural. Por un lado,

vemos que la oxicombustion es mucho mas rapida que la combustién convencional, ya que

las especies aparecen y desaparecen con mayor rapidez. De hecho, la oxicombustidn es

inmediata, sucede directamente en la boquilla de entrada de las especies premezcladas. Como
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se veia en la reaccién de oxicombustidon del gas natural, en este caso el oxigeno tampoco llega

a consumirse del todo antes de mezclare con el co-flujo.

En la combustion de hidréogeno convencional, aparecen dos fases de combustidn. Por un lado,
se muestra una primera parte en la que se quema parte del hidrégeno, consumiendo por
completo el oxigeno del jet principal. Tras este momento, se observa una ralentizacién del
consumo de H;, ya que hasta que no llega oxigeno del co-flujo este no puede seguir
guemandose. Una vez entra oxigeno de co-flujo, el hidréogeno retoma su combustion hasta
gue se acaba, consumiendo todo el oxigeno que entra. Una vez no queda mas hidrdgeno, el

oxigeno vuelve a su fraccién de masa de co-flujo.

4.2.4. Temperaturay contaminantes H»
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Figura 23 Evolucion de la temperatura en el eje

El porcentaje de oxigeno utilizado y la energia especifica del combustible que se quema son
claves para determinar la temperatura de la llama. Un kilogramo de H; libera mas energia que
cualquier otro combustible (Centro Nacional del Hidrdgeno, s.f.), es de suponer, por tanto,
que la temperatura que alcanza esta llama sera notablemente mas alta que la del gas natural.
La Figura 23 muestra una temperatura maxima de casi 2500K para la combustion
convencional, superando incluso la temperatura maxima de la oxicombustidon del metano,
mientras que la oxicombustién de hidrégeno alcanza casi los 5000K. En el primer caso, la

temperatura maxima se alcanza de inmediato, mientras que en el segundo se acerca
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gradualmente, dandose en ambos casos cuando la reaccion termina de completarse. En la
combustién convencional, se aprecia una subida de temperatura con mayor pendiente hasta
x/d~10 y una subida ralentizada tras ese punto. La primera subida se corresponde con la
quema de H; con el oxigeno de la corriente principal, que, como se ha explicado, se da con
mayor rapidez, mientras que la segunda se debe a la combustién de hidrégeno con el oxigeno
del co-flujo. En la oxicombustién, en cambio, no se distinguen estas dos fases, ya que en este
caso hay oxigeno de sobra y no termina de consumirse, por lo que no se da la combustién con

el oxigeno del co-flujo.

El caso de combustion de hidréogeno convencional, a pesar de que no emite CO2, hemos visto
que las altas temperaturas junto con una combustidn lenta generan mayores cantidades de
NOy, aunque aun asi sean bajas. Si aplicamos oxicombustién, por el contrario, la emision de

contaminantes es nula, ya que no emitira NOx ni tampoco diéxido de carbono.

4.3. MODELOS DE RADIACION

Los resultados que se presentan en la Figura 24 ponen en evidencia que el modelo de radiacion
no genera diferencias significativas al problema sin radiacién. Al definir como simetria la pared
superior se comporta como una pared adiabatica, por lo cual la temperatura es la misma que
la del gas colindante. Al no tener pérdida de energia térmica no se produce una alteracién
significativa del perfil de temperaturas en el gas. Por tanto, esto supone que los modelos de
simulacién no varien demasiado entre si, ya que como se ha mencionado anteriormente, las

paredes influyen de manera significativa en la radiacién.

En el eje (Figura 24 a)), se observa que, a pesar de que en el tramo inicial y final la temperatura
no difiere de la experimental, en cuanto nos acercamos al punto en el que la temperatura de
la llama es maxima, la desviacion es evidente. En la Figura 24 b), se verifica que alrededor de
x/d=30, donde la temperatura esta cerca de su maximo, los datos no encajan y se diferencian
drasticamente de los resultados experimentales, independientemente del modelo utilizado.
Las diferencias son mayores en el eje Y, aunque en ambos casos la correlacién con los datos

experimentales es mejorable.
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Figura 24 Comparacion de la temperatura experimental a) en el eje y b) a una distancia 30d con la

temperatura con diferentes modelos de radiacion.

5. CONCLUSIONES

El trabajo realizado nos ha dejado resultados bastante interesantes. Por un lado, hemos visto
qgue la seleccion del modelo de pared a la hora de resolver la turbulencia puede generar

diferencias importantes dependiendo de los valores maximos y minimos de y*. Lo mas
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importante sera evitar que éste se encuentre dentro de la capa de transicidn, puesto que esto
serd lo que genere error en el resultado, ya que afectara en su interaccién con la reaccién de

especies.

Por otro lado, el andlisis del transporte de especies es concluyente en cuanto a la informacion
sobre contaminantes y eficiencia de los diferentes métodos de combustiéon. Queda claro que
mayor porcion de oxigeno conlleva mayores temperaturas y velocidades de combustion, no
siendo siempre una buena opcién en cuanto a contaminantes, ya que la combustidn
enriquecida en oxigeno en un 5% aporta gran cantidad de contaminantes NOx. Sin embargo,
la oxicombustion aumenta notablemente la temperatura y disminuye las emisiones, ya que
no emite éxidos de nitrégeno y el didxido de carbono se produce totalmente concentrado, lo

que facilita su captura enormemente.

Ocurre lo mismo con la combustién de hidrogeno y la oxicombustidn, teniendo el afiadido de
que mediante este método directamente no existen emisiones de CO; en ninguno de los
casos. La opcién mas limpia y eficiente, en cuanto a conseguir temperaturas mas altas y

combustiones mas rapidas con menos material es, sin duda, la oxicombustién de hidrégeno.

Por ultimo, el estudio de radiacidén ha servido para entender cémo funcionan los modelos P1
y DO en la pared. Es evidente que es necesario un estudio mas profundo de este apartado,
puesto que con los pardmetros definidos los resultados apenas han variado de los modelos
sin radiacion. Es de suponer que existe algun pardmetro adicional relevante que no se ha

tenido en cuenta en el estudio presente.

Teniendo en cuenta que el modelado de la combustién requiere bastante tiempo
computacional, seria interesante estudiar las diferencias entre los resultados a obtener
mediante los mecanismos detallados de CHEMKIN y los mas sencillos ofrecidos por ANSYS
Fluent. Es obvio que la informacién de especies sera menor en el segundo caso, pero en caso
de que el objeto de estudio no sea este, seria de interés saber en qué rangos de error se

encuentran un modelo y el otro.
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La intencidn principal de este trabajo ha sido aportar un pequefio grano de arena a la opcién
de convertir en mas asequibles las alternativas mds limpias que existen hoy en dia mediante
la comprensidn de cada modelo en detalle y de la implicacién del uso de diferentes modelos.
Necesitamos que la mitigacidon de contaminantes sea inminente y con este trabajo se espera
dar la oportunidad de entender mejor las bases para que se puedan llevar a cabo problemas

mas complejos de oxicombustién o combustién con hidrégeno en proyectos futuros.
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Anexo A. Aceleradores de la quimica.

In-Situ Adaptative Tabulation (ISAT)

ISAT es la herramienta mas potente de ANSYS Fluent para acelerar la quimica rigida (stiff
chemistry) detallada. Es comun que la velocidad aumente en dos o tres érdenes de magnitud,
lo que supone que una simulacién que puede llevar meses se reduzca a unos dias de ejecucién

con ISAT.

Para mecanismos cinéticos que son deterministas, el Ultimo estado reaccionado es una
funcién Unica de un estado inicial no-reaccionado y un paso temporal. El mapeo de esta
reaccidon puede, en teoria, realizarse una vez y tabularse. Luego, la tabla puede interpolarse
acelerando el tiempo de ejecucion siempre y cuando la interpolacion sea mas eficiente que la
integraciéon de la quimica. En la prdctica, la pre-tabulacién es prohibitiva dado que las
dimensiones de la tabla son demasiado grandes: nimero de especies (N), mas la temperatura,
presion y paso de tiempo. DE todas formas. En flujos reactivos, solo se accede a una pequeia
parte del espacio completo de la composicion. Por ejemplo, es bastante improbable que un
estado que consiste en un radical puro de OH (fraccién de masa =1) a una temperatura de
300K exista y es innecesario pre-tabular este estado. Se dice que la quimica se basa en una
variedad de dimensiones pequeiia. De hecho, para una simulacion estacionaria, en 3D,
laminar, la quimica puede parametrizarse por la posicidn espacial. Por tanto, el mapeo debe
basarse en una composicién espacial de N+3 dimensiones. Es suficiente con tabular solo la
regidn a la que se accede de la composicion espacial. Esta regidn, sin embargo, depende de
los mecanismos quimicos particulares, la termodindmica y las propiedades de transporte, la
geometria del flujo y las condiciones de contorno. Por esta razdn, la regidn de acceso no es
conocida antes de la simulacidn y la tabla no puede ser procesada. En cambio, la tabla debe
construirse durante la simulacién, motivo por el que se llama in-situ tabulation. ANSYS Fluent
emplea ISAT para tabular de manera dindmica el mapeo de la quimica y acelerar el tiempo de
solucién. Es un método para tabular la region de acceso del espacio de la composiciéon al
momento, con control de error (tabulacién adaptativa). Es importante entender como

funciona ISAT para utilizarlo de manera 6ptima.

Se calcula la reaccién en un paso temporal AT desde una condicién inicial ¢° hasta una

composicion final ¢! como:
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AT 31
¢1 = ¢° +f Sdt

0

Donde S en el término fuente de la quimica.

Al comienzo de una simulaciéon en ANSYS Fluent utilizando ISAT, la tabla esta vacia. En el
primer paso de la reaccion, la ecuacion 31 se integra con un solver stiff ODE. Esto se llama

integracion directa (DI). La primera entrada de la tabla se crea y consiste de:

e La composicién inicial ¢p° (donde el 0 denota el vector de la composicién antes de
reaccionar)

e Elmapeo de ¢! (donde 1 denota el vector de la composicién después de la reaccién)

e La matriz de mapeo del gradiente A = a1 /9 ¢p°

e Una hyper-elipsoide de prescision

El mapeo de la siguiente reaccion es calcula de la siguiente manera: El vector de la
composicidn inicial se denota como qbg, donde el subindice g representa una consulta. La tabla
existente (contiene una entrada en este momento), es consultada mediante la interpolacién

de nuevo mapeo como:

32
b5 = ¢ +A(¢9 - ¢°)

El gradiente del mapeo es utiliza para interpolar linealmente la tabla cuando esta se consulta.
El elipsoide de precisién (EOA) en un espacio eliptico alrededor del punto de la tabla ¢»° donde

la aproximacidn lineal al mapeo se ajusta a la tolerancia especifica, €tol.

Si el punto de consulta (,bg estd dentro del EOA, entonces la interpolacién lineal de la ecuacién
32 es suficientemente precisa y el mapeo se recupera. Si no, se realiza una integracién directa
(DI) y se calcula el error de mapeo € = |B(¢Ll), — ¢¢})| (B es una matriz de escala). Si este error
es mas pequefio que el error de tolerancia especifico €tl, la interpolacién original gb(} se ajusta
y el EOA crece para incluir qbg. Sino, y si el tamafio de la tabla es mas pequefio que el maximo

RAM especificado por el usuario, se anade una nueva entrada a la tabla.
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Las entradas de la tabla se acumulan como hojas en un arbol binario. Cuando se afiade una
nueva entrada, la hoja original se convierte en un nodo con dos hojas, la original y la nueva
entrada. Se crea un corte de hyper-plano en el nuevo nodo, de manera que las dos hojas
guedan a uno de los dos lados. El vector de composicién (,bg se quedara entonces en uno de

los lados del hyper-plano.

Se puede resumir el algoritmo ISAT como:

1. Latabla ISAT se consulta para cada vector de composicién durante el paso de reaccién.

2. Para cada consulta qbg la tabla se atraviesa para identificar una hoja de composicién
$° que esté cerca de ¢g.

3. Si la composicion de la consulta gbg se encuentra dentro de los limites del EOA, el
mapeo de ¢>C} se recupera utilizando la interpolacién de la ecuacién 32. Si no, se realiza
una integracion directa (DI) y se calcula un nuevo error de tolerancia entre la Dl y la
interpolacion lineal.

4. Siel error es menor que la tolerancia, el elipsoide de precisidn se agranda y devuelve

el resultado de la DI. Si no, se afiade una nueva entrada a la tabla.

Al comenzar la simulacién, la mayoria de las operaciones son afiadidos y aumentos del EOA.
Una vez que se han afadido suficientes composiciones y se ha aumentado el EOA, las
recuperaciones se hacen mas frecuentes. Los afiadidos y aumentos de EOA son lentos,
mientras que las recuperaciones son relativamente rapidas, por tanto, las primeras iteraciones

pueden ser lentas, pero se va acelerando con las iteraciones.

Hay dos inputs para ISAT, uno el error de tolerancia &, Yy €l tamano maximo de la tabla (en
Mbytes). Valores altos de & ofrecen velocidades mas altas, pero también errores mas
grandes. Para simulaciones estacionarias, es recomendable empezar con valores altos de €:ol
y reducirlo poco a poco a la vez que la solucidn se va estabilizando y se aproxima a la
convergencia. Por esta razon, el error por defecto de la tolerancia 0.001 es relativamente alto

y deberia disminuirse para simulaciones no estacionarias, o cuando la simulacion estacionaria
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converge. Es recomendable que se monitoreen las especies de interés y se re-converja con un

€wol reducido, hasta que el cambio de estas especies sea aceptablemente pequefio.

Dynamic Mechanism Reduction

El tiempo de solucién de un flujo reactivo quimico aumenta con el nimero de mecanismos

que se utilizan. La relacidn tipica es:

3 2
tepy X ClNespcies + CZNespecies + C3Nespecies + C4Nreacciones
Donde C1,C3,C3 Y C4 SON constantes.

La reduccion de mecanismos dindmica puede acelerar la simulaciéon disminuyendo el nimero
de especies (Ngspecies) €N l0s mecanismos quimicos. En general, cuanta mas reduccion mas
rapido se obtiene el resultado, pero con menos precision. La reduccién de mecanismos busca
reducir la cantidad de mecanismos, mientras limita la perdida de precision mediante algunas

tolerancias preestablecidas.

A diferencia de reducciones esqueléticas donde los mecanismos de reduccién se completan
en un estado de pre-solucién para crear un Unico mecanismo que se usa en toda la simulacidn,
la reduccién de mecanismos dindmica se lleva a cabo al momento para cada celda, en cada
iteracion (para casos estacionarios) o cada paso del tiempo. Dado que solo se requiere que el
mecanismo sea preciso en las condiciones de la celda local, la Reduccion de mecanismos
dindmica se puede utilizar con mayor nivel de reduccion, pero con menos pérdida de precisiéon

que el mecanismo esquelético. (ANSYS,Inc., 2013)
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