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Resumen

En este estudio se model6 y simulé la combustién de etanol en un motor en modo HCCI para
evaluar indicadores de rendimiento como presién en el cilindro, tasa de liberacion de calor,
inicio de la combustion y eficiencia térmica utilizando como herramienta CFD el software
KIVA4. Se utilizé el software ICEM CFD como estrategia alternativa de enmallado para
describir de mejor manera la geometria de la camara de combustion. En las simulaciones
se variaron condiciones de operacién como la temperatura de admision, exceso de aire, re-
circulacién de gases de escape y uso de combustible dual etanol-gas natural. Los resultados
muestran que el aumento de la temperatura de admision, exceso de aire y porcentaje de
gas natural en la mezcla causan un adelanto en la combustion disminuyendo la presion me-
dia efectiva, el aumento de EGR permite retrasar el autoencendido de la mezcla también
afectando la presion media; el uso de mezclas mas pobres permite una reduccion en las emi-
siones de C'O. Las mezclas con gas natural muestran un comportamiento mas sensible a la
temperatura de admision y la EGR. El uso de un mecanismo de cinética quimica simplifica-
da modela una combustiéon completa, y puede modelar de forma apropiada indicadores de
rendimiento del motor pero no las caracteristicas de la combustion o las emisiones generadas.

Palabras clave: Simulacién, HCCI, Etanol, Motor de Combustién Interna, CFD, Com-
bustible Dual, Gas Natural, EGR, Modelado.

Abstract

In this study, the ethanol combustion in an HCCI engine was modeled and simulated to
evaluate performance indicators such ad in-cylinder pressure, heat release rate, start of com-
bustion, and thermal efficiency using KIVA4 software as CFD tool. ICEM CFD software
was used as an alternative meshing strategy to better describe the geometry of the com-
bustion chamber. In the simulations, operating conditions such as the inlet temperature,
excess air, exhaust gas recirculation and the use of dual fuel ethanol-natural gas were va-
ried. The increase of the intake temperature, air excess and natural gas percentage in the
mixture causes an advance in the combustion timing reducing the mean effective pressure,
the EGR increase allows to delay self-ignition of the mixture also affecting the mean pres-
sure; using fuel-lean mixtures allows a reduction in emissions of C'O. Natural gas mixtures
show a more sensitive behavior to the inlet temperature and the EGR. Using a simplified
chemical kinetics mechanism models a complete combustion, and can appropriately model
engine performance indicators but not the combustion characteristics or generated emissions.

Keywords: Simulation, HCCI, Ethanol, Internal Combustion Engine, CFD, Dual Fuel,
Natural Gas, EGR, Modelling.
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1. Introduccion

1.1. Motivacion

En el desarrollo de la sociedad de nuestro pais y el mundo, han sido de gran importancia las
maquinas que generan energia mecanica como los motores de combustién interna, estos se
han utilizado en diferentes vehiculos como automoviles o barcos ademas de la industria, esto
ha permitido el transporte de mercancias y movilidad de personas asi como la generacion de
energia eléctrica para procesos o poblaciones.

Muchas actividades humanas tienen impacto en la concentracion de Didoxido de Carbono
(CO9) atmosférico debido a la quema de combustibles fésiles, el uso de aerosoles, cambios
en el uso del suelo, entre otros [15]. La concentracién de COy ademés del vapor de agua que
son los principales absorbentes de radiacién en la atmésfera de la tierra [16], las concentra-
ciones de estos estan incrementando afio tras ano lo cual acentia el efecto invernadero que
existe de manera natural en el planeta y amplifica su calentamiento [I7]. Para evitar esta
situacion, es vital evaluar como la reduccién en estas emisiones ayudan a controlar la tasa de
calentamiento global, mientras a su vez se afecta otros aspectos a nivel econémico y social
como el crecimiento de la poblacién mundial y el Producto Interno Bruto (PIB) [18].

También, las emisiones de combustién contienen componentes que son importantes fuentes
de exposicion humana a productos quimicos mutagénicos y cancerigenos, que pueden causar
dano oxidativo y en el ADN, ademas de dar lugar a problemas reproductivos y cardiovas-
culares [19]. Entre estas emisiones se encuentra Material Particulado (Particulate Matter -
PM) el cual contiene Particulas Ultrafinas (Ultrafine Particles - UFP), las cuales debido a su
alta deposicion y penetracién en el cuerpo propician enfermedades en el sistema respiratorio
como inflamacién pulmonar y cancer de pulmén debido a contenidos de Azufre y Niquel [20],
coagulacién de la sangre, y problemas nerviosos [21], 22].

Debido al cambio climético y la afectacion de la salud publica por el uso de combustibles
fosiles, se ha evidenciado la necesidad de hacer cambios en el uso de los motores de combus-
tion interna, ya que estas maquinas afectan directamente estos aspectos por su extenso uso
y son las mayores fuentes urbanas de polucién [1J.

Los motores a diésel y gasolina mueven la mayor parte del transporte terrestre actualmente
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por lo que un método efectivo para mejorar las condiciones ambientales es reducir las emi-
siones vehiculares [23]. Con el fin de eliminar deficiencias en el funcionamiento tanto para
motores a gasolina como diésel, el trabajo, los esfuerzos y retos en cuanto a la optimizacion
de motores de combustion interna se centra en cuatro aspectos [24, 25]:

1. Reducir el efecto en el cambio climatico debido a emisiones de gases de efecto inverna-
dero, principalmente CO,, Oxidos de Nitrégeno (NO,) y PM.

2. El uso de nuevos combustibles enfocandose en la sostenibilidad o seguridad energética.

3. Reducir el efecto en la salud debido a la emision de contaminantes nocivos como NO,,
PM, aldehidos, entre otros, de modo que se cumplan las regulaciones legales locales.

4. Reduccion del consumo de energias primarias como los combustibles fésiles.

Con el fin de cumplir los cuatro aspectos descritos anteriormente se plantea un nuevo concep-
to y tecnologia de combustién para motores, esta tecnologia se conoce como combustion por
Carga Homogénea Encendida por Compresiéon (Homogeneous Charge Compression Ignition
- HCCI), en motores HCCI una mezcla homogénea, pobre y diluida de combustible en aire
y/o productos de combustién [26], 27] es preparada antes de la ignicién y se enciende debido
al aumento en la temperatura de esta durante la carrera de compresién [2, 28].

Entre las mayores dificultades para la implementaciéon de motores en modo HCCI esta la
correcta operacion a través del control del inicio de la liberacién de la energia [29], cuando
se controla adecuadamente el tiempo de inicio de la combustion es posible obtener que la
eficiencia térmica sea alta, esto se puede lograr mediante diversas estrategias variando con-
diciones de operacién como la temperatura de admision, recirculaciéon de gases de escape,
composicién de la mezcla, propiedades del combustible utilizado, entre otras [30, [31].

Debido a las dificultades y gastos econémicos que puede tener el estudio de tecnologias
emergentes como la combustion en modo HCCI se hace importante y necesario recurrir a
estudios y simulaciones computacionales como fase preliminar, es por esto que en el proyecto
se plantea desarrollar un modelo y realizar las simulaciones computacionales en KIVA, este es
un software de modelamiento de Dindmica Computacional de Fluidos (Computational Fluid
Dynamics - CED) para sistemas transitorios, tridimensionales, multi-fase, multi-componente,
para flujos quimicamente reactivos y con sprays que simula los procesos dentro de cilindro
de motores de combustion interna.
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1.2. Objetivos

1.2.1. Objetivo General

Implementar, simular y comparar con experimentos un modelo matematico de un motor
de combustién interna en modo HCCI para el estudio de la influencia de la temperatura
de admision, mezcla de combustibles y recirculacion de gases de escape, en el desempeno y
caracteristicas de combustién.

1.2.2. Objetivos Especificos

1. Implementar un modelo matematico que describa la influencia de la temperatura de
admisién, composicion de combustible, relacion de equivalencia y fraccién de recir-
culacién de gases de escape, en la liberacion de calor y rendimiento de un motor de
combustion interna en modo HCCI.

2. Obtener computacionalmente curvas de presion, temperatura y tasa de liberacién de
calor en la camara de combustion para diferentes condiciones de temperatura de admi-
sion, composicion de combustible, relacién de equivalencia y fraccion de recirculacién
de gases de escape de un motor HCCI.

3. Comparar resultados obtenidos de la simulaciéon con datos publicados en la literatura
para combustién en modo HCCI.
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En este capitulo se presentan los principios teéricos mas necesarios acerca de los motores de
combustion interna y los modelos existentes de estos, el modo de operaciéon de la combustion
HCCI y el software utilizado en la investigacién.

2.1. Ciclo Ideal de Motores de Combustion Interna

El ciclo de operacién de un motor de combustién interna puede dividirse en una serie de
procesos como lo son admisién, compresion, expansion y escape; esta secuencia de procesos
que ocurre en el interior del motor es facil y comtinmente ilustrada en una grafica de presion
contra volumen como en la Figura [2-1a] cada uno de los procesos que es posible distinguir
en esta figura se puede aproximar a la Figura [2-1D] Esta aproximacién se obtiene a partir
de un modelo para cada uno de estos procesos con el fin de describir y analizar el desempeno
del motor, entre los modelos mas simples y comunes esta el ciclo de gas ideal estandar a
volumen constante para motores Encendidos por Chispa (Spark Ignition - SI), y a presion
constante para motores Encendidos por Compresion (Compression Ignition - CI). Las supo-
siciones para cada uno de los procesos en el modelo ideal se describen en la Tabla [2-1]

La suposicién més importante que determina que tan 1util es este modelo como indicador del
desempeno del motor es la forma en que asume el proceso de combustién, en un motor real
este es un proceso que tiene un duracion entre 20 y 70 grados de giro del cigiienal, en el ciclo a
volumen constante este es un proceso infinitamente rapido mientras que en el ciclo a presién
constante corresponde a un proceso lento y retardado. Las relaciones termodindmicas para
el célculo de este modelo se presentan de la Ecuacién a para el ciclo a volumen y
presion constantes, y para cada uno de los procesos internos en el cilindro.

Compresion:
v—1
=T (ﬂ) (2-1)
Vg

P2 =D (:—;)7 (2:2)
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Prassure, P

Pressure, P

Volume, V

(a) Ciclo Real de un Motor SI [32].

Valume, V

(b) Ciclo Ideal de un Motor SI [32].

Figura 2-1.: Comparacién de Ciclo Real e Ideal.

Wi1—_9 = Cy (T1 — TQ) (2—3)
Adicién de Calor:

Gin = ¢y (T3 — T3) — Ciclo de Volumen Constante (2-4)
¢in = ¢, (T35 — T3) — Ciclo de Presiéon Constante (2-5)
T :
Py = PQT — Ciclo de Volumen Constante (2-6)
2
T3 = BT, — Ciclo de Presion Constante (2-7)
Expansién:

Vs 71
T, =T, <v—) (2-8)
4
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Tabla 2-1.: Suposiciones para el Ciclo Ideal [1].

Proceso Suposicién

Compresion. 1. Proceso adiabatico y reversible,
por lo tanto isentrépico.
Combustion. 1. Proceso adiabatico.
2. La combustion ocurre a
(a) Volumen constante.
(b) Presion constante.
(c¢) Parcialmente a volumen y presién constantes.
3. Combustién completa.
Expansion. 1. Proceso adiabatico y reversible,
por lo tanto isentrépico.
Escape y admision. | 1. Proceso adiabatico.
2. No hay eventos de valvulas en TDC.
3. No hay cambios en el volumen de la cAmara
debido a valvulas abiertas.

4. Presion constante de admision y escape.

5. Efectos despreciables de la velocidad.

P1=ps3 (%)7 (2-9)

V4

W3—4 = Cy (Tg — T4) (2—10)

Rechazo de Calor:

Gout = Cy (Tl - T4) (2—11)

Admision y Escape:

Ws5—6 = Po (UG - Ul) (2‘12)
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Algunos de los eventos que ocurren al interior del cilindro se muestran en la Figura
para un motor SI, es una préactica comun que los cambios en las diferentes variables sean
graficadas contra el angulo del cigiienal para las cuatro carreras del ciclo o para los datos dis-
ponibles, entre las variables mas comuinmente graficadas en funcion del angulo del cigiienal
estd la presion, temperatura, volumen, composicién de la mezcla, tiempos de valvulas, ca-
lor liberado, entre otros. El dangulo del cigiienal es una variable independiente ttil debido
a que los procesos que ocurren dentro del motor ocupan intervalos de angulo casi constan-
tes sobre un amplio rango de velocidades del motor [I]; es por esto que en este trabajo se
presentan graficadas de esta manera diferentes variables como la presién, liberacién de ca-
lor, inicio de la combustién, entre otras, en contra del &ngulo en que se encuentra el ciglienal.

=1 2000

iE

Intake ! —— Exhaust

|
VO 4

Burned
1.0
Xp
0.5
0 | L
TC BC TC
[ 180° 360°
Crank position and angle

Figura 2-2.: Curva de Presién, Volumen y Fraccién de Masa Quemada SI [1].

Debido a la precision y errores que da este modelo simple, se hace importante y necesa-
rio recurrir a estudios y simulaciones computacionales de mayor complejidad que permitan
describir de mejor manera los procesos que ocurren al interior de un motor de combustion
interna para los métodos de combustion convencionales, y que ademas permitan el estudio

y desarrollo tedrico de tecnologia emergentes y no convencionales como lo es la combustién
HCCI.

2.2. Motor HCCI

En motores HCCI una mezcla homogénea, pobre y diluida de combustible en aire y/o pro-
ductos de combustién [26, 27] es preparada antes de la ignicién, y esta se enciende debido
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al aumento en su temperatura durante la carrera de compresion |2, 28]. La operacién HCCI
se plantea como una combinacion de los modos de combustiéon convencionales, es como en
motores Encendidos por Chispa en los que se prepara una mezcla homogénea para la combus-
tién, y es como en motores Encendidos por Compresion en los que la carga se auto-enciende

por compresién [33], 34].

A diferencia de los modos de combustién convencionales, la combustion HCCI no es contro-
lada por la inyecciéon de combustible como en CI, ni por el salto de la chispa como en SI
[35, B6]. Se ha comprobado que a diferencia de la combustiéon SI convencional que depen-
de de la propagacion de la llama y de la combustién CI que es dependiente de la mezcla
Aire-Combustible, la combustion HCCI es un proceso de cinética quimica controlada por la
temperatura, presién y composicién de la carga [37]. Una esquema de comparaciéon del modo
de operaciéon HCCI con respecto a SI 'y CI se muestra en la Figura [2-3]

Fuel Low-temperature/
injector low-emission

SI Engine CI Engine HCCI Engine

Figura 2-3.: Diagrama Esquematico de HCCI [2].

Como se representa en la Figura [2-3] en motores en modo HCCI la formacién de una mez-
cla homogénea elimina una combustién por difusién de zonas ricas que existe en motores
CI, y de esta manera, reduce dramaticamente las emisiones de material particulado usual-
mente asociadas a combustién CI [38]. Ademds, la auto-ignicién de una carga homogénea
pre-mezclada elimina frentes de llama (zonas de alta temperatura) provenientes del salto de
la chista o de la inyecciéon de combustible de los modos convencionales de combustién, re-
duciendo emisiones de 6xidos de nitrégeno con respecto a combustién CI convencional [39].
Adicionalmente esta tecnologia resulta 1til para optimizar los parametros de operacion o
combustibles de tecnologias convencionales [40].

La fase de combustién en modo HCCI se divide en dos partes, las reacciones o llamas frias
y la liberacién principal de calor o reacciones de alta temperatura. Dependiendo del com-
bustible pueden o no existir llamas o reacciones frias de baja temperatura que preceden
la liberacién principal de calor [3], y es necesario controlar el tiempo en que presente esta
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liberacion principal de energia. Estas partes se pueden ver en la curva de presion y en la
curva de la tasa de liberacién de calor como se muestra en la Figura [2-4]

A0r /\l 028
,E | Main heat release %
3] —_
=1 L 1
; 30 %
0 p—
= z
8 -t
_%J 20t Cool-flame 108 2
2 =
< :
10 2
[+4

j' 1
J oA

J L

S0 20 o 0 0 20 30
Crank angle [CAD]

Figura 2-4.: Curva Tipica de Presién y Liberacién de Calor [3].

La homogeneidad de la carga en HCCI es importante en este modo de combustion, en la
realidad el combustible, el aire y los gases residuales pueden no ser mezclados completa-
mente, y debido a esto ocurren gradientes de temperatura por diferencias entre la mezcla y
las paredes [41]. Algunas emisiones de NO, han sido encontradas en algunos motores HCCI
debido a in-homogeneidades de alta temperatura, mezclado pobre y combustion lenta en
general [42]. En regiones de baja temperatura dentro de la cAmara, la ignicién ocurre tarde y
la tasa de combustién es menor, lo que aumenta las emisiones de Hidrocarburos sin Quemar
(Unburned Hydrocarbons - HC) y Monéxido de Carbono (CO), ademds, esta combustién
incompleta disminuye la eficiencia de la maquina y genera inestabilidad en la operacion.

Antes de integrar esta tecnologia a aplicaciones practicas se deben superar algunas dificulta-
des en su funcionamiento. Una alternativa para eliminar limitaciones en el rango de operacién
en HCCI es operar el motor en un modo hibrido con algunos de los modos de combustién
convencionales, esto también hace posible disminuir desventajas de la combustion HCCI co-
mo las emisiones de HC y CO. Operando el motor en HCCI a bajas cargas y en diésel o
gasolina a cargas altas se aprovechan las ventajas de HCCI y se eliminan las limitaciones del
rango de operacion [43]. Una desventaja de esta forma de operacién es que en ese proceso
de cambio de modo de combustién ocurre una gran variacién en la Presion Media Efectiva
(Mean Effective Pressure - MEP) y la fase de combustién, lo que es desfavorable para el
desempeno del motor [44].

Uno de los mayores retos estd en el control del inicio de la liberacién de la energia [29].
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Cuando se controla adecuadamente el tiempo de inicio de la combustion las reacciones ocu-
rren rapidamente en la mayor parte de la mezcla permitiendo obtener una mayor eficiencia
térmica [45].

2.2.1. Estrategias para el Control de la Ignicion HCCI

Numerosas estrategias se han investigado para controlar el inicio de la combustién en modo
HCCI y el rango de operacién, como la Recirculacion de Gases de Escape (Exhaust Gas
Recirculation - EGR), aumento en la presion, calentamiento de la carga en la admision,
variacién en tiempos de valvulas, relacion de compresién variable, estratificacién de la inyec-
cién, mezcla de combustibles, entre otros [30], 31]. Investigaciones han mostrado incluso la
dependencia con la geometria de la cdAmara de combustion para el incremento del rendimiento
y reduccién de emisiones en modo HCCI [4]. De las estrategias mas comunes, que permiten
implementarse de manera mas sencilla y las cuales mas adelante se modelan y analizan en
este trabajo, se describen a continuacion.

Temperatura de Admisidn

Se ha demostrado en algunas investigaciones el efecto que tiene el precalentamiento de la
mezcla en la admision, los resultados muestran que de esta forma se obtiene un mayor control
sobre el inicio de la combustion, el inicio de la liberaciéon de calor es mas temprana con el
incremento de la temperatura del aire en la admisién y la temperatura de enfriamiento [46],
y de esta forma se logra extender el rango de operacién del motor y trabajar en altas cargas
que antes no era posible. A cargas altas la operacién es muy sensible a la temperatura de
la mezcla y a la fraccion de EGR, por lo que se requiere un control muy preciso de estas
variables para obtener altas eficiencias térmicas al freno [47].

Resultados muestran que con el incremento de la temperatura de admisiéon se genera un
aumento y avance hacia en Punto Muerto Superior (Top Dead Center - TDC) del pico de
presién en el cilindro, ademéds que se disminuyen emisiones de HC y CO [48]. Cuando existen
mayores gradientes de temperatura se puede reducir la tasa de aumento de la presién, esto
se debe a que algunas reacciones de cinética quimica son congeladas debido a bajas tempe-
raturas locales por poca homogeneidad de la mezcla, y de esta forma se logra extender el
rango de operacién [49]. Adicionalmente, se ha encontrado que la combustién en modo HCCI
es muy sensible a variaciones en la temperatura de las paredes del cilindro, esto debido a
transferencia de calor durante la porcion abierta del ciclo, pero una vez se ha definido una
temperatura para el inicio de la porcién cerrada del ciclo, la liberacién de calor y distribucién
de temperatura es insensible a las condiciones de las paredes del cilindro [50].
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Recirculacion de Gases de Escape - EGR

El inicio y control de la combustion son los principales problemas de los motores HCCI, y
la EGR es uno de los intentos para controlar el proceso de la combustién. Esta estrategia
implica reemplazar o diluir algo del oxigeno del aire en la admisiéon por un gas inerte, este
puede ser gas residual en la camara de combustion o gas recirculado del escape del motor
hacia la admisién [51], estos gases aumentan el calor especifico de la mezcla resultando en
bajas temperaturas de llama [52, [53].

Los resultados muestran que al incrementar la EGR se retrasa el tiempo de ignicién [54], se
reduce la tasa de reaccién de combustion [55], disminuye la presién y temperatura dentro
del cilindro, y se bajan las emisiones de NO,, [56] aunque aumentando las emisiones de PM
[57], balanceando estas emisiones se obtiene la posibilidad de extender el rango de operacién
[58]. La tasa de EGR afecta la eficiencia volumétrica de un motor en operaciéon HCCI ya
que la alta temperatura en la admision afecta la densidad de la mezcla, cuando la relacion
EGR aumenta se genera un aumento en la temperatura de la carga en la admision afectando
desfavorablemente la eficiencia volumétrica y el rendimiento del motor [59].

Combustibles Alternativos

Investigaciones sobre el uso de multiples combustibles han probado extender el rango de
operacién en modo HCCI a altas cargas y velocidades variando las propiedades de la mezcla
mediante la adicion de un combustible auxiliar. Mediante la mezcla de combustibles con di-
ferente nimero de cetano es posible variar el punto de ignicién de la mezcla resultante [26].
Actualmente, para la seleccion de combustibles alternativos que reemplacen los combustibles
convencionales provenientes de fuentes fésiles, se realiza un analisis desde la produccién del
combustible hasta las emisiones vehiculares (well-to-wheel).

El etanol esta emergiendo como un candidato fuerte a reemplazar combustibles convencio-
nales ya que tiene un buen balance “well-to-wheel” de emisiones de C'O, debido a que es
obtenido a partir de biomasas [60]. En cuanto al uso de diferentes combustibles en modo
HCCI, se ha investigado la combustion y emisiones de un motor con y sin la inyecciéon au-
xiliar en la admision de etanol y gasolina en combustion diésel. Entre los biocombustibles
alternativos para usar en este modo de combustion se encuentra el bioetanol, que es uno de
los biocombustibles més promisorios para vehiculos debido que puede ser facilmente produ-
cido de biomasas como azucar, almidon y celulosa, ademas que puede ser usado en motores
SI debido a su alto nimero de octano y bajo punto de ebullicién [61].

La tecnologia HCCI ha mostrado gran flexibilidad a operar con diferentes combustibles,
logrando operar de manera estable con etanol hidratado a altas concentraciones de agua
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hasta 65 % en volumen, alcanzando altas eficiencias (38,7 %) y muy bajas emisiones de NO,
(1,6ppm) [62]. El etanol es un alcohol higroscépico, es decir que absorbe humedad del ambien-
te que lo rodea [63], de esto que la mayor parte de la energia necesaria para el procesamiento
de etanol se gasta en la destilacion y deshidratacion, estos resultados muestran que el uso
directo de etanol hidratado en motores HCCI es una opcion viable para reemplazar combus-
tibles convencionales.

El gas natural es tipicamente encontrado dentro o cerca de posos petroleros. Estd compues-
to principalmente por metano, pequenas cantidades de otros hidrocarburos livianos, gases
no combustibles como Ny, COy v He, v puede tener trazas de otros contaminantes como
sulfuros, agua, oxigeno, entre otros [64]. El gas natural es una de las fuentes de energia mas
promisorias en el presente y un futuro cercano mientras los biocombustibles e hidrégeno sigan
siendo costosos. El gas natural tiene un amplio rango de flamabilidad con respecto al diesel
y la gasolina lo que permite mezclas pobre en los motores de combustién interna, se quema
lento con una baja temperatura de llama y produce bajas emisiones de C'O y material par-
ticulado. Entre las principales caracteristicas del gas natural estd que requiere una minima
preparacion de la mezcla y es quimicamente estable, lo cual son caracteristicas importantes
para la combustién en modo HCCI; este es un combustible dificil de autoencender por lo
que requiere de altas relaciones de compresion ademas de cierto grado de precalentamiento
de la mezcla [34].

Aunque una de las ventajas de la combustion HCCI son sus bajas emisiones, se ha mostrado
que segun las condiciones de operacion de mezcla rica y a altas temperatura de admision,
las emisiones de PM son apreciables segin el combustible empleado como gasolina, etanol
o metanol [65], y usando mezclas de estos combustibles se reducen las emisiones de CO y
HC en comparacién con gasolina pura [66]. Entre algunos otros combustibles que han dado
buenos resultados en combustion HCCI se encuentra el butanol el cual extendi6 el rango de
operacién a mayor IMEP y mantuvo bajas emisiones de NO, y PM comparado con com-
bustién de diésel en HCCI en el mismo motor [67].

Geometria de la Camara de Combustion

Se ha mostrado en investigaciones numéricas como experimentales la dependencia de la for-
ma como se desarrolla la combustion HCCI con respecto a la geometria de la camara de
combustion, en uno de estos estudios se compard una geometria compleja con precamara y
una camara de combustién sencilla con forma cilindrica [4]. Se observo que en la cdmara
de combustion sencilla se obtuvo una mayor presién en la combustion asi como una mayor
tasa de liberacion de calor, y un avance en el inicio de la combustién en comparacién con la
camara de combustion con precamara; la curva de presion y la tasa de liberacion de presion
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Figura 2-5.: Curva de Presién y Tasa de Liberacién de Calor para Diferentes Geometrias
de Camara [4].

se muestran en la Figura para la geometria compleja (Verde) y la geometria sencilla (Ne-
gro). También se encontré que con la geometria sencilla el motor produjo una mayor presiéon
media efectiva asi como una mayor cantidad de trabajo por unidad de masa de combustible
utilizado.

El motor con precamara de combustion presenté una menor temperatura promedio, lo cual
generé que disminuyera la tasa de aumento de presiéon y de liberacion de calor. Esto pro-
longo el rango de operacion y disminuyé la probabilidad de knock especialmente para mezclas
ricas. Ademds en cuanto a emisiones la geometria sencilla generé mayor cantidad de NO, y
a la vez redujo la cantidad de CO y HC. Estos resultados sugieren que la geometria afecta el
rendimiento del motor debido a las distribuciones de temperatura que se presentan al interior
del cilindro. La distribucién de temperatura en el cilindro 10C'AD después del punto muerto
superior para las dos geometrias se muestra en la Figura [2-6] Estos resultados muestras la
importancia y necesidad de tener en cuenta la geometria real de la camara de combustion
de un motor al realizar modelamiento de combustion HCCI usando métodos mas complejos
y sofisticados como CFD.

2.3. Modelamiento de Motores HCCI

Los modelos matematicos y simulaciones tienen la capacidad de describir los procesos fun-
damentales que ocurren dentro de la cdmara de combustién, y si son lo suficientemente
detallados y robustos pueden ayudar al entendimiento del efecto de parametros de opera-
cién individuales en la operacién de motores de combustion interna convencionales y HCCI.
Los modelos HCCI simulados, en orden de complejidad se dividen en modelos de una zona,
modelos multi-zona y modelos de Dinamica de Fluidos Computacional CFD.
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Figura 2-6.: Comparacién de la Temperatura en el Cilindro para Diferentes Geometrias de
Camara [4].

En los modelos de una zona la principal suposiciéon es la uniformidad en las propiedades
de la carga dentro de la cdmara de combustion, en estos modelos se ha acoplado librerias
de CHEMKIN [68] con modelos fisicos de los procesos del modo HCCI para analizar su
ignicién y rendimiento [69], si las condiciones de operacién no presentan un buen mezclado
estos no pueden predecir adecuadamente el tiempo de ignicién [70]. Los modelos multi-zona
consideran multiples regiones dentro de la camara de combustién, cada una de las cuales
es considerada un sistema termodinamico abierto con propiedades uniformes, estos modelos
pueden predecir de buena forma los procesos de la combustion HCCI en un menor tiempo
comparado con modelos més detallados [71], estos modelos muestran ser aplicables a la op-
timizacion de la camara de combustion y de las condiciones de operacién para lograr una
combustién controlada con alta eficiencia y bajas emisiones [72].

Los modelos CFD son los mas sofisticados, proveen una descripcion detallada del movimien-
to del gas y su estado termodindmico a nivel local, el nivel de sofisticacién del modelo es
compensado en términos de un incremento de tiempo y esfuerzo computacional [73] [74]. En
estos modelos es posible representar la estructura del flujo de entrada de aire, la atomizacién
de la inyeccion de combustible, la interaccion de la inyeccién y las paredes de la camara, la
evaporacién de las gotas de combustible, y las reacciones quimicas en fase gaseosa de geo-
metrias multidimensionales complejas como en los motores de combustién interna reales [75].

Mecanismos de cinética quimica reducidos o globales que describen el comportamiento del
sistema, en términos de algunos de los principales reactantes y productos en una o més
reacciones generales [76] han sido obtenidos usando modelos de una zona [77, [78], ademés de
sustitutos multi-componente a combustibles convencionales [79], se han utilizado en modelos
CFD logrando buena correspondencia con resultados experimentales y con mecanismos de-
tallados de cinética de reaccion. A través de simulaciones CFD se mostré que en la operacion
de un motor en HCCI la inhomogeneidad de la carga dentro del cilindro puede ser significa-
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tiva, esto demuestra que estos modelos son una aproximacién efectiva para el estudio de la
distribucién de las propiedades de la carga y su efecto en la combustion HCCI [80].

2.3.1. Clasificacion de Modelos

A continuacion se clasifican y describen algunas de las ventajas y desventajas caracteristicas
de los principales tipos de modelos que describen los motores en modo HCCI, ordenados de
acuerdo con el incremento de su complejidad basados en el tiempo de célculo requerido [35].

Modelo 0D de Una Zona con Cinética Quimica Detallada

Estos modelos se utilizan para realizar estudios rapidos sobre la influencia de los parametros
de operacion, principalmente para la prediccién del tiempo de ignicion. Entre las ventajas
que tienen estos modelos se encuentra el bajo costo computacional, logrando tiempos de
ejecucion mejores a 10 minutos. Entre las desventajas de estos modelos es que no tienen la
capacidad de predecir las emisiones de HC y CO, esto debido a las condiciones fisicas que
favorecen la formacién de estas especies y que no son simuladas en estos modelos.

Modelo Cuasi-dimensional Multi-zona con Cinética Quimica Detallada

La aplicacion de estos modelos se centra principalmente en la prediccion de las emisiones de
HC y CO debido a que considera la cavidades presentes en los anillos del pistén, ademas de
determinar la tasa de liberacién de calor. Esto se logra gracias a que de este modo se logra
considerar las inhomogeneidades en la temperatura al interior de la camara asi como en la
concentracion de las especies, del mismo modo esto genera la necesidad que sean definidas
las condiciones iniciales para cada una de las zonas del modelo. El tiempo de ejecucion en
estos modelos estd en un orden de magnitud menor a 10 minutos.

Modelo 1D del Ciclo del Motor con Cinética Quimica Detallada

Estos modelos se aplican en casos de prediccion del rendimiento de motores, en los que
se busca optimizar el sistema de intercambio del gas mediante el estudio de estrategias de
variacion del tiempo de valvulas, simula la operacién tanto en estado estacionario como
transitorio. Entre las ventajas de estos modelos de una dimensién es que se puede estudiar
la influencia de diferentes parametros en el rendimiento del motor y que no es necesario es-
pecificar condiciones iniciales en la camara, pero entre sus desventajas esta que no es posible
considerar la inyeccién de combustible, el flujo de la mezcla y la turbulencia, y debido a esto
tampoco la formacién de la mezcla. El tiempo de ejecucién en estos modelos también esta en
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un orden de magnitud menor a 10? minutos.

Modelo CFD Multi-zona con Cinética Quimica Detallada

Estos modelos tienen un tiempo de ejecucién un poco mayor, llegando a alcanzar un tiempo
de has 10 minutos. Esto se debe a que pueden considerar inhomogeneidades en la tempera-
tura de la carga en la camara asi como diferentes concentraciones de las especies quimicas
presentes, esto permite la aplicacién del modelo en la prediccién en la formacion de HC y CO
ademas de determinar la tasa de liberacion de calor. Entre las desventajas de estos modelos
se encuentra el no poder considerar la turbulencia.

Modelo CFD con Cinética Quimica Simplificada

Los modelos CFD tienen amplia aplicaciéon en la optimizacion de sistemas de combustién
ya que son capaces de simular procesos de inyeccion de combustible, flujo al interior de la
camara y turbulencia, esto permite considerar el desarrollo y formacién de la mezcla en un
tiempo de simulacién aceptable para aplicaciones préacticas de ingenieria. Estos modelos co-
mo desventaja tienen el uso de la cinética quimica simplificada, lo que causa el despreciar
e ignorar la formacién de ciertas especies. El tiempo de ejecucién en estos modelos también
estd en un orden de magnitud menor a 10 minutos.

Modelo CFD con Cinética Quimica Detallada

Estos modelos son que describen de mejor manera los procesos al interior de un motor de
combustion interna, tienen aplicacién en la prediccion de HC, CO y NO, de la combustién
HCCI, permiten el estudio de los procesos fisico-quimicos y la optimizacién de sistemas de
combustion. La principal desventaja de estos modelos es el alto costo computacional logran-
do tiempos de ejecucién entre 10% y 10° minutos. Estas dificultades se deben a que estos
modelos son capaces de explicar los procesos quimicos y dinamica del fluido, ademas de con-
siderar la influencia de la turbulencia en la formacién de la mezcla y en la tasa de combustion.

2.3.2. Principios Matematicos y Teoremas Fundamentales

En esta seccién se presentan las bases matematicas y teoremas que es necesario tener en
cuenta mas adelante para detallar adecuadamente la formulacién matematica de los prin-
cipios fisicos que describen el movimiento de fluidos, medio continuo y otros fenémenos de
interés que ocurren al interior de un motor de combustién interna. Con el fin de trabajar
en las tres dimensiones espaciales, en estas ecuaciones se usa notaciéon en negrita para las
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magnitudes vectoriales y tensoriales. Los vectores unitarios en las direcciones z, y y z se
denotan por i, j y k. Teniendo esto en mente, un vector de posicién x, el operador nabla V,
y el vector de velocidad de fluido u con respecto al tiempo t estan dados por:

Posicidn:

x =zxi+yj+zk (2-13)

Operador nabla:

V=i—+4+j—+k— 2-14
lax +J8y + 0z ( )

Velocidad:

u=u(r,y,zt)i+v(y zt)j+wy ztk (2-15)

Modelos de Flujo
Existen dos diferentes descripciones de flujo de uso comun en la mecénica de medio continuo,

las cuales llevan a las mismas ecuaciones desde diferentes puntos de vista, estos son [81]:

» Enfoque Euleriano (Espacial): En este punto de vista, el andlisis se centra en una
posicién espacial fija.

» Enfoque Lagrangiano (Material): En este punto de vista, la regién de andlisis se mueve
a lo largo del medio continuo.

Teorema de la Divergencia

El teorema de la divergencia relaciona el flujo de un campo vectorial F a través de una
superficie cerrada de una regién €2, con la integral de su divergencia en la region delimitada
por dicha superficie. Esto se puede expresar mediante la siguiente igualdad [82]:

/V-FdX: 7{ n - Fds (2-16)
Q o9
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Teorema de la Derivada Material

Este teorema es consecuencia del teorema del transporte, de la divergencia y de la conser-
vacién de la masa. Primero es necesario tener en cuenta que la derivada material se define

CcCOomao:
D 0
DotV (2-17)

A partir de la definicién de la derivada material de la Ecuacién y teniendo en cuenta
los teoremas descritos anteriormente es posible expresar el teorema de la derivada material
como [83]:

d DF OF
— pFdx = / p—dx = / p <— +u- VF) dx 2-18
dt I . Dt @ \ O 1

2.3.3. Principios de Conservacion

La formulaciéon matematica en la que se basa todo sistema fisico que involucre el movimiento
y algunos otros fenémenos fisicos de una fase fluida, liquidos y gases, que se estudia en CFD
(Computational Fluid Dynamics) pueden considerarse como un medio continuo en el espacio
a través de [84]:

» Conservacién de la masa.
» Conservacién de momento.

= Conservacion de la energia.

Conservacioén de la Masa

El principio de conservacién de la masa simplemente establece que la masa no puede ser
creada o destruida, la interpretacion matematica de este principio depende del punto de
vista o el marco de referencia desde el que se analice.

Aproximacién de Euleriana:
En la interpretacién de Euler la tasa de incremento de masa contenida en un regién fija en
el espacio debe ser igual al flujo de masa convectivo neto hacia la region, el flujo de masa

convectivo es la cantidad de densidad de masa p transportada por el movimiento del medio.
La forma integral de representar este principio es mediante la Ecuacién 2-19]

d
—/ pdx+j{ n-(pu)ds=0 (2-19)
dt Jp oD
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En esta ecuacién el primer término representa el cambio de la densidad p del medio en toda la
region de analisis D, mientras que el segundo término mediante la integral cerrada representa
el flujo de esta propiedad debido al movimiento del medio a la velocidad u de éste a través
de las fronteras de la region. Aplicando el teorema de la divergencia de la Ecuacion 2-16] a
la Ecuacion [2-19]se obtiene la formulacién diferencial de este principio de conservacion:

dp
ot

Aproximacion de Lagrangiana:

+V-(pu) =0 (2-20)

En la interpretacion de Lagrange la tasa de incremento de la masa contenida en un volumen
fijo de fluido no cambia en el tiempo debido a que la region de anélisis se mueve con el medio.
Esto se expresa mediante la Ecuacién [2-21]

d

— pdx =0 (2-21)
Aplicando el teorema de transporte a la Ecuacién [2-21] se obtiene una forma integral de la
conservacion de la masa, y nuevamente a través del teorema de la divergencia se obtiene la
ecuacion para la conservacion de la masa Euleriana en forma diferencial que se muestra en

la Ecuacion R=201
Forma No-Conservativa:

Al obtener la Ecuacion desde el enfoque Euleriano o Lagrangiano, es posible expresar
la conservacion de la masa mediante el uso de la derivada material como se muestra en la

Ecuaciéon =221

— . p— =
Dt+pV u=20 (2-22)

Conservacion del Momento

El principio de conservacién del momento es la aplicacién de la segunda ley del movimiento
de Newton al medio continuo, es decir que la fuerza total resultante aplicada a un cuerpo
es igual a la tasa de cambio de su momento total. Del mismo modo como sucedié para la
conservacién de la masa, la interpretacion matematica de este principio también depende del
marco de referencia.

Aproximacién de Euleriana:
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En la interpretacién Euleriana, la tasa de cambio de momento de una regién fija en el espacio
mas el flujo neto de momento a través de la superficie de la regién es igual a la suma de
fuerzas o fuentes de momento actuando en la regiéon. Este principio en forma integral se
presenta en la Ecuacion [2-23]

d

— [ pudx +j{ n- (puu)ds = / pFdx + ]{ n - Tds (2-23)
dt Jp oD D oD

En este caso la cantidad de movimiento transportado estd dado por el término puu, en esta
ecuacién F es un vector fuerza dado por unidad de masa el cual actiia como una fuente
de cantidad de movimiento volumétrica dentro de la region de andlisis, y las fuerzas que
actuan en la frontera de la regién se representan mediante el tensor de fuentes de momento
superficiales T. Del mismo modo que se realiz6 para el principio de conservacion de la masa,
si se aplica la Ecuacién [2-16]a la Ecuacién [2-23| se obtiene la expresion de la conservacion de
momento en forma diferencial en la Ecuacién 2-24]

9 (pu)
ot

+V-(puu) =pF+V-T (2-24)
Aproximacién de Lagrangiana:

Del mismo modo que sucedio en el principio de conservacién de la masa, la conservacion de
momento desde el punto de vista de Lagrange tiene una forma simple como se presenta en
la Ecuacién R-251

4 pudx = / pFdx + ]4 n - Tds (2-25)
dt Jpw) D(t) aD(t)

Siguiendo la misma metodologia que se us6 para el caso de la conservacion de la masa, al
aplicar el teorema de transporte a la Ecuacion [2-25| y nuevamente aplicar el teorema de la
divergencia se obtiene la interpretacion Lagrangiana en forma diferencial de la conservacién
de momento, Ecuacién 2-24] exactamente idéntica a la forma diferencial desde el punto de
vista Euleriano de este principio de conservacion.

Forma No-Conservativa:
Al obtener la Ecuacién [2-24] para la conservacién de momento a través del enfoque Euleriano

o Lagrangiano es posible expandir la divergencia del termino convectivo mediante la regla
del producto para derivadas, eliminar términos aplicando la conservacién de la masa de la
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Ecuacion [2-20, y usar la definiciéon de la derivada material de la Ecuacién [2-17] para obtener
la forma no conservativa de la conservacién de momento en la Ecuacién R-22]

Du

Conservaciéon de la Energia

Este principio de conservacién se plantea a partir de la primera ley de la termodinamica, la
cual establece que el incremento total de la energia pE en un material de volumen D debe
ser igual al trabajo hecho sobre el volumen mas el calor anadido al volumen por convecciéon
o difusién. La componente convectiva del flujo de energia debido al movimiento del medio es
representado por el término pFEu, el flujo difusivo de energia existe en algunos medios como
los fluidos y es denotado como J. El componente volumétrico de fuentes de energia consiste
en el trabajo realizado por fuerzas F por unidad de masa sobre el volumen de interés, ge-
nerando una entrada de potencia dada por pF - u mas las posibles fuentes de calor ¢; y el
término de fuentes de energia a través de las superficies es representado por el trabajo que
se realiza sobre el volumen por esfuerzos internos o fuerzas T en la superficie, este gasto de
energia de entrada estda dado por T - u.

Aproximacién de Euleriana:

En la interpretacion Euleriana la tasa de cambio de la energia total en una region fija en el
espacio mas el flujo neto convectivo a través de la superficie de la regién debe ser igual a la
suma de las fuentes de energia actuando sobre la region fija, expresando juntos cada uno de
los términos descritos anteriormente se obtiene la expresién en forma integral en la Ecuacién
2-2(

d
— pde—i—j{ n-(,oEu)ds:—]{ n-st—l—/ (pF-quq)dx—l—]{ n-(T-u)ds (2-27)
dt Jp oD oD D oD

De la misma forma que se realizo para los principios de conservaciéon de masa y momento, si
se aplica la Ecuacién 2-16] a la Ecuacién [2-27] se obtiene la expresién de la conservacién de
momento en forma diferencial en la Ecuacion 2-28

9 (pE)
ot

+V-(puE)=-V-J+pF-u+¢q+V- (T u) (2-28)

Aproximacion de Lagrangiana:
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De igual modo que sucedié en el principio de conservacion de la masa y de momento, la
conservacién de la energia desde el punto de vista de Lagrange tiene una forma simple como
se presenta en la Ecuacién [2-25]

d
— pde:—]{ n~st+/ (pF-u—l—q)dx%—j{ n- (T -u)ds (2-29)
D(t) aD(t) D(t) aD(t)

dt

Siguiendo la misma metodologia que se usé para el caso de la conservacién de la masa y
momento, al aplicar el teorema de transporte a la Ecuacién [2-29] y nuevamente aplicar el
teorema de la divergencia se obtiene la interpretacion Lagrangiana en forma diferencial de la
conservacion de la energia, Ecuacion exactamente idéntica a la forma diferencial desde
el punto de vista FEuleriano del principio de conservacion de la energia.

Forma No-Conservativa:

Al obtener la Ecuacion para la conservacion de la energia a través del enfoque Euleriano
o Lagrangiano es posible expandir la divergencia del termino convectivo mediante la regla
del producto para derivadas, eliminar términos aplicando la conservacién de la masa de la
Ecuacién [2-20] y usar la definicién de la derivada material de la Ecuacién para obtener
la forma no conservativa de la conservacién de la energfa en la Ecuacién [2-30]

DE
pE:—Vw]—i-pF-u—i—q—i—V-(T-u) (2-30)

2.4. Métodos de Discretizacion

Después de seleccionar el modelo matematico en la forma apropiada segun la aplicacién, ya
sea mediante ecuaciones diferenciales parciales o ecuaciones integro-diferenciales, es necesario
seleccionar un método de discretizacion apropiado para solucionar o aproximar el sistema de
ecuaciones [5]. Existen muchas aproximaciones, pero los métodos més importantes son:

» Diferencias Finitas.
s Volumenes Finitos.
s Elementos Finitos.

Algunos otros métodos son los esquemas espectrales, métodos de elementos de frontera y
autémata celular, pero su uso estd limitado a algunas clases de problemas. Cada método
de discretizacién conduce a la misma solucién si la malla o tamano de la discretizacion
es lo suficientemente fina, pero algunos métodos son més apropiados para alguna clase de
problemas que para otros.
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2.4.1. Método de las Diferencias Finitas

Este es el método mas antiguo para la solucién numérica de ecuaciones diferenciales parcia-
les, se cree que fue presentado por Euler en el siglo XV III, y es el método mas facil para
usar en geometrias simples. El punto de partida es una ecuacion de conservacién en su forma
diferencial, el dominio de solucion es cubierto por una malla y en cada punto de esa malla la
ecuacion diferencial es aproximada reemplazando las derivadas parciales por aproximaciones
en términos de valores nodales de la funcion. El resultado es una ecuacion algebraica por
nodo de la malla en la cual aparece el valor de la variable en el nodo y algunos nodos vecinos.

En principio el método de las Diferencia Finitas puede ser aplicado a cualquier tipo de malla,
pero en todas las aplicaciones conocidas de este método es aplicado a mallas estructuradas
ya que las lineas de esta malla sirven como ejes coordenados locales. Una expansion en series
de Taylor o ajustes polinomiales son usados para obtener aproximaciones de la primera y
segunda derivadas de las variables con respecto a las coordenadas, este método también es
usado para obtener por interpolacion valores de las variables en ubicaciones distintas a los
puntos nodales.

La desventaja de este método es que no se impone o se fuerza la conservacién a no ser que
se tenga un cuidado especial, también la restriccion a geometrias simples es una desventaja
significativa en flujos complejos.

Para realizar la expansion en series de Taylor y aproximar los términos de derivadas parciales
se establece que para una funcién continua y diferenciable f(x + Az), puede ser expresada
como:

[e.9] n n

Z n! 8:16”

n=4

(Az)? 0*f
20 02?2,

of
0x

(Az)’

flz+ Ax) = f(z) + Ax == 3l 8m3

- (2-31)

Despejando la primera derivada de la Ecuacion y agrupando términos se obtiene la
Ecuacién2-32] esta es la expresion en diferencias finitas hacia adelante que permite aproximar
la solucién de las derivadas parciales en la que el término O(Ax) representa el orden de
magnitud del error debido a la discretizacion.

of| _ flz+Ax) - f(x)
i A +O(Ax) (2-32)

2.4.2. Método de los Volumenes Finitos

El método de los Volumenes Finitos utiliza la forma integral de las ecuaciones de conserva-
cién como punto de partida, el dominio es subdividido en un numero finito de voliimenes de
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control y a cada uno se aplica las ecuaciones de conservacién. En el centroide de cada volu-
men de control se encuentra un nodo computacional en el cual el valor de la variable debe
calcularse, se utilizan estos valores nodales para expresar en términos de estos los valores de
la variable en la superficie del volumen de control por medio de interpolacién. Las integrales
de superficie y volumen son aproximadas usando la formulacién apropiada obteniendo como
resultado una ecuacién algebraica para cada volumen de control, en las cuales el valor de
algunos nodos vecinos aparece para cada volumen.

El método de los Volimenes Finitos se acomoda a cualquier tipo de malla por lo que es
apropiado para geometrias complejas, la malla solo define las fronteras del volumen de con-
trol y no necesita relacionarse con un sistema coordenado. Este método es conservativo en
su construccion por lo que las integrales de superficie que relacionan los flujos difusivos y
convectivos, son los mismos para volimenes de control que comparten alguna frontera.

En la Ecuacién 2-33| se presenta la discretizacién que establece que el flujo neto a través de
las fronteras del volumen de control es igual a la suma de las integrales o flujos a través de
cada una de sus caras. En esta relacion f corresponde al componente del flujo difusivo o
convectivo en la direccién normal a la superficie.

fgde = g/sk fds = gkak (2-33)

La aproximacion por Volumenes Finitos es la mas simple de entender y programar ya que
todos los términos que se deben aproximar tienen un significado fisico y por esto es un
método popular en ingenieria. La desventaja de este método comparado con las Diferencias
Finitas es que los términos de orden mayor a dos son mas dificiles de desarrollar en tres
dimensiones, esto se debe a que la aproximaciéon por Volimenes Finitos necesita tres niveles
de aproximacion como lo son interpolacion, diferenciacion e integracion.

El caso en que se requiere discretizar un término de primera derivada en dos dimensiones
en un nodo de posicién i, como en un caso difusivo, se presenta en la Ecuacién 2-34, En
esta ecuacién los subindices izq y der se refiere a las caras o fronteras izquierda y derecha
en la direccién z, los valores de la propiedad en estas superficies se determinan mediante el
promedio de la propiedad en el nodo i y en el nodo 7 — 1 para la cara izquierda, y el promedio
del nodo 7 y el nodo ¢ + 1 para la cara derecha.

() [ 0¢ N N
\/Q % ZdQ - / % dedy ~ (¢der ¢zzq) Ay (2'34>

El caso en que se requiere discretizar un término de segunda derivada en dos dimensiones en
un nodo de posicion ¢ se presenta en la Ecuacion [2-35] En esta ecuaciéon los subindices izq y
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der se refiere a las caras o fronteras de izquierda y derecha en la direccion z, los valores de
la derivada de la propiedad en estas superficies se determina mediante una diferencia finita
como de presentd en la Ecuacion teniendo en cuenta el nodo 7 y en el nodo ¢ — 1 para
la cara izquierda, y el nodo 7 y el nodo 7 + 1 para la cara derecha.

0%¢ 9”6 99 0¢
\/Q @ ZdQ B / @ Zdzdy -~ [(%)der N (%)izq

Cuando por algin término en las ecuaciones de conservacion se requiere realizar una integral

Ay (2-35)

de volumen sobre el volumen de control analizado, la aproximacion mas simple es reemplazar
la integral por el producto entre un valor promedio de la propiedad en el volumen de control
y el volumen de este como se muestra en la Ecuacién 2-36] Este valor promedio se puede
aproximar razonablemente al valor del centro de la celda si la malla es lo suficientemente
fina.

Qev = / PdS) = dS) ~ ¢; Az Ay (2-36)
Q

2.4.3. Método de los Elementos Finitos

El método de los Elementos Finitos es similar a los Volimenes Finitos en varias formas, el
dominio es dividido en una serie de volimenes discretos o elementos finitos que son gene-
ralmente no estructurados, en dos dimensiones son generalmente tridngulos o cuadrilateros
y en tres dimensiones los mas usados son tetraedros o hexaedros. La principal caracteristica
que diferencia los Elementos Finitos de otros métodos es que las ecuaciones son multipli-
cadas por una funcion de peso antes de ser integrada sobre el dominio. En los métodos de
Elementos Finitos mas simples la solucion es aproximada por una funcion lineal en la que
cada elemento garantiza la continuidad de la solucién a través de las fronteras de los elemen-
tos, por lo que una funcién puede ser construida de sus valores en los vértices de los elementos.

Esta aproximacion es luego sustituida en la forma integral ponderada de la ley de conser-
vacion y las ecuaciones a solucionar son obtenidas forzando que la derivada de la integral
con respecto a cada valor nodal sea cero, esto corresponde a seleccionar la mejor solucion,
es decir la de menor residuo, dentro de un grupo de funciones permitidas. El resultado es un
grupo de ecuaciones algebraicas no lineales.

Una ventaja importante del método de los Elementos Finitos es la habilidad de tratar con
geometrias arbitrarias, existe una extensa literatura dedicada a la construccién de mallas
por Elementos Finitos y las mallas son facilmente refinadas ya que cada elemento es sim-
plemente subdividido. Este método es relativamente facil de analizar mateméticamente y se
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ha mostrado que tiene caracteristicas optimas para ciertos tipos de ecuaciones. La principal
desventaja que es comin en métodos que usan mallas no estructuradas es que la matriz
de las ecuaciones linearizadas no tienen una buena estructura como ocurre en las mallas
estructuradas, lo que hace que sea mas dificil encontrar métodos eficientes de solucion.

2.4.4. Malla o Cuadricula Numérica

Las soluciones numéricas de ecuaciones diferenciales parciales se obtienen solo para algunos
puntos discretos en el dominio, estos puntos llamados nodos o puntos de malla son una
representacion de la geometria del problema que se va a solucionar, la mayor cantidad de
aplicaciones en CFD utilizan mallas con un espaciamiento uniforme ya que esto simplifica
la programacion de la solucién, ahorra espacio de almacenamiento y usualmente resulta en
mejor precision [84]. Las principales formas de discretizaciéon del dominio de solucién en un
nimero finito de subdominios son [5]:

Mallas Estructuradas

Las mallas estructuradas consisten en familias de lineas con la propiedad que estas no se
cruzan entre ellas pero si cruzan una vez las lineas pertenecientes a otra familia. La posicion
de un nodo de la malla en el dominio puede ser identificado por sus coordenadas o indices
ya que las caracteristicas las lineas de cada familia permite que sean numeradas consecuti-
vamente, esto permite que sean légicamente equivalentes a una cuadricula cartesiana.

En este tipo de mallas cada punto tiene 4 vecinos al trabajar en 2 dimensiones, y 6 vecinos
cuando se trabaja en 3 dimensiones, esta conexion con los nodos vecinos simplifica la progra-
macién del método numérico utilizado ya que la matriz del sistema de ecuaciones algebraicas
obtiene una estructura estandar para la cual es posible desarrollar una técnica de solucién
especifica.

La desventaja de las mallas estructuradas es que sélo pueden ser usadas para dominios con
geometrias simples; ademas en este tipo de mallas puede ser dificil controlar la distribucién
de los nodos, ya que por razones de precision la concentracion de estos en una regién produce
poco espaciamiento en otras regiones del dominio las cuales pueden afectar la convergencia
de forma adversa. Un ejemplo de malla estructurada con esta caracteristica se muestra en la

Figura
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Figura 2-7.: Ejemplo de Malla Estructurada en 2D [5].

Mallas de Bloque Estructurado

En las mallas de bloque estructurado hay dos o més subdivisiones del dominio a nivel ge-
neral, estos bloques son relativamente grandes, su estructura puede ser irregular pueden o
no tener traslapo. A un nivel fino o dentro de cada bloque se define una malla estructurada
como la que se describié anteriormente. En la Figura se muestra una malla de bloques
estructurados con interfaces coincidentes para el flujo en canal al rededor de un cilindro en
2D. La malla que se muestra en la figura consta de 3 bloques, en el bloque central de esta
malla las lineas en direccién radial no tienen un final definido por lo que son cortadas y
ajustadas a los bloques exteriores.

Figura 2-8.: Ejemplo de Bloque Estructurado en 2D [5].

En las mallas de bloques las interfaces de cada una de las celdas al interior de un bloque
pueden no coincidir con las celdas de un bloque contiguo, esto puede permitir diferente nivel
de refinamiento entre bloques logrando mayor precision en ciertas regiones aunque esto tiene
un mayor grado de dificultad en la programacion. Las mallas con traslape de bloques también
son llamadas mallas compuestas, en la region con traslapo las condiciones de frontera para
un bloque son obtenidas interpolando la solucién para el bloque traslapado, la desventaja
de este tipo de mallas es que la conservacién no es lograda facilmente entre las fronteras de
bloques. Las ventajas de este tipo de mallas es que geometrias complejas pueden ser tratadas
de esta forma con mayor facilidad y aplicadas a cuerpos méviles, mientras que un bloque se
encuentra fijo a los alrededores el otro se mueve con el cuerpo. Un ejemplo de estas mallas
se muestra en la Figura [2-9]
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[T
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Figura 2-9.: Ejemplo de Malla Compuesta en 2D [5].

Mallas No Estructuradas

Este tipo de mallas es el més flexible ya que se puede ajustar a geometrias complejas con
fronteras arbitrarias, pueden ser utilizadas a cualquier esquema de discretizacién pero son
mas utilizadas en volimenes y elementos finitos. Comtinmente la malla estd compuesta de
triangulos o cuadrados en 2D y tetraedros o hexaedros en 3D aunque cada uno de los volume-
nes de control puede tener cualquier geometria y no tienen restriccion en cuanto a la cantidad
de elementos o nodos vecinos. La ventaja en la flexibilidad de este tipo de mallas es com-
pensado por la desventaja en la irregularidad en la estructura de datos.

La matriz del sistema de ecuaciones algebraicas para estas mallas no tienen una estructura
diagonal por lo que los métodos para resolver estos sistemas son normalmente mas lentos
que para las mallas estructuradas. Los cédigos computacionales para estos tipos de mallas
son mas flexibles y no necesitan modificarse cuando la malla es refinada localmente o cuando
se cambia la geometria de los elementos, pero la generacion y procesamiento de este tipo
de mallas es generalmente mas dificil. Un ejemplo de una malla no estructurada en 2D se

muestra en la Figura [2-10]

Figura 2-10.: Ejemplo de Malla No Estructurada en 2D [5].
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2.5. KIVA - Familia de Software CFD

Las dinamicas al interior del cilindro de un Motor de Combustién Interna involucran un
numero de procesos acoplados fisica y quimicamente. Estos procesos incluyen dinamicas tri-
dimensionales de evaporacién de sprays de combustible interactuando con flujos de gases
multicomponente sometidos a mezclado, ignicién, reacciones quimicas y transferencia de ca-
lor.

KIVA es un software de cédigo abierto escrito en FORTRAN desarrollado en el Laboratorio
Nacional Los Alamos (Los Alamos National Laboratory), programado para tener la capaci-
dad de de calcular los tipos de flujos descritos anteriormente al interior del cilindro de un
motor con un pistén de forma arbitraria incluyendo efectos de turbulencia y transferencia
de calor por las paredes [85]. Su desarrollo inici6 en el afio de 1985 y desde entonces se
han lanzado diferentes versiones mejoradas de éste, hasta la versién KIVA4 utilizada en este
proyecto.

Aunque KIVA fue desarrollado teniendo como objetivo aplicaciones en motores de com-
bustion interna también es posible su uso en diversas aplicaciones debido a su estructura
modular que en general permite activar o desactivar algunas de sus opciones como las reac-
ciones quimicas o los sprays; debido a esto, KIVA ha sido usado para diferentes estudios como
flujos en frio bajo diferentes y complejas geometrias, combustores de spray continuos, llamas
de quemadores Bunsen, sprays no reactivos, entre otros tanto en dos o tres dimensiones.

KIVA soluciona las ecuaciones en estado transitorio de un flujo turbulento, de una mezcla de
gases ideales quimicamente reactivo, acopladas a las ecuaciones de vaporizacion de un spray
de combustible. El procedimiento de solucion de la fase gaseosa esta basada en un método de
elementos finitos llamado el método Lagrangiano Euleriano Arbitrario (Arbitrary Lagran-
gian Eulerian - ALE). Las diferencias espaciales son formadas en una malla de diferencias
finitas que subdivide la region computacional en un numero de pequenas celdas con forma
de hexaedro. La posicion de las esquinas o vértices de estas celdas es especificada en funciéon
del tiempo permitiendo una descripcién Lagrangiana, Euleriana o mixta. El procedimiento
usado es derivar las ecuaciones en su forma integral, con el volumen de cada celda como
volumen de control y transformando a integrales de superficie los términos de divergencia
usando el teorema de la divergencia.

La cantidad de especies y reacciones quimicas a solucionar en KIVA es arbitraria, estéds
estan limitadas Unicamente por el tiempo computacional y el almacenamiento disponible;
ademds, KIVA puede distinguir entre reacciones lentas con un comportamiento transitorio,
y reacciones rapidas que se asumen en equilibrio. KIVA tiene disponibles dos modelos para
representar los efectos de la turbulencia, el usuario tiene de la opcién de utilizar una ver-
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sion del modelo k£ — ¢ modificado para incluir los efectos de los cambios volumétricos y las
interacciones del spray, o usar una version modificada del modelo de Escala de Subgrilla
(SubGrid Scale - SGS). El modelo SGS reduce el modelo k — € cerca de las paredes donde
las escalas de longitud turbulentas son demasiado pequenas para se resueltas por la malla
computacional, y el arrastre en la capa limite y la transferencia de calor por las paredes es
calculada acoplando una modificacién de la ley de la pared.

La légica para la generacion de la malla permite incluir en el dominio computacional pistones
con tazén y domo en la culata de la cAmara de combustién incluso si estos no se encuentran
centrados con el eje del cilindro. Ademas el cédigo permite el calculo del flujo en sélo un
sector del cilindro en configuraciones en que existe un nivel de simetria, estas condiciones
de simetria se pueden encontrar comunmente en cilindros con multiples agujeros de inyeccion.

2.5.1. Ecuaciones Gobernantes

Como se dijo anteriormente, los modelos matematicos deben describir los procesos fundamen-
tales que ocurren dentro de la cdAmara de combustion de un modo suficientemente detallado
y robusto para ayudar al entendimiento del efecto de diferentes pardmetros de operacion en
el rendimiento de motores de combustion interna convencionales, y motores en modo HCCI
lo cual es nuestro interés en esta investigacion.

En esta seccién de describen las principales ecuaciones que modelan los fenémenos que ocu-
rren en el interior de un motor de combustion interna, y los cuales son simulados por KIVA
[85] y estan basados en los principios descritos en el capitulo anterior.

Conservacion de Masa

Ecuacién de continuidad para cada especie m:

8(,/;;:1 + V- (ppu) =V - [pDV (%n)} + p5, + 07 0ma (2-37)
En esta ecuacion p,, representa la densidad masica de la especie m, p es la densidad masica
total, y u es la velocidad fluida; D representa el coeficiente de difusion, los superindices ¢
y s representan términos quimicos y de spray respectivamente, y finalmente ¢ es la funcién
delta de Dirac. En esta ecuacion el primer termino representa el cambio temporal local en el
volumen de control en la densidad de una especie quimica especifica m, el segundo termino
define el cambio en la densidad de esta especie debido al transporte convectivo que es induci-
do por el movimiento del fluido, el tercer termino describe cémo se difunde la especie debido
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a cambios locales de su concentracion asumiendo la primera ley de difusién de Fick con un
solo coeficiente de difusion, y los dos ultimos términos corresponden a fuentes volumétricas
de la especie debido: en el cuarto termino de la ecuacion a la generacion de esta a causa
de las reacciones quimicas que se llevan a cabo en el volumen de control, y en el quinto
termino a causa de la evaporacion de esta especie cuando se encuentra presente en las gotas
inyectadas en el spray. El subindice 1 indica la especie de la que estan compuestas las gotas
a evaporar, de esto que este termino sea nulo para las especies no combustibles o que no
estan siendo inyectadas.

Al realizar la suma de la ecuacién de continuidad para cada especie, Ecuacién [2-37], que
compone la mezcla se obtiene la ecuacion para la densidad total del fluido de trabajo:

WY pw) = g (2:39)
ot

En la Ecuacion [2-38] a diferencia de la Ecuacion [2-37]se han cancelado los términos de difu-
sion molecular y de generacion quimica, por lo que sélo existe el término fuente de la masa
inyectada por el spray en el sistema p°. Al observar las Ecuaciones y se puede notar
al lado izquierdo de ecuacién la misma estructura que se presenta en la Ecuacion [2-20] estas
describen la conservacion de masa de un modo maés general en el que se presentan fuentes
debido a la interaccién del spray.

Conservacion de Momento

La ecuacién para la conservacion de la cantidad de movimiento para mezcla es:

d (pu)
ot

1 2
+ V- (puu) = _EVP — AoV <§pk> +V.-o+F +pg (2-39)

En la Ecuacién 2-39] p corresponde a la presion de la mezcla fluida, el pardmetro a es una
cantidad adimensional usada en el método de Escalamiento de Gradiente de Presién (Pres-
sure Gradient Scaling - PGS) el cual es usado a bajos nimeros de Mach en los que la presion
es aproximadamente uniforme mejorando de esta forma la eficiencia computacional. El coe-
ficiente Ag activa o desactiva el término de interacciones turbulentas, o representa el tensor
de esfuerzos viscosos para fluidos Newtonianos, de la misma forma que en la ecuacién de
conservaciéon de la masa el superindice s se refiere al spray y g es la gravedad.

En esta ecuacion el primer termino se refiere al cambio local en el tiempo de la cantidad
de movimiento para un volumen de control, el segundo termino describe el transporte de
momento debido al movimiento de fluido en el espacio, el tercer termino de la Ecuacion
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se refiere a las perdidas y cambios en la presion a través del flujo. El cuarto termino
de esta ecuacion es opcional en su uso y depende del modelo de turbulencia escogido por
el usuario el cual modifica el valor de Ay, el quinto termino de la ecuacién corresponde
a la disipacion y transferencia de cantidad de movimiento debido a interacciones viscosas
representadas por el tensor de esfuerzos de la Ecuacién 2-40] Los dltimos dos términos de
la ecuacién corresponden a las fuerzas realizadas la masa inyectada en el spray y los efectos
gravitacionales en el volumen fluido.

o=p|Vu+ (Vu)' | + AV - ul (2-40)

En el tensor de esfuerzos viscosos descrito en la Ecuacién [ty A representan el primer y
segundo coeficiente de viscosidad respectivamente, el superindice T' corresponde a la matriz
transpuesta, e I es la matriz identidad.

Al realizar una comparacién término a término entre la Ecuacion y la ecuacion Eule-
riana en forma diferencial para la conservacién del momento descrita en el capitulo anterior,
Ecuacién se puede notar que el tnico término que corresponde a una fuente volumétri-
ca de momento lo cual corresponde a las fuerzas de cuerpo del fluido es el mismo peso del
fluido, es decir F = g. Del mismo modo, el tensor de fuerzas superficiales T expresado en
la Ecuacién [2-24] representa los efectos causados por el término de presion, interacciones
turbulentas y esfuerzos viscosos mostrados en la Ecuacion 2-39| mas los efectos causados por
el spray.

Conservacion de Energia

La ecuacién para la conservacion de la energia en términos de la energia interna es:

(ol . .
%JrV'(PuI)——pV-u+(1—Ao)03VU_V'J+AOP€+QC+QS (2-41)

En la Ecuacién la energia interna especifica es representada mediante la letra I, esta
energia excluye las formas quimicas de la energia, esta ecuacién se presenta en esta for-
ma ya que la energia total por unidad de masa es dependiente de la energia interna y la
energia cinética mediante la relacion £ = I + %*; J representa el vector de flujo de calor
definido en la Ecuacion ; los dltimos dos términos representan fuentes de energfa, Q¢
es la liberacién de calor debido a reacciones quimicas y Qs debido a interacciones con el spray.

J=—KVT—pD> h,V (p—’”> (2-42)
— p
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En la Ecuacién la temperatura de la mezcla es representada por T, K es la conducti-
vidad térmica del fluido, y h,, es la entalpia de cada una de las especies m. Este flujo de
calor se compone de un termino de difusiéon molecular de la energia térmica y un termino
de transporte de energia debido a la difusiéon masica de las especies. Cada uno de estos
componentes se modela mediante la ley de Fourier y la ley de Fick para la difusion de calor
y entalpias respectivamente.

Comparando cada uno de los términos Ecuacion y la ecuacién Euleriana en forma dife-
rencial para la conservacién de la energia descrita en el capitulo anterior, Ecuacion [2-28| se
observa que el término de flujo J tiene ahora dos componentes que se muestran en la Ecua-
cién y las fuerzas realizadas sobre el volumen de anélisis en este caso s6lo corresponden
al término de disipacién de energfa cinética turbulenta. En la Ecuacién los términos de
fuentes de calor por la reacciones quimicas e interacciones con el spray, Q¢ v QF, representan
el término ¢ presente en la Ecuacion [2-28] Finalmente el trabajo realizado por las fuerzas en
la superficie del volumen de analisis T de la Ecuacién 2-28| es representado en KIVA por los
términos de presion y esfuerzos viscosos.

Ecuaciones de Turbulencia Modelo £k — ¢

Cuando es usado un modelo de turbulencia el valor del coeficiente Ay que se muestra en las
ecuaciones de conservacion de momento y energia, Ecuacidénes y [2-41], toma un valor
igual a la unidad (A = 1), lo que aniade dos ecuaciones de transporte para la energia cinética
turbulenta k y la tasa de disipacion de energia turbulenta e.

Opk 2 1 .

bt : —_Z . : NN e _ W 4
T + V - (puk) 3pk’V ut+o:Vu+V {(Prk) Vk} pe + (2-43)
Ope

2 W € . <
E—I—V.(pue) =— (gcg1 — 053) peV-u+V- {(Pm) Vs} +E [cgla :Vu — ce,pe + ¢, W ]
(2-44)

De estas ecuaciones, los términos fuentes que relacionan las constantes c., y c., en la ecua-
cién de disipacién turbulenta, Ecuacién [2-44] tiene en cuenta los cambios en la escala de
longitud cuando hay dilatacién de velocidad, y el término WW* representa las interacciones
con el spray. Los valores para las constantes c.,, c.,, Ce,, Cs, Pri y Pr. son determinados por
experimentos o consideraciones tedricas, sus valores se reportan en el manual de KIVA.
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Ecuaciones de Estado

Las ecuaciones de estado usadas para calcular las propiedades de la mezcla de gas ideal son:

Presion de la mezcla:

p= RoTXm: (&—Z) (2-45)

Energia interna:

uﬂ:E:G%>%@) (2-46)

m

Calor especifico:

o) =3 (22 eon(D) (2-47)

m

Entalpia:

RyT

han(T) = In(T) + =7

(2-48)
En estas ecuaciones R, corresponde a la constante universal de los gases, M,,, I, ¢pm ¥
h., son la masa molar, la energia interna especifica, el calor especifico a presién constante y
la entalpia especifica respectivamente para cada una de las especies m. Los valores para la

entalpia hp,(T) ¥ ¢pm(T) son tomados por KIVA desde tablas de propiedades de sustancias
JANAF.

Ecuaciones de Combustion

En KIVA, las reacciones quimicas que ocurren en el sistema se simbolizan de manera general
mediante la forma:

Z Ay Xm = Z bmer (2_49)

En la Ecuacién Xm representa una mol de la especie m, @, v by, son los coeficientes
estequiométricos para los reactivos y los productos respectivamente de la reaccion r. Los
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coeficientes estequimétricos de cada reaccién deben cumplir la conservacién de la masa a
través de la siguiente relacion:

> tmp = byp) My =0 (2-50)

m

La velocidad a la que ocurre cada una de las reacciones r es dada por la siguiente ecuacion:

@ -
o=k [ (]\Z—”;) — ke [ ] (A’;—”;) (2-51)

m m
En la Ecuacion los 6rdenes de la reaccién a,,. y b, no deben ser necesariamente
iguales a @, ¥ by, por lo que deben ser determinados experimentalmente. Los coeficientes

de reaccion ky, y ky se expresan empiricamente mediante la ecuacién de Arrhenius de la

forma:
B,

k= Ay T exp ( Tf ) (2-52)
B,

kpr = Ap T exp < Tb ) (2-53)

En las Ecuaciones y , Ay, y Ay son constantes llamadas Factor Pre-Exponencial,
Cfr v G son exponentes de la temperatura, y Ey, corresponde a una temperatura de acti-
vacién cuando la reaccion ocurre hacia adelante y Ejp, cuando ocurre hacia atrds. En estas
ecuaciones la temperatura 1" debe utilizarse en escala absoluta Kelvin.

El término de fuente por reacciones quimicas utilizado en la Ecuacion [2-37| se determina
usando la velocidad de reaccién de la Ecuacion de la siguiente forma:

Py =My > (b — iy) &, (2-54)
El término de liberacién de calor por fuentes quimicas utilizado en la Ecuacién es dado
por:

Q=) Qo (2-55)

En esta ecuacién, @), es el negativo del calor de la reaccion r y se define por la relacién a
partir de la entalpia de formacion Ah(} para las especies m:

Qr =) (e — b)) (ARG) (2-56)

m
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2.5.2. Esquema Numérico

KIVA soluciona aproximaciones de diferencias finitas de las ecuaciones descritas en la sec-
cién anterior utilizando métodos de discretizacién explicados en el capitulo anterior. Esta
discretizacion involucra una combinacién del método ALE para la discretizacion espacial y
implicito variable para la discretizacion temporal.

Discretizacién Espacial

El método ALE utilizado por KIVA en la discretizacion espacial, este es un método de
volimenes finitos para un hexaedro arbitrario. Las ecuaciones son formuladas con una ve-
locidad de movimiento U la cual varia de 0 a u resultando en un esquema completamente
Euleriano cuando U = 0 hasta un esquema completamente Lagrangiano cuando U = u. Pa-
ra realizar esta discretizacion es necesario partir de las Ecuaciones a y expresarlas
en forma integral de la forma en que muestra en las Ecuaciones a 183, 186].

Conservacion de la Masa:

d
— / Prmdx —l—f pm (U —u) - nds = f {pDV (p_m)] nds +/ (p5, + p°0m1) dx  (2-57)
dt Jq o0 o0 p Q

Conservacion de Momento:

d 1 2
— [ pudx + % pu(U—u)-nds=—— ¢ pnds— Ao—]{ pknds
dt Jo o9 a* Jaq 3 Joo
—l—j{ o - nds —|—/ (F* + pg) dx (2-58)
o9 Q

Conservacién de Energia:

4 p[dx+7{ pI(U—u)-nds:—p/ u-nds+/(1—A0)0:Vudx
dt Jo 20 0 Q
—]{ J-nds—l—/ <A0p8+QC+QS) dx (2-59)
o0 Q

Energia Cinética Turbulenta:

d 2
— pk:dx—i—]{ pk(U—u)-nds:——pk% u-nds—l—/a:Vudx
09 3 Joq Q

dt Jo
ILL .
+ —VEk -nds — / c—W?%)dx (2-60
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Disipacion Energia Cinética Turbulenta:

d 2 !
— d U—u) nds=—|zc, —c -nd Ve -nd
dt/ﬁps x—f—]gﬂpe( u) - nds (301 cg)pejgﬂu n s—i—jggpra € -nds

+ / % [cela :Vu —c.,pe + CSWS] dx (2-61)
Q

Discretizacion Temporal

En KIVA todas las derivadas temporales son aproximadas con una diferencia finita de primer
orden segun la relacion presentada en la Ecuacion [83]:

Q Q" Q" (2-62)
ot At"

En la Ecuacién 2-62] cualquiera de las variables dependientes del tiempo analizadas en la
simulacién son representadas por Q(t), los superindices se refieren al instante de tiempo
analizado de modo que Q" = Q(t") y At" = t""! — ", Cada paso de tiempo en KIVA
es desarrollado en tres etapas como se representa en la Ecuaciéon 2-63] el resultados de la
primera etapa representado por el superindice A es usado en la segunda etapa cuyo resultado
es B, y este es usado en la etapa final para resultar en el paso de tiempo total.

Q"= Q"= Q¥ - ™! (2-63)

2.5.3. Estructura General de Paso Temporal

Como se describi6 anteriormente cada paso de tiempo es dividido en tres fases esquematizada
en la Ecuacién la fase A consiste principalmente en el desarrollo de la cinética quimica
y las interacciones de las gotas del combustible inyectado, la fase B consiste en la difusion de
los fluidos y célculos de la velocidad de las gotas, y finalmente la fase C' o n + 1 se realizan
los célculos convectivos del fluido y la malla es reacomodada; ademds, hay una etapa de
inicializacién antes de la primera fase y se repite antes de cada paso de tiempo [83] 85]. Un
diagrama de flujo que representa esta metodologia se muestra en la Figura [2-17]
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Inicializaciéon

n=0

Y

— | Configuracion

Q"
\ 4
Fase A
Interacciones Quimicas e
Inyeccion de Combustible

QA
Y
Fase B
Difusién en el Fluido y
Calculos de Velocidad de
Gotas
(Solucién Implicita)

QB

Y

Fase C
Conveccion del Fluido y
Reacomodo de la Malla

Qn+1

n=n+1

Figura 2-11.: Estructura de Paso Temporal de KIVA.

Al inicio de la simulacion KIVA realiza la inicializacién en la que algunas de las tareas que
se realizan son iniciar todas variables necesarias, computar los parametros requeridos, leer
los datos ingresados por el usuario y las especificaciones del problema, crear la malla y las
variables de las celdas. Ademas al inicio de cada secuencia de paso de tiempo KIVA realiza
calculos de viscosidad, calcula las proyecciones de las areas de las celdas, determina el paso
de tiempo apropiado, y reiniciar variables de las celdas.

En la fase A realiza principalmente en el cdlculo de los efectos de las reacciones quimicas e
interacciones de las especies en las gotas de spray inyectadas en la mezcla fluida. Entre las
tareas relacionadas al spray se encuentra la inyeccién de gotas, el movimiento del piston, el
calculo del transporte de gotas y turbulencia, el calculo de rompimiento de gotas, el calculo
de colisién de gotas, el calculo de evaporacién de gotas, ademés determinar las fuerzas gra-
vitatorias y el acople de las gotas con ecuaciones de masa, momento y energia. Los efectos
quimicos que tiene en cuenta KIVA en esta etapa esta el desarrollo de las reacciones cinéticas
e ignicién de estas, y el calculo de las reacciones de equilibrio.
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La fase B esencialmente consiste en célculos del fluido con algunos efectos adicionales del
spray debido a interacciones de cantidad de movimiento de las gotas con la fase gaseosa.
La difusiéon en el fluido es calculada implicitamente en esta etapa mientas que la conveccion
es calculada directamente en la fase C'. Entre los calculos realizados en cuanto a los efectos
preliminares en el fluido se encuentra determinar la difusién de masa, calculos de esfuerzos
viscosos, vy prediccién inicial de presion; en cuanto a el calculo primario de fluido, procedi-
miento realizado iterativamente, se calcula implicitamente la difusion de momento y calor
ademds de realizar la solucién para la presién. Algunos efectos adicionales realizados en esta
etapa de la simulacion son el calculo de densidades, energia, y coordenadas Lagrangianas, la
difusion implicita de energia turbulenta y disipacién, y la actualizacion de velocidad de gotas.

Los fenémenos de conveccién del fluido son calculados en la fase C' y ademas se realizan los
arreglos necesarios para el siguiente paso de tiempo. Las tareas realizadas para la actualiza-
cién de la malla son el calculo de las velocidades de desplazamiento de malla, el reacomodo
de la malla, el calculo de nuevos volimenes de celda y proyeccion de areas. En cuanto a la
conveccion de fluido se realiza este calculo de manera explicita en las ecuaciones de masa,
momento, energia y energia turbulenta, y adicionalmente se realiza el calculo de las ecuacio-
nes de estado.

2.5.4. Proceso para Realizar una Simulacién en KIVA

KIVA es un software de modelamiento CFD para sistemas transitorios, tridimensionales,
multi-fase, multi-componente, para flujos quimicamente reactivos y con sprays que simula
los procesos dentro de cilindro de motores de combustion interna [85], la estructura de KIVA
relaciona una serie de subrutinas escritas en FORTRAN que son controladas por un progra-
ma principal.

Para la creacién de la malla del dominio computacional se utiliza el programa auxiliar lla-
mado k3prep el cual es el procesador estandar de KIVA para uso en geometrias sencillas, el
procedimiento para generar geometrias complejas se describe en la Seccién [3.2] El programa
k3prep toma el archivo iprep y genera el archivo otapel7 correspondiente a la malla y el
archivo otapell que es un informe sobre el proceso de enmallado; el archivo iprep contiene
informacion sobre los puntos en el espacio que describen la geometria de la cAmara de com-
bustion del motor, los bloques que generan esos puntos, la forma en que interactian y se
unen esos bloques, y el comportamiento de las superficies de los bloques los cuales dan las
condiciones de frontera de la malla.

El archivo otapel7 generado es necesario que sea renombrado a itapel7 que es el archivo de
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malla realmente utilizado por KIVA3V, ya que en este proyecto es usado KIVA4 es necesario
transformar la malla del formato 3V a 4 mediante el programa llamado converter. Este
ultimo archivo traduce la informacién debido a cambios en la version KIVA4 como la identi-
ficacién del tipo de bloque, notacién de elementos, identificacién de caras, entre otros [87]. El
programa converter genera el archivo de malla kivadgrid utilizado en KIVA4 y el archivo
plotgmv_mesh el cual es la representacion grafica de la malla, la malla puede visualizarse
utilizando este archivo y el programa de postprocesamiento GMV (General Mesh Viewer)
[88]. Este procedimiento para la generacién de la malla para una simulacién en KIVA4 se
muestra esquemdticamente en la Figura [2-12]

v v

otape11
Renombrar a
itape17

converter

I
v v
L—k@d_\} plotgmv_mesh

General
Mesh Viewer
(GMV)

otape17

Figura 2-12.: Diagrama de Flujo para la Creaciéon de Mallas para KIVA4.

Posteriormente el archivo de malla generado es usado como una entrada para el ejecutable
kiva4 el cual es el solucionador de las ecuaciones gobernantes segin la secuencia de descri-
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ta en la Seccién [2.5.3] adicionalmente el ejecutable kiva4 necesita como entrada el archivo
itapeb, datahk, itapel8 y itape27. El archivo itapeb es el principal archivo de entrada
ya que es en este donde se definen y configuran aspectos como los parametros de la simu-
lacién, del motor, el modelo de turbulencia, modelo de ignicién, modelos de inyeccion de
combustible, condiciones iniciales, reacciones quimicas cinéticas y de equilibrio, y dinamica
de las vélvulas. El archivo datahk contiene informacién sobre las propiedades de las especies
quimicas definidas a utilizar en el archivo itapeb, entre estas propiedades se encuentra la
entalpia la cual se presenta como un arreglo de valores para un intervalo de temperatura
de 0 a 5000K, la temperatura y presion criticas, y el factor acéntrico para cada una de las
especies. Por ultimo cuando se incluye el modelo de admisiéon de mezcla fresca y escape de
gases de combustién, el archivo itapel8 contiene un arreglo con la informacion del perfil de
levantamiento de las valvulas con respecto al angulo del cigiienal, y el archivo itape27 es
usado para especificar el comportamiento de la presién en las fronteras de los puertos de ad-
misién y escape. Informacion sobre la descripcion, formato y unidades para cada una de las
variables que se introducen en el archivo itapeb esta disponible en la pagina web del profe-
sor Randy Hessel del Centro de Investigacién en Motores de la Universidad de Wisconsin [89).

Después de ejecutar el programa kiva4 y realizar todos los calculos internos segin la infor-
macién y pardmetros definidos en el archivo itapeb se generan los archivos otapel2, otape9,
archivos de datos y archivos de visualizacién 3D. De cada uno de los archivos generados al
ejecutar KIVA, el archivo otapel2 es un informe sobre la simulacion en el que es posible ve-
rificar los valores usados por KIVA para cada una de los pardametros en la simulacién, el valor
de cada variable en cada iteracién, posibles errores con la malla, problemas de convergencia,
entre otros. Los archivos de datos reportan las condiciones en el cilindro en funcién del angu-
lo del cigiienal, estos archivos son dat.dynamic, dat.inject, dat.thermo y dat.turb, cada
uno de estos archivos reportan datos dinamicos, inyeccion, propiedades termodindmicas y
turbulentos; estos datos pueden graficarse con herramientas como Gnuplot [90]. Finalmente
los archivos de visualizacion de resultados 3D también se pueden ver con el software GMV,
estos archivos muestran el campo de distribuciéon de algunas propiedades como la presion,
temperatura, velocidad del fluido, la forma en que se realiza la inyeccion de combustible, la
evaporacion de las gotas, entre otros. El formato del nombre de estos archivos es plotgmvXX
en el que XX corresponde a un numero en orden de creacién del archivo. Estos archivos tam-
bién se pueden procesar con otros programas como Tecplot o Paraview. El procedimiento
para realizar una simulacién en KIVA4 se muestra esqueméticamente en la Figura [2-13]

2.6. Indicadores de Rendimiento Analizados

Diferentes relaciones y parametros son utilizados para describir y caracterizar la operacion
de un motor de combustién interna. A continuacion se describen los indicadores de rendi-
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Figura 2-13.: Diagrama de Flujo para la Correr un Caso en KIVA4.

miento que van a ser utilizados en este trabajo para describir y cuantificar el rendimiento
y las caracteristicas de la combustién HCCI, permitiendo comparar el comportamiento y
resultados obtenidos para cada simulacion bajo diferentes condiciones de operacién.

Presion en el Cilindro

La presién en el cilindro presenta variaciones debido a fenémenos como el cambio del vo-
lumen de la cdmara por el movimiento del piston, la combustién de la mezcla de aire y
combustible, la transferencia de calor por las paredes del cilindro, y algunas pedidas por los
anillos de compresion del pistén, valvulas, entre otros; los dos primeros factores aportan en
mayor medida al cambio en la presion por lo que son los principales datos a analizar.

La presién al interior del cilindro es obtenida directamente a través de un transductor en
pruebas experimentales, en las simulaciones este es uno de los principales valores proporcio-
nado por KIVA, y la informacion acerca de la tasa y desarrollo de la combustién puede ser
obtenida mediante el analisis de la presion asi como de modelos para los demas fenémenos
que ocurren.
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Es una practica comun que los cambios en la presién ademas del comportamiento de nu-
merosas variables sean graficadas contra el angulo del cigiienal para las cuatro carreras del
ciclo o para los datos disponibles, el angulo del cigiienal es una variable independiente ttil
debido a que los procesos que ocurren dentro del motor ocupan intervalos de angulo casi
constantes sobre un amplio rango de velocidades del motor [I]; es por esto que se presentan
graficadas en este trabajo diferentes variables como la presién, liberacion de calor, inicio de
la combustién, entre otras, en contra del angulo en que se encuentra el ciglienal.

Tasa de Liberacién de Calor y Calor Liberado

La cantidad de energia liberada durante la combustiéon se puede obtener utilizando una
aproximaciéon basada en la primera ley de termodinamica de una manera simple utilizando
un modelo cero dimensional de una sola zona, este método tiene la ventaja de relacionar
directamente la variacion en la presion con la liberacion de energia quimica del combustible.
El volumen de control analizado para en interior del cilindro se muestra en la Figura [2-14]

control
volume

Figura 2-14.: Volumen de Control para el Anédlisis de Liberacién de Calor [6].

0Qen = AU, + 6Qpi + OW + > hadm; (2-64)

El planteamiento de la primera ley para este sistema se muestra en la Ecuacién 2-64] En
esta ecuacion el cambio en la energia del fluido es separado en dos partes, el término dU,
corresponde al cambio de la energia interna sensible mientras que 0Q)., es la energia quimica
liberada en la combustion debido al cambio de la composicion quimica de la mezcla. El
término 6W es el trabajo realizado sobre el piston expresado por pdV, la pérdida de energia
por las paredes de la caAmara de combustién es representado por el término 6@y, finalmente el
ultimo término representa las pérdidas o ganancias de energia debido a intercambios de masa
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en el cilindro. Modificando la Ecuacién [2-64] utilizando la ley de gases ideales, despreciando
las pérdidas de masa y teniendo en cuenta la variaciéon de cada término con respecto a
diferentes angulos del cigilienal se obtiene la Ecuacién [2-65|

deo —7_1]3% v—1 do do

dQc v dV 1 Vdp dQnt (2-65)

Esta ecuacién representa la Tasa de Liberacion de Calor (Heat Release Rate - HRR), en

esta ~y corresponde a la relacién de calores especificos v = 2 = este valor tiene un

Cp S

Co cp— R
comportamiento variable con respecto a la composicién de la mezcla de gases asi como una
disminucién con respecto a un aumento en la temperatura. La variacion de la relacion de
calores para cada uno de los gases que componen la mezcla inicial de aire combustible se
muestra en la Figura [2-15| estos datos se obtuvieron mediante el uso del software FES (En-
gineering Equation Solver) [91] el cual es un programa con el que se resuelven numéricamente
sistemas de ecuaciones algebraicas o diferenciales, lineales o no lineales, ademas este cuenta

con una gran biblioteca de funciones de propiedades termofisicas de diferentes sustancias.

1.45 T T T T T T
Etanol
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135 - Agua H
13 —
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11 =
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Temperatura [K]

Figura 2-15.: Cambio de v con la Temperatura para Componentes de la Mezcla.

Las curvas presentadas en la Figura fueron ajustadas con una funcion cibica con el fin
de obtener una relacién matematica que permita realizar el calculo de la relacién de calores
especificos para cada una de las diferentes mezclas que se simularon y para cada temperatura
requerida segun el desarrollo de la Ecuacién La forma mediante la cual se model esta
propiedad se muestra en la Ecuacién [2-66|

Y(T) = a+bT + cT* + dT? (2-66)
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El término de transferencia de calor por conveccién del gas a las paredes de la camara de
combustion se calcula mediante la ley de enfriamiento de Newton:

dQnt
dt

= h(t) Y Aui(T(t) = Tos) (2-67)

En la Ecuacion el coeficiente h(t) representa el coeficiente de calor por conveccién pro-
medio sobre toda la superficie de la camara, A, simboliza el area superficial sobre la cual
ocurre la transferencia de calor, T'(t) corresponde a la temperatura promedio de la mezcla
de gases dentro del cilindro, y T, simboliza la temperatura de la superficie de la cdmara
en contacto con el gas; el subindice ¢ hace referencia a las diferentes superficies que existen
dentro de la camara de combustion, en este caso se consideraron 3 superficies entre las que
se encuentra la culata, la cara del piston junto con el bowl o tazoén, y las paredes del cilindro
cuya altura varia con el desplazamiento del piston.

El coeficiente de transferencia de calor por conveccién se h(7T) obtiene mediante la correlacién
de Woschni, esta da como resultado un coeficiente instantaneo en el tiempo y promediado en
el espacio para todas las superficies dentro de la cdmara de combustion aunque la correlacion
se obtiene basado en mediciones de termocuplas localizadas en la culata del motor en pruebas
experimentales [1]. Esta correlacién fue modificada por Hohenberg realizando cambios como
el uso de la altura del cilindro como longitud caracteristica, la velocidad efectiva del gas y el
exponente de la temperatura; la Ecuacién [2-68| es la correlacion utilizada la cual da mejores
resultados para los tiempos de combustién rapida de motores HCCI [92].

h(t) = 129,8L(t)"%2p(t)*3T ()" 3w (t)*® (2-68)

El coeficiente convectivo modelado por la Ecuacion da un valor instantaneo, por lo
que todas sus variables también también dependen del instante de tiempo analizado. En
esta ecuacion L corresponde a la altura de la camara de combustion, esta depende del
movimiento del pistén en determinado angulo del cigiienal, p representa la presién promedio
del gas al interior del cilindro, T' corresponde a la temperatura promedio del gas en la camara
de combustién, y w es la velocidad promedio del gas. La velocidad efectiva promedio del gas
estd dada por la Ecuacion , en esta ecuacion §p es la velocidad promedio del piston,
V; corresponde al volumen desplazado por el pistén en su movimiento de BDC a TDC; las
variables con el subindice r representan condiciones de referencia, de esta manera se tiene
temperatura T,., presion p, y volumen V. el estado de referencia puede tomarse como el
instante en que se cierra la valvula de admision o el inicio de la combustion, en este trabajo
se tomo como referencia el cierre de la valvula de admisién ya que es el instante en que inicia
la simulacion; p al igual que en la ecuacion anterior es la presién promedio del gas, ¥ P €S
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la presién en modo motored en el mismo instante de tiempo que p.

w(t) = 2,285, + 3,34 x 10—4% () — ponor ()] (2-69)
Mediante la solucion de la Ecuacion [2-65] es posible obtener la curva para la tasa se libera-
cién de calor que se presentd en la Figura la determinacién de esta curva hace parte de
los objetivos planteados en este proyecto debido a la informacién que es posible obtener de
esta. Al realizar una integracion de esta curva es posible obtener una curva que describe el
desarrollo de la combustién y la cantidad de energia liberada en el proceso, un ejemplo de
esta curva se muestra en la Figura [2-16]
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g 300 | + .“.‘ T
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Figura 2-16.: Perfil de Calor Liberado Acumulado [6].

En esta figura la curva negra corresponde a la energia total liberada descrita por la Ecuacion
[2-65] la curva roja describe la pérdida de energia por la paredes a través de la Ecuacién
[2-67], los dos primeros términos de la Ecuacién 2-65 corresponden a el calor liberado neto los
cuales describen el comportamiento de la curva azul.

Inicio de la Combustion

El inicio de la combustién (Start of Combustion - SOC) en un motor encendido por com-
presion puede no ser constante debido a las condiciones de operacion ciclo a ciclo del motor,
entre los parametros que afectan esto se encuentra la humedad, temperatura, calidad del
combustible, fraccion de EGR, presién de admision, entre otros. El SOC es un indicador
importante de la combustion porque tiene un impacto directo en la intensidad y desarrollo
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de la liberacion de calor, e indirectamente en el ruido del motor y en la formacién de las
emisiones de este [93]; cuando el inicio de la combustién avanza el desempenio del motor en
torque y eficiencia generalmente se incrementa pero cuando ocurre antes la eficiencia se ve
afectada. También cuando se avanza el SOC se afectan las emisiones de NO, debido a que
la temperatura y presiéon maximas son susceptibles a este parametro, y cuando el SOC se
retrasa ocurre combustion incompleta conduciendo a tener emisiones de hidrocarburos sin
quemar y material particulado [94]. Es por esto que es importante que el inicio de la com-
bustion ocurra en un momento optimo dependiendo de las condiciones operacién del motor.

Numerosos métodos se han sugerido para definir el inicio de la combustion en motores HCCI,
entre los métodos utilizados mas comunmente se encuentra:

Definiciéon de un umbral de temperatura.

Célculos de las derivadas de la curva de presion contra el dngulo del ciglienal.

Método de la integral del Knock.

Modelos de cinética quimica.

Definir un umbral de temperatura incluye una gran cantidad de incertidumbres ademas de
depender de numerosos factores lo cual lo hace un método dificil de utilizar; en el método de
la integral de knock se define una integral en funcién de la temperatura, presion y relacion
de equivalencia, esta funcion es calculada en la carrera de compresion y el angulo que hace
que la integral tenga el valor de la unidad indica el inicio de la combustion, en este método
la geometria y el combustible influyen el valor de las constantes de la funcion. En los méto-
dos de cinética quimica se estudian las variaciones en la concentracién de especies quimicas
especificas y el inicio de la combustién es definido debido a la fraccion molar de un radical
especifico dependiendo del tipo de combustible [92].

Entre los diferentes métodos para definir el SOC a partir de curva de presién contra el angulo
del cigiienal y las derivadas de este se encuentra: La localizacién de un cambio abrupto en la
curva de presién comparado con la curva motored, la localizacion del primer pico en la curva
de la segunda derivada de la presién, la localizacion del punto de cruce cero de la segunda
derivada, la localizacién del primer pico en la curva de la tercera derivada de la presion,
entre otros [93]. En este trabajo se definié el inicio de la combustién como el punto en el que
la tercera derivada de la presion con respecto al angulo del cigiienal durante la carrera de
compresién supera el limite heuristico determinado como [95]:

e B
Pl — 2520

- — 9.
6% |40 CAD? (2-70)
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Eficiencia de la Combustion

Una vez se ha determinado la liberacion de calor siguiendo el método descrito posible calcular
la eficiencia de la combustién, este parametro es cominmente usado para determinar que tan
completo se realizo el proceso de combustion. La eficiencia de la combustion se define como
la relacién entre el calor total liberado en la cdmara de combustion y la energia disponible en
el combustible utilizado [96]. La eficiencia de la combustién se calcula mediante la siguiente
ecuacion:

o Qch
Ne = TN A
<%+1) QLHV

En la Ecuacién 2-71] el término ()., corresponde al calor liberado en el ciclo el cual puede

(2-71)

determinarse a través de la solucién de la Ecuacion 2-65| el término m,,, representa la masa

, % es la relacién

entre la masa de aire y de combustible de la mezcla, y finalmente Q)1 es el poder calorifico

de mezcla fluida de aire combustible que se admite en el cilindro del motor

del combustible presente en la mezcla. Comtinmente también es posible determinar la efi-
ciencia de la combustiéon mediante el andlisis de los gases en el escape lo cual puede dar en
ocasiones informacion valiosa acerca de los efectos de los pardmetros investigados segtn la
informacién que se tenga disponible segin la composicién de estos gases [1].

Eficiencia Térmica

En la practica no toda la energia del combustible proporcionada al motor es liberada por
lo que existe la eficiencia de la combustién definida en la Ecuacién 2-71], es ttil separar los
efectos de la combustion incompleta mediante la relacion del trabajo obtenido y la energia
utilizada. De esta forma se define la eficiencia térmica como:

Wi Wi
.= — 2-72
G nemiQrav — Qen ( )

En la Ecuacion 2-72] el término W representa la energia obtenida en forma de trabajo, 7. es

la eficiencia de combustién definida anteriormente, m corresponde a la masa de combustible
presente en la mezcla y utilizada en la relacién %, el denominador de esta relacion puede
ser reemplazado por el calor liberado durante el proceso a partir de la Ecuacion 2-71] El
subindice i hace referencia al trabajo indicado, el cual es el trabajo entregado por el pistén
durante la carrera de compresion y expansion tinicamente. Este trabajo se obtiene integrando

la presion al interior del cilindro a través del volumen como:

m:fmv (2-73)



2.6 Indicadores de Rendimiento Analizados 49

Presion Media Efectiva

La Presion Media Efectiva (MEP) es una presion ficticia, tedrica y constante que si actuara
sobre el pistéon en la carrera de potencia produciria la misma cantidad de trabajo que el que
se obtiene en el ciclo completo [97]. Este pardmetro se puede calcular mediante la siguiente
ecuacion:

W; W;
MEP,=IMEP = ———— = ' 2-74
Vmax - me Vd ( )

En la Ecuacion el subindice 7 también hace referencia a la variable indicada, por lo que
es usado el trabajo entregado por el pistéon durante la carrera de compresion y expansion,
y Vg corresponde al volumen desplazado por el pistén desde BDC hasta TDC. La presién
media efectiva es un pardmetro de rendimiento importante ya que al normalizar el trabajo
con el volumen desplazado y consecuentemente con el tamano del motor permite hacer una
comparacion entre motores de diferente tamano y geometrias.

Fraccion de Masa Quemada

La fraccién de masa quemada asi como el calor liberado en funcién del angulo del cigiienal
tienen una curva caracteristica en forma de S, esto indica que la velocidad a la que se quema
el combustible es inicialmente baja al inicio de la combustion, alcanza un maximo a la mitad
del proceso de quemado y luego disminuye hasta cero al final de la combustién. Es por esto
que resulta conveniente usar la fracciéon de masa quemada para caracterizar las diferentes
etapas del proceso de combustién en el motor y su duracién en angulos del cigiienal lo define
la porcion del ciclo que ocupa. El calculo de la fracciéon de masa quemada se realiza a través
de la Ecuacién 2-75] [98].

o CQch

B meLHV (2_75>

En esta ecuacién @), representa el desarrollo del calor liberado a lo largo del ciclo, my
es la masa de combustible en la mezcla fluida y Qrgv es poder calorifico inferior de este
combustible. Este parametro se determina a través de todo el desarrollo de la combustién
y su valor final indica la eficiencia de combustion del ciclo. A partir de la fraccién de masa
quemada es posible entonces determinar el dngulo de desarrollo de la llama en que se ha
liberado el 10 % de calor (CA10), el dngulo en que se ha liberado el 50 % de calor (CA50),
y el angulo de quemado rapido como en el que se ha liberado el 90 % de calor (CA90). La
duracién de la combustiéon (HRD) se define como la diferencia entre CA90 y CA10.
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2.7. Resumen del Capitulo

En este capitulo se presenté la fundamentacion tedrica a tener en cuenta para implementar
el modelo matematico que describa adecuadamente los procesos que ocurren al interior de
un motor de combustién interna en modo HCCI. En los motores de combustion interna HC-
CI la mezcla es preparada antes dela ignicién, y esta se enciende debido al aumento de la
temperatura durante la carrera de compresion. El mayor reto en este modo de combustién
es el control del momento en el que ocurre la ignicién, debido a esto entre las estrategias
para lograr este control y que seran analizadas en este trabajo esté el precalentamiento de la
mezcla en la admisién, recirculacion de gases de escape, y composicion de la mezcla usando
combustible dual. Debido a la dificultad y elevados recursos que requiere evaluar algunas
tecnologias se hace necesario utilizar herramientas computacionales como las técnicas CFD
las cuales proveen una descripcion detallada del movimiento del gas al interior del cilindro y
si estado termodinamico a nivel local. El software CFD utilizado es KIVA4 el cual soluciona
las ecuaciones de conservacién de masa, momento y energia, con efectos de la turbulencia
en una mezcla gaseosa de multicomponente de especies reactivas. Algunos de los indicadores
descritos a utilizar para caracterizar el desempeno de los motores de combustion interna en
este trabajo son la presién interna en el cilindro, la tasa de liberacion de calor y el calor
liberado, el inicio de la combustion, la eficiencia de la combustién, la eficiencia térmica, la
presion media efectiva, y fraccion de masa quemada.
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Como se describi6 anteriormente en la Seccién [1.2.1] este proyecto busca estudiar el compor-
tamiento y caracteristicas del modo de combustion HCCI en motores de combustion interna,
para esto se utilizaran herramientas computacionales. Entre los pardametros que se preten-
den estudiar esta la temperatura de la mezcla en la admisién, la composicion de la mezcla
de combustible, y la fraccion de recirculacion de gases de escape. Como entregables de la
modelacién estan las curvas de presion, temperatura, y tasa de liberacién de calor dentro de
la camara de combustién, ademéas de algunos indicadores del desempeno de la combustion;
las dos primeras curvas son obtenidas directamente de la simulacién, la tercera y demés
indicadores se obtiene a partir de calculos sobre estas.

En el proyecto se plantea utilizar como herramienta computacional, desarrollar el modelo
y realizar las simulaciones computacionales en KIVA version 4, este es un software de mo-
delamiento CFD para sistemas transitorios, tridimensionales, multi-fase, multi-componente,
para flujos quimicamente reactivos y con sprays que simula los procesos dentro de cilindro
de motores de combustién interna [85]. El funcionamiento y teorfa relacionada a KIVA es
descrita en la Seccién [2.5] Para el uso de este software es necesario conocer algunos pardme-
tros y especificaciones técnicas de un motor, estas se presentan en la Tabla Ademas
para generar el dominio computacional o enmallado del motor se presenta el proceso y la
herramienta utilizada en la Seccién 3.2

Debido a la forma que opera KIVA es necesario introducir cada una de las reacciones quimi-
cas y las ecuaciones de la tasa de reaccion para cada una manualmente, esto hace que la
simulacion de la cinética detallada de combustibles sea una tarea desgastante. Debido a la
forma en que KIVA maneja la cinética quimica en este modelo se propone usar como un
primer acercamiento y estudio preliminar del comportamiento de la combustién HCCI una
cinética simplificada de dos pasos con oxidacion de CO, ademas, por las caracteristicas de la
combustion HCCI resulta apropiado y de interés principal en esta especie la cudl es utilizada
en estos mecanismos cinéticos. El mecanismo de la cinética quimica reducida se muestra en
la Seccién [3.1} También debido a las caracteristicas propias y conceptuales de la combustién
HCCI, esta debe modelarse de forma méas apropiada mediante el uso de mecanismos cinéticos
detallados como el mecanismo desarrollado por Marinov [99] para el etanol, y el mecanismo
GRI MECH 3.0 [100] para el gas natural, es por esto que el comportamiento del mecanismo
cinético de dos pasos utilizado en este proyecto debe ser comparado y analizado con respecto
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a investigaciones que usen una cinética quimica detallada para verificar su capacidad para
hacer predicciones reales.

Tabla 3-1.: Principales Especificaciones Técnicas del Motor.

Caracteristica Unidad Valor
Marca y Modelo - Toyama TDET70
Tipo - Monocilindro, Diesel
Refrigeracion - Enfriado por Aire.
Sistema de Combustion - Inyeccion Directa.
Tipo de Partida - Manual Retréactil.
Didametro x Carrera mm 78 x 62
Cilindraje cm? 296
Potencia Méxima HP 6
Velocidad Maxima rpm 3600

IVO CAD BTDC 18

IvVC CAD ABDC 46

EVO CAD BBDC 52

EVC CAD ATDC 18

Luego de revisar la forma en que se trabaja con KIVA4 y conocer las bases de los procesos
que ocurren en la combustién HCCI el modelo de rige bajo las siguientes suposiciones:

» La simulacion y estudio se realiza durante la porcién cerrada del ciclo, los procesos que
ocurren entre IVC y EVO.

» La geometria trabajada en la generacién de la malla no tiene en cuenta las crevices,
es decir diferentes cavidades dentro de la camara de combustién como espacios entre
los anillos del piston, en el asiento de las valvulas, en el inyector de combustible, entre
otros.

= La mezcla de aire y combustible es generada antes de la admision al motor, por lo que
en IVC la mezcla es totalmente homogénea dentro de la camara.

= Las condiciones al interior de la camara de combustion son homogéneas, entre estas
las méas importantes la presion y la temperatura.
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3.1. Cinética Quimica - Mecanismo W&D

Para la simulacion y descripcion del desarrollo de la combustion en HCCI de los combustibles
Etanol, Gas Natural y mezclas de estos se utilizaron mecanismos de reaccion simplificados,
estos son mecanismos de reaccién globales de dos pasos con oxidacion de C'O y disociacién

de COQ

Algunos mecanismos globales de un sélo paso son capaces de predecir la velocidad de llama
con una buena confiabilidad sobre algunas condiciones pero presentando problemas en cier-
tas aplicaciones, estos asumen que los productos de combustion son sélo COy y HyO lo que
genera un elevado valor para la prediccion del calor liberado. En condiciones de temperatura
de llama adiabatica para hidrocarburos existen grandes cantidades de CO y H; en equilibrio
con productos como C'Oy v HyO ademas de algunos radicales libres como H, O, y OH; esta
mezcla de los productos de combustion con especies intermedias baja considerablemente la
cantidad de calor liberado y como un indicador de esto también la temperatura de llama
adiabdatica en comparacion con una reaccién global de un solo paso.

El hecho de considerar esa mezcla de especies oxidadas de forma incompleta modela la natu-
raleza de los hidrocarburos de quemarse en una forma secuencial, esto es que el combustible
es oxidado parcialmente a CO y Hs y estas especies no son consumidas hasta que las especies
de hidrocarburos se hayan disociado completamente.

Para tener en cuenta parte de los efectos de la conversién incompleta de CO y Hy a C'Os
y H50 e incluir cualitativamente la naturaleza secuencial de la oxidacién de hidrocarburos
Westbrook & Dryer [I01] plantean el siguiente mecanismo de dos pasos en forma general
para un hidrocarburo:

n m m
CooHyp + (5 n Z> 0y = nCO + 2 H,0 (3-1)
1
CO+50, = CO, (3-2)

Los subindices m y n en la Ecuacién corresponde al numero de atomos de carbono e
hidrogeno respectivamente en la molécula del hidrocarburo. A partir de esto y en coherencia
con la Ecuacién [2-49| utilizada por KIVA, el mecanismo de reaccién simplificado de dos pasos
utilizado para el metano (C'Hy), principal constituyente del gas natural como se muestra en

la Tabla [3-2] y para el etanol (CoH;OH) es:



54 3 Modelo Propuesto

CQH5OH —+ 202 — 2C0 + BHQO (3-4)

200 + 0y = 200, (3-5)

Tabla 3-2.: Composicién Tipica del Gas Natural [13].

Constituyente Férmula Quimica | Composicién en Volumen [ %]

Metano CHy 81,86
Etano CyHg 11,61
Propano C3Hyg 1,92
i-Butano CyHp 0,23
n-Butano CyHp 0,22
Nitrégeno Ny 0,90
Dioxido de Carbono CO, 3,18

La velocidades de reaccién para las Ecuaciones , y estan dadas por [101] 102]:

9 48741725(;; —-0,3 1,3

B=g = 2,8 x 10 exp —ﬁ [OH4] [02] (3-6)

3 kcal

=g = 3,32 x 10" exp —R—mTol [CLH;0H]™" [0,]™° (3-7)
4 heal 0,5 0,25

= 10" exp —R—mfl [COJ[H20]™" (O] (3-8)

40 %
1= = 5 x 10%exp (—R—Wazl) [CO,] (3-9)

Las Ecuaciones[3-6] 3-7] B-8|y [B-9|tienen la forma general planteada para KIVA en la Ecuacién
2-51| aunque es necesario el ajuste a las unidades admitidas por este. En estas ecuaciones
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cal
mol K

paréntesis cuadrados corresponde a la concentracién molar de la especie especificada, y los

R, corresponde a la constante universal de los gases (R, = 1,987 ), la variable entre
subindices f y b se refiere a la velocidad de reaccion hacia adelante y hacia atras respectiva-
mente para la Ecuacién la cual es bidireccional.

Es necesario volver a resaltar que la combustion HCCI es controlada por la cinética quimica
del combustible empleado y las condiciones a las que en este ocurre la ignicién, es por esto que
el uso de una cinética quimica simplificada es 1itil como apenas una primera aproximacion
al estudio de algunos parametros de operacién de la combustion HCCI y puede presentar
dificultades para predecir emisiones. Luego de obtener resultados y un comportamiento ge-
neral de las caracteristicas de rendimiento de la combustién HCCI mediante el uso de de la
cinética simplificada estos deben ser comparados y analizados con respecto a investigaciones
que usen una cinética quimica detallada para verificar su capacidad para hacer predicciones
reales, y queda la necesidad de investigar el comportamiento de estos mismos parametros
analizados en este proyecto mediante el uso de mecanismos cinéticos detallados como el me-
canismo desarrollado por Marinov [99] para el etanol, y el mecanismo GRI MECH 3.0 [100]
para el gas natural.

3.2. Generacion de Malla para Geometrias Complejas

Como se describid en la Seccion para la generaciéon de la malla computacional KIVA
cuenta con el programa k3prep el cual no esta disenado para generar geometrias tan com-
plejas como las que KIVA tiene la capacidad de simular, ademdas de tomar mayor tiempo
en modelar una mayor cantidad de detalle en la malla. Debido a esto la generacion de la
malla es alguna de las mayores dificultades al momento de realizar una simulacién compleja

en KIVA [103].

Actualmente existe software comercial para la generacion de mallas que son amigables con
el usuario y cuentan con soporte disponible, de todo el software existente ANSYS ICEM
CFD cuenta con un traductor para la generaciéon de malla requerida por KIVA3V. ICEM
CFD es un software que ofrece herramientas CAD, generacion de mallas, postprocesamiento
y optimizacion, utilizado en aplicaciones de dinamica computacional de fluidos y anélisis
estructural. Las herramientas para la generacién de mallas de ICEM CFD ofrecen la ca-
pacidad de crear malla paramétricas de geometrias en bloques estructurados, hexaedros no
estructurados, tetraedros y mallas hibridas combinando condiciones de frontera [104]. Debi-
do a estas caracteristicas ICEM CFD es una herramienta apropiada para la generacién del
archivo itapel7 requerido como malla de KIVA3V.

Una topologia de malla eficiente se puede desarrollar en una amplia gama de geometrias de
motor, esto consiste en descomponer la geometria del motor en varias zonas mas simples o
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con menos movimiento de la malla, es decir que pueden resultar algunas zonas complejas
pero que no tienen movimiento durante la simulacién, esta estrategia se representa en la
Figura [3-1] Para zonas con fronteras moviles la geometria se simplifica al espacio entre dos
superficies paralelas lo cual permite manejar de forma mas facil el movimiento del piston y
valvulas [105].

( )

Geometria complicada
de culata con malla fija

.

» Geometria complicada de culata (

« Geometria complicada de piston
 Protrusion de pistén
* Malla movil

Geometria complicada
de piston con malla fija

.

Descomposicion
[

-

Malla movil entre dos
superficies paralelas

. J

Figura 3-1.: Diagrama Estrategia de Descomposiciéon de Geometria y Malla Movil.

Las diferentes zonas en que en general es posible descomponer la geometria de un motor de
combustion interna se muestra en la Figura[3-2| en esta Figura se puede observar la culata,
cilindro y tazén que son las principales partes todo modelo de una camara de combustion,
aunque que también se incluyen los puertos de admisién y de escape los cuales tienen una
geometria generalmente compleja pero también estan fijos.

Cada una de las partes que se muestra en la Figura son: I. Squish o Cilindro, es la
porcién movil de la malla entre las superficies paralelas A y B, KIVA requiere que la coor-
denada en z sea la misma en toda la circunferencia del cilindro a través del movimiento del
piston desde BDC hasta TDC; II. Head, cabeza o culata corresponde a la seccién superior
de geometria compleja que se encuentra inicialmente inmovil, el movimiento en esta zona
se debe al desplazamiento de las valvulas de admision y escape y ocasionalmente debido al
movimiento del pistén. II1. Bowl o tazon representa las cavidades presentes en la cara supe-
rior del pistén, es una geometria compleja que no cambia su forma durante el movimiento
pero se desplaza con el pistén a lo largo de la carrera del Squish; IV. Intake and Exhaust
Ports son los puertos de admision y de escape, con una geometria compleja inmévil pero las
valvulas presentes en estas si son moviles.

En el caso desarrollado en este proyecto la camara de combustién del motor fue dividida
en 3 zonas, Head, Squish y Bowl; y la malla fue generada cuando el pistén se encontraba
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IV. Intake Port

IV. Exhaust port

Il. Head

Figura 3-2.: Partes de la Descomposicién de la Cadmara [7].

en BDC y con las valvulas cerradas. El proceso general que se siguié para generar la malla
utilizada en este proyecto sigue los siguientes pasos:

3.2.1. Generacion del Modelo CAD de la Camara de Combustidon

Con el fin de generar el modelado CAD del volumen interno de la caAmara de combustiéon de
motor fue necesario digitalizar de manera independiente cada una de las partes del motor
que la componen, en este caso se realizé una digitalizacién laser 3D de la culata y piston del
motor, de esto se obtuvo cada una de las piezas que se muestran en la Figura en formato
*.iges con las cuales es posible trabajar en cualquier software CAD como Inventor [106].

Haciendo uso de las herramientas del software CAD, como operaciones booleanas entre séli-
dos, es posible obtener un solido que represente el volumen que ocupa la fase fluida dentro
de la camara de combustién a partir de los modelos presentados en la Figura El modelo
resultante se muestra en la Figura [3-4] debido a la geometria de la culata, las valvulas de
admision, escape, y el agujero del inyector, se model6 la parte superior de la cdmara to-
talmente plana lo cual deja como unica geometria compleja el bowl presente en la cara del
piston como se muestra en la figura.

Una vez se tiene el modelo CAD mostrado en la Figura es posible importar esta geo-
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(a) Piston. (b) Culata.

Figura 3-3.: Modelo CAD de las Piezas de la Camara de Combustion.

Figura 3-4.: Modelo CAD de la Camara de Combustion.

metria en ICEM CFD, es necesario preparar la geometria previamente a iniciar el proceso
de enmallado, esta preparacion consiste en escalar la geometria de ser necesario ya que las
unidades que finalmente maneja KIVA son ¢m y todo debe trabajarse en estas unidades,
ademds es necesario crear partes y asignar cada superficie de la geometria a estas ya que
esto permite definir las condiciones de frontera. En la Figura[3-5|se muestra la geometria de
la camara a enmallar, la superficie amarilla corresponde a la parte piston, la rosada a cyl, y
la azul (no visible en la vista de la figura) a head. Nuevamente en esta figura se observa que
el bowl presente en la superficie del pistén es la principal dificultad y motivacion para usar
este software en el proceso de enmallado de la camara del motor.

3.2.2. Generacion y Corte de Bloques

Cuando se tiene correctamente preparada la geometria se procede con la creaciéon de los
bloques que se convertiran en cada uno de los volimenes de control, se inicia creando un
bloque que contenga toda la geometria como en la Figura y a partir de este se procede
a modelar. Para modelar y adaptar este bloque a la geometria de la camara se realizan cortes
que permitan delimitar cada una de las partes definidas en la Figura y ademas estén
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ANSYS

R17.0

-

Figura 3-5.: Geometria de la Camara a Enmallar.

guiados por la forma del espacio disponible para las vélvulas y el bowl. A medida que se van
realizando los cortes también se deben ir eliminando los que no sea necesario mantener en
la geometria. Este procedimiento se muestra de la Figura a

3.2.3. Asociacion de Aristas y Vértices

Durante el proceso de cortar los bloques y eliminar los bloques innecesarios es conveniente
asociar las aristas de los bloques con las lineas que hacen parte de la geometria CAD im-
portada, de forma que se aproxime cada vez mas el modelado de los bloques a la geometria
deseada ademéds de que esté inscrita en esta. Adicionalmente se requiere mover los vértices
de los bloques de manera que estos se deformen, se adapten a la geometria, y mantengan una
proporcion robusta. El proceso de modelado de los bloques al realizar estos procedimientos
se muestra en la Figura [3-7]

ANSYS ANSYS

R17.0 R17.0

s s

(a) Cortes en el Bloque. (b) Bloques al Asociar y Mover Vértices.

Figura 3-7.: Proceso Modelado de Bloques.
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Figura 3-6.: Modelo CAD de las Piezas de la Camara de Combustion.

3.2.4. \Verificacion Calidad de Malla

Mientras que se realiza el corte de los bloques, asociacion de aristas, y ajuste de los vértices,
es necesario verificar simultaneamente la calidad de la malla con el fin de evitar se presenten
casos de celdas no-convexas, invertidas, o volimenes negativos, y buscando que la simula-
cién de la malla sea exitosa. ICEM CDF cuenta con una herramienta para la verificacion de
la calidad de la malla segiin diferentes criterios de calidad [I07]. El criterio adecuado para
verificar la calidad de la malla a utilizar en KIVA es el criterio Quality [98]; al aplicar el
criterio se evaltia cada bloque, se grafica un histograma y se busca que todos los bloques se
encuentren en el intervalo [0, 1], cuando se encuentre un bloque fuera de este intervalo es
necesario manualmente continuar modificando la geometria a través de la re-ubicacién de
sus vértices. El histograma para la malla realizada se muestra en la Figura
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Figura 3-8.: Histograma de la Calidad de la Malla Criterio Quality.

3.2.5. Generacion de la Malla

El procedimiento y actividades descritas en las Secciones anteriores debe repetirse hasta
obtener un modelo lo suficientemente preciso de la caAmara de combustién segun el criterio
del usuario, adicionalmente ICEM CFD cuenta con una herramienta de refinado de los blo-
ques definidos por el usuario con la cual es posible dividir cada bloque en cierta cantidad de
elementos mas pequenos n,, n, y n,. Posteriormente es necesario crear otra parte llamada
bowl y agregar a esta los bloques contenidos en el bowl del pistén, ademés de crear una
parte llamada bowl_squish con una superficie compartida entre los bloques del bowl y los
bloques del squish. Para definir las condiciones de frontera que deben aplicarse a la malla
primero es necesario seleccionar en ICEM CFD el solver o traductor de la malla a formato
KIVA3V, y a partir de esto el software nos permite ingresar de manera adecuada las condi-
ciones de frontera a cada una de las partes que se fueron creando a través de todo el proceso
de enmallado. Las condiciones de frontera a definir en este caso se presentan en la Tabla[3-3]

Tabla 3-3.: Condiciones de Frontera del Enmallado

Vertex Flag
Parte Flag IDFACE
Cell-Face Boundary
Bowl_Squish Vertex (FV) Bowl (3.0) Not moving (-1)
Bowl Vertex (FV) Bowl (3.0) Not moving (-1)
Head Vertex (FV) Touching head (6.0) | Not moving (-1)
' Vertex (FV) Moving face (2.0) | Moving face (0)
Piston
Cell face (BCx) Moving parts (1.0) -
Squish Vertex (FV) Squish (4.0) Not moving (-1)

Las convenciones usadas en la Tabla definen el comportamiento de las caras de cada
celda asi como sus vértices, estas convenciones especificas son utilizadas para la versién KI-
VA3V aunque ICEM CFD tambien incluye el traductor a formato KIVA4, pero debido a que
la mayor documentacién disponible sobre KIVA es de la version 3V se optd por utilizar esta
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convenciéon para la construccion de la malla en este proyecto. El significado de cada tipo de
frontera y el numero representativo de cada una es [g]:

Vertex Flag (FV):

s FV = 1,0 corresponde a una regién fluida y que no corresponde a ninguna de las
categorias siguientes. Puede ser utilizada en los conductos de admisién y de escape
ademas de la region del interior del cilindro.

s F'V = 2,0 es asignado a los vértices que se encuentran sobre la cara del piston.

s F'V = 3,0 es usado para vértices contenidos en el bowl pero no estan sobre la superficie
del piston.

= F'V = 4,0 corresponde a los vértices en la region de squish, los vértices que se encuen-
tren en la interfaz entre el squish y el bowl deben ser asignados al bowl.

s F'V = 5,0 se usa para los vértices de las celdas contenidas en el domo de la culata pero
no tienen contacto con las paredes de esta.

= F'V = 6,0 corresponde a los vértices que se encuentran sobre la superficie de la culata
o head.

Condiciones de Frontera Cell-Face:

» Condicién Mévil (1,0) corresponde a una cara de celda que se encuentra sobre el pistén,
en el cual los cuatro vértices de la cara se mueven a la velocidad definida del piston.

» Condicién Sélido (2,0) se usa para paredes estacionarias correspondientes a un sélido,
en esta frontera no se hace distincién en el tratamiento de la pared como condicién de
no deslizamiento, deslizamiento libre o ley de la pared; todas las fronteras solidad se
tratan segun se defina en el archivo itape5.

» Condicién Eje (3,0) es asignado para una cara de drea nula la cual corresponde a una
arista sobre un eje de simetria.

» Condicién Fluida (4,0) corresponde a la interfase de dos celdas contiguas que repre-
sentan un volumen de fluido, por lo que existe un flujo a través de esta frontera. En
forma general los casos que no aplican a esta condicion son de frontera solida.

» Condiciones Periddicas (5,0) y (6,0), estas condiciones correspondes a frontera delantera
y trasera respectivamente de la seccién de una malla cuando es posible fraccionar una
geometria con cierto grado de simetria con el fin de ahorrar tiempo computacional y
memoria. Un ejemplo de una malla de este tipo se muestra en la Figura [3-9]
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Figura 3-9.: Seccién de una Malla Simétrica [§].

Una vez definidas las condiciones de frontera es posible escribir al fin la malla en forma-
to KIVA3V, se genera el archivo otapel7 el cual debe nuevamente renombrarse y usar el
programa converter y obtener los archivos kivadgrid y plotgmv_mesh. El resultado ob-
tenido a través de ICEM CFD se muestra en la Figura mientras que la malla que
finalmente es usada en KIVA4 se muestra en la Figura La escala de colores presen-
tada en la malla de KIVA representa los valores de FV definida en las condiciones de frontera.

ANSYS  ceisw
RIT.0 .
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(a) Malla Modelada en ICEM CFD. [ ’
(b) Malla Generada para KIVA4.

Figura 3-10.: Resultado Modelado de Malla del Motor.

El procedimiento para la generacion de una malla para KIVA usando el software ICEM CFD
se representa en el diagrama de flujo de la Figura [3-11]

Existen algunos otros software CFD disponibles aplicables para la simulaciéon de motores
de combustion interna. OpenFoam es uno de las opciones mas ampliamente utilizadas en
el estudio de CFD, este cuenta con diversos solucionadores para diferentes aplicaciones y
entre estos se encuentran engineFoam y dieselEngineFoam para la simulacién de motores
de combustion interna encendidos por chispa y encendidos por compresién respectivamente
[T08]. Para la utilizacién de estos dos solucionadores se requiere proporcionar la malla al
software, y el formato necesario y utilizado por OpenFoam es el archivo otapel7 generado
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Figura 3-11.: Diagrama de Flujo para la Creaciéon de Mallas Usando ICEM CFD.
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por KIVA. Esto demuestra una mayor necesidad y motivacion para modelar de la mejor
forma posible la geometria real de la camara de combustién del motor.

3.3. Influencia de la Turbulencia

En la literatura es posible encontrar que se han realizado estudios sobre la influencia de la
turbulencia en el desarrollo de la combustion HCCI, en la investigacién realizada por Chris-
tensen [9] se realizé un estudio sobre el efecto de la geometria de la cdmara de combustién
similar al estudio presentado anteriormente en la seccién [2.2.1] y de la relacién de swirl sobre
la combustion HCCI. Se obtuvo cuatro diferentes niveles de turbulencia usando dos relacio-
nes de Swirl diferentes para el uso de un pistén con bowl cuadrado de alta turbulencia y para
un piston plano de baja turbulencia; el swirl fue modificado utilizando dos diferentes puertos
de admision, uno de bajo Swirl (LS) y uno alto Swirl (HS). Alterar la turbulencia cambiando
la relacién de Swirl tiene ventaja con respecto al cambio de la geometria de la camara de
combustion ya que mantiene constante el area superficial. Un esquema de la geometria de los
pistones utilizados se muestra en la Figura [3-12] La turbulencia y la estratificacién térmica
estan altamente acopladas en un motor HCCI, la turbulencia promueve y aumenta la estra-
tificacion térmica en la carrera de admisién cuando la mezcla esta todavia fria y disminuye
la estratificacién térmica cuando los gradientes de temperatura se han fijado al interior del
cilindro.

120

120 54

NN

21

4

(a) Pistén Plano de Baja Turbulencia.  (b) Pistén con Bowl Cuadrado de Alta Tur-
bulencia.

\ Additional

piston ring

N

Figura 3-12.: Pistones Usados en Estudio de Turbulencia [9].

El motor utilizado en el estudio fue un motor Volvo TD100 de 6 cilindros, volumen desplaza-
do de 1600cm? y relacién de compresién de 11,1 : 1. En este motor el inyector de combustible
fue ubicado a 300mm antes de la valvula de admision sobre el miltiple de admisién, la tem-
peratura del aire a la admision fue ajustada mediante un calentador electrico antes de la
inyeccion de combustible; el motor fue operado a 1200rpm usando una mezcla combustible
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de 50 % iso-octano y 50 % n-heptano, y una relacién de equivalencia de ¢ = 0,4.
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Figura 3-13.: Resultados Estudio de Turbulencia [9].

En la Figura se muestran los resultados obtenidos en el estudio realizado sobre la
influencia de la turbulencia en la combustion HCCI, entre los indicadores analizados se en-
cuentra la temperatura de admision, la duracién de la combustién, la tasa de liberacién de
calor, y las emisiones en fraccién molar de C'O. En la Figura se grafica la temperatura
necesaria en la admisién para lograr adelantar y retrasar la combustion y el pico maximo
en la tasa de liberacion de calor; de la grafica se observa que en general se requieren mayo-
res temperaturas en la admision para el uso del piston plano con respecto a el pistén con
Bowl debido a la mayor temperatura promedio en las paredes del Bowl, esta temperatura
es mayor para este caso ya que la mayor area superficial aumenta la transferencia de calor
de los gases a alta temperatura hacia el piston durante la carrera de expansion, ademas que
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esta geometria hace que exista una mayor cantidad de gases residuales o EGR interna. En
cuanto a la intensidad del Swirl se observa que no existe mayor diferencia para las diferentes
condiciones evaluadas con cualquiera de las dos geometrias utilizadas.

En la Figura se muestra la duracién de la combustién para diferentes niveles de ade-
lanto y retraso de la liberacion de calor. Para todas las condiciones evaluadas la duracién de
la combustién es mayor para el uso del pistén con cavidad cuadrada con respecto al piston
plano, ademas los resultados mostraron poca sensibilidad al cambio en la relacion de Swirl.
En la Figura se muestra la tasa de liberacion de calor contra angulo del cigiienal para
el inicio de la combustion ajustado a 3C'AD, en la figura se observa una menor velocidad de
liberacion de la energia para el uso del piston con Bowl debido a las mayores pérdidas de
energia por la mayor area superficial de este, y se observa una diferencia casi despreciable
entre los casos de alto y bajo nivel de Swirl. En cuanto a las emisiones de CO que se mues-
tran en la Figura se observa que inicialmente para una combustién adelantada las
emisiones de C'O es igual para todos los casos estudiados, pero para inicios de la combustién
retrasados estas emisiones son mayores en el caso del uso del pistén con Bowl cuadrado de-
bido a la mayor duracién de la combustion y la baja temperatura al final de esta; para este
indicador tampoco existe una diferencia notable entre los casos de una mayor intensidad de
Swirl con respecto a menores valores de este parametro en la operacion.

De los resultados expuestos anteriormente es posible notar que el desempeno y comporta-
miento de la combustién HCCI es dependiente de las condiciones y distribucién de tempera-
tura y presion que se generen al interior de la caAmara de combustién las cuales son afectadas
la transferencia de calor y flujos ocasionados por el geometria del pistén, pero una vez son
fijados estos valores, diferentes condiciones de intensidad de swirl y turbulencia no afectan de
una forma importante el rendimiento y emisiones del motor. Es por estas razones se propone
y decide conveniente para el desarrollo de las simulaciones en este trabajo despreciar y des-
activar el modelo turbulento con el que cuenta KIVA, ya que este no tendria influencia en la
combustion HCCI bajo las suposiciones hechas de composicién y temperatura homogéneas
de la mezcla. Con esta simplificacion al modelo del motor se espera poder reducir el tiempo
computacional utilizado en el desarrollo de cada una de las simulaciones. Adicionalmente,
debido a que despreciar todos los efectos de la turbulencia puede no describir los procesos
que ocurren naturalmente en el interior de un motor de combustion interna, es necesario
comparar los resultados que se obtengan de las simulaciones de este proyecto con resultados
de investigaciones que hagan uso de modelos turbulentos, con el fin de validar y comprobar
la capacidad de este modelo de describir correctamente la combustién HCCI.
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3.4. Ecuaciones Finales del Modelo Matematico

inalmente j nsideracione uposicion n nteriormen uacion
Finalmente, bajo las consideraciones y suposiciones planteadas anteriormente las ecuaciones
que componen el modelo matematico con sus condiciones iniciales y de frontera quedan de
la siguiente forma:

Conservacion de Masa

La Ecuacion representa el principio de continuidad trabajado en este proyecto para
cada una de las especies consideradas, con base en el mecanismo de reaccion de Westbrook
& Dryer descrito en la seccion las especies quimicas representadas por el subindice m son
el etanol (CoH;OH ), metano (C'Hy), oxigeno (Oz), mondxido de carbono (CO), diéxido de
carbono (C'Os), y agua (H20).

Opm Pm .
— +V: -V - DV | — + ¢ -1

Las condiciones iniciales para esta ecuacién estan dadas a partir de la fraccién masica inicial
de las especies que compone la mezcla de aire-combustible:

YCyHsOH,0 = YCo HsOH
YcH,.,0 = YCH,

Y02,0 = YO,

Yco,0 = Yco

Yc02,0 = YCO,

YH20,0 = YH20

(3-11)
Conservacion de Momento
J (pu) 1
5 —I-V-(puu):—EijLV-a (3-12)

En la Ecuacién a diferencia de la Ecuacién se desprecian los términos turbulentos
ademds del término fuente por inyeccion de combustible. Como condicién inicial a esta
ecuacion todas las velocidades son nulas como se presenta en la Ecuacién [3-13] esto debido
a la gran dificultad de determinar la velocidad del fluido al iniciar la parte cerrada del ciclo
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ademds de la relacion de swirl. Adicionalmente la presion inicial es tomada como la presién

atmosférica en el cierre de la valvula de admisién (IVC), Ecuacién

up =0 (3-13)

Po = Patm (3—14)

Conservacion de Energia

En la Ecuacion se presenta la ecuacién resultante para la conservacion de la energia,
de igual forma que ocurrié para la conservacion de momento en esta ecuacién también se
eliminaron los términos de disipacién turbulenta ademaés de la fuente de energia por las
especies quimicas provenientes de la inyeccién de combustible.

9 (pI)

W+v.(puf):—pv-u+a:Vu—v.J+Qc (3-15)

En este caso las condiciones iniciales y de frontera estan dadas en términos de temperatura;
la condicion inicial de la Ecuacion [3-16|estd dada por la temperatura que seria necesaria para
evaporar el combustible en el multiple de admisién y favorecer la formacién de la mezcla
aire-combustible homogénea, y las temperaturas de las fronteras dadas en las Ecuaciones
a correspondientes a la superficie de la culata, cilindro y el piston fueron tomadas
de un estudio realizado mediante un cédigo de elementos finitos acoplado también a KIVA
[109].

TO = Tadm (3—16)
Thead - Tculata (3—17)
Tcyl - Tcilindro (3-18)

Tpist = Tpiston (3-19)
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Cinética Quimica

Para cada una de las reacciones quimicas planteadas del mecanismo de Westbrook & Dryer,
la ecuacién diferencial de oxidacién del reactivo de cada reaccién estd dada en las Ecuaciones

3-20] a [3-221

d CH 4874]6360,1 3

I _ 5810 exp <——Rﬁ°l> (CH, % [0,]' (3-20)
d[CoHsOH 3(keal

% = 3,32 x 10 exp <— R:;) [CLH;OH]™" [04)"F (3-21)
d [OO] _ 1n14,6 4 iﬁgl[ 0,5 0,25 8 4 ]fﬁﬁle

Las condiciones iniciales para estas ecuaciones también se obtienen a partir de la fraccion
maésica inicial de las especies que componen la mezcla en la Ecuacién [3-11]

3.5. Parametros de la Simulacién y Matriz Experimental

A continuacién se presentan las condiciones bajo las cuales se van a correr todas las simula-
ciones de este trabajo, cada uno de los parametros definidos se hace teniendo en cuenta las
suposiciones y consideraciones hechas anteriormente. Los parametros utilizados se presentan
en la Tabla[3-4l Estos valores fueron tomados directamente de mediciones realizadas al mo-
tor, informacién técnica entregada por el fabricante de la Tabla[3-1], y revisién bibliogréfica
[109].

En este trabajo se varia y analiza tres condiciones principales que permitan controlar de
diferente forma el momento en que ocurre el inicio de la combustién. Estas condiciones son
la temperatura de admision de la mezcla de aire-combustible, la composicién de la mezcla
y la fraccién de recirculacion de gases. En cuanto a la composiciéon de la mezcla se analiza
separadamente el efecto que tiene el exceso de aire utilizado con respecto a la proporcion es-
tequiométrica de aire-combustible representada con la relacién lambda (\), y adicionalmente
se utilizara combustible dual con etanol como combustible principal y adicién en menores
proporciones de metano como principal constituyente del gas natural.

En la Tabla se presenta la matriz experimental, en esta se plantea el valor de las va-
riables para cada una de las simulaciones a realizar. El intervalo de valores entre los que se
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Tabla 3-4.: Pardametros de la Simulacién

Parametro Unidad Valor
Diametro mm 77,96
Carrera mm 62,2
Velocidad rpm 1600
Relacién Biela/Cigiienal - 10,34
Inicio Simulacién CAD BTDC | 134
Final Simulacion CAD ATDC 52
Teutata °C 261
Teitindro °C 228
Tpiston °C 259
Presion Admisién atm 1

encuentran las variables a analizar fueron determinados a partir de la revisién bibliografica
de investigaciones similares en motores de combustién interna con relaciones de compresién
cercanas a la utilizada en este trabajo [48] [56]. Para las simulaciones se establecen condicio-
nes para un caso base que sirve de referencia para cada uno de los parametros y condiciones
estudiadas; estas condiciones de referencia son temperatura de admision 1,4, = 140°C,
relacion de aire-combustible relativa o exceso de aire A = 2,0, y la no adicién metano ni
recirculacién de gases %CH, =0y %EGR = 0.

El intervalo en que se analiza el efecto de cada uno de los parametros de la combustion HCCI
en el rendimiento del motor son 120°C' < T4, < 160°C' para la temperatura de admision,
1,0 < X < 3,0 para la relacién aire-combustible relativa, 0 % < C'H, < 40 % para la cantidad
de metano utilizado como combustible auxiliar, y 0% < EGR < 40 % para fraccién madsica
de gases de escape recirculados nuevamente en la admision.

Entre los combustibles analizados se realizan las simulaciones para el etanol seco (E100),
ademds también se utilizard etanol hidratado al 80 % (E80) para estudiar el efecto del con-
tenido de humedad del etanol que mas se encuentra comercialmente. Ademas con el fin de
estudiar el efecto de todas las variables planteadas con respecto a una mezcla de etanol y
gas natural, se plantea utilizar una mezcla de estos y variar la temperatura de admisién,
relacion aire-combustible y fraccion de recirculacion de gases.
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Tabla 3-5.: Matriz Experimental para la Simulacion
Variable Valores Parametros Fijos Comb.

E100

Toam[°C] | 120;130;140; 150; 160 A=20, %CH, =0, %EGR =0 ES0
E100+CH,

E100

Al—] 1,0;1,5:2,0:2,5:3,0 | Togm = 140°C' , %CH, =0, %EGR =0 ES0
E100+CH,

%C'H, 0; 10; 20; 30; 40 Toam = 140°C' , A = 2,0, %EGR =0 B

ES0

E100

NEGR 0; 10; 20; 30; 40 T = 140°C , A =20, %CH, =0 ES0
E100+CH,

Las temperaturas se presentan en los resultados en unidades kelvin con los valores de: Typg, [K] =
393;403; 413; 423; 433 para las diferentes temperaturas de admisién.




4. Resultados del Modelo Computacional

En este capitulo se presentan los resultados de las simulaciones realizadas. A partir de los
indicadores de rendimiento definidos anteriormente se especifica la influencia que tiene el
cambio en la temperatura de admisién, exceso de aire, porcentaje de gas natural y fraccion
de recirculacién de gases de escape en la combustion HCCI de etanol.

4.1. Simulaciones Realizadas

4.1.1. Resultados Caso Base

La influencia que tiene en la combustién HCCI de cada una de las variables de estudio
definidas para este trabajo se analiza mediante la determinacion y cédlculo de cada uno de
los indicadores de rendimiento descritos anteriormente en el Capitulo [3| esta influencia en
las caracteristicas de la combustién HCCI es comparada con un caso base. Los parametros
utilizados en este caso base se muestran en la Tabla [4-1] Como se dijo anteriormente estos
valores de temperatura y relacion de aire-combustible son una condicién media en el interva-
lo de estudio de estas variables. Todas las simulaciones fueron realizadas en un computador
con procesador AMD A10 de 4 niucleos, 8GB de memoria RAM y un sistema operativo
basado en GNU/Linux; el tiempo promedio empleado en una simulacién es de 15 minutos
para el uso de la malla de 23712 celdas generada con ICEM CFD, este tiempo se puede ver
reducido para las mallas de menor cantidad de elementos. El principal archivo de entrada
para KIVA| el archivo itape5, donde se definen y configuran los diferentes parametros de la
simulacién con el que se obtuvieron los resultados para el caso base se muestra en el Anexo[A]

En la Figura se muestra la curva de presion y tasa de liberacion de calor en el cilindro
para este caso base, esta curva de presion es una de las salidas directas entregadas por KIVA
al realizar una simulacién mientras que la tasa de liberacion de calor fue calculada mediante
el uso de la Ecuacién utilizando el software MATLAB [I10] y utilizando las demés
salidas entregadas por KIVA como la curva de temperatura mostrada en la Figura [4-2] El
coddigo implementado para el calculo de los indicadores de rendimiento de las simulaciones
se muestra en el Anexo [Bl
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Tabla 4-1.: Pardmetros del Caso Base

Parametro | Unidad | Valor
Combustible - E100
Toim K 413
A _ 2,0
CH, % 0
EGR % 0
T T T T T T I T I 140
120 b Presion
Tasa Liberacion Calor H 120
100 - 100
— 80 -1 80 —
g | 3
5 160 3
§ 60 %
L da T
40
| - 20
20 \ 0
0 | . | . | . | . | 20
-40 -20 0 20 40

Angulo del Ciguenal [CAD]

Figura 4-1.: Curva de Presién y Tasa Liberacion de Calor para Caso Base.
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Figura 4-2.: Curva de Temperatura para Caso Base.

De la curva de presion y tasa de liberacion de calor es posible observar que existe un au-
mento subito en la presién cerca a 0C AD el cual corresponde al punto muerto superior, este
aumento en la presion corresponde al proceso de combustion razén por la cual es aca donde
existe un pico en la curva de tasa de liberacion de calor. Este salto en la presion se debe a la
caracteristica de la combustion HCCI de encender la mayor parte de la mezcla simultanea-
mente cuando se alcanza la presion y temperaturas apropiadas en la carrera de compresion.

En la curva de la tasa de liberacion de calor de puede notar como hay un aumento gradual
de esta al inicio de la combustion mientras que al terminar la liberacion hay un cambio mas
repentino hacia cero, esto se debe a que al inicio de la combustion se comienza a descompo-
ner el combustible antes de oxidarse por completo generando una liberaciéon de calor a baja
velocidad, gracias a que la mezcla inicial es pobre en combustible este se consume en unos
pocos grados del cigiienal razon por la cual la velocidad de liberacion de calor disminuye
rapidamente.

En la Figura se muestra la curva de acumulacion del calor liberado total, neto y las
pérdidas a través de las paredes; en esta curva se observa como inicialmente la curva de calor
total tiene un valor negativo debido al trabajo realizado por el desplazamiento del pistén
sobre la mezcla fluida y el calentamiento de esta por la mayor temperatura de las paredes.
Después de pasar los 10CAD antes del punto muerto superior inicia la combustién en la
cual se libera la energia quimica representada con el lento aumento en la pendiente de la
curva de calor total liberado alcanzando una pendiente maxima y luego permaneciendo casi
constante al final de la combustion.

Después del proceso de liberacion de energia aumenta la cantidad de pérdidas de calor a
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Figura 4-3.: Curva de Calor Liberado Acumulado para Caso Base.

través de las paredes del cilindro, ésto se debe principalmente a la mayor diferencia de tem-
peratura entre el gas y las paredes de la camara de combustion asi como la mayor area

superficial disponible a medida que avanza la carrera de expansion como se describe en la
Ecuacién R-671

La curva de la fraccién de masa quemada mostrada en la Figura representa una libe-
racion de calor normalizada con respecto a la energia quimica disponible inicialmente por
la cantidad de combustible empleado, esta curva también presenta utilidad ya que su valor
final indica la eficiencia del proceso de combustion.

Distribucion de Temperatura

En la Figura se muestra la distribucién de temperatura sobre un plano de elevacion al
interior del cilindro desde —9C AD hasta el punto muerto superior en 0C AD. En la Figura
el ciglienal se encuentra a 9C AD antes del punto muerto superior, en esta figura se
muestra que la mezcla se encuentra a una temperatura relativamente uniforme al rededor
de 1050K y es posible observar que existe una menor temperatura en la superficie superior
correspondiente a la culata mientras que las mayores temperaturas se encuentran sobre el
Bowl del piston, esto se debe a que el gas en el interior del tazon permanece mas tiempo en
contacto con la superficie caliente ya que se encuentra estancado mientras que los gases so-
bre el pistén deben desplazarse durante el recorrido del pistén hacia el punto muerto superior.

En la Figura se muestra la distribucién de temperatura en el instante en que ocurre el
inicio de la combustién, en este caso se presenta una distribucion de temperatura homogénea
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Figura 4-4.:. Curva de Fraccion de Masa Quemada para Caso Base.

como en el caso anterior pero con una temperatura promedio de 1090K y es posible apreciar
que las mayores temperaturas se encuentran en la parte més externa del Bowl mientras que
la superficie de la culata se encuentra al rededor de 1050K, a partir de este instante la tem-
peratura de toda la mezcla gaseosa aumenta casi instantaneamente lo que hace que no sea
posible observar mayores gradientes de temperatura en las figuras que representan el cilindro
en —5 y —3CAD, en estos instantes la mezcla se encuentra a una temperatura promedio de
1150 y 1370K respectivamente.

La combustién tiene una duracién de aproximadamente 3C'AD por lo que cuando el ciguenal
se encuentra a 1CAD BT DC es posible decir que la combustién ha terminado y sélo ocurren
algunas reacciones con liberacién de calor a baja velocidad, esto se muestra en las Figuras
y con temperatura promedio de 2424 y 2417K respectivamente en las cuales es
posible notar nuevamente mayores gradientes de temperatura desde el interior del Bowl has-
ta la culata ademas de una disminucién de la temperatura promedio. Todos los resultados
y andlisis a partir de la Figura permiten afirmar que KIVA en capaz de modelar la
caracteristica de generar una ignicién homogénea espacialmente por elevacién de la tempe-
ratura de la mezcla a través de la compresion de esta como se espera en la combustion HCCI.

4.1.2. Efecto de la Temperatura de Admision

A continuacién se presenta la comparacién de los resultados para los efectos que tiene el
cambio de la temperatura de admisién sobre los diferentes indicadores de rendimiento del
motor, estos resultados se presentan para el uso de combustible E100 bajo las condiciones

definidas en la matriz experimental de la Tabla [3-5]
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Figura 4-5.: Distribuciéon de Temperatura al Interior del Cilindro para Diferentes Angulos.
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Para este caso la temperatura de admisién estudiada de refiere a la temperatura a la cual
ingresa la mezcla aire-combustible a la camara de combustion, para lograr esta temperatura
el aire y el combustible deben precalentarse para lograr la temperatura deseada; en las simu-
laciones en ese estado es supuesto que ya todo el combustible o el etanol en este caso ya se
encuentra en fase gaseosa y esta perfectamente mezclado con el aire, razén por la cual esta
temperatura de admision es tomada como homogénea en toda la cAmara de combustién en
el inicio de la simulacion en el instante de cierre de la valvula de admision.
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Figura 4-6.: Efecto de la Temperatura de Admisién en el Inicio y Desarrollo de la Combus-

tidn.

En HCCI la combustion esta controlada por la autoignicién del combustible, y esta por las
condiciones de temperatura a las que se encuentra la mezcla y su temperatura de autoencen-
dido, esto se encuentra modelado en la relacion de temperaturas del coeficiente de reaccién
de la Ecuacién [2-52, Debido a esto al aumentar la temperatura a la admisiéon se facilita que
se alcance la temperatura de autoencendido de la mezcla durante la compresiéon resultando
en un avance de la combustion, este efecto se confirma como se observa en la Figura en
la que se grafica el comportamiento del instante en que se inicia la combustién y se libera
el 10, 50 y 90 % de la energia del combustible, asi como la duracién de la combustién en
términos de angulo del cigiienal con el aumento en la temperatura de admision.

De la Figura se observa que para las condiciones simuladas la combustion siempre ocu-
rre antes de alcanzar el punto puerto superior, pero este evento se adelanta desde aproxi-
madamente 3 a 10CAD con el aumento de 40K en la temperatura de la admision. Con el

incremento de esta temperatura inicial también se espera que se reduzca la duracién de la
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combustion precisamente debido a la dependencia de la Ecuacién [2-52| con la temperatu-
ra, pero en la grifica se observa que el angulo de liberacién de 10, 50 y 90 % también se
adelantan proporcionalmente al inicio de la combustiéon, logrando que la duracién total de
la combustiéon permanezca casi constante con el aumento en la temperatura. Esto se debe
a que gracias a este aumento en la temperatura inicial de la mezcla, también disminuye la
densidad de de cada uno de los gases que la componen reduciendo asi la cantidad de com-
bustible admitido y consecuentemente la concentracién resultando es una disminucion en la
velocidad de reaccion.
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Figura 4-7.: Efecto de la Temperatura de Admision en la Presion Media Efectiva y Eficien-
cias del Ciclo.

En la Figura se muestra el comportamiento de la presiéon media efectiva, y eficiencia de
combustion y térmica. En esta grafica se observa como existe una relaciéon directa entre la
calda de la presién media con el aumento en la temperatura de admision, este comporta-
miento se debe basicamente al efecto de dos diferentes fendmenos, primero se tiene que al
aumentar la temperatura de admisién se adelanta el desarrollo de la combustién logrando
que las mayores presiones se tengan durante la carrera de compresion lo cual no permite
que esta presion pueda ser aprovechada durante la carrera de potencia reduciendo la presion
efectiva que se genera. Finalmente la segunda razon de la caida de la presién media efectiva
con el aumento de la temperatura de admisiéon también esta relacionada con la disminucién
de la densidad de la mezcla, ya que al tener menor densidad y consecuentemente menor
masa de combustible disminuye la energia disponible que pueda ser convertida en trabajo
expresado como presion efectiva.

En cuanto a las eficiencias graficadas en la Figura estas tienen un comportamiento cons-
tante con el aumento en la temperatura de admision. La eficiencia de combustién tiene este
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Figura 4-8.: Efecto de la Temperatura de Admision en Emisiones de CO y CO,.

comportamiento debido la tendencia del mecanismo cinético utilizado a oxidar totalmente el
combustible disponible como se muestra en la Figura [4-8, ademas que sin importar cuanto
aumente la temperatura y esta reduzca la cantidad de combustible admitido siempre se tiene
una mezcla pobre con la que es posible disociar todo el combustible utilizado, pero debido al
doble sentido de la reaccién de oxidacién del C'O de la Ecuacién -5 existe un remanente de
esta especie quimica que no libera toda la energia que inicialmente contiene el combustible
presentando un valor menor a la unidad en la eficiencia de combustion. Con relacién a la
eficiencia térmica su comportamiento es inmévil con el aumento de la temperatura debido a
que la caida de la presién efectiva y el trabajo realizado bajo diferentes condiciones de tem-
peratura de admision se ve compensada en la misma proporcién con la menor disponibilidad
de energia referente a la menor cantidad de combustible admitido.

Adicionalmente de la Figura se observa que para estas dos emisiones analizadas las va-
riaciones tienen valores despreciables que no evidencian un efecto directo de la temperatura
de admision ademas de presentarse valores muy bajos comparados con otras investigaciones
de etanol en HCCI [I11]. De estos resultados es posible afirmar que el mecanismo de cinética
quimica empleado no es adecuado para predecir emisiones del proceso de combustion ya que
este supone una oxidacién practicamente completa del combustible, y se obtienen valores
minimos de C'O debido a la doble direccién de la reaccién de oxidacién de esta especie.

La cantidad de calor acumulado para cada instante en términos del angulo del ciglienal se
muestra graficado en la Figura[d-9] en esta grafica es posible ver que efectivamente se obtiene
un adelanto de aproximadamente 2C'AD con cada aumento de 10K en la temperatura de
admision y ademas se tiene una menor cantidad de calor liberado al final del ciclo lo cual es
consecuencia directa de la disminucion en la cantidad de combustible admitido.
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Figura 4-9.: Efecto de la Temperatura de Admision en el Calor Liberado.

4.1.3. Efecto de la Relacion Aire-Combustible Relativa

A continuacion se presenta la comparacién de los resultados para los efectos que tiene el cam-
bio en la relaciéon de equivalencia expresada como la relacion aire-combustible relativa de la
mezcla sobre las caracteristicas de combustién en modo HCCI, estos resultados se presentan
para el uso de combustible E100 bajo las condiciones definidas en la matriz experimental de
la Tabla [3-5] En la Ecuacién se define la relacién aire-combustible relativa (A), esta es
el inverso de la relacién de equivalencia (¢) la cual indica el estado del enriquecimiento en
combustible de la mezcla basado en los requerimientos para condiciones estequiométricas,
por lo tanto A indica qué tan pobre se encuentra la mezcla.

A=o¢ ! = (A/F) yetual (4-1)
(4/F),
En la Figura se muestra el efecto que tiene el cambio de la relacién aire-combustible
en el inicio de la combustién y en el desarrollo de esta, igual que anteriormente para el caso
de la temperatura de admisiéon también se logra un efecto de adelanto de la combustién con
el aumento de la relacién aire-combustible aunque debido a un fenémeno diferente. Debido
a que para esta variable estudiada la mezcla siempre ingresa al cilindro a la misma tempe-
ratura, el autoencendido depende totalmente de que las condiciones que se logren para este
exclusivamente por el proceso de compresion, es por esto que se necesita una mayor presiéon
en la camara para mezclas més ricas debido al incremento en el calor especifico que produce
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Figura 4-10.: Efecto de la Relacién Aire-Combustible en el Inicio y Desarrollo de la Com-
bustion.

una mayor cantidad de combustible sobre la mezcla.

Una vez mas se observa que la duracion de la combustion se mantiene aproximadamente en
un valor constante para el cambio en relacion aire-combustible siempre que este valor sea
mayor a 1,5, nuevamente esto se debe a la menor cantidad de combustible admitido como
se describe en la Ecuacion y a la dilucién de éste en la mayor cantidad de nitrégeno
disponible con el aumento de A. En esta misma grafica se observa que para la mezcla mas
rica analizada (A = 1) el inicio de la combustién se retrasa a més de 23C AD lo cual se debe
tomar como una condicién limite ya que en este punto es desfavorable el comportamiento
en el motor.

El efecto de la relacién aire-combustible en la presién y velocidad de liberacion de calor
maximos se muestra en la Figura [4-11) como es de esperarse la menor disponibilidad de
combustible y energia quimica resultado del empobrecimiento de la mezcla se ve reflejado
en una menor presion alcanzada durante el proceso de combustién asi como en una menor
velocidad de la liberacion de la energia. En esta grafica también es posible observar el efecto
de la condicién limite para la mezcla estequiométrica, se puede notar que existe una caida
stibita en la presion y velocidad de liberacion de calor para este caso debido a que la combus-
tion ocurre durante una porciéon avanzada de la carrera de potencia donde las condiciones
no son adecuadas para la liberacion correcta de la energia, ya que en este punto incluso la
temperatura de la mezcla esta disminuyendo durante la expansion lo que permite la ignicién
pero no el desarrollo completo de la combustion, ademéas de que no se cuenta con el tiempo
suficiente para la disociacion completa del combustible resultando en una baja eficiencia de
combustion como se muestra en la Figura [4-12|y en emisiones de hidrocarburos sin quemar.
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Figura 4-11.: Efecto de la Relacion Aire-Combustible en la Presién y Tasa de Liberacién
de Calor Maximos.

En la Figura se muestra el comportamiento de la presion media efectiva y las eficien-
cias de combustion y térmica, de forma andloga al comportamiento de la presién maxima
y derivada a esta la presiéon media efectiva disminuye con el aumento de la relacién aire-
combustible debido al menor potencial de desarrollar altas presiones y trabajo indicado
cuando se disminuye la cantidad de combustible admitido en el cilindro en las mezclas mas
pobres, esto también tiene un efecto que tiende a disminuir la eficiencia térmica pero esta se
ve compensada justamente con el poco combustible empleado logrando mantener constante
la eficiencia para las mezclas pobres.

En la curva para la eficiencia de combustién se tiene un comportamiento casi constante pero
que presenta eficiencias mas altas en cuanto la mezcla se hace més pobre, esto se debe a la
mayor posibilidad de disociar el combustible y oxidar de forma mas completa el CO gene-
rado cuando existe una mayor cantidad de oxigeno disponible como se muestra en la Figura
al reducir la cantidad de mondxido de carbono resultante con el empobrecimiento de la
mezcla. Ademads se observa que al hacer mas pobre la mezcla, el aire en exceso diluye cada
vez més la cantidad de C'Oy que se genera.

La condicion limite de operacion con una mezcla estequiométrica, y el efecto que tiene de no
liberar de forma apropiada la energfa se observa también en la Figura [4-13] ya que con el
retraso para esa mezcla disminuye la eficiencia de la combustion lo que aumenta las emisiones
de CO, C'O, y disminuye el trabajo realizado.
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Figura 4-13.: Efecto de la Relacién Aire-Combustible en Emisiones de CO y C'Os.

4.1.4. Efecto del Porcentaje de Gas Natural en la Mezcla
Combustible

En esta seccién se evaluara el efecto que tiene la adicion de gas natural sobre la mezcla
aire-combustible para diferentes cantidades de este, el metano que fue utilizado por gas na-
tural fue anadido en diferentes fracciones molares de la cantidad total del combustible por
lo que se utiliza la notacién barra en la matriz experimental de la Tabla El objetivo
de usar una mezcla de combustibles es modificar las propiedades y caracteristicas de auto-
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Figura 4-14.: Efecto del Porcentaje de Gas Natural en el Inicio y Desarrollo de la Combus-
tién.

encendido y liberacién de calor de la mezcla. Bajo el uso de etanol y cantidades pequenas
de gas natural es posible lograr una liberacién de energia a baja temperatura anticipada
a la liberacion principal de calor en forma similar como se presenta la mezcla de heptano
y octano en la Figura [2-4] esta liberacion de energia a baja temperatura genera el mismo
efecto que el incremento en la temperatura de admisién ya que mejora las condiciones para
el autoencendido del combustible principal durante la carrera de compresion.

En la Figura se muestra el efecto de anadir mayor cantidad de gas natural a la mezcla
aire-combustible. En la figura se observa que existe un adelanto de aproximadamente 6C AD
en el inicio de la combustién para un contenido de 10 % de gas natural con respecto al uso
de etanol puro y a partir de esa cantidad el angulo en el que se presenta el inicio de la com-
bustion tiende a mantener un valor constante de aproximadamente 15C'AD BT DC. Este
angulo especifico en el que se presenta el inicio de la combustién se debe al momento en que
se alcanza la temperatura de autoencendido del metano cercano a los 950K y el cual sélo se
ve muy levemente afectado por el cambio en el calor especifico de la mezcla con el aumento
en la cantidad del gas natural siendo principalmente aire. Adicionalmente los indicadores
de la liberacién del 10, 50 y 90 % de la energia también se ven adelantados con el mayor
uso de gas natural del mismo modo que el inicio de la combustiéon pero la duraciéon de esta
no presenta un cambio considerable debido a que es el etanol el predominante luego de que
la liberacion de calor principal se adelanta hasta el mismo instante en que se presenta la
combustién del gas natural como se muestra en la Figura [4-15|

En la Figura se muestran las curvas de la tasa de liberaciéon de calor a través del
angulo de cigilienal, ademés del efecto de adelanto de la liberacién principal de calor en la
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Figura 4-15.: Tasa de Liberacién de Calor a Través del Ciclo para Diferentes Porporciones
de Gas Natural en la Mezcla Combustible.

combustion del etanol y el limite de adelanto definido por la temperatura de autoencendido
del metano también es posible observar una disminucion de la maxima velocidad a la que
se libera la energia quimica del etanol cuando se inicia la adicién de metano, esto es debido
a la disminuciéon en la cantidad de etanol admitido el cual es desplazado por la creciente
cantidad de gas natural. Esta disminucion en la tasa de liberacién de calor debido la menor
cantidad de etanol empleado se ve luego compensada por mejores condiciones presentes y
alta temperatura alcanzada para el desarrollo de la combustién, lo cual genera un aumento
en la velocidad a la que se libera la energia conforme se incrementa la porcion de gas utilizada.

En cuanto al rendimiento del motor con el aumento en la cantidad de metano en la mezcla, en
la Figura se muestran las curvas que describen el comportamiento de la presion media
efectiva ademas de la eficiencia térmica y de combustion. Debido al adelanto del inicio de la
combustion y el desarrollo de esta antes que el pistén alcance el punto muerto superior se ve
disminuido la cantidad de trabajo que este puede realizar dado la mayor cantidad de trabajo
requerido durante la compresion, este efecto ocurre hasta el punto de equilibrio entre esta
disminucién en el trabajo y mayores presiones alcanzadas por la mayor cantidad de energia
quimica contenida en mayores cantidades de metano. Esta disminucién en el trabajo entrega-
do por el ciclo se ve reflejada en una leve caia en la eficiencia térmica con la adicion de metano
pero mantenida constante después de la sincronizacién de la combustion del metano y etanol
ademas de ser compensada por la poca masa que representa la fraccion molar de gas anadida.

En la Figura se observa que las emisiones de CO y CO5 no siguen una tendencia de-
finida y debido al orden de magnitud de su valor, se mantienen practicamente inalterados
para la adicién de metano a la mezcla. Esto nuevamente se debe a las caracteristicas de la
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Figura 4-16.: Efecto del Porcentaje de Gas Natural en la Presién Media Efectiva y Eficien-
cias del Ciclo.

cinética quimica utilizada de oxidar totalmente el combustible logrando cantidades minimas
de C'O y no afectando las emisiones de C'Os.

4.1.5. Efecto de la Fraccion de Recirculacion de Gases de Escape

El efecto causado por la recirculacién de gases de escape se muestra en la Figura
a y se analiza a continuacién. En este modelo se tomé constante la temperatura de
admisién independientemente de la fraccion de recirculacion de gases utilizada, esto permite
representar unicamente los efectos del cambio en la composicion inicial de la mezcla ya que
el efecto de la temperatura fue analizado anteriormente en la Seccién esta estrategia es
definida como “Cool EGR”. La cantidad de recirculacién de gases fue determinada a partir
de la cantidad de diéxido de carbono recirculado en el cilindro con respecto a la cantidad de
esta emision en el escape aplicando la Ecuacion [58].

[COQ]mlet % 100% (4—2)

EGR =
[COs]

exhaust

En la Figura[4-18|se muestra la respuesta de la presiéon méxima alcanzada dentro del cilindro
y la tasa de liberacion de calor del combustible en este. La presion maxima alcanzada en el
cilindro presenta una disminucién con el aumento la recirculacion de gases, principalmente
debido a que la dilucién de la mezcla conduce a una reduccién en la cantidad de combustible
presente en esta ya que se reemplaza mezcla fresca por los gases de combustion, esto dismi-
nuye la disponibilidad de energia afectando el potencial para generar trabajo y del mismo
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Figura 4-17.: Efecto del Porcentaje de Gas Natural en Emisiones de CO y COs.

modo reduciendo la presion media efectiva como se muestra en la Figura [4-19|

A partir de la eficiencia térmica y de combustion que se muestran en la Figura es po-
sible notar que estas variables son practicamente independientes de la cantidad de gases de
escape recirculados, esto para la eficiencia de combustion se debe a que la EGR reemplaza
en la misma proporcién tanto el aire como el combustible de la mezcla fresca, permitiendo
mantener pobre la relacion de equivalencia admitiendo aire en exceso lo que permite extraer
la energia quimica del combustible; esto también se representa en la grafica de emisiones de la
Figura[d-20]en la que las emisiones de C'O; no se ven afectadas por la recirculacién de gases,
y la curva de C'O se mueve en un intervalo muy pequeno presentando variaciones debido a
condiciones numéricas de la simulacién. En el caso de la eficiencia térmica esta se mantiene
constante debido al efecto de compensaciéon que hace disminucion en la cantidad de energia
quimica del combustible gracias a la dilucién, sobre la menor cantidad de trabajo realizado
que también se evidencia en las curvas de presiéon maxima y presion media efectiva, ademas
que el retraso de la combustion permite aprovechar de mejor forma la presion al interior del
cilindro.

Adicionalmente la diluciéon de la mezcla causada por la recirculacién de gases disminuye la
velocidad a la que se libera la energia del combustible mostrada en la Figura ya que
reduce la concentracién de cada uno de los reactivos, esto permite una elevacién lenta de la
temperatura provocando un retraso en el inicio y las fases de la combustion como se esperaria
por lo modelado por le mecanismo cinético en la Seccion y como se muestra en la Figura

[4-211
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4.1.6. Comparacion Combustibles

En esta seccion se comparara el efecto que tienen las diferentes variables estudiadas en los
indicadores de rendimiento y caracteristicas de la combustion HCCI para los combustibles
analizados, entre estos se encuentra el etanol anhidro E100 que ha sido tomado como caso
base anteriormente, se utilizard etanol hidratado con un 20 % de agua E80 debido a que es
de mayor facilidad encontrar cierto nivel de humedad en el etanol comercial, y adicional a
estos dos combustibles se analizard una mezcla de 80 % de etanol anhidro y 20% de gas
natural; los diferentes experimentos numéricos se realizaron segtin lo definido en la matriz
experimental de la Tabla [3-5] La proporcién de cada uno de los combustibles presentes en
la mezcla de etanol y gas natural fue definida segin los resultados presentados en la Figura
[4-15] en estos se observa que a partir de esta cantidad se sincroniza la liberacién de calor
para los dos componentes logrando un limite en el adelanto de la combustion principal.

En la Figura[4-22]se muestra el comportamiento de la presién media efectiva con respecto al
aumento en la temperatura de admision para los tres combustibles analizados, en esta gréfica
se observa que con el aumento en la temperatura se obtiene el efecto de disminucién en la
presion del mismo modo que se describié anteriormente. Esta disminucién se presenta en la
misma proporcion para el etanol anhidro como hidratado con una disminucién de aproxima-
damente 3bar a través del aumento de 40K en la temperatura aunque siempre presentando
un valor menor para el etanol hidratado cercano a los 0,2bar, esto se debe la menor energia
quimica disponible por el reemplazo de etanol a agregarle agua.

Al utilizar gas natural en la mezcla se presenta una diferencia mayor a 1bar en la presiéon me-
dia efectiva obtenida con respecto al etanol hidratado, esto ocurre debido al mayor efecto de
adelanto de la combustién ocasionado por el gas natural disminuyendo la capacidad de utili-
zar en la carrera de expansion la presion instantanea generada en el cilindro. Adicionalmente
es posible observar en esta grafica que existe una mayor diferencia entre la presién media
obtenida para la mezcla con gas natural con respecto al etanol anhidro a través del aumento
de la temperatura, esta mayor sensibilidad para este combustible nuevamente se debe a la
sincronizaciéon de la liberacion de calor para los dos combustibles ya que la energia liberada
de forma tan anticipada es cada vez menos aprovechable. Este efecto también es distingui-
ble en la Figura con una mayor caida en la eficiencia térmica debido al menor trabajo
realizado y la mayor cantidad de energia disponible en el gas natural y que no es aprovechada.

En la Figura y se muestra el efecto que tiene el aumento en la relacién aire-
combustible en el rendimiento de los diferentes combustibles, como es de esperarse el prin-
cipal efecto causado por el uso de gas natural en la mezcla es un adelanto en el inicio de la
combustion el cual a su vez se ve incrementado por la mayor temperatura generada en el
cilindro gracias a la mayor cantidad de aire presente en la mezcla, el adelanto en el inicio de
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la combustion es proporcional para los tres combustibles manteniendo la misma diferencia

entre estos pero no presentando una diferencia apreciable entre el etanol anhidro e hidrata-

do, esto se debe a que independientemente de la adicién de agua al combustible el etanol

restante mantiene el autoencendido a la misma temperatura.
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Figura 4-24.: Efecto de la Relacién Aire-Combustible en la Presién Media Efectiva para
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En cuanto a la presion media efectiva se observa que existe la misma disminucién para todos

los combustibles debido al aumento en la temperatura que genera el uso de mezclas pobres,
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ademas se presentan presiones aproximadamente 0,4bar mas bajas para el uso de gas natural
con respecto al etanol anhidro e hidratado para todas las relaciones aire-combustible mayores
a 1,5 esto como consecuencia del adelanto de la combustién que genera la presencia de gas
natural. De forma similar a como se presenté en la Seccién la relaciéon aire-combustible
estequiométrica es un valor limite en el que ocurre una combustién tardia e incompleta para
el caso base analizado anteriormente, en el uso de etanol hidratado bajo esta condiciéon no
se logran las condiciones necesarias para lograr la combustién mientras que para la mezcla
de gas natural y etanol se genera knock en condiciones estequiométricas. Esto se ve reflejado
en las Figuras y presentando diferencias con respecto a la tendencia para esta
condicion.

Los efectos generados por el uso de recirculacién de gases de escape se representan en la
Figura y en estas graficas nuevamente se observa que al aumentar la fraccién
de recirculacién utilizada se disminuye la presion media efectiva o trabajo entregado por el
motor debido al reemplazo de combustible de la mezcla fresca por productos de combustion
y esto disminuye la cantidad de energia disponible para utilizar y siendo un poco menor para
el uso de etanol hidratado y aproximadamente 2bar menor para la mezcla de gas natural
debido al mayor adelanto de la combustién. El efecto de disminucién en la presion media
efectiva causado por el uso de gas natural se ve un poco disminuido a altas fracciones de re-
circulacién de gases debido a que con las mayores presiones alcanzadas con este combustible,
la oxidacién del C'O recirculado y el retraso del inicio de la combustiéon permite recuperar
un poco de energia para producir mas trabajo, esto es mas evidente en la Figura en
la que la curva de la eficiencia térmica tiene una menor diferencia cuando la fraccién de
recirculacion es de 40 % aunque baja por el efecto dominante del adelanto de la combustion.

Las gréaficas de los resultados de cada simulacién realizada segin la matriz experimental de
la Tabla y analizada en la Seccién [4.1] se muestra en el Anexo [C]
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5. Comparacion del Modelo
Computacional Respecto a
Informacion Publicada

En la presente investigacién, mediante el uso de una herramienta de modelamiento CFD
como lo es KIVA4, se estudian y analizan indicadores de rendimiento y caracteristicas de
combustion HCCI cuando se realizan cambios en la temperatura de admision, composicién
de la mezcla aire-combustible mediante el uso de combustible dual gas natural y etanol,
ademds del uso de recirculacion de gases de escape. Con el fin de dar validez a los resulta-
dos obtenidos, al software utilizado, las suposiciones hechas, y al modelo implementado se
usaran resultados experimentales obtenidos por otros autores en investigaciones previas y
publicadas internacionalmente.

5.1. Comparacion de las Suposiciones

En el Capitulo |3 de este documento se describié cada una de las partes y suposiciones que
se hicieron en esta investigaciéon para modelar la combustién de etanol en modo HCCI de
la mejor forma haciendo uso de la herramienta KIVA4. Entre las principales y mas fuertes
suposiciones hechas sobre el modelo matemaético, y las cuales tendrian un mayor impacto
desde el punto de vista de rendimiento del modelo en cuanto a los recursos y tiempo compu-
tacional, asi como de la calidad de los resultados es el uso de un mecanismo de cinética
quimica simplificada en dos pasos, y la eliminaciéon del modelo de turbulencia en las ecua-
ciones constitutivas.

5.1.1. Primera Comparacion - Publicacion Maurya

En la investigacién publicada por Maurya [14] se hace un estudio computacional del rango
de operacion HCCI de etanol bajo diferentes relaciones de compresion, variando la tempera-
tura de admision y velocidad del motor, usando un modelo de reactor estocastico. El modelo
de reactor estocdstico (Stochastic Reactor Model - SRM) es un modelo cero dimensional
basado en la idea en la cual las particulas de fluido real y la homogeneidad al interior del
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Tabla 5-1.: Especificaciones Técnicas Motor Volvo TD100.

Caracteristica Unidad Valor
Tipo de Combustible - Diesel
Numero de Cilindros - 6
Desplazamiento cm? 1600
Diametro x Carrera mm 120,65 x 140
Longitud de la Biela mm 260
IVO CAD ATDC 5

IVC CAD ABDC 13
EVO CAD BBDC 39
EVC CAD BTDC 10

cilindro son reemplazadas por particulas estocasticas virtuales y homogeneidad estadistica
respectivamente; cada particula tiene su propia masa, composicién quimica y temperatura,
ademas, tienen la habilidad de mezclarse con otras particulas mientras intercambian calor
con las paredes del cilindro. La herramienta de simulacién utilizada en este estudio permite la
combustion de cinética detallada considerando inhomogeneidades en la composicién quimica
y temperatura que se presentan como consecuencia de perdidas convectivas y micromezclado
turbulento.

El uso de esta investigacion como referencia permite considerar la validez del uso de la
cinética simplificada, para el estudio de la influencia de la temperatura de admisién y la
relacion aire-combustible, con respecto al mecanismo utilizado por Maurya el cual consiste
de 272 reacciones que consideran 47 especies quimicas diferentes. Este mecanismo de cinética
quimica fue obtenido por el mismo autor en otra investigacion [77].

En este estudio se utilizé un motor Diesel de cuatro tiempos marca Volvo TD100 de 1600cm?
a un relacion de compresion de 21:1. Las especificaciones técnicas del motor se presentan en
la Tabla[5-1] Algunas de las caracteristicas del modelo empleado se muestran en la Tabla[5-2]

En la Figura se muestran representados los efectos de la relacién aire-combustible re-
lativa (A), desde un valor de 2,0 hasta 4,0, en la combustién HCCI mediante el uso de una
cinética quimica detallada para el etanol manteniendo una temperatura constante en el cie-
rre de la valvula de admision. En la figura se muestra que la maxima presién al interior del
cilindro se obtiene para la mezcla mas rica analizada, A\ = 2,0, y el valor de esta disminuye
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Tabla 5-2.: Caracteristicas de la Simulacién de Maurya [14].

Caracteristica Descripcién
Modo de Combustion HCCI
Combustible E100
Numero de Especies 47
Numero de Reacciones 272

Modelo Transferencia de Calor Estocastico

Temperatura Pared 450K
Numero Particulas Estocasticas 100
Velocidad 1000rpm

mientras la mezcla se hace mas pobre, es decir que A obtiene un valor mayor debido a la me-
nor cantidad de energia disponible en menor cantidad de combustible quemado; esta misma
tendencia fue presentada en la Seccién [£.1.3 como se vuelve a mostrar en la Figura[5-1b Con-
trario a los resultados obtenidos en el Capitulo[d], en esta gréfica se observa que el desarrollo
de la combustion se adelanta a través del enriquecimiento de la mezcla, aunque es notable la
poca dependencia del inicio de la combustion con la variacion de la relacién aire-combustible.
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Figura 5-1.: Efecto Relacién Aire-Combustible en la Presién Maxima.

En la Figura se presentan los efectos de la temperatura de admisién, representada como
la temperatura en el instante del cierre de la valvula de admision e inicio de la simulacion, en
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la combustion HCCI para el uso de un mecanismo cinético detallado del etanol. A partir de
esta Figura es posible notar la mayor sensibilidad a la temperatura del inicio de la combus-
tion, y de la combustion HCCI en general. La temperatura de admisién tiene un efecto de
adelantar la fase de combustién ya que de esta manera se ayuda a alcanzar la temperatura
de auto encendido durante la carrera de compresion; este mismo resultado fue obtenido en
la presente investigacién como se muestra en la Figura [5-2D]

En la Figura se observa que para baja temperatura de admisién el inicio de la combustién
ocurre muy tarde durante la carrera de expansién, esto se debe a que la temperatura no es
suficiente para completar la combustiéon reflejandose en una baja presién alcanzada. Para
mayores valores de la temperatura de admisién, el inicio de la combustién ocurre antes de
alcanzar el punto muerto superior y la presion maxima aumenta, aunque para una combus-
tion muy adelantada la presiéon maxima se ve reducida.
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Figura 5-2.: Efecto Temperatura en Inicio de la Combustion.

Los resultados obtenidos en la investigacion presentada por Maurya que usa una cinética
quimica detalla, muestran un comportamiento general muy similar a los obtenidos en este
trabajo y presentados en el Capitulo [4] para la variacion de la temperatura de admisién y la
relacion aire-combustible relativa en los que se utilizé un mecanismo cinético simplificado.
Debido a que para la variacion de la relacién aire-combustible relativa se obtuvo un resul-
tado contrario a lo presentado anteriormente, se hace necesario validar estas tendencias con
resultados experimentales para el mismo motor y condiciones utilizadas en las simulaciones
y estudios computacionales que permitan tomar un modelo matematico como herramienta
de prediccion de motores de combustién interna.
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5.1.2. Segunda Comparacion - Publicacion Bhagatwala

En esta investigacién publicada por Bhagatwala [10], en esta se realizaron simulaciones DNS
(Direct Numerical Simulation) en dos y tres dimensiones de una mezcla aire y etanol en
combustion HCCI, este estudio fue realizado para estudiar caracteristicas de la propagacién
de la llama y autoignicion en este modo de combustion. Para establecer los parametros bajos
los cuales realizar estas simulaciones, fue necesario realizar simulaciones usando un modelo
cero dimensional que evaluara la sensibilidad a pardametros termo quimicos usando un me-
canismo de cinética quimica para la combustion de etanol de 28 especies. Algunas de las
condiciones bajo las que se realizaron estas simulaciones se muestran en la Tabla [5-3]

Tabla 5-3.: Caracteristicas de la Simulacién de Bhagatwala [10].

Caracteristica Descripcién
Temperatura Inicial Promedio 924K
Relacién Equivalencia Inicial Promedio 0,4
Presién Inicial Promedio 45bar
Velocidad 1200rpm
Angulo Inicial del Cigiienal 11CADBTDC
Relacién de Compresion 18

En las Figuras N se muestran las curvas de presién al interior del cilindro contra
el angulo de ciglienal para diferentes condiciones de temperatura de admisiéon y fraccién de
recirculacion de gases de escape. La tempera de admision fue evaluada a 924, 934 y 944K,
de esta Figura |5-3| es posible observar que con un aumento en la temperatura inicial de la
simulacion se logra adelantar el inicio de la combustion, esto ya que durante la carrera de
compresion se anticipan las condiciones necesarias para la combustion; esta misma tendencia
se mostré con el caso de comparacién anterior y también fue obtenido en la Seccién [4.1.2]
De los resultados presentados es posible observar especificamente la gran sensibilidad de la
forma en que se desarrolla la combustion con respecto la temperatura, ya que un cambio de
10K adelantan el inicio de la combustion en aproximadamente 10C AD, y aumentan el pico
de presién en maximo 15bar.
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Figura 5-3.: Curva de Presion de la Simulacién para Diferente Temperatura de Admision

[10].

En la Figura|5-4a] se muestra el efecto de la recirculacién de gases de escape sobre la presion
al interior del cilindro, estas simulaciones se realizaron para un fraccion de recirculacién de
gases de escape de 23, 33, y 43 %, acd la EGR fue tomada como los productos de la combus-
tion estequiométrica completa del etanol la cual estd compuesta por 12 %CO,, 18 % H50 y
70 %N, en base molar. Los gases fueron tomados a la misma temperatura que los reactantes
presentes en la admision.
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(a) Curva de Presion de la Simulacion para Di- (b) Efecto de la Fraccién de Recirculacién de

Gases en la Presion y Tasa de Liberacion
ferente Fraccién EGR [10]. Y

de Calor Méximos (Figura [4-18]).

Figura 5-4.: Efecto EGR en la Presién Maxima.

Los resultados que se muestran en la Figura son coherentes con lo presentado en la Seccion
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como se vuelve a mostrar en la Figura [5-4D] ya que al aumentar la dilucién generada
por la EGR se logra disminuir la presion y consecuentemente también la temperatura al
interior del cilindro, resultando esto benéfico en la reduccion de emisiones como los NO,.
Los resultados de Bhagatwala muestran que existe un limite para la cantidad de gases per-
mitidos a recircular principalmente a bajas cargas, ya que a valores superiores al 43 % la
mezcla no se enciende dentro de las simulaciones realizadas. Debido a estos resultados el
autor decidié usar un valor de 33 % en simulaciones de una mayor complejidad.

De la misma forma que se menciond anteriormente el uso de una cinética quimica en las
simulaciones realizadas por estos autores muestran una tendencia general muy similar a los
obtenidos y presentados en el Capitulo 4] de este trabajo para la variacién de la temperatura
de admision y recirculacion de gases de escape en los que se utilizé un mecanismo cinético
simplificado. Con el fin de validar estos resultados y comparar valores numéricos directamen-
te, es necesario realizar experimentos para el mismo motor y condiciones utilizadas en las
simulaciones y estudios computacionales, que permitan tomar un modelo matematico como
herramienta de prediccion de motores de combustion interna.

5.1.3. Tercera Comparacion - Publicacién Viggiano

En el trabajo realizado por Viggiano [11] se analizé la combustién HCCI usando etanol como
combustible mediante la variaciéon de algunos parametros como el incremento de la presiéon
inicial en el cilindro, reduccion en el tamano del motor, el nivel de swirl al interior de la cama-
ra de combustion, las propiedades termo-fisicas del etanol en las emisiones y desempeno del
motor. Para realizar esta investigacion se utilizé el cédigo REC-2000 como herramienta CFD
acoplado con un mecanismo de reaccién esquelético para la combustién de etanol.

El cédigo REC-2000 soluciona las ecuaciones de Navier-Stokes de Promedio de Reynolds
(Reynolds-Averaged Navier-Stokes - RANS) en tres dimensiones para flujos transitorios, de
dos fases, turbulentos y quimicamente activos con sprays. Las ecuaciones para la turbulencia
utilizadas por este codigo corresponden al modelo k — ¢ al igual que KIVA; adicionalmen-
te, este modelo tiene en cuenta la transferencia de calor, esfuerzos cortantes y capa limite
turbulenta sobre las paredes del cilindro. La capa limite modelada en este codigo se divide
en una subcapa laminar viscosa en la que el perfil de velocidad es lineal, y una capa total-
mente turbulenta en la que el perfil de velocidad sigue el modelo de la ley logaritmica. En
esta investigacion se usé un mecanismo de cinética de reaccién esquelético compuesto por
235 reacciones y 43 especies quimicas, este mecanismo fue validado en otra investigacién
en a que se compararon resultados numéricos y experimentales para retrasos del tiempo de
ignicién, velocidades de llama laminares y estructuras de llamas a contra-flujo a presiones
cercanas a la atmosférica.
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Debido a las caracteristicas del modelo utilizado en la investigacién de Viggiano, se utilizaran
sus resultados obtenidos para verificar si los resultados que se presentaron en el Capitulo
de este trabajo, en los que se desactivé el modelo turbulento utilizado por KIVA, siguen
un comportamiento y tendencia coherente y acorde con un motor de combustion interna en
modo HCCI.

Algunas de las caracteristicas mas importantes del motor utilizado en esta investigacién
se muestran en la Tabla [5-4] En el montaje experimental se utilizé una alta relacién de
compresion debido al nimero de octano del combustible, ademas el aire en la admision fue
precalentado para lograr la autoignicién del combustible durante la carrera de compresion.
Algunos de los pardmetros utilizados en este modelo se muestran en la Tabla [5-5|

Tabla 5-4.: Especificaciones Técnicas Motor Simulacién Viggiano [11].

Caracteristica Unidad | Valor
Desplazamiento cm? 1600
Diametro cm 12,065
Carrera cm 14
Longitud de la Biela cm 26
Relacién de Compresion — 21

Tabla 5-5.: Condiciones de Operacién Simulacién Viggiano [11].

Caracteristica Descripcién
Velocidad 1000rpm
Temperatura Admisién | 353 — 393K
Presion Admisién 0,1M Pa
Temperatura Pared 450 — 500K
Difusividad Turbulenta 57%
IvVC 13CADABDC
EVO 39CADBBDC
EGR 0%
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En la Figura se muestran las curvas de presion al interior del cilindro con respecto al
angulo del cigiienal presentadas por Viggiano para diferentes condiciones riqueza de la mez-
cla, en estos se vario la relacién de equivalencia desde ¢ = 0,152 hasta 0,261, siempre siendo
una mezcla pobre, y en términos de exceso de aire desde A = 3,831 hasta 6,578.

De las curvas se puede observar que al hacer mas pobre la mezcla se obtiene un efecto al
reducir la presion generada dentro de la camara de combustién, esta misma tendencia fue
presentada en la Figura [4-11} este resultado es de esperarse debido a la menor cantidad
de combustible y energia disponible en la mezcla. También al observar la figura es posible
notar como el aumento de la presion y por lo tanto el inicio de la combustién ocurre mas
tarde para mezclas mas pobres, este comportamiento fue comprobado en la Figura de
los resultados publicados por Maurya y muestra una tendencia opuesta a lo representado en
la Figura [4-10] La incapacidad para predecir el inicio de la combustién tiene un efecto en
tampoco poder predecir de manera adecuada la duraciéon de la combustién, ya que de los
resultados de las curvas de la Figura [5-5| el autor reporta que la duracion de la combustién

se ve reducida cuando se aumenta la riqueza de la mezcla, que es una tendencia contraria a
lo que se muestra en la Figura [4-10]|

3831 — |]

Presion [bar]
(6]
T

-20 -10 0 10 20 30 40
Angulo del Ciguenal [CAD]

Figura 5-5.: Curva de Presién de la Simulacion para Diferente Relacion Aire-Combustible
Relativa [L1].

Los resultados de Viggiano para el inicio de la combustion y la duracion de esta sugieres
nuevamente una falencia del modelo propuesto en este trabajo para estas caracteristicas de
la combustién HCCI, esto ocurre al variar el exceso de aire de la mezcla principalmente
debido posiblemente mas al uso de una cinética quimica tan simplificada que al modelo de
turbulencia utilizado, y ademas permite recordar que es necesario comprobarlo con pruebas
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experimentales.

5.1.4. Cuarta Comparacion - Publicacion Yousefi

En la investigacion publicada por Yousefi [4] se hace un estudio de la combustién, rendimien-
to y emisiones de un motor en modo HCCI en funcién de la relaciéon de equivalencia para
diferentes geometrias de la caAmara de combustién, con y sin precamara; esto se realizo me-
diante el uso de una herramienta CFD acoplada a un software para el calculo de cinética
quimica detallada.

El software CFD utilizado fue AVL-FIRE el cual resuelve las ecuaciones gobernantes de los
principios de conservacién, continuidad y un modelo de turbulencia k—e& como el utilizado por
KIVA, ademas éste fue acoplado a CHEMKIN para resolver los calculos de cinética quimi-
ca detallada. Al acoplar estas dos herramientas las concentraciones iniciales de las especies
quimicas que componen la mezcla, la presion y temperatura son entregadas por AVL-FIRE a
CHEMKIN para obtener informacién de las nuevas especies generadas y la energia liberada
al resolver quimica, mientras que el coédigo CFD resuelve las ecuaciones de masa, momento
y entalpia de la mezcla. Este estudio fue realizado usando gas natural como combustible,
por lo que se utilizé el mecanismo GRI MECH 3.0 [I00] el cual consta de 53 especies y 325
reacciones.

En este estudio se utiliz6 un motor Ricardo E6/MS monocilindrico Diesel y con relacién de
compresion 17,2 : 1. Algunas de las principales especificaciones técnicas del motor se mues-
tran en la Tabla [5-6l La cdmara de combustién del motor cuenta con una cavidad esférica
auxiliar para generar swirl, esta cavidad de eliminé para estudiar los efectos de la geometria
de la cdmara de combustion, y los resultados de la geometria original con precamara seran
los analizados en esta seccién. Para los estudios experimentales, con el fin de generar una
mezcla uniforme en este motor el combustible fue inyectado en el multiple de admision,
ademés de utilizar calentador de 1kW para mantener la temperatura del aire a la admisién
a 400K . Para alcanzar la combustion en modo HCCI el motor es iniciado en frio en modo CI
usando combustible Diesel; cuando se alcanza una temperatura especifica de agua y aceite el
flujo de combustible fue interrumpido y fue inyectado el gas natural en la admision. Algunos
pardmetros de la simulacién se muestran en la Tabla [5-7]
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Tabla 5-6.: Especificaciones Técnicas Motor Ricardo E6/MS [4].

Caracteristica Unidad Valor
Tipo de Combustible - Diesel
Numero de Cilindros - 1
Desplazamiento em? 501
Didametro x Carrera mm 76,2 x 110
IVO CAD ABDC 7
IvC CAD ABDC 36
EVO CAD BBDC 36
EVC CAD ATDC 7

Tabla 5-7.: Caracteristicas de la Simulacién de Yousefi [4].

Caracteristica Descripcién
Presién de Admision 2,7bar
Temperatura de Admision 400K
Velocidad 800rpm
Relacién Aire-Combustible Relativa | 3,333 — 5,0

En la Figura[5-6]se muestra la curva de presion al interior del cilindro con respecto al 4ngulo
del cigiienal para un valore de relacién aire-combustible relativa A = 3,333 y 5,0. De las cur-
vas es posible observar nuevamente que para una mezcla mas rica se obtiene mayor presién
en el cilindro, ademads, especificamente para una relacion aire-combustible de 5,0 la presién
durante la combustion es baja dado que existe misfire durante el proceso debido a una mayor
perdida de energia a través de las paredes de la precamara.
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Figura 5-6.: Curva de Presion de la Simulaciéon para Diferente Relacién Aire-Combustible
Relativa [4].

En la Figura se muestra el comportamiento de la presién media efectiva indicada con
la variacion en la relacion aire combustible relativa para las diferentes condiciones evaluadas
por este autor, debido a las menores presiones logradas con esta geometria de la camara y la
combustion incompleta de la mezcla més pobre también se obtiene una menor presion media
efectiva para mezclas mas pobres, este resultado sigue la misma tendencia que lo presentado
en el Capitulo [d] y se muestra en la Figura [5-7h]
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(b) Efecto de la Relacién Aire-Combustible en
la Presién Media Efectiva (Figura [4-12)).

(a) Comportamiento Presién Media Efectiva
para Diferente Relacién Aire-Combustible
Relativa [4].

Figura 5-7.: Efecto Relacién Aire-Combustible en la Presién Media Efectiva.

Nuevamente de la comparacion de los resultados y tendencias obtenidas a partir del modelo
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simplificado de las simulaciones presentadas en el Capitulo [4] y los resultados presentados
por diferentes autores que realizaron modelos mas complejos, es posible afirmar que un mo-
delo simplificado puede presentar ventajas en los recursos y tiempos de calculos utilizados,
ademas de describir de forma aceptable el comportamiento de la combustion HCCI para
ciertos indicadores y condiciones de operacion. De igual forma es necesario reconocer que no
es posible confiar totalmente en un modelo simplificado ya que existen algunos componentes
del modelo que afectan en mayor proporcién los resultados, como lo es el uso de una cinética
quimica simplificada.

5.2. Comparacion con Experimentos

Luego de haber comparado las tendencias que siguen los resultados que se muestran en el
Capitulo [4] con resultados computacionales de otros autores, en esta seccién se realizan simu-
laciones de casos experimentales encontrados en publicaciones internacionales para continuar
dando validez al modelo planteado en el Capitulo

5.2.1. Primer Motor Comparado - Publicaciéon Acevedo
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Figura 5-8.: Diagrama del Montaje Experimental del Motor Lister [12].

Los resultados experimentales para realizar la primera comparacion fueron publicados por
Acevedo, Tamara y Rodriguez [I12]. En este estudio utilizaron un motor monocilindrico
marca Lister, la inyeccién de combustible fue controlada utilizando una Unidad de Control
de Motor (Engine Control Unit - ECU) Haltech E6X, la presién en el cilindro fue medida
usando un transductor de presion piezoeléctrico Kistler 6125B y el aire en la admisién fue
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Tabla 5-8.: Especificaciones Técnicas Motor Lister.

Caracteristica Unidad Valor

Tipo - Monocilindro.
Induccién - Aspiracion Natural.
Desplazamiento L 0,756
Didametro x Carrera mm 90 x 120
Relacion de Compresion — 10 a 18
Refrigeracién — Enfriado por Agua
Potencia Maxima HP 9 a 900rpm
Longitud de la Biela mm 200

IVO CAD ATDC 10

IvVC CAD ABDC 34

EVO CAD BBDC 40

EVC CAD ATDC 15

calentado adaptando una resistencia de 1,5kW en el multiple de admisién en donde también
fue instalado el inyector de combustible, un diagrama esquematico del montaje experimental
empleado se muestra en la Figura Las especificaciones técnicas del motor se presentan
en la Tabla [5=8]

Con el fin de realizar la simulacion que representara los resultados experimentales se utilizo la
malla modelada y utilizada por Tamara [9§] en una investigacién previa. La composicién de
la mezcla, la temperatura a la admision y demas condiciones reportadas en los resultados
experimentales para representar en la simulacion se muestran en la Tabla

Resultados Numéricos y Computacionales

En la Seccién [3.2]se describié la metodologia y procedimiento para el uso del software ANSYS
ICEM CFD como herramienta para la generacién de la malla de geometrias complejas de
piston o culata del motor, la malla utilizada en este estudio fue generada utilizando esta me-
todologia. La motivacién original para el uso de ICEM CFD es la posibilidad de representar
geometrias de mayor complejidad que mediante el uso de k3prep no es posible modelarlas
o se requiere definirlas punto a punto siendo una tarea que requiere un mayor esfuerzo y
desgaste por parte del modelador. La malla utilizada se muestra en la Figura
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Tabla 5-9.: Parametros Simulacién Motor Lister.

Parametro Unidad Valor
Combustible - E100
Relacion de Compresion - 14,5
Velocidad rpm 900
Tadm K 383

A - 3,0/35

Inicio Simulacién CAD BTDC 210
Final Simulacién CAD ATDC 140

Tculata ° C 137
Tcilindro ° C 177
Thiston °C 167
571 -179.98493

Figura 5-9.: Malla del Motor Lister.

En la Figura se muestra la curva de presién con respecto al angulo del cigiienal de
la simulacién en KIVA y los datos experimentales del motor Lister para una relacion aire-
combustible relativa de 3,0, y en la Figura [5-11] se muestran las mismas curvas para el caso
de A = 3,5. Las curvas de presion experimentales se obtuvieron mediante la reconstruccién
punto a punto de las curvas publicadas [I112] usando el software digitalizador Engauge [113].
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Figura 5-10.: Curva de Presién de la Simulacién en KIVA y los Resultados Experimentales
Motor Lister para A = 3,0.
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Figura 5-11.: Curva de Presion de la Simulaciéon en KIVA y los Resultados Experimentales
Motor Lister para A = 3,5.

A partir de las figuras y curvas para los datos experimentales se observa que al aumentar la
relacion aire-combustible relativa y hacer la mezcla mas pobre se logra disminuir la presién
desarrollada, alcanzando una presion maxima de 63bar para la mezcla mas rica evaluada a
A = 3,0 mientras que se tiene un valor de 46bar para la mezcla mas pobre de A = 3.5, esta
misma tendencia fue observada en los resultados de las simulaciones en la Seccién 1.3l Esta
disminucién en la presiéon maxima dentro del cilindro esta relacionada con la menor cantidad
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de combustible presente en la mezcla conforme se hace mas pobre la mezcla. De estas curvas
se puede notar que los resultados de la simulacién en KIVA representa de buena forma los
resultados experimentales ya que las curvas presentan tendencias similares dentro de valores
numéricos cercanos a los experimentos.

Tabla 5-10.: Presiones Resultados Comparacién Motor Lister.

Si Error
. im. )
Parametro A [—] | Exp. KIVA Relativo
[ %]
3,0 | 63,686 | 63,018 1,048
Presiéon Méxima [bar]
3,5 | 46,761 | 46,936 0,373
3,0 7,425 8,718 17,403
IMEP [bar]
3,5 6,278 4,428 29,470

Para realizar una comparacion cuantitativa de las simulaciones y resultados experimentales
en la Tabla se muestran los valores de presiéon maxima y presiéon media efectiva indi-
cada, y en la Tabla se muestran los resultados para el inicio de la combustién; en estas
tablas los resultados son presentados para las dos condiciones de relacién aire-combustible
ademas del error relativo para las presiones y el error absoluto para el inicio de la combustion,
comparando las simulaciones y los experimentos. Segin los resultados de la Tabla se
puede observar que de la misma forma que se observa en las curvas de presion, en general se
obtuvo errores bajos en la simulacion en KIVA con respecto a los resultados experimentales.
En cuanto a la presiéon maxima el error estuvo entre 0 y 2% mientras que para la presion
media efectiva el error fue de alrededor de 18 % para la relacién aire combustible de 3,0, y
casi el 30 % para A = 3,5.

Tabla 5-11.: Inicio de Combustién Resultados Comparacion Motor Lister.

Malla Error
Parametro | A [-] | Exp. Tcem Absoluto
[CAD)]
3,0 | —1,604 | 1,054 2,658
SOC [CAD]
3,5 | 6,399 | —0,905 —7,305




114 5 Comparacion del Modelo Computacional Respecto a Informacién Publicada

De los datos de los errores para el inicio de la combustion de la Tabla se evidencia una
de las principales debilidades del mecanismo de cinética quimica planteado para el modelo,
ya que este no es capaz de predecir con mucha precisién el angulo en que inicia la liberacién
principal de la energia. Para este indicador nuevamente la mezcla mas rica arroja menores
diferencias con respecto a la experimentacion, presentando un atraso de 2,6 grados mientras
que para A = 3,5 existe un adelanto de 7,3. Un factor que influye en que el error se eleve
en mayor magnitud para el inicio de la combustién es que este evento ocurre muy cerca del
punto muerto superior, y debido a estos pequenos valores cualquier variacién leve genera
una gran diferencia porcentual.

En las curvas de la simulacion se observa que la liberacién de calor y el aumento de la
presion ocurre en muy pocos grados del cigiienal mientras que en los resultados experi-
mentales esto ocurre a una menor velocidad, esto hace que el trabajo generado durante el
ciclo sea aprovechado en una cantidad diferente lo que se representa por la presion media
efectiva. Esto es nuevamente un efecto del modelo empleado para la cinética de reaccién,
ya que este considera que la mezcla es totalmente homogénea lo que hace que la ignicién
ocurra simultaneamente en toda la cdmara de combustion resultando en una menor duracion.

5.2.2. Segundo Motor Comparado - Publicaciéon Rahbari

Los datos experimentales utilizados para una segunda comparacion de la capacidad de KIVA
para modelar un motor real fueron obtenidos de la publicacién de Rahbari [56], él realizé un
modelo termodinamico multizona para estudiar el efecto de la recirculacion de gases en la
combustion de etanol, los datos utilizados para validar ese modelo fueron obtenidos de la
publicacién de Christensen [I11]. El motor utilizado era marca Volvo modelo TD100 origi-
nalmente operado con diesel con 6 cilindros en serie, fue modificado para operar en modo
HCCI y con un solo cilindro. Las principales especificaciones técnicas del motor se presentan

en la Tabla (=121

Para realizar la simulacién de este motor se utilizé la malla simple generada con k3prep
que se muestra en la Figura[5-12] debido a las especificaciones reportadas sobre el motor se
modeld la camara de combustién tinicamente como una seccion de una geometria cilindrica.
Esta malla fue modelada segun las dimensiones especificadas en la Tabla y para lo-
grar una relacion de compresién de 15, segtn las caracteristicas del motor presentadas por
Christensen la camara de combustion del motor es cilindrica por lo que se esperan resultados
precisos con los experimentos. El archivo de entrada para modelar la malla, el archivo iprep,
donde se definen los puntos, bloques y e interacciones entre estos para modelar la geometria
de la cdmara de combustién se muestran en el Anexo [D] La composicién de la mezcla, la
temperatura a la admision y demas condiciones utilizadas en los experimentos necesarios
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Tabla 5-12.: Especificaciones Técnicas Motor Volvo TD100.

Caracteristica Unidad Valor
Tipo de Combustible - Diesel
Numero de Cilindros - 6
Desplazamiento cm? 1600
Diametro x Carrera mm 120,65 x 140
Longitud de la Biela mm 260
IVO CAD ATDC 5

IVC CAD ABDC 13
EVO CAD BBDC 39
EVC CAD BTDC 10

para realizar la simulacién se presentan en la Tabla

En la Figura se muestra la curva de presién con respecto al angulo del cigiienal de
la simulacién en KIVA y los datos experimentales del motor Volvo para una relacion aire-
combustible relativa de 2,994, y en la Figura[5-14]se muestran las mismas curvas para el caso
de A = 3,597. Las curvas de presién experimentales se obtuvieron mediante la reconstruccién
punto a punto de las curvas publicadas usando el software de digitalizaciéon del mismo modo
que se utilizé para el motor comparado anteriormente.

A partir de las figuras y curvas para los datos experimentales nuevamente se observa la ten-
dencia de disminuir las presiones desarrolladas al interior del cilindro cuando se aumenta la
relacion aire-combustible relativa y se hace més pobre la mezcla, para este motor los resul-
tados de la simulacién siguen de una mejor manera la curva obtenida para los experimentos.
Los valores y errores relativos para la presiéon maxima y presion media efectiva se muestran
en la Figura [5-14] y los valores y errores absolutos para el inicio de la combustién de la
simulacién y los experimentos se presentan en la Tabla [5-15]

Al analizar los datos de las Tablas y se observa que para este motor la simulacién
arrojé menores errores con respecto a los experimentos siendo 0,282 % el menor error para
la presion maxima en una relacion aire-combustible de 2,994, en el inicio de la combustion
este motor presenta un error maximo de —8,9C AD para la mezcla mas pobre analizada. A
partir de las figuras se muestra que la curva de la simulaciéon no tiene mucha diferencia con
respecto a los resultados experimentales, pero como se presenta en la tabla existe un mayor
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571 -179.98493

Figura 5-12.: Malla del Motor Volvo TD100.

Tabla 5-13.: Pardametros Simulaciéon Motor Volvo.

Parametro Unidad Valor
Combustible - E100
Relacion de Compresion - 15
Velocidad rpm 1000
Todm K 383

A - 2,994 / 3,597

Inicio Simulacién CAD BTDC —170
Final Simulacion CAD ATDC 141
Teutata °C 137
Leitindro °C 177
Thiston °C 167
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Figura 5-13.: Curva de Presion de la Simulaciéon en KIVA y los Resultados Experimentales
Motor Volvo para A = 2,994.
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Figura 5-14.: Curva de Presion de la Simulacion en KIVA y los Resultados Experimentales
Motor volvo para A = 3,597.
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Tabla 5-14.: Presiones Resultados Comparacion Motor Volvo.

Parametro A [—] | Simulacién | Experimento | Error Relativo [ %]
Presion Méxima [bar] | 2,994 78,602 78,824 0,282
3,597 | 73,516 72,09 1,979
IMEP [bar] 2,994 | 27458 91,755 26,214
3,597 23,221 20,346 14,132

Tabla 5-15.: Inicio de Combustién Resultados Comparacion Motor Volvo.

Parametro | A [-] | Simulacién | Experimento | Error Absoluto [CAD)]
SOC [CAD] | 2,994 —3,383 —3,352 —3,150
3,597 -3,977 —3,086 —8,910

error en la presién media efectiva debido a que por los datos experimentales disponibles el
intervalo en que se evalud este indicador es pequeno, lo que ocasiona una mayor sensibilidad
a las diferencias en la presion entre los experimentos y la simulacién.

Existen diversos motivos para las diferencias en los resultados simulados y los experimentos
de cada uno de los motores comparados, uno de los principales como se ha dicho ante-
riormente es el uso de una cinética de reaccion simplificada ya que la combustion HCCI
esta precisamente controlada por cinética quimica, en este caso el mecanismo de reaccién no
es capaz de representar adecuadamente la oxidacion del combustible bajo todas las condicio-
nes, lo cual es reflejado en la dificultad del modelo de predecir adecuadamente el inicio de la
combustion. La cinética de reaccién utilizada no considera especies intermedias que pueden
estar presentes en el inicio de la descomposicion del etanol, ademas es necesario tener en
cuenta que el mecanismo de reaccion utilizado fue obtenido principalmente para describir de
mejor manera la velocidad de propagacion de la llama mas que la temperatura y condiciones
de autoencendido.

Otro aspecto determinante en el momento de modelar y describir adecuadamente la forma
en que ocurren los procesos en el interior del cilindro mediante el uso de software CFD es la
correcta determinacion de las condiciones iniciales y de frontera, ya que es dificil o imposible
medir experimentalmente algunos valores como la temperatura de las diferentes paredes de
la camara de combustién o la temperatura de la mezcla de gases en el cierre de la valvula de
admision. Es por esto que es necesario partir de condiciones medibles y aproximadas, e iterar
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constantemente hasta obtener el valor correcto de la variable que permita que los resultados
teodricos se adapten a los resultados experimentales de la mejor manera. Una estrategia para
lograr esto es descrita por Mazi [114] en la que primero es necesario estimar de la mejor
forma posible la composicion de la mezcla al interior del cilindro segin el exceso o fraccién
de EGR utilizada, posteriormente se determina experimentalmente la presiéon en el momento
deseado y la temperatura es inicialmente aproximada segin las condiciones medidas en el
multiple de admisién; bajo estas condiciones deben realizarse las simulaciones y ajustar la
temperatura en IVC de forma que la curva de presion se ajuste adecuadamente a los valores
experimentales.

Otro ejemplo de la importancia de determinar correctamente las condiciones a las que se
realiza la simulacion es la relacién de compresion para el caso del motor Volvo, ya que en
la publicacién de Rahbari se reportaba un valor de 18 el cual no permitia un buen ajuste
de los resultados tedricos y los experimentales, teniendo en cuenta la estrategia descrita an-
teriormente la relacion de compresion fue disminuida gradualmente hasta que se logré una
correcta relacion de los datos a una relacién de compresion de 15.



6. Conclusiones y Recomendaciones

6.1. Conclusiones

En este trabajo se realizé un estudio tedrico computacional mediante el uso de herramientas
y software CFD de la respuesta de la combustion en modo HCCI frente a la variacion de
parametros como la temperatura de admision, relacién aire-combustible o exceso de aire, uso
de combustible dual y recirculacién de gases de escape. Para lograr esto y plantear un modelo
simple pero que permitiera predecir adecuadamente el comportamiento de un motor HCCI
se revisé y describié los principales métodos para el control de la igniciéon en este modo de
combustion, ademaés se describieron los principios de conservacion y de cinética quimica que
modelan los fluidos como la mezcla de gases al interior de un motor de combustién interna.

En cuanto al software CFD que se utilizé se trata de KIVA4, del cual se hace una revisién
de las ecuaciones gobernantes que soluciona, la forma en que se realiza la discretizacion
espacial y temporal, y se plantea una metodologia alternativa para la generacién de geo-
metrias complejas que describan de mejor manera la camara de combustion con respecto a
la herramienta de modelado original de KIVA. Para el modelado de la cinética quimica se
utilizé un mecanismo simplificado de dos pasos que si bien desprecia muchas de las espe-
cies intermedias presentes en la combustion del etanol si tiene en cuenta la naturaleza de la
descomposicién de los hidrocarburos. Los principales resultados y conclusiones obtenidas en
esta investigacion son:

= Entre los efectos que genera el aumento en la temperatura de admision para condi-
ciones simuladas esta el adelanto en el inicio de la combustion, ademas de causar una
menor presion media efectiva debido a la disminucién de energia quimica disponible
por la reduccion de la densidad de la mezcla aire combustible a mayor temperatura de
admision. En cuanto a las emisiones el aumento de la temperatura no tiene un efec-
to en las emisiones debido a las caracteristicas del mecanismo cinético y condiciones
empleadas.

= Con las suposiciones realizadas, el incremento en el exceso de aire o relacién aire-
combustible relativa es una estrategia eficaz para adelantar el inicio de la combustion
ya que permite aumentar la temperatura al interior del cilindro durante la carrera de
compresion, a la vez se ve reducida la presion al interior del cilindro después de la
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combustion y disminuye el trabajo entregado por el motor expresado en la presién
media efectiva debido a la menor cantidad de combustible admitido. Esta estrategia
mostré reducir las emisiones de C'O debido a la mayor disponibilidad de Oy para una
oxidaciéon mas completa del combustible, pero para condiciones estequiométricas se
emiten la mayor cantidad de C'O debido al poco tiempo y condiciones no apropiadas
para la combustion, ademas de diluir con aire las emisiones producidas.

= Debido a la cinética quimica empleada y las condiciones simuladas, la adiciéon de pe-
quenas cantidades de metano al etanol resulta en un adelanto de la liberacién de calor
correspondiente al etanol. La liberacién de calor anticipada del metano reduce la pre-
sion media efectiva y la eficiencia térmica, estas son contrarrestadas y aumentadas a
mayores cantidades empleadas de metano.

» La recirculacién de gases de escape para el modelo simulado genera un efecto de re-
traso de la combustion, disminucién de la velocidad de liberaciéon de calor, aumento
en la duracion de la combustion y reduccién en la presion al interior del cilindro de-
bido a la dilucién por la inclusién de especies quimicas poco reactivas en la mezcla
aire-combustible y su mayor capacidad calorifica. La recirculacion de gases de escape
modelada sélo representa los efectos de la dilucion de la mezcla, las consecuencias de la
mayor temperatura a la que se encuentran los productos de combustion son similares
a lo anteriormente descrito. KIVA mostré la capacidad de lograr que los resultados
converjan con errores menores al 0,001 % en 3 iteraciones para la recirculacién de gases
de escape. La EGR no muestra una relacién directa con las emisiones de CO y C'O,
debido a las deficiencias del uso de una cinética quimica simplificada.

= Con el uso de la cinética quimica empleada, el uso de etanol hidratado presenta la mis-
ma tendencia y comportamiento frente al etanol anhidro, siendo afectado en la misma
magnitud por el aumento de la temperatura de admisién, relacion aire-combustible y
recirculacion de gases de escape, pero en cada caso desarrolla menor presion y capa-
cidad para realizar trabajo debido a la disminucién en la energia quimica disponible.
El mayor aumento en el inicio de la combustion causado por la presencia de metano
en la mezcla combustible resulta en menores presiones desarrolladas asi como bajas
eficiencias térmicas con respecto a el uso de etanol anhidro o hidratado. La mezcla de
etanol-metano presenta una mayor sensibilidad a la temperatura de admisién disminu-
yendo en mayor cantidad la presién media efectiva y la eficiencia térmica al aumentar
la temperatura. Frente a la recirculacion de gases de escape, la mezcla etanol-metano
experimenta una menor respuesta que el etanol seco disminuyendo en menor cantidad
la presion media efectiva para fracciones de dilucién maés altas.

= Para el motor con una camara de combustién de geometria simple, la malla obtenida
mediante el generador original de KIVA es capaz de ajustarse y predecir adecuadamente
a condiciones reales de operacion. Esto evidencia que al modelar y describir la geometria
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de la camara de combustién de la forma més aproximada a la geometria real permite
obtener resultados mas precisos, por lo que dependiendo se las necesidades del modelo
vale la pena invertir mas trabajo por parte del modelador en la generacion de la malla
para obtener mejores predicciones del rendimiento del motor.

= Para lograr una mejor prediccion de los diferentes indicadores del desarrollo de la
combustion, lo més conveniente es el uso de una cinética quimica detallada que tenga
en cuenta las diferentes especies quimicas intermedias y radicales que se generan en
la combustién de hidrocarburos, ademés de poder tener valores mas confiables de
las emisiones de gases. El uso de una cinética simplificada estd enfocada en predecir
resultados del rendimiento de un motor en modo HCCI despreciando caracteristicas
de la combustion y las emisiones generadas.

6.2. Recomendaciones

Teniendo en cuenta los resultados y conclusiones obtenidas durante el desarrollo de este tra-
bajo es posible resaltar algunos aspectos que pueden ayudar a tener resultados mas precisos
en la prediccion del rendimiento de un motor operado en modo HCCI asi como realizar un
proceso de modelado y simulacion mas eficiente. Los resultados mostraron que la principal
debilidad del modelo implementado fue el mecanismo de cinética quimica utilizado el cual
genera mayores errores en la prediccion del inicio de la combustion, liberacién de calor y
emisiones. Con el fin de reducir las deficiencias dependientes de la cinética de combustién,
se recomienda introducir en KIVA de manera manual un mecanismo mas detallado para el
combustible utilizado, teniendo en cuenta que esto puede resultar en una tarea desgastante, o
acoplar el solucionador de KIVA a una herramienta especializada en el cdlculo de combustion.

Al comparar resultados obtenidos mediante el uso de KIVA con respecto a simulaciones
publicadas por otros autores, y con respecto a datos experimentales, se logra obtener correc-
tamente la tendencia y ordenes de magnitud en la curva de presion, la principal diferencia y
mayores errores se presentan para el inicio de la combustién debido a poco detalle del me-
canismo cinético utilizado. Con el fin de obtener resultados precisos se hace necesario iterar
y ajustar parametros que no se pueden medir de manera facil experimentalmente y que son
necesarios para implementar el modelo, como temperatura de la cdAmara en el cierre de la
valvula de admision, la temperatura de las paredes de la camara de combustion o la rela-
cién de compresion efectiva; ademas se hace necesario conocer la geometria de la camara de
combustion con el fin de determinar si es necesario tener en cuenta detalles presentes en esta.

Es necesario y recomendable utilizar los resultados obtenidos en esta investigacién como base
y referente en cuanto a los parametros de operacion a utilizar en investigaciones experimen-
tales de combustion HCCI, esto permite realimentar el modelo implementado ya que entre
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los factores que generan incertidumbres en los resultados obtenidos de las simulaciones, se
encuentran las condiciones iniciales y de frontera que deben ser determinadas y/o ajustadas
de datos experimentales.

Aunque el modelo empleado predice de buena forma las caracteristicas de rendimiento de la
combustion HCCI del etanol cuando se conocen de forma precisa las condiciones de opera-
cion, se hace necesario implementar una cinética de combustion mas detallada que permita
refinar el modelo y describir de manera més acertada las caracteristicas de la liberacién de
calor. Esta necesidad se ve reflejada en las gréaficas de emisiones en las cuales no se presenta
una tendencia debido a que la cinética simple utilizada desprecia muchas especies que pue-
den ser de interés y que pueden afectar las emisiones y caracteristicas de la combustion. Es
necesario tener en cuenta que el uso de una cinética detallada requeriria un mayor tiempo
computacional para completar una simulacion, afectando una de las principales fortalezas del
modelo implementado actualmente en KIVA ademéds de requerir mayor esfuerzo por parte
del modelador.

Para el modelado de mallas con geometrias complejas que requieran un alto nivel de detalle,
el software ANSYS ICEM CFD tiene la capacidad de refinar de manera ilimitada cada
uno de los bloques modelados para cierta geometria de malla, se encontré que KIVA no
es capaz de resolver mallas para una cantidad mayor de 8 celdas por bloque (Nivel de
refinamiento 2 para ICEM CFD) ya que se obtuvo errores en el compilador. En caso que el
usuario requiera aumentar la cantidad de celdas en la malla la forma recomendada es cortar
y generar una mayor cantidad de bloques en lugar de usar la herramienta de refinado de
ICEM CFD. Ya que en este trabajo se mostré las ventajas del uso de ICEM CFD como una
herramienta auxiliar para la generaciéon de la malla para un motor con cdmara de combustién
de geometria compleja, puede ser recomendable continuar con el estudio de geometrias de este
tipo mediante el uso de otros cédigos CFD de uso méas comun y libres como lo es OpenFoam
el cual cuenta con solucionadores especializados en motores de combustion interna.
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A. Anexo: Archivo itape5 del Caso Base

Archivo itapeb - Ejemplo Caso Base
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nohydro
itype
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lpr

N O~ —r O O
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ncfilm 999999
nctap8 999999
nclast 999999

ncmon 1
ncaspec 0

gmv 0.0
cafilm 10.0
cafin 52.0
angmom 1.0
pgssw 0

dti 1.0e-6
dtmxca 0.5
dtmax 1.0e-5
tlimd 0.0
twfilm 9.99e9
twfin 9.99e9
fchsp 0.25
bore 7.796
stroke 6.22
squish 0.1105
rpm 1600.0
atdc -134.0
datdct 0.0
revrep 2.0
conrod 10.343

swirl 0.0
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swipro 3.11
thsect 360.0
sector 0.0
deact 0.0
epsy 1.0e-3
epsv 1.0e-3
epsp 1.0e-4
epst 1.0e-3
epsk 1.0e-3
epse 1.0e-3
gx 0.0

gy 0.0
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tcylwl 501.68
thead 534.26
tpistn 532.23
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capa 18.0
pmplict 2.0
lospeed 0
airmul 1.457e-5

airmu?2 110.0
airlal 252.0
airla?2 200.0
prl 0.74
rpr 1.11
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nvalves 0
isoot 0



B. Anexo: Cdédigo en MATLAB para el
Calculo de Indicadores de
Rendimiento

%% CALCULO DE LOS INDICADORES DE RENDIMIENTO DE UNA SIMULACION EN KIVA4
%% Importacion de datos de Kiva

% Importar datos fired del archivo creado por KIVA
archivo_datos = importdata(’dat.thermo’):,
datos_kiva = archivo_datos.data:,

% Importar datos motored del archivo creado por KIVA
archivo_datos_mot = importdata(’dat.thermo_motored’):,
datos_mot_kiva = archivo_datos_mot.data:,

ref = 0:,
for i = 1:length(datos_kiva) % Conversion a Unidades SI (kg - m - s)
if datos_kiva(i,1)<-abs(datos_kiva(length(datos_kiva),1))
ref = i:,
end
if datos_kiva(i,1)>-abs(datos_kiva(length(datos_kiva),1))
datos(i-ref,1) = datos_kiva(i,1):, % Angulo [grados]
datos(i-ref,2) = datos_kiva(i,2)/10:, % Presion [Pa]
datos(i-ref,3) = datos_kiva(i,3):, % Temperatura [K]
datos(i-ref,4) = datos_kiva(i,4)*(10073)/1000:, % Densidad [kg / m~3]
datos(i-ref,5) = datos_kiva(i,5)/(100°3):, % Volumen [m~3]
datos(i-ref,6) = datos_kiva(i,6)/1000:, % Masa [kg]

datos_mot(i-ref,1) = datos_mot_kiva(i,1):, % Angulo [grados]
datos_mot(i-ref,2) datos_mot_kiva(i,2)/10:, % Presion [Pa]
datos_mot (i-ref,3) datos_mot_kiva(i,3):, % Temperatura [K]
datos_mot (i-ref,4) datos_mot_kiva(i,4)*(100°3)/1000:,
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% Densidad [kg / m~3]

datos_mot(i-ref,5) = datos_mot_kiva(i,5)/(100°3):, % Volumen [m~3]

datos_mot(i-ref,6) = datos_mot_kiva(i,6)/1000:, % Masa [kg]
end
end

%% Parametros del sistema

% Fracciones masicas de la mezcla inicial

m_et = 1.282641167367E-02 /1000:, % Masa de Etanol C2H50H [kg]
m_met = 0 /1000:, % Masa de Metano CH4 [kg]

m_o2 = 5.345509448506E-02 /1000:, % Masa de Oxigeno 02 [kg]
m_n2 = 1.760463168843E-01 /1000:, % Masa de Nitrogeno N2 [kg]
m_co2 = 0 /1000:, % Masa de Dioxido de Carbono C02 [kg]

m_wat = 0 /1000:, % Masa de Agua H20 [kg]

m_co = 0 /1000:, % Masa de Monoxido de Carbono C02 [kg]

m_mx = m_et + m_met + m_wat + m_o2 + m_n2 + m_co2 + m_co:,

% Masa de la mezcla [kg]

y_et = m_et /m_mx:, % Fraccion Masica Etanol C2H50H [-]

y_met = m_met /m_mx:, % Fraccion Masica Metano CH4 [-]

y_wat = m_wat /m_mx:, % Fraccion Masica Agua H20 [-]

y_co2 = m_co2 /m_mx:, % Fraccion Masica Dioxido de Carbono C02 [kg]
y_co = m_co /m_mx:, % Fraccion Masica Monoxido de Carbono C02 [kg]l
y_air = 1 - y_et - y_met - y_wat - y_co2 - y_co:,

% Fraccion masica aire 02-N2 [-]

% Condiciones de referencia

Vd = max(datos(:,5)) - min(datos(:,5)):, % Volumen desplazado [m~3]
Tr = datos_kiva(1,3):, % Temperatura referencia (En IVC) [K]
Pr = datos_kiva(1,2)/10:, % Presion referencia (En IVC) [Pa]
Vr = datos_kiva(1,5)/(100°3):, % Volumen referencia (En IVC) [m~3]

% Geometria del motor

1.105 /1000:, % Altura de la culata en TDC [m]
62.2 /1000:, % Carrera del piston [m]

r = 0.5xstroke:, J Radio del ciguefial [m]

squish

stroke

rpm = 1600:, % Velocidad del motor [rev / min]

Sp = 2*stroke*(rpm/60):, % Velocidad promedio del piston [m / s]
Ah = 4778.362 /(1000°2):, % Area de la culata [m"~2]

Ap = 6305.729 /(1000°2):, % Area del piston [m~2]
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D =77.96 /1000:, % Diametro del cilindro [m]

% Condiciones termicas

Ru = 8315:, % Constante universal de los gases [J / kmol K]
Th = 534.26:, % Temperatura de la culata [K]

Tc = 501.68:, 7% Temperatura del cilindro [K]

Tp = 532.23:, 7 Temperatura del piston [K]

LHV_et = 26.9e6:, 7 Poder calorifico inferior etanol [J / kgl
LHV_met = 50e6:, % Poder calorifico inferior metano [J / kgl
dddP_soc = 0.25:, % Tercera derivada de presion en SOC [Bar / theta”3]

%% Calculos

for i = 1:length(datos)-2
th(i,1) = datos(i+1,1):, % Vector Angulo
T(i,1) = datos(i+1,3):, % Vector Temperatura
gamma(i,1) = gamma _mx(T(i,1),y_et,y_met,y_air,y_wat):,
% Vector relacion calores especificos

% Calculo termino energia interna

dP(i,1) = (datos(i+2,2)-datos(i,2))/(datos(i+2,1)-datos(i,1)):,
% Cambio presion con angulo [Pa / thetal]

du(i,1) = (1/(gamma(i,1) - 1))*datos(i+1,5)*dP(i,1):,
% Cambio energia interna [J / theta]

% Calculo termino trabajo

dv(i,1) = (datos(i+2,5)-datos(i,5))/(datos(i+2,1)-datos(i,1)):,
% Cambio volumen con angulo [m~3 / thetal

aw(i,1) = (gamma(i,1)/(gamma(i,1) - 1))*datos(i+1,2)*dV(i,1):,
% Cambio trabajo [J / thetal

% Calculo coeficiente conveccion

P_mot(i,1) = interpl(datos_mot(:,1),datos_mot(:,2),th(i,1),’cubic’):,
% Presion motored al mismo angulo que fired [Pal

w(i,1) = 2.28%Sp + (3.34e-4)*((Vd*Tr)/(Pr*Vr))*(datos(i,2)-P_mot(i,1)):,
% Velocidad promedio de gas en el cilindro [m / s]

L(i,1) = (r - r*xcos(datos(i+1,1)*pi/180) + squish):,
% Altura instantanea cilindro [m]

h(i,1) = 129.8%((L(i,1))~(-0.2))*((datos(i+1,2)/1000)70.8)...
*((datos(i+1,3))"(-0.73))*((w(i,1))"0.8):,
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% Coeficiente conveccion cilindro [W / m~2 K]

% Calculo perdidas por paredes
Ac(i,1) = pi*DxL(i,1):, % Area superficial de la camara [m"2]
dQw(i,1) = h(i,1)*(Ah*(T(i,1)-Th) + Ap*(T(i,1)-Tp) + ...
Ac(i,1)*(T(i,1)-Tc))/(360*rpm):,
% Calor transferido a las paredes [J / thetal

dQ(i,1) = du(i,1) + dw(i,1) + dQw(i,1):,
% Tasa de liberacion de calor total [J / thetal]

dQn(i,1) = du(i,1) + dw(i,1):, % Tasa de liberacidén de calor neta [J / theta]
end

P_max_Pa = max(datos(:,2)) % Presion maxima [Pal

P_max_bar = max(datos(:,2))/100000 % Presion maxima [Bar]

T_max = max(datos(:,3)) % Temperatura maxima [K]

HRR_max = max(dQ) % Maxima tasa de liberacion de calor [J / CAD]

% Calculo calor acumulado

Q = cumtrapz(th,dQ):, % Calor total liberado [J]

Qn = cumtrapz(th,dQn):, % Calor neto liberado [J]

Qw = cumtrapz(th,dQw):, % Calor transferido a las paredes [J]

% Calculo Inicio de la Combustion SOC
for i = 1:length(dP)-2
th2(i,1) = th(i+1,1):, % Vector angulo segunda derivada
ddP(i,1) = (dP(i+2,1)-dP(i,1))/((th(i+2,1)-th(i,1))*100000):,
% Segunda derivada de presion [Bar / theta"2]
end
for i = 1:length(ddP)-2
th3(i,1) = th2(i+1,1):, % Vector angulo tercera derivada
dddP(i,1) = (ddP(i+2,1)-ddP(i,1))/(th2(i+2,1)-th2(i,1)):,
% Tercera derivada de presion [Bar / theta”3]
dddP_c(i,1) = dddP_soc:, % Tercera derivada para SOC [Bar / theta"3]
end
% Determinacion punto anterior y siguiente a inicio de la combustion
for i = 1:length(dddP)
if dddP(i,1) < 0.25
p_i = dddP(i,1):, % Cambio de la presion antes [Bar / theta"~3]
angulo_i = th3(i,1):, % Angulo antes [CAD]
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else
p_s = dddP(i,1):, % Cambio de la presion despues [Bar / theta"3]
angulo_s = th3(i,1):, % Angulo despues [CAD]
break
end
end
S0C = ((angulo_s - angulo_i)/(p_s - p_i))*(dddP_soc - p_i) + angulo_i
% Angulo en SOC [CAD]

% Caracterizacion del proceso de combustion
for i = 1:1length(Q) % Calculo CA10
ca(i,1) = Q(i,1)/Q(length(Q),1):,
if ca(i,1) < 0.1
cai = ca(i,1):,
angi = th(i,1):,
else
cas = ca(i,1):,
angs = th(i,1):,
break
end
end
CA10 = ((angs - angi)/(cas - cai))*(0.1 - cai) + angi % Angulo CA10 [CAD]
for i = 1:length(Q) % Calculo CA50
ca(i,1) = Q(i,1)/Q(length(Q),1):,
if ca(i,1) < 0.5
cai = ca(i,1):,
angi = th(i,1):,
else
cas = ca(i,1):,
angs = th(i,1):,
break
end
end
CA50 = ((angs - angi)/(cas - cai))*(0.5 - cai) + angi % Angulo CA50 [CAD]
for i = 1:length(Q)% Calculo CA90
ca(i,1) = Q(i,1)/Q(length(Q),1):,
if ca(i,1) < 0.9
cai = ca(i,1):,
angi = th(i,1):,
else
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cas = ca(i,1):,
angs = th(i,1):,
break
end
end
CA90 = ((angs - angi)/(cas - cai))*(0.9 - cai) + angi % Angulo CA90 [CAD]
HRD = CA90 - CA10 % Duracion de la Combustion [CAD]

% Calculo fraccion de masa quemada
for i = 1:1length(Q)
if QG,1>1
chi(i,1) = Q(i,1)/(m_et*LHV_et + m_met*LHV_met):,
% Fraccion de masa quemada [-]
else
chi(i,1) = 0:,
end
end

% Trabajo realizado

W = cumtrapz(datos(:,5),datos(:,2)):, % Trabajo indicado bruto [J]
Wi = W(length(W),1):, % Trabajo indicado bruto por ciclo [J]
IMEP_Pa = Wi/Vd % Presion media efectiva indicada [Pa]

IMEP_bar = IMEP_Pa/100000 % Presion media efectiva indicada [Bar]

% Eficiencias
eta_c = Q(length(Q),1)/(m_et*LHV_et + m_met*LHV_met) % Eficiencia combustion [-]
eta_t = Wi/Q(length(Q),1) % Eficiencia termica [-]

%% Planteamiento matriz de salida

for i = 1:length(th)
salida(i,1) datos(i,1):, % 1. Angulo ciguefial [CAD]
salida(i,2) = datos(i,2)/100000:, % 2. Presion fired [Barl]
salida(i,3) = P_mot(i,1)/100000:, % 3. Presion motored [Bar]
salida(i,4) = dQ(i,1):, % 4. Tasa calor total [J/CAD]
salida(i,5) = dQn(i,1):, % 5. Tasa calor neto [J/CAD]
salida(i,6) = dQw(i,1):, % 6. Tasa calor paredes [J/CAD]
salida(i,7) = Q(i,1):, % 7. Calor total [J]
salida(i,8) = Qn(i,1):, % 8. Calor neto [J]
salida(i,9) = Qw(i,1):, % 9. Calor paredes [J]
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salida(i,10) = chi(i,1):, % 10. Fraccion masa quemada [-]
end
for i = 1:length(dddP)

salida(i,11) = dddP(i,1):, % 11. Tercera derivada [Bar /theta"3]
end

%% Escritura archivo de salida

fileID = fopen(’resultados.txt’,’wt’):, % Crea el archivo en la ruta especificada

fprintf (£ileID,  %s\t %s\t %s\t %s\t %s\t %s\t %s\t\t %s\t\t %s\t\t %s\t\t %s \n’,...
’Angulo[CAD]’,’Pf[Bar]’,’Pm[Bar]’,’dQ[J/CAD]’,’dQn[J/CAD]’,’dQw[J/CAD]’,’Q[J] ", ...
’Qnl[J]’,’QwlJ]’,’chi[-]’,’dddPf [Bar/CAD"3]’):, % Escribe linea encabezado

fprintf (fileID, ’%E\t %E\t %E\t %E\t %E\t %E\t %E\t %E\t %E\t %E\t %E \n’,salida’):,

% Escribe datos matriz salida

fclose(fileID):, % Cierra el archivo
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Figura C-6. (Cont.): Curvas Resultados Variacién Relacién Aire-Combustible - E80.

C.2.3. \Variacion de Porcentaje Gas Natural
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C.3. Combustible: Mezcla 80 % Etanol E100 + 20 % Gas
Natural
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C.3.2. Variacidon de Relacién Aire-Combustible Relativa
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C.3.3. Variacion de Fraccion EGR
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D. Anexo: Archivo iprep para Generar
Malla Simplificada

Malla_Simplicada_Usando_Enmallador_k3prep
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stroke 6.220
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nscallop 0
xoffset 0.0
yoffset 0.0
writel? 1.0
plotmesh 1.0
xband 0.0
yband 0.0
zband 0.0
nxplots 0
nyplots 0
nzplots 0
nvhide 0
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