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Resumen

En este trabajo se presentan los resultados de la estructuracién de una metodologia secuencial
para el andlisis de la combustién HCCI y sus principales emisiones. La metodologia consistié en
la simulacion del periodo de cruce de valvulas, la carrera de admision y la carrera de compre-
sion del motor mediante el programa ANSYS-Fluent. A partir de los anteriores resultados,
el campo de temperatura obtenido durante la carrera de compresion en cada paso temporal
fue discretizado en cuarenta zonas definidas por el valor méaximo y minimo de temperatura
obtenido, implementandose una estrategia de reduccion de zonas para describir la evolucién
de la temperatura y la distribucién de la masa al interior del cilindro con sélo doce zonas, las
cuales se usaron en el programa ChemkinPro, para describir la evolucion de reactores cero-
dimensionales de volumen variable que permiten modelar la ignicién y el proceso de combustiéon
(enfoque multizona), incluyendo un mecanismo de cinética quimica detallada para dar cuenta
de las transformaciones quimicas de la carga y la tasa a la cual se libera la energia contenida
en el combustible.

Para validar la metodologia se modelaron diferentes condiciones de operacién (dosado relativo
y temperatura de admisién de la carga) del motor HCCI desarrollado por el grupo GASURE
operando con biogéds simulado a partir de mezclas 60 % gas natural - 40 % diéxido de carbono
(porcentajes volumétricos). Los resultados numéricos fueron contrastadoss con los resultados
experimentales, comparando tanto pardmetros indicados como concentracion de especies en las
emisiones: monoxido de carbono, 6xidos de nitrégeno y oxigeno. Asi mismo, durante las simula-
ciones multizona se variaron algunos parametros de interés que tienen gran influencia sobre los
resultados numéricos con el fin de identificar tendencias que permiteran definir la forma en que
deben modificarse dichos parametros para tener una mejor ajuste de los resultados numéricos.
A partir de las simulaciones de dindmica de fluidos computacional se logré observar el efecto
de las variaciones de dosado relativo y de temperatura en la admision sobre el campo de veloci-
dades durante el proceso de admision y compresion de la carga, teniéndose un efecto relevante
sobre la forma en que se distribuye la carga durante la carrera de compresion. En relacién con
los resultados de la simulacién multizona, se tiene buenos ajustes en los picos de presién y la
prediccion de los niveles de 6xidos de nitrégeno, sin embargo, en la mayoria de los casos simu-
lados se tiene una combustion mucho mas corta y menores tasas de quemado del combustible,
lo cual limita la precision en la estimacion de algunos pardametros indicados y en los niveles de
emisiones de monoxido de carbono.

Palabras claves: Combustiéon HCCI, Simulacién numérica, Cinética quimica, Biogas, Fmi-
siones.
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Capitulo 1

Introduccion

Los efectos del cambio climatico sobre el entorno y el incremento en la demanda de energia son
temas actualmente debatidos. El incremento en la oferta y la demanda de energia trae consigo
la construccion de estrategias que permitan sostener la oferta y la autosuficiencia energética. El
gobierno nacional, desde hace mas de quince anos ha venido disenando planes de diversificacién
energética y ultimamente viene impulsando el uso de energias renovables y de tecnologias que
la aprovechen [1]. En relacién a los combustibles gaseosos y su uso, las tecnologias existentes
garantizan un correcto funcionamiento sélo para combustibles con poca variedad en su com-
posicion, lo cual limita las posibilidades de la masificacién de los combustibles renovables. Por
otro lado, en cuanto a sistema de baja potencia se refiere (menores a 75 o 50 kW), las tecno-
logias tradicionales presentan bajas eficiencias (en el caso de los motores de combustién interna
alternativos, MCIA) o altos costos de adquisicién (en el caso de micro-turbinas).

Ahora bien, los MCIA son las principales fuentes de generacién de emisiones contaminantes
globales (como lo es el diéxido de carbono, CO;) y locales (6xidos de nitrégeno, NOx; material
particulado, PM; monéxido de carbono, CO) [2]. Por esta razén, se ha originado una transicién
hacia una legislacion cada vez més rigurosa para el control de las emisiones generadas por los
MCIA, los motores de encendido provocado (MEP) y los motores de encendido por compresion
(MEC). La Figura 1.1 presenta la evolucién de los estandares de emisién en los vehiculos diesel
desde los estandares de emision FURO 1 a EURO 6 respecto a la generacion de PM y NOx.
En las tecnologias convencionales se han presentado desarrollos que permiten reducir notable-
mente muchas de las emisiones contaminantes de mayor interés y las vigiladas por la legislacion
mediante sistemas de pos-tratamiento. En el caso de los MEP, los catalizadores de tres vias (o
TWC por sus siglas en inglés) permiten disminuir hasta en un 90 % las emisiones de hidrocar-
buros sin quemar (HC), CO y NOx mediante reacciones de reduccién y oxidacién que se dan
al interior de este:

Reacciones de Reducciéon

NO;D,CO — N2+COQ

Reacciones de Oxidacion

HC CO,05 — HyO + COq

En estos catalizadores se usa como agente activo metales preciosos tales como el platino, el
paladio y el rodio. La maxima eficiencia se logra alrededor de la operacién estequiométrica,
mientras que las condiciones que propician la generacién de hollin tienden a reducir su eficiencia
al saturar la superficie del catalizador.
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Figura 1.1: Evolucion de los estdndares de emision europeos para vehiculos diesel.
Modificada de DieselNet [3].

En el caso de los MEC, existen los sistemas de oxidantes cataliticos, los cuales se emplean
para oxidar los HC y el CO generados tras el quemado incompleto del combustible. La tasa de
conversién (u oxidacién) en estos sistemas depende de la temperatura de los gases de escape,
Figura 1.2, requiriéndose muy altas temperaturas para obtener altas tasas de oxidacion de
las principales especies en los HC, por lo cual, la operacién en condiciones de dosados pobres
conlleva a la disminucion de la eficiencia de estos sistemas.

Por otro lado, estén los filtros de particulas (DFP por sus siglas en inglés) los cuales permiten
reducir hasta en un 80 % las emisiones de PM y de hollin.

Figura 1.2: Tasa de conversion vs temperatura de gases de escape para un catalizador envejecido.
Modificada de AVL MTC [4].

Ademas de requerir condiciones de operacion muy precisas para alcanzar altas tasas de conver-
sién de emisiones, los sistemas de pos-tratamiento presentan el inconveniente de altos costos
de instalacion, operacion y mantenimiento, lo que los hace poco atractivos, aiin mas cuando
existe una legislacién laxa (en el caso colombiano) en el control de emisiones. Asi, frente a
este panorama se puede generar la siguiente pregunta: ;Qué alternativas desde la ingenieria se
pueden plantear para la produccién de energia a bajas potencias y que puedan aprovechar la
variedad potencial de combustibles fésiles y de origen renovable del pais? Bajo este escenario, la
combustién de carga homogénea de encendido por compresion (en inglés Homogeneous Charge
Compression Ignition, HCCI) es una opcién atractiva para solucionar los problemas asociados
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al proceso de ignicion y desarrollo de la combustion en las tecnologias convencionales frente a
composiciones variables, ya que en esta tecnologia la ignicién es controlada o ajustada en fun-
cion de las propiedades de la mezcla y el desarrollo de la combustién no depende del transporte
de radicales y calor al interior de la caAmara de combustién. Asi mismo, este tipo de tecnologia
presenta altas eficiencias térmicas (del orden de las de un MEC) y significativas reducciones en
la produccion de emisiones contaminantes, especialmente NOx y PM, dos de los contaminantes
que més afectan la atmésfera de las grandes urbes y que mas se limitan en las reglamentaciones
de control de calidad del aire [5].

Pese a estos beneficios, los altos niveles de generacion de CO y HC, asi como problemas co-
mo el arranque en frio, la sincronizacion y centrado de la combustion, o el estrecho rango de
operacion, han limitado la masificacién de esta tecnologia; pese a lo anterior, ha habido una
introduccién al mercado de motores que incorporan la tecnologia HCCI mediante sistemas de
combustién hibridos tales como el Mercedes E320 CDI en 2004 (un sistema hibrido MEC-HCCI)
y el Vauzhall Vectra 2.2 en 2009 (un sistema hibrido MEP-HCCI). Diversos estudios, a partir
de diferentes enfoques, se han llevado a cabo para explorar soluciones a los anteriores problemas
y lograr un mejor entendimiento de la combustién HCCI [6]. En paralelo con la investigacién
experimental, el uso de la simulacién numérica o modelado computacional ofrece un enfoque
efectivo en costos (respecto a la inversién de equipos, insumos, personal y tiempo) y eficiente
en la generacién de informacién para explorar la combustion HCCI en motores bajo diferentes
condiciones de operacién y la prediccién de las condiciones necesarias para la ocurrencia de la
auto-ignicion y el desarrollo de la combustion bajo condiciones estables y seguras.

El proceso de combustion HCCI en motores tiene como base el encendido por compresién de
una pre-mezcla homogénea. Al generarse la auto-ignicion de la pre-mezcla, la cual se aproxima
a un encendido simultaneo de esta al interior de la camara de combustion, se producen altas
tasas de liberacion de calor y por ende, de la tasa a la cual se incrementa de la presiéon, dada la
corta duracién de la combustién [7]. Este tipo de combustion permite obtener altas eficiencias
térmicas, pero también limita el rango de operacion estable del motor, ya que ciertas condi-
ciones de preparacion de la carga o dosados conllevan a tasas de incremento de la presion que
pueden comprometer la estructura fisica del motor. Por ende, la simulacién numérica, como he-
rramienta de prediccion de las condiciones a las cuales se obtiene la combustiéon HCCI, presenta
la ventaja de disminuir los riesgos de dano de la infraestructura de medicién, asi como acortar
los tiempos de investigacion experimental, lo cual conlleva a reducir costos en un proyecto y
permite que el investigador pueda invertir més tiempo en el andlisis de la informacién.
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Figura 1.3: Desarrollo de la combustién en MCIA para tecnologias MEP, MEC y HCCI.
Adaptado de [8].

En anos recientes se han propuesto diferentes modelos y estrategias de simulacién para predecir
el desemperio de los motores HCCI y la generacion de emisiones en estos. Idealmente, un modelo
de combustiéon HCCI en motores deberia tener una alta resolucién, un modelo fluido dindmico
de tridimensional acoplado con cinética quimica detallada. Por lo tanto, es deseable un modelo
o metodologia que ofrezca los beneficios de confiabilidad en la simulacién del desempeno del
motor y la prediccién de las emisiones a un relativo bajo costo computacional.

Los modelos que acoplan el analisis CFD y la cinética quimica mediante modelos multizona
6,9, 10, 11] han permitido profundizar en los fenémenos que permiten la ocurrencia de la com-
bustién HCCI y las condiciones que favorecen la generacion de ciertas especies en las emisiones
contaminantes. Los modelos multizonas tienen la capacidad de predecir y estimar las principales
variables de combustién y de desempeno del motor, ya que simulan una combustién secuencial
de la carga, la cual se aproxima a la combustion HCCI. Sin embargo, la precision depende de
la cantidad de zonas en que se divide el dominio computacional, ya que de esta depende los
gradientes de temperatura que se obtienen en la camara de combustion y que definen la forma
en que se desarrolla la cinética quimica de la mezcla. Ademads del efecto de los gradientes de
temperatura, la precision en la estimacion de las emisiones de CO y HC también se relaciona
con la capacidad del modelo multizona de incorporar los procesos de transferencia de calor y
masa entre las zonas.

Otra dificultad asociada a esta metodologia de simulacién es el intervalo del ciclo termodinami-
co simulado en el cédigo CFD, asi como las condiciones iniciales de la carga y de frontera
usados. Bedoya y colaboradores [12] usaron el programa ANSYS-Fluent para resolver la fluido-
dindmica durante la carrera de compresién, comparando los resultados con los obtenidos con el
programa KIVA (usado a menudo en estudios numéricos de la combustién HCCI en motores),
obteniendo mejoras significativas sobre la evolucién de los perfiles de temperatura (reducciéon
en la diferencia de la temperatura entre las zonas, capacidad del programa para estimar la
estratificacion de la carga, entre otros) de cada una de las zonas, previas a la ignicién y desa-
rrollo de la combustion, mostrando céomo los algoritmos de los codigos CFD para resolver la
fluido-dinamica en el “core”de la camara de combustion y en la region cercana a las paredes
tienen un efecto significativo sobre los perfiles de temperatura de cada una de las zonas y por
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ende de las tasas de reaccion durante los calculos que involucran la cinética quimica, en especial
de las reacciones involucradas en la oxidaxién del CO.

Si bien la metodologia secuencial ha sido ampliamente abordada en la década pasada y actual,
existen multiples elementos que no han sido tratados y que pueden dar origen a mejores esti-
maciones de las variables de operacion, combustion y emisiones sin incurrir en elevados costos
computacionales; ademas, en el contexto nacional son pocos los trabajos que se han desarrollado
en relacién al uso de enfoques numéricos para el estudio de combustiéon avanzada en motores
[12, 13], y s6lo se analiza el proceso de compresion después del cierre de la valvula de admisién,
incluso en trabajos recientes [14]. La carrera de admisién tiene una fuerte influencia sobre las
condiciones de la mezcla en el retraso al cierre de la admisién (IVC por sus siglas en inglés),
especialmente para combustibles que requieren altas temperaturas en puerto para alcanzar las
condiciones de auto-igniciéon previas al punto muerto superior, como es el caso del biogéds o
algunos combustibles de origen renovable en motores de aspiracién natural; éstas altas tempe-
raturas generan gradientes importantes en el campo de flujo del motor debido a las menores
temperaturas a las cuales se encuentra los gases residuales y las paredes de la cdmara de com-
bustion durante la carrera de admision y durante la compresién previo al cierre de valvulas,
lo cual afecta el nivel de homogeneidad de la mezcla en el IVC y la generacién de turbulencia,
lo cual influencia fuertemente la estratificacion de la carga al final de la carrera de compresion
[10]. Asi mismo, el uso de mecanismos de levantamiento variable de las vélvulas y sistemas de
adelante y retraso de la apertura y cierre de éstas son estrategias usados ampliamente en la
obtencién e implementacién de nuevos modos de combustion avanzada en MCIA [15], y que
solo pueden ser analizados via CFD al incorporar la carrera de admisién y el periodo de cruce
valvulas.

Finalmente, en las metodologias secuenciales se ha usado el angulo asociado al CA10 (dngulo
donde se libera el 10 % de la energia) como el punto de transicién entre las simulaciones fluido-
dinamicas y de cinética quimica, sin embargo, esto se ha realizado en funcién de la busqueda
de un mejor ajuste con la forma y magnitud de las curvas de presién en camara y de tasa
de liberacion de calor experimentales, pero no se ha abordado su efecto sobre las emisiones,
especialmente el CO y el HC. Asi mismo, existe poca informacion en éste tipo de metodologias
sobre como se afectan los célculos de cinética quimica al variar las adreas equivalentes de trans-
ferencia de calor en cada una de las zonas, lo cual puede ser una variante a la inclusion de
calculos complejos sobre el intercambio de calor y especies entre zonas, incrementando el costo
computacional, para mejorar la prediccion de las emisiones contaminantes. Bajo éste panorama,
se hace notable la vigencia de avanzar en estrategias de mejoras de metodologias secuenciales,
y a su vez, de estudios a nivel nacional que permitan reducir el rezago en relacién al estado del
arte internacional respecto a los modelos numéricos para el estudio de la combustién avanzada
en motores. Por lo tanto, se propone realizar un estudio numérico de la combustion HCCI en
motores a partir de una metodologia secuencial CFD-cinética quimica en la cual se buscara dar
respuesta a las siguientes preguntas de investigacion:

= ;La inclusion del periodo de cruce de valvulas y de la carrera de admisién tiene un efecto
importante sobre la forma en varia la distribucién de la masa y la temperatura durante
la carrera de admision?

= Durante las simulaciones multizona jexiste un efecto significativo del cambio del angulo
de giro de cigiienal en el que se detiene el analisis CFD y se prosigue con la simulacién de
cinética quimica detallada sobre las variables de combustién y las principales emisiones?

= Durante las simulaciones multizona jexiste un efecto significativo del esquema de trans-
ferencia de calor, basado en la disribucién de la masa en las zonas, sobre las variables de
combustion y las principales emisiones?
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De este modo, los objetivos propuestos son los siguientes:

1.1. Objetivos

1.1.1. Objetivo General

Desarrollar e implementar estrategias numéricas que permitan predecir las variables de com-
bustion y principales emisiones en un motor HCCI estacionario operando con biogéds a través
de una metodologia secuencial CFD -cinética quimica.

1.1.2. Objetivos Especificos

1. Determinar las condiciones de la mezcla en el IVC a partir de la simulacion CFD del cruce
de valvulas y de la admisién usando el programa ANSYS-Fluent.

2. Analizar el efecto del cambio en el angulo de transicion CFD-Cinética quimica detallada
sobre las variables de combustién y principales emisiones mediante el uso de un modelo
multizona en el programa ChemkinPro.

3. Realizar un analisis paramétrico del efecto de diferentes esquemas de transferencia de calor,
en un modelo de cinética quimica multizona para el estudio de la combustiéon HCCI, sobre
las variables de combustién y las principales emisiones.
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Capitulo 2

Marco Teoérico y Estado del Arte

La combustién HCCI fue explorada inicialmente por Onishi y colaboradores [16] como un mo-
do de combustion alternativo para atenuar la contaminacién generada por los MCIA de dos
tiempos. En dicho estudio se encontraron importantes reducciones en las emisiones y un me-
joramiento en el consumo de combustible cuando se crean las condiciones que conllevan a la
ignicién espontanea de la carga en el cilindro. Noguchi y colaboradores [17], mediante estudios
opticos, detectaron que la ignicion reportada en el trabajo de Onishi y colaboradores tomaba
lugar en multiples puntos a través de la camara de combustion del motor, sin observarse el
desarrollo y propagacién de un frente de llama. A través de técnicas espectroscopicas, se de-
tectd la presencia de especies intermedias y radicales antes y después de la ignicién, especies
y radicales ligeramente diferente a los observados en la combustién de motores de encendido
provocado (MEP).

En relacion a los trabajos pioneros en motores de cuatro tiempos, el trabajo de Najt y Foster
[18] mostré las primeras evidencias de que la combustion HCCI es controlada por la cinética
quimica del combustible y el sistema se asemeja a un reactor mezclado encendido por compre-
sion, evidencias basadas en el uso de mecanismos cinéticos simplificados y el uso de analisis de
la tasa de liberacion de calor a partir de la presién en el cilindro.

Los trabajos pioneros de la combustiéon HCCI en motores mostraron el potencial de éste modo
de combustion en la reduccién de emisiones contaminantes, tales como el material particulado
(PM, por sus siglas en inglés: Particulate Matter) y los NOx, asi como la obtencién de altas
eficiencias, similares a la de los motores de encendido por compresiéon (MEC) a altas cargas.
Los motores HCCI son una tecnologia que combina las cualidades de los MEP y los MEC; la
premezcla aire-combustible ingresa en el cilindro (como en los MEP) y se enciende debido a
las condiciones de presién y temperatura en éste (como en los MEC), por lo que no hay un
elemento de control externo para la ignicién. Al ser éste tipo de combustién cuasi-instantanea
[17], se obtienen altas tasas de liberacion de calor y con ello incrementos stibitos en la presién,
los cuales pueden afectar la estructura del motor, lo que conlleva a que el motor funcione con
bajos dosados relativos. Dado que los bajos dosados conllevan a mayor resistencia a la auto-
ignicién, existen diferentes estrategias para alcanzar las condiciones de ignicion cerca del punto
muerto superior (PMS), estrategias que se exploraran en una seccién posterior. La Figura 2.1
presenta diferentes regimenes de operacién de modos de combustién en MCIA, en relacién con
el rango de dosado relativo en los cuales operan y las temperaturas maximas que se alcanzan al
interior de la camara de combustion, lo cual da cuenta del potencial de generacion de emisiones
de NOx y hollin.
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Figura 2.1: Régimen de operacion de tecnologias MEP, MEC y LTC.
Adaptado de [5].

Dado que la cinética quimica que domina la ignicion HCCI (cinética de baja y media tem-
peratura) es similar para los diferentes combustibles comtinmente usados en MCIA [19], los
motores que operan con éste tipo de combustién tienen una alta flexibilidad respecto al tipo
de combustible, pudiendo operar con combustibles liquidos y gaseosos tradicionales, alcoholes,
hidrégeno, biodiesel y biogds, entre otros [20, 21, 22, 23]. Pese a las ventajas de incrementos de
eficiencia a carga parcial, reduccién de emisiones (NOx y PM), asi como una alta flexibilidad en
el uso de combustibles sin requerir complejas modificaciones en el motor, la combustion HCCI
presenta multiples retos que limitan su masificacion comercial.

Uno de los principales retos se asocia a la falta de un elemento externo que controle directa-
mente la ignicién (como es el caso de las bujias en los MEP y los inyectores en los MEC), lo
cual afecta el centrado de la combustion, lo que a su vez genera problemas de estabilidad de la
combustion (y del motor), fluctuaciones en la generacién de emisiones y en la tasa de liberacién
de calor. Ain para pequenias variaciones en la temperatura a la cual se da la ignicién (del orden
de 10 °C), se pueden obtener altas variaciones en el angulo de giro de cigiienal (en inglés Crank
Angle Degree, CAD) donde se da la auto-ignicién. Si la ignicién ocurre mucho antes de que
el pistén alcance el PMS, se obtienen altas tasas de liberacién de calor, conllevando a altas
tasas de incremento de la presién y altas presiones, lo cual puede afectar estructuralmente el
motor; asi mismo se pueden obtener altas temperaturas (mayores a 1900 K) lo cual favorece la
formacion de NOx. Si la ignicién ocurre mucho después del PMS, la combustién se da a tem-
peraturas que favorecen la ocurrencia de quemado parcial del combustible y ciclos apagados, lo
cual afecta la estabilidad del motor.

Otro problema asociado a los motores que operan con combustion HCCI es la corta duracién
de la combustion y las altas tasas de incremento de la presion, en comparaciéon con los MEP,
asociados a la ignicion multi-punto. Si el motor opera con dosados ricos, la velocidad a la cual
se dan las reacciones quimicas puede conllevar a un fendmeno similar al knock (que ocurre
en los MEP) denominado ringing [24], lo cual puede afectar estructuralmente el motor y se
convierte en el fenémeno limitante de la operacién HCCI a altas cargas. Si el motor opera
con bajos dosados, para evitar los fenémenos asociados a la corta duracion de la combustién,
problemas de ciclos apagados y de arranque en frio se presentan, siendo los factores que limitan
la operacién a bajas cargas. Lo anterior conlleva a que los motores que operan con combustién
HCCT funcionen en un rango estrecho de dosados relativos, en el rango de dosados pobres.
Por 1ultimo, la ausencia de un frente de llama y la operacion con dosados relativos pobres con-

Desarrollo e Inplementacién de una Metodologia Secuencial CFD-Cinética Quimica Detallada para el Analisis de la Combustién HCCI



2.1. ESTRATEGIAS PARA IMPLEMENTAR LA COMBUSTION HCCI EN MCIA 11

lleva a bajos temperaturas de combustién (en comparacién con las tecnologias tradicionales),
del orden de 1600 a 1800 K. Lo anterior genera un alto contenido de HC y CO en los gases de
combustion, asi como una baja temperatura de éstos gases, lo cual reduce la eficiencia de los
sistemas de pos-tratamiento de gases que se encuentran actualmente en el mercado.
Diferentes enfoques se han empleado para superar los retos de operacion que afrontan los moto-
res que operan con combustion HCCI, procurando extender los rangos de operacion del motor
(tanto en régimen de giro como en potencia-dosado relativo) y reducir las emisiones contami-
nantes. Las estrategias méds comunes asociadas a estos enfoques se presentan a continuacion.

2.1. Estrategias para Implementar la Combustion HCCI
en MCIA

Existen multiples estrategias que han sido desarrolladas para facilitar la masificacién de los
motores que operan con combustién HCCI con el fin de obtener motores de alta eficiencia (bajo
consumo de combustible) y baja generacién de emisiones contaminantes (especialmente HC y
NOx), de modo que éstas tecnologias sean competitivas en costo y dimensiones respecto a las
tecnologias MEP y MEC. A continuacién se exploraran algunas de éstas.

2.1.1. Modificacién de la Temperatura de Admision de la Carga y
de la Temperatura del Refrigerante

Elevar la temperatura de la carga en la admision puede conducir a un incremento de la tem-
peratura durante la carrera de compresion y con ello facilitar y avanzar la auto-ignicion del
combustible. Esta ha sido la estrategia por excelencia para obtener y controlar la combustion
HCCI desde el trabajo pionero de Najt y Foster [18]. El incremento de la temperatura en
la admision se puede dar mediante calentadores eléctricos que elevan la temperatura del aire
de carga, el uso de de gases residuales y gases externos recirculados o mediante sistemas que
usan metodologias conocidas como Fast Thermal Management [25], en el cual se usa la energia
térmica contenida en los gases de escape y del refrigerante para calentar el aire admitido en
el motor, controlando la cantidad de energia transferida al aire mediante intercambiadores de
calor y valvulas de control de flujo.

El control del inicio y desarrollo de la combustion también se puede realizar a través del ajuste
de la temperatura del refrigerante a la entrada del motor. Milovanovic y colaboradores [26]
reportaron que el rango superior de operacién de un motor HCCI puede extenderse en un 14 %
al reducir la temperatura del refrigerante, mientras que el rango inferior puede extenderse en
un 28 % si la temperatura es incrementada.

2.1.2. Modificacion de la Relacion de Compresién

El uso de altas relaciones de compresion (mayores de 10 : 1 o del orden de los MEC) es la
estrategia méds efectiva para alcanzar y sincronizar la auto-ignicion de la mezcla en todas las
tecnologias de combustién avanzada. Incrementar la relacién de compresion permite reducir la
temperatura de la carga en la admision, incrementar la densidad de ésta y por ende incrementar
la potencia generada [27, 28, 29]. Sin embargo, el uso de una elevada relacién de compresién
limita el uso de multiples modos de combustién que permitan operar el motor en un amplio
rango de operacién de manera eficiente y con baja generacion de emisiones; éste es el caso de
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las tecnologias que operan en modo HCCI a bajas cargas y en modo MEP a medias y altas
cargas. Por otro lado, Haraldsson y colaboradores [30] han encontrado que las emisiones de CO
se incrementan con el uso de altas relaciones de compresion debido a la reduccion del tiempo
de reaccion de la carga asociado a rapidos procesos de expansion.

2.1.3. Estrategias para la Inyeccién de Combustible

La distribuciéon térmica y del combustible-dosado relativo al interior del cilindro son pardme-
tros claves en el control del inicio de la combustién HCCI. Las estrategias de inyeccién del
combustible y generacién de la mezcla tienen el potencial de controlar el inicio y desarrollo de
la combustion mediante la modificacién de la concentracién local del combustible. El uso de
inyeccién en puerto (PFI) es la estrategia mas comtn de preparacién de la mezcla para motores
que operan con gasolina o combustibles gaseosos, sin embargo no hay un control efectivo de la
distribucién de temperatura y del combustible al interior del cilindro; ademas, es una estrategia
limitada para combustibles de bajos puntos de ebullicién, ya que en combustibles como el diesel,
se pueden presentar problemas de incrementos en el consumo de combustible asociados a una
pobre vaporizaciéon e impregnacion de éste en las paredes del cilindro, generando incrementos
de HC y PM.

La implementacién de inyeccién directa (DI) del combustible en el cilindro permite un ma-
yor potencial de control de la combustién y reducciéon del consumo de combustible, sin estar
limitada por el tipo de combustible. Morimoto y colaboradores [31] implementaron ésta estra-
tegia en un motor HCCI operado con gas natural, demostrando la posibilidad de controlar la
sincronizacién de la combustién mediante la modificacion del pulso de inyeccion.

2.1.4. Incremento de la Presién en la Admisién (Turbocargador y
Supercargador)

El uso de turbo o supercargadores es una practica comtin en MEC y de manera reciente en MEP
[32]. Incrementar la presién permite incrementar la presién media efectiva indicada del motor
(IMEP) al reducir las pérdidas de bombeo, reducir la temperatura requerida en la admisién del
aire de carga y extender el rango superior de operacién de los motores HCCI al incrementar la
dilucion de la mezcla, asociado al incremento de la cantidad de aire que se ingresa por ciclo.
Christensen y colaboradores [33] evaluaron el efecto de operar un motor HCCI con tres diferentes
combustibles y tres diferentes condiciones de presion en la admisién: aspiraciéon natural, 1 bar
y 2 bar. Los autores encontraron que al supercargar el motor se incrementa ostensiblemente la
IMEP del motor, y obtuvieron IMEP de 14 bar para una presiéon de 2 bar en la admisién en un
motor con relaciéon de compresién de 17 : 1. Olsson y colaboradores [34] alcanzaron una presién
media efectiva al freno (BMEP) de 16 bar en un motor de camién de seis cilindros operando
en modo dual (etanol y n-heptano) e implementando un turbocargador. Sin embargo, dadas
las altas presiones que se pueden generar en el cilindro, la implementacion de ésta estrategia
estd limitada por la resistencia estructural del motor y el rango de ruido tolerable generado por
la combustion.

2.1.5. Uso de Gases Recirculados (EGR)

Los gases de escape del motor contienen importantes cantidades de energia térmica, la cual
puede usarse para controlar la temperatura de la carga en los motores HCCI. Asi mismo, dicho
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control se puede realizar enfriando los gases y aprovechando el CO5 y el Ny presente en éstos
para incrementar la dilucién de la carga. A éste proceso se le conoce como Recirculacion de
Gases de Escape (EGR), siendo el mas utilizado en el caso de los motores HCCI la recirculacion
externa (porcion de los gases de escape mezclado con el aire de carga).

Zhao y colaboradores [35] desarrollaron un conjunto de estudios numéricos y experimentales
sobre el efecto del EGR externo frio y caliente sobre el inicio de la combustién (auto-ignicién),
la duracién de la combustién y la tasa de liberacién de calor. Los autores encontraron que el
uso de EGR caliente permite avanzar el tiempo de auto-ignicién y reducir la duracién de la
combustion. En el caso del uso de EGR frio, se tiene una duraciéon mayor de la combustién
debido a los efectos de dilucién pero no se encontré efecto alguno sobre el tiempo de ignicién.
No se encontré un efecto quimico significativo asociado a las especies presentes en los gases
recirculados sobre la combustion. Por ultimo, los autores lograron operar el motor con porcen-
tajes de EGR de hasta el 70 %. Narayanaswamy y Rutland [36] a través de estudios numéricos,
donde acoplaron un modelo multizona con el programa GT-Power(®), para estudiar los efectos
del EGR externo sobre la operacién de un motor HCCI con diesel, obtuvieron resultados simi-
lares a los obtenidos por Zhao y colaboradores. Bajas tasas de EGR caliente permite avanzar
el inicio de la combustion, sin embargo, a altas tasas el efecto de almacenamiento de energia
térmica del CO4 y Ny empieza a ser mas significativo que el calentamiento de la carga admitida
y tiende a retrasar el inicio de la combustién. El efecto del EGR frio varia segin el dosado
relativo y el porcentaje de gases recirculados.

2.2. Modelado de la Combustion HCCI en MCIA

El desarrollo de nuevas tecnologias en el campo de los MCIA o el desarrollo de mejoras en las
tecnologias tradicionales, con el fin de alcanzar una alta economia de combustible y bajas ge-
neraciones de emisiones contaminantes, requiere de un alto grado de entendimiento del proceso
de combustion que ocurre al interior del cilindro. Las metodologias de simulacion numérica
permiten estudiar o tener una aproximacion a dichos fenémenos, y son indispensables cuando
los costos experimentales son demasiados altos o cuando no es posible dar cuenta, de manera
experimental, de la interaccién entre fenémenos que se dan durante la combustién [37]. En
éste orden de ideas, multiples metodologias de simulacién se han desarrollado para estudiar
la combustién HCCI en MCIA, asi como el efecto de las diferentes estrategias de control y
sincronizacién de la combustién sobre el desempeno del motor. Estas metodologias se suelen
agrupar segun las simplificaciones realizadas, la complejidad del modelo quimico, el uso de
cédigos Dindamica de Fluido Computacional (CFD) y el nimero de zonas en las cuales se divi-
de la cdmara de combustién del motor [6, 38]. A continuacién se exploraran algunas de éstas
metodologias.

2.2.1. Modelos Cero-dimensionales o de Una Zona

Son los modelos mas simples en relacién a la capacidad de cémputo requerida. Estos modelos
se fundamentan sobre la hipdtesis de que la carga se comprime y enciende en la cadmara de
combustion de manera homogénea y por ende se puede asumir que en toda la camara se tiene
la misma temperatura y presion en un instante de tiempo dado. Estos modelos son compatibles
con modelos quimicos simples o detallados, permitiendo en el caso de éstos ltimos, evaluar
diferentes mecanismos de reaccion y los regimenes de oxidacién de algunos combustibles. Dado
que la combustién HCCI depende principalmente de la quimica del combustible, el uso de
modelos de una zona que incorporan una cinética quimica detallada permite predecir diferentes
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variables de interés en el desempeno de motores HCCI con aceptable precisién o explorar el
efecto de las condiciones de presion, temperatura y composicion de la carga sobre el inicio de la
combustion [18, 35]. Sin embargo, dado que éstos modelos ignoran los gradientes de temperatura
y fraccién masica del combustible(especialmente en las zonas cercanas a las paredes y crevices),
se sobrepredice la tasa de liberacién de calor y los picos de presion, entre otras variables.

2.2.2. Modelos Multizona

En respuesta a la deficiencia de los modelos de una zona, los modelos multizona se han desa-
rrollado con el fin de tomar en cuenta los gradientes de temperatura y fraccién mésica de
combustible en la camara de combustion, dividiendo esta en zonas computacionales que cores-
ponden a diferentes regiones fisicas. Los modelos pueden ir desde dos, para el caso de gases
frescos y gases quemados, hasta 40 zonas [39, 40]. Los modelos multizonas pueden acoplarse con
simulaciones de dindmica de gases (admisién de carga y evacuacién de gases de combustién)
con el fin de obtener condiciones iniciales mas reales. Asi mismo, la cantidad de zonas y las
caracteristicas geométricas incorporadas en éstas permiten generar resultados més precisos en
relacién con la tasa de liberacion de calor, la eficiencia térmica y las emisiones generadas, entre
otras variables. La Figura 2.2 presenta la topologia de un modelo de tres zonas.

Figura 2.2: Modelo de tres zonas para simulaciones de motores operando con combustion HCCI.
Interaccién entre un ntcleo de gases adiabaticos, una capa limite térmica y la region de crevice.
Modificada de Fiveland y Assanis [39].

Easley y colaboradores usaron un modelo de cuatro zonas para explorar la fuente de emisiones
de NOx, HC y CO en un motor HCCI bajo diferentes condiciones de operacién [41]. Los autores
dividieron la cdmara de combustion en una zona central, una zona externa que envolvia a la
anterior, una zona asociada al volumen de crevice y una tltima zona asociada a una capa limite
térmica de espesor constante, en contacto con las paredes del cilindro. Sjoberg y colaboradores
[42] usaron modelos multizona para explorar el potencial de la estratificacién térmica y la com-
bustion retrasada como estrategias para expandir el rango de operacion de un motor HCCI.

Ademas de modelos de dindmica de gases, los modelos multizona también son suceptibles de
incorporar un modelo de masa de fugas a través de los anillos [39], lo que permite analizar el
efecto del cambio de la masa al interior del cilindro y del espesor de la capa limite térmica por
este efecto. La incorporacién de éste modelo permite predecir con mayor precisién los hidrocar-
buros sin quemar en los gases quemados; por otro lado, el uso de éste modelo y el incremento
de zonas en las regiones cercanas a las paredes tiene un fuerte impacto en la predicciéon de las
emisiones de CO [43]. Pese a las mejoras en la prediccion de las variables de combustién y de
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desempeno del motor de los modelos multizonas, respecto a los modelos cero-dimensionales o
de una zona, estos ain asumen que cada zona es homogénea, descrita por una temperatura
y composiciéon media, ademas no permite capturar los efectos de estrategias de preparacion
de la mezcla o de cambio en las condiciones fluido-dinamicas sobre el inicio y desarrollo de
la combustion, al menos que estos sean ingresados como esquemas de distribucién de masa y
temperatura por parte del usuario.

2.2.3. Modelos Multizona Acoplados con Dinamica de Fluido Compu-
tacional (CFD)

Las simulaciones numéricas mediante CFD y cinética quimica detallada acoplada han sido una
de las estrategias mas promisorias para el estudio de la combustiéon HCCI en MCIA ya que los
modelos CFD permiten capturar los patrones de flujo, y a su vez el efecto de la geometria de
la camara de combustién sobre la turbulencia, y a su vez, sus efectos sobre la distribucién de la
temperatura y de la masa, obteniéndose una mejor representacién del proceso de combustion.
La Figura 2.3 presenta la agrupacion del dominio computacional en zonas segtin la distribucién
de temperaturas, teniéndose la zona mas caliente en el centro de la camara de combustiéon y la
zona mas fria en la zona de crevices.

Figura 2.3: Distribucion de temperatura en el cilindro para 10 zonas, incluyendo la zona de
“crevices” en el dominio computacional. Posicion del piston: 5 © aPMS.
Modificada de Aceves y colaboradores [9].

Trabajos como el de Kong y colaboradores [11, 44, 45] han demostrado la capacidad de este
tipo de metodologia para obtener una buena representacion de la combustiéon HCCI en MCIA,
alcanzando mejoras en la prediccién de las emisiones generadas. En los trabajos de Kong y
colaboradores se usa el programa KIVA como cédigo CFD y CHEMKIN como cédigo para la
cinética quimica; en los trabajos primarios se suponia que la tasa de conversién neta de cada
especie era afectada por un tiempo quimico laminar (asociado a condiciones de alta temperatu-
ra), un tiempo quimico de ignicién (asociada a condiciones de baja temperatura) y un tiempo
de mezclado turbulento. Sin embargo, el alto costo computacional asociado a la solucién de una
cinética quimica detallada en cada celda de la malla han limitado la posibilidad de desarrollar
plenamente esta metodologia, generalmente reduciéndose a geometrias 2D y a casos donde la
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simulacion se realiza sélo durante el intervalo de valvulas cerradas.

Bajo la hipotesis de que durante el intervalo central de la duracion de la combustion, la tur-
bulencia tiene un efecto despreciable dada la corta duracién de esta respecto a las escalas de
turbulencia que dominan los patrones de flujo a escala global, se han desarrollado metodologias
de simulacién secuencial o simultdneas CFD-cinética quimica detallada, las cuales aprovechan
todas las ventajas de las simulaciones CFD a un relativamente bajo costo computacional. Ace-
ves y colaboradores [9] desarrollaron una metodologia de simulacién secuencial CFD-cinética
quimica para la prediccion de las principales variables de combustion y emisiones contaminan-
tes, la cual consistia en simular la carrera de compresiéon del motor a partir del IVC hasta
un punto representativo previo al PMS en donde la tasa de liberacién de calor, y por ende la
cinética quimica, empieza a ser significativa en la evolucién de la presion al interior del cilindro;
en este punto cesa el analisis CFD y a partir de los perfiles de temperatura obtenidos se divide
la camara de combustion en zonas definidas segtin un rango de temperaturas y una cantidad
determinada de masa.

La informacién de estas zonas se ingresa a un cédigo de cinética quimica (usando como me-
canismo de reaccién el GRI) donde el ciclo del motor se sigue analizando hasta el EVC. Esta
metodologia parte del supuesto que en el IVC la carga es homogénea e isotérmica y que el
punto de transicion entre los calculos de CFD y de cinética quimica detallada estd definido
por el CA05 experimental (dngulo donde se ha quemado el 5% del combustible), ademas los
célculos de cinética quimica detallada solo tienen en cuenta interacciones de trabajo (por cam-
bio en el volumen) entre las zonas adyacentes. La metodologia presenté una buena prediccién
de las principales variables de combustién, sin embargo, en relacién a las emisiones contami-
nantes, se obtuvo una sub-estimacion de los HC entre un 15% y un 55 % respecto a los datos
experimentales, y entre el 75% y el 98 % para el CO; por otro lado, la metodologia permite
identificar las principales zonas de generacion de HC y las especies quimicas que dominan el
proceso de ignicién en la combustién HCCI, tales como el peréxido de hidrégeno (HyO,). Pese
a las bondades ya expuestas de la metodologia, esta presenta dos falencias. La primera se asocia
a la estimacién de masa dentro de cada una de las zonas, la cual no partia de principios fisicos
sino de un ajuste que permitiera aproximarse a los resultados experimentales. La segunda se
asocia a la evolucién de los perfiles de temperatura de las diferentes zonas con el angulo de giro
de cigiienal, los cuales presentaban algunas inconsistencias con la fisica del problema.

Dadas las ventajas de la metodologia propuesta por Aceves y colaboradores, esta fue mejorada
por trabajos posteriores. Uno de estos trabajos [46] encontré que la correlacién de transferencia
de calor o los esquemas usados para simular este proceso no tienen un efecto significativo sobre
las principales variables de combustién, sin embargo, la prediccién de emisiones contaminantes
(especialmente el CO), son fuertemente afectadas dado que el efecto de la transferencia de calor
sobre la temperatura de las zonas es significativa y por ende afecta la cinética quimica. Flowers
y colaboradores [47] evaluaron la sensibilidad de la metodologia respecto al nimero de zonas,
encontrando que diez zonas eran suficientes para una prediccion adecuada de los HC, mientras
que la precision del CO era proporcional al nimero de zonas, sin embargo, la distribucién de
masa y temperatura en éstas afectan dicha precisién. Por otro lado, se encontré que en algunas
zonas intermedias la presencia de radicales OH es significativa en intervalos de dngulo de giro
de cigiienal posteriores al evento principal de liberacién (hasta 40 CAD después de este) lo
cual es suficiente para que la difusion actie y haya un transporte de esta especie desde y hacia
las zonas vecinas, lo cual puede afectar la prediccién final de las emisiones. Estos efectos del
mezclado de especies entre zonas fue evaluado por Flowers y colaboradores [48] usando una
técnica de Mapping- Remapping para generar zonas individuales de acuerdo con la distribucion
de temperatura obtenidas a partir del CFD, resolviendo la cinética quimica asociada mediante
mecanismos de reaccién simplificados, retornando luego la evolucion de especies y el calor libe-
rado a los célculos de CFD. Esta metodologia presenté mejores predicciones en las emisiones de
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HC y CO, con sub-estimaciones del 30 % y el 40 %, respectivamente, en relacién con resultados
experimentales; sin embargo, algunas variables de la combustién, como la presién maxima y
la duracién de la combustion, fueron sobrepredichas, esto asociado al mecanismo simplificado
usado y la técnica en cuestion. Un estudio similar fue realizado por Barths y colaboradores
[49] en el cual se evaluaron dos modelos de mezcla, obteniendo una versién de la metodologia
mucho mas eficiente.

La limitante de mejoras a este tipo de metodologias esta asociada a los altos costos computacio-
nales cuando la cinética quimica se modela con mecanismos de reaccién robustos o se intenta
una mayor integracion de los calculos CFD y de cinética quimica. Por lo tanto, algunos autores
han propuesto diferentes estrategias para abordar metodoldgica y computacionalmente la forma
en que las ecuaciones gobernantes en los calculos CFD se acoplan con los modelos multizona de
quimica detallada, de forma que se reduzcan los tiempos de calculo y puedan integrarse y ser
mejor modelados los fenémenos de transferencia de calor y masa entre las zonas, permitiendo
una mejor captura de la estratificacién maésica y térmica. Se destacan los trabajos de Zhang
y colaborades [50], y de Maroteaux y colaboradores [51], en los cuales el uso de funciones de
densidad de probabilidad permite reducir el costo computacional asociado al efecto de la tur-
bulencia sobre el campo de flujo y su interaccién con la cinética quimica durante el principal
evento de la combustion y su etapa tardia.

Otro enfoque que ha sido explorado y que ha mostrado un gran potencial de aplicaciones para
diferentes modos de combustiéon avanzada en motores, es el uso de Modelos de Reactores Es-
tocdsticos (o SRM por sus siglas en inglés) con el fin de estudiar las heterogeneidades en la
mezcla sin requerir modelos CFD demasiado complejos. Uno de los trabajos més destacados
bajo este enfoque ha sido el de Cao y colaboradores [52], en el cual se acoplé de manera se-
cuencial célculos CFD para una geometria 3-D con un SRM; este ultimo daba cuenta de la
cinética quimica, la transferencia calor y el micro-mezclado asociado a la turbulencia. A partir
del CFD se obtenian mapas de temperatura-dosado relativo los cuales alimentaban los esque-
mas de agrupacion de particulas usados en el SRM. El enfoque mostré importantes reducciones
en el costo computacional y mejoras en la prediccion de especies en las emisiones, comparado
con el acople directo de calculos CFD y cinética quimica.

2.3. Cinética Quimica

Como ya se ha visto en secciones anteriores, dado que la combustién HCCI estd dominada por
la cinética quimica durante el evento principal de la combustion, la prediccion del inicio de la
combustion y de la tasa de liberacion de calor se ve significativamente afectada por el modelo
quimico utilizado. Bajo ciertos enfoques, el proceso de combustién en el cilindro se puede dividir
en tres etapas: auto-ignicién, evento principal de la combustion y final de la combustién. Cada
una de estas etapas involucra diferentes tipos de reacciones dominantes y especies que rigen el
desarrollo de la combustién [53, 54, 55].

Los modelos quimicos varian en niveles de detalle segtin los fendmenos asociados a las etapas de
combustién que se desean estudiar y de la capacidad computacional disponible. A continuacién
se abordara de manera breve tres tipos de mecanismos: mecanismos de un solo paso, mecanismos
detallados y mecanismos reducidos.

2.3.1. Mecanismos de un Solo Paso

Este tipo de mecanismos no incluye informacion acerca la cinética quimica elemental del proceso
de igniciéon y combustién, mientras que la tasa de reaccién estd dada por una tasa global
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de numerosas reacciones intermedias. En este tipo de mecanismo se intenta describir todo el
comportamiento quimico de la mezcla aire/combustible mediante una o dos ecuaciones con sus
respectivos coeficientes y tasas de reaccion, definidas a partir de funciones de ajustes generadas
por datos experimentales. Los mecanismos de un solo paso siguen la reaccion:

Combustible + Ozidante — Productos

De este modo, la tasa a la cual se quema el combustible (siguiendo una forma de Arrehnius)
esta dada por:

Egiobar = AT? [Combustible]*[Oxidante)’ exp(—FE,/RT) (2.1)

Donde A es la constante pre-exponencial, § es el coeficiente de la temperatura, a y b son
coeficientes asociados a la concentracion del combustible y del oxidante, respectivamente, y E,
es la energfa de activacion global [56].

La mayor limitante de estos mecanismos es la agrupacién de todas las reacciones elementales
en una sola, por la tanto, solo es posible estimar las condiciones a las cuales se da la auto-
ignicién o, de forma general, la duracién de la combustion después de la ignicion. No se tiene
una aproximacién completa hacia el proceso de combustion o a la generacion de emisiones
contaminantes.

2.3.2. Mecanismos Detallados y Reducidos

Este tipo de mecanismos permiten predecir tanto la auto-ignicion como el proceso de combustiéon
sobre un amplio rango de operacién, al incluir una informacion completa acerca de los diferentes
tipos de reacciones: iniciacion, ramificacion, intermedias y terminacion. La complejidad de los
mecanismos detallados depende del combustible, el rango de operaciones que cubre (presién,
temperatura y dosado relativo), asi como de la cantidad de especies intermedias que son tenidas
en cuenta. Un mecanismo simple, tal como el usado para modelar la cinética quimica del
hidrégeno, puede contener menos de diez especies y unas cuantas decenas de reacciones. Un
mecanismo complejo, tales como los de los hidrocarburos y los combustibles actualmente usados,
pueden contener centenas de especies y reacciones dentro de la descripcion de su cinética quimica
[19, 57].

En este tipo de mecanismo, las constantes de la tasa de reaccién se suelen modelar bajo la Ley
de Arrhenius:

kri= ApiT%exp(—F;/RT) (2.2)

Donde Ag; es la constante pre-exponencial, 3; es la constante de la temperatura y E; es la
energia de activacion para la reaccién-i. Un ejemplo de un mecanismo de reaccién se presenta
en la Figura 2.4:
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ELEMENTS
H O N
END
SPECIES
H2 02 OH 0 H H20 HO2 H202 N2
END
REACTIONS

H2+02=0H+0H 1.700E13 0.0 47780.
H2+0H=H20+H 1.170E09 1.30 3626.
H+02=0H+0 5.130E16 -0.816  16507.
0+H2=0H+H 1

2

.800E10 1.0 8826.
H+02+M=H02+M .100E18 -1.0 0.

H2/3.3/ 02/0./ N2/0./ H20/21.0/

H+02+02=H02+02 6.700E19 -1.42 0.
H+02+N2=HO2+N2 6.700E19  -1.42 0.
0H+HO02=H20+02 5.000E13 0.0 1000.
H+HO02=0H+0H 2.500E14 0.0 1900.
0+H02=02+0H 4.800E13 0.0 1000.
0H+0H=0+H20 6.000E08 1.3 0.
H2+M=H+H+M 2.230E12 0.5 92600.
H2/3./ H/2./ H20/6.0/
02+M=0+0+M 1.850E11 0.5 95560.
H+0H+M=H20+M 7.500E23 -2.6 0.
H20/20.0/
HO2+H=H2+02 2.500E13 0.0 700.
HO2+H02=H202+02 2.000E12 0.0 0.
H202+M=0H+0H+M 1.300E17 0.0 45500.
H202+H=H2+H02 1.600E12 0.0 3800.
H202+0H=H20+H02 1.000E13 0.0 1800.

END

Figura 2.4: Transcripcion del mecanismo de 9 especies y 19 reacciones para la combustién de
Hy — Oy en formato de Chemkin
[58].

A pesar de que la inclusiéon de mecanismos cinéticos detallados incrementa la complejidad de los
modelos y el costo computacional, estos son esenciales para la simulacién de la combustion HCCI
en motores, especialmente cuando se requiere una prediccion mas precisa sobre las emisiones
generadas.

Los mecanismos reducidos se obtienen a partir de los mecanismos detallados, conteniendo solo
las especies y reacciones més importante segiin la aplicacion o las condiciones de operacion de
interés, existiendo multiples técnicas para su obtencién [59], siendo una de las més utilizadas
la aproximacion de estado estacionario para especies intermedias, en la cual se asume que
las tasas de consumo y produccion de especies intermedias estan tan cercanas que la tasa de
produccion neta de estas son cero, esto permite desacoplar muchas de las reacciones que calculan
la concentracién de dichas especies del mecanismo original, ya que su efecto sobre la tasa del
proceso global es despreciable. Entre més se reduce un mecanismo, mas se limita su rango de
aplicabilidad.

2.3.3. Autoignicién en la Combustion HCCI

A diferencia del desarrollo de la combustién en otros dispositivos térmicos tales como calderas,
hornos y quemadores, el desempeno y la generacién de emisiones de los MCIA operando con
combustion HCCI estd intimamente relacionado con la ignicién de la mezcla aire/combustible,
de ahi que un adecuado analisis y modelado de éste fendmeno, permite explicar la forma en que
se desarrolla la combustion y el desempeno del motor. La ignicién esta asociada a la ocurrencia
de reacciones de ramificacién que dominan el estado quimico y desarrollo del sistema estudiado
en un periodo corto de tiempo, periodo en el cual el sistema experimentard un incremento
exponencial tanto en la temperatura como en la generacién de algunos radicales (y en algunos
casos, un consumo significativo del combustible) [19]. En la oxidacién de hidrocarburos, los
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radicales que se usan para definir la ocurrencia de la ignicién suelen ser atomos tales como el
H y el O, o especies tales como el OH, CH3 y el HO,, ya que su aparaciéon e incremento en
su concentracion suelen ser el preambulo para la ocurrencia de las altas tasas de consumo de
combustible y liberacién de energia, es decir, del inicio y desarrollo de la combustion.

Ahora bien, estudios han identificado dos regimenes principales de reacciones de ramificacién
[60], una asociada a la ignicién a alta temperatura con un mecanismo basado en la reaccién
entre atomos de hidrégeno y oxigeno molecular:

H+0,—O0+0H (2.3)

La reaccion 2.3 usualmente describe la ignicién de sistemas que estan por encima de los 1200
K.

A temperaturas entre 850 K y 1200 K, la reaccion 2.3 es muy lenta para generar la tasa
suficiente de generacion de radicales para la ignicién. En éstos casos la ocurrencia de la ignicién
es descrita por la descomposicién térmica del peréxdio de hidrogeno, HoOs, a través de las
siguientes reacciones:

H+ Oy + M- HOy + M (2.4)
HyO5 + M — OH + OH + M (2.6)

Donde RH es un alcano, R es un radical alquil y M es un tercer cuerpo. Las reacciones 2.4,
2.5 y 2.6 describen la igniciéon de baja y media temperatura.

En el caso de la combustion HCCI en motores, el HyO4 se forma durante la carrera de compresion
y permanece relativamente inerte, ésta especie se acumula hasta que se alcanza una temperatura
alrededor de los 1000 K, temperatura a la cual inicia una rapida descomposiciéon de dicha
especie y se promueve la rapida generacion de la especie OH. De este modo, se asume que la
ignicién ocurre cuando la zona central de la mezcla aire/combustible al interior de la cdmara
de combustion alcanza la temperatura de descomposicién del HyOs.

2.4. Modelado de un MCIA en una Metodologia Secuen-
cial

2.4.1. Ecuaciones Gobernantes para el Campo de Flujo

La metodologia secuencial inicia con la solucién del campo de flujo al interior del cilindro
mediante simulaciones CFD, en las cuales se resuelven las Ecuaciones de Navier-Stokes en el
dominio computacional mediante la discretizacion obtenida a partir del Método de Volumenes
Finitos, es decir, el dominio computacional se divide en pequenos volimenes (voliimenes de
control) /celdas, resolviendo las Ecuaciones de Navier-Stokes en cada uno de estos, obteniendo
asi un sistema de ecuaciones algebraicas que se resuelven segiin el esquema numérico a imple-
mentar, el cual depende de las caracteristicas del campo de flujo a resolver [61]. Para resolver
el campo de flujo al interior del cilindro de un MCIA se requiere incorporar los efectos del
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movimiento de las fronteras, piston y valvulas, sobre el campo de flujo. Para un sistema con
fronteras moviles, la forma integral de las ecuaciones de conservacion para una propiedad ten-
sorial, ¢, definida por unidad de masa en un volumen V' limitado por una superficie cerrada S
es [62]:

d
— [ podV + f ds - pp(u —u,) = — ]{ ds - pq, +/ SedV (2.7)
dt Jy s s v

Donde:
= p es la densidad del fluido.
= u es la velocidad del fluido.
=, es la velocidad de la frontera.
= g, y Sy son la fuente de la propiedad ¢ en la superficie y el volumen, respectivamente.

El primer término de la Ecuacién 2.7 es la tasa de cambio de la propiedad ¢. El segundo
término representa el transporte convectivo de la propiedad ¢ debido al campo de velocidades
en el fluido. El tercer término representa el transporte difusivo, debido a los gradientes de la
propiedad ¢. Por ultimo, el cuarto término representa la produccién/destruccién (término fuen-
te) local de la propiedad ¢. Las Ecuaciones Gobernantes del campo de flujo que se desprenden
de la Ecuacion 2.7, en su forma diferencial, son:

» Ecuacion de Continuidad: Gobierna la conservacién de la masa y establece que la tasa
de cambio de la masa en el volumen de control es igual al flujo de masa neto a través de
las fronteras del volumen de control.

% +V-(pu)=0 (2.8)

= Ecuacion de Momentum: Gobierna la conservacion del momentum lineal y angular, y
se expresa de acuerdo con la Seqgunda Ley de Newton, segun la cual, la tasa de cambio de
momentum sobre una particula del fluido es igual a la suma de fuerzas que actian sobre
esta:

0
%%—V-(puu):pg—kv-a (2.9)

La Ecuacion 2.9 sélo considera la fuerza de gravedad como fuerzas de cuerpo que actian
sobre las particulas de fluido y o es el tensor de esfuerzos.

» Ecuacion de Energia: Gobierna la conservacién de la energia y se expresa de acuerdo
con la Primera Ley de la Termodindmica, segun la cual, la tasa de cambio de la energia
total! en el volumen de control es igual a la tasa neta de calor y trabajo que atraviesa las
fronteras del volumen de control.

(9pET
ot

K
+V-(puEr)=-V-q+ V- (ou)+ pZYka(u + Vi) (2.10)
k=1

1a sumatoria de todas las formas de energia: interna, cinética, quimica, etc.
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Er es la energia total, ¢ es la tasa volumétrica de calor anadido por unidad de masa, Y}
es la fraccién masica de la especie-k presente en el fluido, Fy son las fuerzas de volumen
que actian sobre la especie-k presente en el fluido y vy es la velocidad de difusién de la
especie-k presente en el fluido.

El primer término a la derecha del igual en la Ecuacién 2.10 representa el calor trans-
ferido a través de las fronteras del volumen de control, el segundo término representa el
trabajo realizado por las fuerzas de superficie y los esfuerzos cortantes, y el ultimo término
es la energia transportada por el movimiento de las especies al interior del volumen de
control.

En la Ecuacion 2.10 se ha omitido cualquier fuente de calor o calor liberado por reaccio-
nes quimicas, debido a que se asume que durante el periodo simulado, el flujo se considera
no-reactivo.

Las anteriores ecuaciones conforman un sistema indeterminado (més incégnitas que ecuaciones)
y por lo tanto deben incluirse un conjunto de relaciones para cerrar el sistema, lo cual se da
mediante el uso de modelos para los esfuerzos, ecuaciones de estado, la ley de Fourier para la
conduccién de calor, entre otros.

2.4.1.1. Modelado de la Turbulencia

La turbulencia es una fenémeno presente en diferentes flujos de interés y aplicaciones en in-
genierfa. En la combustién HCCI en MCIA es de especial interés, ya que en conjunto con los
patrones de flujo, Figura 2.5, este fenémeno es un factor clave en la estratificacién térmi-
ca/transferencia de calor y maésica de la carga al interior del cilindro tras el cierre de la vélvula
de admision, parametros que influencian fuertemente la auto-ignicion y el inicio de la combus-
tién.

Figura 2.5: Patrones de flujo caracteristicos en MCIA. Squish (a), Swirl (b) y Tumble (c).
Adaptado de [63].

Un flujo turbulento se caracteriza por ser un flujo con lineas de corriente irregulares y aleatorias;
las caracteristicas aleatorias del fluido pueden ser modeladas a partir de describir el flujo como
un flujo en estado continuo de inestabilidad, donde todas las propiedades del campo de flujo
pueden ser separadas en una componente promedio y una componente que da cuenta de las
fluctuaciones. La turbulencia estd asociada con los eddies (vortices), Figura 2.6, los cuales
afectan el campo de flujo y los valores medios de las propiedades de este; el efecto de estos eddies
sobre los valores medios de las propiedades del flujo se suelen relacionar con las dimensiones de
estos, dimensiones que se distribuyen en escalas, desde los eddies més pequenos caracterizados
en la micro-escala de Kolgomorov hasta los eddies que tienen dimensiones comparables al
tamano de la geometria que acoge el flujo.
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Figura 2.6: Visualizacion de los eddies en la descarga de un jet.
Tomado de [64].

De acuerdo con el modelo de cascada de energia turbulenta [65], los eddies extraen su energia del
flujo medio y lo trasfieren a los eddies mas pequenos en un proceso de cascada. En relacién a los
eddies més pequenos (micro-escala de Kolgomorov), en su campo de flujo prevalecen las fuerzas
disipativas, por lo tanto, la energia cinética es destruida por el efecto de las fuerzas viscosas,
generando efectos viscosos y de disipacion que afectan las diferentes escalas. Este proceso de
cascada, desde los eddies mas grandes hasta los més pequenos, ocurre sobre un espectro amplio
de escalas de longitud, por lo que la captura de este proceso requiere de mallas muy finas
con el fin de capturar las interacciones entre los eddies mas pequenos y el flujo; asi mismo,
se requiere una buena resolucién temporal dada la caracteristica transitoria del fenémeno [66].
Los requerimientos de mallas finas y alta resolucién temporal para la obtencién de una solucién
valida del campo de flujo para flujos turbulentos conlleva a altos costos computacionales, costos
que se elevan exponencialmente cuando también se involucran fenémenos de combustion, dadas
las no-linealidades que se generan entre las relaciones de las variables del campo de flujo y los
parametrps de los modelos de combustién. Lo anterior ha llevado al uso difundido de metédos
estadisticos con el fin de simular flujos turbulentos.

El uso de métodos estadisticos implica que los valores locales de las variables de campo de flujo
se separan en su valor medio y la fluctuacién alrededor de dicho valor, con lo cual se obtienen
expresiones menos complejas para las ecuaciones de transporte de las variables medias. Los
métodos mas difundidos son los métodos de promediacion, de los cuales se tienen dos versiones,
el método de promediado de Reynolds (Reynolds averaging) y el método de promediado Favre
mediante densidad ponderada (density-weighted Favre averaging) [67]. Cuando estos métodos
de promediado se aplican a las FEcuaciones de Nawvier-Stokes se genera un término atipico
denominado el tensor de esfuerzos de Reynolds; lo anterior lleva a un sistema de ecuaciones
compatibles determinado, donde el problema se convierte en un problema de completitud del
sistema (closure problem en inglés) en el cual se requiere de un modelo que relaciones las
variables del campo de flujo con el tensor de esfuerzos de Reynolds para “cerrar el sistema”.
Un método ampliamente usado para “cerrar el sistema” es el uso de la Aprozimacion o Hipotesis
de Boussinesq los esfuerzos de Reynolds se relacionan con la velocidad media del fluido:

- Ou;  Ouj 2 ouy,
T — i — ) ;s 2.11
puu;’ = iy ( e, + ixi) (pk‘ + 5$k) 0ij (2.11)

Esta hipdtesis permite “cerrar el sistema” a un bajo costo computacional y con una buena
aproximacién en muchos problemas de ingenieria, especialmente en fluidos donde dominan los
esfuerzos cortantes. La Hipdotesis de Boussinesq también lleva consigo el supuesto de que la
viscosidad turbulenta es una cantidad escalar isotrépica, de ahi que no es un enfoque valido
para fluidos con altos niveles de swirl, entre otros.

A partir de éste enfoque y del andlisis de la turbulencia como una cascada de transferencia de
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energia entre los eddies de diferentes escalas se han construido diferentes modelos que permiten
abordar la turbulencia desde un enfoque numérico, uno de los modelos ampliamente usado es
el modelo k — ¢, en el cual la turbulencia se modela a partir de ecuaciones de transporte que
describen la relacién de la energia cinética turbulenta (k) y su tasa de disipacion (€) con el
campo de flujo [68].

La forma canonica de las ecuaciones de transporte para ambas variables son:

o(pk)  O(pku;) O ok
- o —pe =Y, 2.12
or " or, am \(y, ) TR TG e Yart SR (2.12)
d(pe) | Opew;) 0 De ¢ 2
ot + oz = 8Ij Cteba_l’j + CI,EE(Gk + O&eGb) CQ’EIOE + S, (2.13)

Donde Cte, y Ctey estdn asociadas en la forma en que se relaciona la viscosidad y el nimero de
Prandtl turbulento; G, representa la generacion de energia turbulenta debido a los gradientes de
la velocidad media, G, es la generacién de energia cinética turbulenta debido a la flotabilidad,
Yy representa la contribucién de la dilatacién fluctuante en la turbulencia compresible a la
tasa global de disipacion, C ¢, Cs y Cs . son constantes del modelo; y S y Se son los términos
fuentes de ambas variables.

2.4.2. Ecuaciones Gobernantes en Reactores Perfectamente Mezcla-
dos

En la simulaciones de cinética quimica detallada, el volumen del cilindro se divide en un ntimero
de zonas imaginarias de acuerdo con la distribuciéon de una variable, normalmente la tempera-
tura. Cada una de las zonas se modela como un reactor perfectamente mezclado donde la masa
se conserva. Dentro de las suposiciones usadas para modelar cada una de las zonas y el sistema
de manera global se tiene:

= La presion no varia espacialmente dentro de la cdmara de combustion, luego la presion se
asume constante en cada una de las zonas.

= El volumen total de las zonas es igual al volumen instantaneo calculado a partir de la
ecuacion-funcion del angulo de giro de ciglienal y la geometria del mecanismo pistén-
biela-manivela [37]:

‘/inst
V.

=1+ %(rc —1)[R+1—cost — (R* — senZG)%] (2.14)

Donde V;,, es el volumen instantaneo, 6 es el angulo de giro de cigiienal, V. es el volumen
minimo, 7. es la relacién de compresién y R es la relacion entre el didmetro del cilindro
y la carrera del piston.

= No hay transferencia de calor ni de especies entre las zonas y la tinica interaccién entre
estas es a través del trabajo ejercido por la presion.

= Kl calor transferido entre el gas y las paredes del cilindro es la suma de las tasas de calor
transferido de cada zona. El calor transferido por cada zona se calcula de acuerdo con la
Ley de Enfriamiento de Newton como:
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Qpared - AFASZh;;aTedAtransf (TZ - Tpared) (2 15)

Donde Apasz es un parametro conocido como la Fraccion de Area de Superficie de la
Zona, el cual es una constante (durante toda la simulacién) que toma en cuenta la parti-
cipacion de cada zona en la transferencia de calor entre el gas y las paredes del cilindro,
hjmed es el coeficiente de transferencia de calor convectivo de la zona-i, Ay ansy €s el drea
de transferencia de calor global, la cual incluye el area superficial del cilindro, el area su-
perificial de la culata y de la cabeza del pistén (estas dos tltimas dreas se toman iguales);
T" es la temperatura de la zona-i y Tpueq s la temperatura de la pared del cilindro, la
cual es una constante durante toda la simulacién.

Bajo las anteriores suposiciones, las ecuaciones gobernantes a resolver son la Fcuacion de Es-
pecies y la Ecuacion de Energia, esta ultima en su version de la Ecuacion de Energia basada
en la Temperatura del Gas. La FEcuacion de Especies a resolver es:

T WL Wy (2.16)

Donde p es la densidad de la mezcla contenida en la zona, Y} es la fraccion mésica de la especie-k
en la zona-i, Wy, es la tasa de produccién/consumo molar de la especie-k en la zona-i y Wy, es el
peso molecular de la especie-k en la zona-i.

La temperatura en la zona se calcula, inicialmente y hasta el dngulo de transicién (6;), de
acuerdo con los perfiles ingresados a partir de los calculos de CFD. Después del angulo de
transicion, la Fcuacion de Energia basada en la Temperatura del Gas es:

P dvz hiare TZ -1 are Airans
Zkakuk D d( 2 d) t f

Vi dt Vi (2.17)

”dt

Donde P, T y V son la presion, temperatura y volumen de la zona-i, respectivamente; c, es el
calor especifico a volumen constante de la mezcla en la zona-i y u; es la energia interna de la
especie-k en la zona-i.

La presion se calcula de acuerdo con la Ecuacion de Estado de Gas Ideal. La forma en que se
acopla el volumen de cada zona y la presion del sistema a traves de una variable que actia
como un volumen acumulado de la zona ponderada por dicha presiéon como:

Luego, la presién en el sistema se calcula como:

zona—K
G

P=— 2.19
‘/inst ( )

Donde G#"*~% ¢g la variable de acople de la tltima zona (zona més fria).
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Capitulo 3

Metodologia

3.1. Metodologia Experimental

3.1.1. Montaje Experimental

Las validaciones de las simulaciones desarrolladas se realizaron a partir de resultados experi-
mentales obtenidos en las instalaciones del grupo de investigacion. Para esto se usé un motor
diesel de inyeccion directa de dos cilindros, de cuatro tiempos y refrigerado por aire. La caAmara
de combustion de este motor fue modificada para facilitar la obtencién de la combustiéon HCCI;
se pasd de un pistén con bowl a un pistén de cabeza plana. Lo anterior conlleva a que se elimi-
nen ciertos patrones de flujo en la camara de combustion cerca del PMS, con lo cual se reduce
la transferencia de calor por conveccién del gas hacia las paredes de la camara, facilitando el
alcance de las condiciones de auto-ignicién de la mezcla. Las pruebas se desarrollaron a 1800
rpm, para lo cual se us6 un motor eléctrico (WEG PG020183CSA de 15 kW) para arrastrar el
motor de combustién interna, motor eléctrico controlado con un variador de velocidad (Sche-
nider ATV-312HD15M3) con el fin de asegurar el régimen de giro. La Tabla 3.1 presenta las
caracteristicas técnicas del motor.

El motor fue operado con una mezcla simulada de biogas, para la cual se usé gas natural (GN)
y diéxido de carbono en una proporcién aproximada de 60 % GN y 40 % CO, (en base molar).
El gas natural (valores reportados por la central de distribucién de Sebastopol, Antioquia) usa-
do tiene una composicién aproximada de 83.658 % CHy, 9.325 % CyHg, 3.415 % CsHg, 1.164 %
C4+, 0.687% Ny y 1.751 % COq (base molar). La Tabla 3.2 presenta las propiedades mas
importantes del biogas usado en las pruebas experimentales.

En la Figura 3.1 se presenta el esquema del montaje experimental donde se desarrollaron las
pruebas experimentales.

El combustible gaseoso fue suministrado via cilindros comprimidos y el flujo controlado a par-
tir de un medidor de flujo sénico, el cual a través de transductores electrénicos de presion
manométrica (NOVUS NP-430D) permitian ajustar la presién de descarga de cada gas (y por
ende la cantidad de flujo) a partir de las condiciones de presién y temperatura en la admision,
teniendo asi un control abierto-en linea de la proporcién requerida en los flujos para mantener
la composicion y del dosado relativo.

Las condiciones de auto-ignicion al interior del cilindro se alcanzaron mediante el calentamiento
del aire de carga, para la cual se empled un calentador eléctrico Oshram-Silvania de 6 kW de
1 — 1/4”. El control de la temperatura del aire de carga se realizé mediante un lazo abierto,
donde el control en lazo cerrado del valor de los pulsos de corriente y el ancho de estos se
realizé6 mediante un control PID a partir de la temperatura del aire justamente a la salida
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del calentador. Las condiciones de presion y temperatura en la admisién se midieron con un
transductor de presién absoluta ( Wika A-10) y con un termocupla tipo-K, respectivamente.

Tabla 3.1: Caracteristicas técnicas del motor.

Motor Motor diésel de inyeccién directa y cua-
tro tiempos, Lombardini 25L.D425/2,
de dos cilindros, refrigerado por aire

Aspiracion de la carga Natural
Cilindrada (cm?) 851
Relacién de compresion original 19:1
Relacién de compresién modifica- 17.2:1
da

Didmetro cilindro x Carrera (mm) 85x75
Longitud entre centros de la biela 117.5
(nm)

Cantidad de valvulas: admision, 1,1
escape

Avance a la apertura de la

admision: angulos de giro de 10
cigiienal antes del PMS

Retraso al cierre de la admisién:

angulos de giro de cigiienal antes 115
del PMS

Avance a la apertura del escape:

angulos de giro de cigiienal 120
después del PMS

Retraso al cierre del escape:

angulos de giro de cigiienal antes 15
del PMS

Duracién e intervalo del cruce 36° - [20° aPMS,16° dPMS]
valvulas

Potencia maxima (kW @ 3600 14
rpm)

Torque méximo (Nm @ 2400 rpm) 40.5
Camara de combustién original Con bowl
Céamara de combustién modificada Plana

Tabla 3.2: Propiedades de los combustibles.

Propiedad Gas Natural Biogas
Poder calorifico inferior (MJ/kg) 47.264 18.511
Factor de aireacion estequiométrico 16.13 6.31
(kgaire / kgcombustible )

) 16.39 6.31
Indice inferior de Woobe (kWh/Nm?)

Ntumero de Metano* 71.74 -

*Calculado de acuerdo a las ecuaciones 3 y 4 de la investigacién de Kubesh y colaboradores [69].

Debido a la alta concentracién de COgz, no es posible calcular el nimero de metano con las
ecuaciones de la investigacién de Kubesh y colaboradores.

Desarrollo e Inplementacién de una Metodologia Secuencial CFD-Cinética Quimica Detallada para el Analisis de la Combustién HCCI




3.1. METODOLOGIA EXPERIMENTAL 29

La presion en el cilindro se midié a partir de un sensor piezoeléctrico (Kistler 6125C'), el cual fue
conectado a un amplificador de carga (Kistler 5064) integrado en un acondicionador de senal
(Kistler SCP 2853). La posiciéon angular del cigiienal se obtuvo mediante un encoder (Nord
8.5820.0H40.1024.5093.0015) con una resolucién de 3600 pulsos por giro.

Para la adquisicién de la informaciéon generada por los diferentes sistemas de medicion presente
en la Figura 3.1 se us6 un conjunto de tarjetas y moédulos de adquisicion National Instruments,
siendo la informacién de la presion al interior en el cilindro recolectada a una tasa de 250 kHz,
con resoluciéon de 16 bits. Si bien en la Figura 3.1 se presentan otros sistemas de medicién
y periféricos diferentes a los ya descritos, estos no son abordados por no ser de interés en el
desarrollo de este trabajo de investigacion y no haberse utilizado durante la fase experimental.
Durante la experimentacién se usé de un cédigo de diagnodstico de la combustion basado en el
Heat Release Analysis [37, 70] para tener informacién del proceso de combustién en linea, usando
el programa Lab VIEW . En este c6digo fueron supervisadas diferentes variables (presion media
indicada, CA10, CA50, angulo de giro de cigiienal de la presién maxima, intensidad de ringing,
entre otros) para definir los puntos experimentales a usarse en la validacién de la metodologia
numérica, Figura 3.2.

Figura 3.1: Esquema del montaje experimental.
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(b)

Figura 3.2: Cédigo de diagnéstico de combustion en linea. (a) Gréficas P-V y presién en el
cilindro vs dngulo de giro de cigiienal; (b) Diferentes variables asociadas al diagnéstico de la
combustién.

3.1.2. Diagnéstico de la Combustion

Para el diagnéstico de la combustién, se usé la metodologia del Heat Release Analysis [37, 70],
asi como otros parametros para el andlisis de la estabilidad de la combustién y la operacién
del motor en un rango seguro (baja dispersién ciclica y ausencia de ringing). El diagnéstico de
la combustion se basa en el balance de energia al interior del cilindro durante el periodo de
valvulas cerradas:

Figura 3.3: Balance de energia al interior del cilindro.

Desarrollo e Inplementacién de una Metodologia Secuencial CFD-Cinética Quimica Detallada para el Analisis de la Combustién HCCI



3.1. METODOLOGIA EXPERIMENTAL 31

Bajo diferentes hipdtesis, tales como:
= La presion en la cadmara de combustiéon es uniforme.

s El fluido de trabajo se asume como una mezcla de gases ideales que se encuentra en
equilibrio quimico.

= La composicion del fluido es homogénea espacialmente.

» Las propiedades termodinamicas del fluido de trabajo son funciones de la temperatura,
siendo ésta la temperatura promedio obtenida mediante la ecuacion de gases ideales a par-
tir de la presién medida en el cilindro y el volumen basado en la geometria del mecanismo
pistén-biela-manivela [37].

» La transferencia de calor hacia las paredes de la camara de combustién se realiza a través
de relaciones semi-empiricas.

= La masa contenida en el cilindro que se fuga hacia el carter a través de los anillos, se
modela como un flujo isentrépico unidimensional.

De este modo, la energia quimica liberada por el combustible y las diferentes interacciones de
energia (en el dominio del dngulo de giro de cigiienial) se puede expresar como:

dQch o i dv 1 dp dmcr tht
+ V— + thW 20

do —7_1]?% v—1 do

(3.1)

Donde @, representa la “energia quimica” liberada durante la combustién [J], v es la relacién
de calores especificos [-], p es la presion al interior del cilindro [Pa], V' es el volumen instantaneo
desplazado por el pistén [m?], h,, es la entalpia especifica de la masa que se fuga a través de los
anillos, la cual se calcula a las condiciones al interior del cilindro [J/kg], m., es el flujo de masa
que sale de la cdmara de combustién hacia la zona de “crevice” y posteriormente al carter [kg],
y Qne es la transferencia de calor entre el gas y las paredes de la cdmara de combustién [J].

El volumen instantaneo desplazado por el pistén se calcula como:

V=V, + %(RC ~ D[R+ 1= cost — (B* - sen®0)"/?] (32)

Donde V, es el volumen de la cdmara de combustién en el PMS [m?], R, es la relacién de
compresiéon [-] y R es el cociente entre la longitud entre centros de la biela y el radio del
cigiienal [-].

El flujo mésico que sale de la camara de combustién se modela de acuerdo con la teoria de flujo

isentrépico adimensional, teniéndose que cuando el flujo “estd chocado”!:

Y41
: CpArp 1o (2 \?07D
o = ——r — 3.3
m (RT)! 727 1 (3.3)
El flujo se considera chocado cuando:

v

2 \ 1
p v

ICuando el flujo est4 ligeramente por debajo de las condiciones sénicas, en condiciones sénicas o condiciones
supersénicas
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Cuando el flujo no esté chocado, se tendra que:

1 y—1 1/2
. CpAgp (pam\" | 2v Patm \ 7
e = (RT)12 ( p -1 p (3:5)

En las Ecuaciones 3.3, 3.4y 3.5, Cp es el coeficiente de descarga equivalente para el conjunto
de anillos del pistén [-], Ag es un area de referencia, en este caso se toma como el drea resultante
entre el didmetro del cilindro y el didmetro del pistén [m?], T es la temperatura del fluido al
interior del cilindro [K], R es la constante de gas ideal del fluido al interior del cilindro [J/kg.K]
Y Datm €S la presion atmosférica [Pal.

Por 1ltimo, la transferencia de calor se calcula teniendo como base la correlacién de Woschni,
pero teniendo en cuenta los cambios introducidos por Chang y colaboradores [71, 72]:

Qnt = hAJ(T — Tharea) (3.6)
B — aeL_0‘2p0'8T0'73v0‘8 (3.7)

Cy Vilrve
v=015+————(p— arrastrado 3.8
R o At trado) (3.8)

En las Ecuaciones 3.6, 3.7 y 3.8, h es el coeficiente convectivo instantaneo entre el gas y las
paredes de la camara de combustién [W/m?.K], A, es el drea superficial total instdntanea de la
cdmara de combustion [m?], Tpa,eq €s la temperatura de las paredes de la cdmara de combustion,
la cual se toma como un valor constante durante el intervalo de vélvulas cerradas [K]; a. es un
coeficiente de escalado para ajustar el flux de calor obtenido; este ajuste se realizdé comparando
el valor maximo de calor liberado con la eficiencia de combustién via analisis de emisiones,
utilizdndose un valor de 2.5; L es la altura instantédnea de la cdmara de combustién [m], v
es la velocidad del gas al interior del cilindro inducida por la combustién [m/s], C; y Cs son
constantes del modelo que toman los valores de 2.28 [-] y 0.00324 [m/s.K], respectivamente, V;
es la cilindrada del motor [m?], Trvc [K], prve [Pal y Vive [m?] son la temperatura, presién y
volumen al interior de la cAmara de combustion en el dngulo de cierre de la valvula de admision,
Y Darrastrado €S 1a presién de motor arrastrado [Pa].

Al integrar la Ecuacién 3.1 entre el inicio de la combustién y el final de la combustion, se
obtiene la Liberacion de Calor Global durante la combustion:

[ dQan(6)
Qch—/e g Y (3.9)

7
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Figura 3.4: Curvas de tasa de liberacion de calor y calor liberado. Condiciones de operacién del
motor: Combustible= 60 % GN-40% COs; ¢ = 0.38; Tpq = 318°C'; paq = 0.84 bar; 1800 rpm.

La tasa a la cual se quema el combustible se relaciona con la tasa a la cual se libera el calor
(Ecuacién 3.1) mediante el poder calorifico inferior del combustible:

dxb(ﬁ) dQch(Q)
PCIm =30~ = a

(3.10)

Donde PCI es el poder calorifico del combustible [J/kg|, m; es la masa de combustible que
ingresa al cilindro [kg] y z; es la fraccién de masa quemada (o de liberacién de energia) [-].

Si el perfil obtenido en la Ecuaciéon 3.10 se normaliza para obtener la unidad mediante su
valor maximo, se obtiene la Fraccion de Masa Quemada Normalizada o Fraccion de Liberacion
de Energia/Calor Normalizado.

Figura 3.5: Perfiles de fraccién de calor liberado global (Ecuacién 3.10) experimental y nor-
malizada. Condiciones de operacién del motor: Combustible= 60 % GN-40% COy; ¢ = 0.38;
T,q = 318°C; pag = 0.84 bar; 1800 rpm.
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3.1.3. Variables de Respuesta

Segun los objetivos de una rutina de medicién en MCIA, existen diferentes variables de res-
puestas que permiten cuantificar el desempeno del motor o algunas caracteristicas del proceso
de combustién. Dado que el objetivo general de este trabajo de investigaciéon es abordar una
metodologia numérica, no se realizard un analisis exhaustivo del proceso de combustion y del
desempeno mecanico y ambiental del motor mediante las diferentes variables de respuestas
existentes en la literatura especializada. Sin embargo, se utilizara algunas de las variables de
respuesta para evaluar el nivel de acuerdo de los resultados numéricos con los resultados expe-
rimentales, verificar la capacidad de la metodologia para reproducir elementos caracteristicos
de las combustion HCCI y generar informacion que permita tener una aproximacion teorica
a las discrepancias que pudiesen presentarse entre los resultados numéricos y experimentales.
Entre las variables de respuesta a utilizar en este trabajo de investigacion se encuentra:

s Presion media efectiva indicada: Es un pardametro que permite, ademas de evaluar la
dispersion ciclica del motor, comparar el desempeno del motor independientemente del
tamano de este. Este parametro se define como el cociente entre el trabajo indicado por
ciclo termodindmico del motor y el volumen total desplazado (o la cilindrada):

%_fpdv

IMEP =
Va Va

(3.11)

El trabajo indicado se obtiene al integrar la curva presién-volumen, Figura 3.6. Segun el
segmento area de la curva presion-volumen se tendra la Presion Media Efectiva Indicada

Global o la Presion Media Efectiva Indicada Neta [37].

Figura 3.6: Curva presiéon-volumen de un motor HCCI. Condiciones de operacién del motor:
Combustible= 60 % GN-40% CO,; ¢ = 0.38; T,q = 318°C'; paq = 0.84 bar; 1800 rpm.

» Fficiencia indicada: Este pardmetro permite evaluar la capacidad de generacién de trabajo
del motor respecto a la energia suministrada por el combustible. La Eficiencia Indicada
se calcula a partir del cociente entre el trabajo indicado y la energia ingresada por el
combustible:

Wi

L 3.12
T PCT (3.12)
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s Inicio, CA50 y duracion de la combustion: A partir de la curva de Fraccion de Calor
Liberado, Figura 3.5, es posible estimar la duracién de la combustiéon y un parametro
de centrado de la combustion.

El inicio de la combustién en esta investigacion se define como el &ngulo de giro de cigiienal
donde se alcanza el 10 % de la Fraccion de Masa Quemada Normalizada:

dQch (9)

IC =CA10, = —%— =0.1 (3.13)

Ty, max

El final de la combustion en esta investigacién se define como el angulo de giro de cigiienal
donde se alcanza el 90 % de la Fraccion de Masa Quemada Normalizada:

dQch(e)
FC =CA90, = —%— =09 (3.14)

Lbmaz

Por ultimo, para caracterizar el centrado de la combustion se usa el angulo donde se libera
el 50 % de la energia contenida en el combustible, el cual permite estimar si la combustién
estd adelantada (gran parte de la combustion se da al final de la carrera de compresion)
o estd retrasada (gran parte de la combustién se da durante la carrera de expansién):

dQch (9)

A _ do = 0. 1
C'A50 5ot = 0% (3.15)

s [ntensidad de ringing: La operacién de los motores bajo combustion HCCI a altas cargas
o altas temperaturas en la admision se ve limitada por las altas tasas de incremento
en la presiéon, generandose oscilaciones de presion al interior del cilindro analogas a la
combustion anormal por auto-ignicién de la mezcla sin quemar cerca a las paredes en los
MEP. Para diferenciar este tipo de combustién anormal en la combustion HCCI se suele
usar el término ringing y utilizar la relacién provista por Eng [24] para cuantificar la
intensidad (Intensidad de Ringing) de las oscilaciones de presion al interior del cilindro:

dp 2
1 =
[R:_M YRT as (3.16)
27 Pmas

Donde (dp/dt)?,,. es la tasa maxima de incremento de la presion, p.. es la presion
maxima alcanza al interior en el cilindro, 7},., es la temperatura maxima alcanzada al
interior del cilindro (la cual se calcula mediante la ecuacién de estado de gases ideales) y
[ es un factor de escala que relaciona la amplitud de pulsacién de la presion con la tasa
maxima de incremento de la presion; aunque este es un factor que se halla de manera

experimental, suele presentar pocas variaciones y se recomienda usar un valor de 0.05
(23, 24].

3.1.4. Procedimiento Experimental

Para realizar la validacién de la metodologia se realizaron un conjunto de experimentos don-
de se variaron las condiciones de temperatura en la admisién y el dosado relativo con el cual
opero el motor, con el fin de evaluar su capacidad de prediccién bajo diferentes condiciones de
operacién. Dado que el motor operd bajo aspiracion natural, los requerimientos de temperatura
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de la carga en la admision para lograr la auto-ignicién del biogas cerca del PMS fueron muy
altos (superiores a 300 °C), lo cual conllevé a un estrecho rango de operacién del motor.

Se realiz6 un diseno experimental factorial de acuerdo con la metodologia descrita por Montgo-
mery [73] con el fin observar el efecto de las variaciones de la temperatura y el dosado relativo
sobre la metodologia numeérica, los efectos de estos cambios en la fluido dinamica del motor y la
estratificacion de la carga, y la capacidad de la metodologia numérica de captar las tendencias
en los parametros de la combustion y el desempeno mecanico y ambiental del motor. La Tabla
3.3 presenta los niveles y factores evaluados en el diseno experimental, cada uno de los cuales
fue replicado.

Para cada combinacién de niveles y factores presentados en la Tabla 3.3, se almacenaron las
curvas de presion de 100 ciclos termodinamicos tras obtener una operacion estable del motor,
estabilidad verificada a partir de la variabilidad del IMEP, ., y de la presion maxima, y el
CAb0, mediante el cédigo de diagndstico en linea. La Tabla 3.4 presenta los datos més impor-
tantes sobre la precisién e incertidumbre de los instrumentos usados durante los experimentos.

Tabla 3.3: Diseno factorial experimental para validacién de la metodologia.

Factor Descripcion del nivel | Designacion del nivel
Temperatura en la 1 325
admision [°C] 2 330

1 0.28

Dosado relativo [-] 2 0.30
3 0.42

Presion en la admision [bar] 1 0.84
Régimen de giro [rpm] 1 1800

Tabla 3.4: Precision e incertidumbre asociada a las variables medidas.

Medida Resolucion Precisiéon
Presién en el cilindro +0.02 bar 4%
Temperatura +0.2 °C 4%
Presién en la admisién +0.01 bar 0.5%
Angulo de giro de cigiienal | +0.1 °CA 8 %
Régimen de giro +5 rpm 1%
O, +0.1 %vol | 0.2% de la escala completa
CO +1 ppm 5% del valor medido
NO, +1 ppm +5 ppm
Variables Calculadas
Flujo mésico de biogas +3 mg/s 4%
Flujo mésico de aire +0.1 mg/s 2%

3.2. Metodologia Numérica

La metodologia numérica, al ser una metodologia secuencial, consiste en el desarrollo de simu-
laciones numéricas en dos etapas. Una primera etapa en la que mediante simulaciones CFD
se obtiene la evolucion de los campos de flujo al interior del cilindro previo el inicio de la
combustién, permitiendo obtener el perfil de temperatura de las regiones/zonas en la que se
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divide el volumen al interior del cilindro, respecto al angulo de giro de cigiienal, y la masa de la
mezcla aire/combustible contenida en dichas zonas; y una segunda etapa en la que se modela
el inicio y desarrollo de la combustion a partir de modelos termodinamicos cero dimensionales
alimentados por los perfiles de temperatura y distribuciéon de masa de las zonas obtenidos en
la etapa previa, donde la evolucién termodinamica y el cambio en la composicién de los gases
contenidos en cada una de las zonas se obtiene a partir de mecanismos de reaccion detallados.
La primera etapa de la metodologia se llevo a cabo en el programa ANSYS 15, usando el progra-
ma ANSYS Workbench para el desarrollo de la malla y el programa ANSYS Fluent para llevar
a cabo los célculos numéricos. La segunda etapa se llevo a cabo en el programa CHEMKIN
Pro. En esta seccion se detallan los diferentes elementos (pasos, métodos, esquemas numéricos,
etc.) que se usaron para configurar los casos simulados en cada uno de los programas.

3.2.1. Generacion de la Malla

El modelado CFD del ciclo completo de un MCIA requiere de una malla capaz de adaptarse a
las variaciones del volumen fisico al interior de los ductos de admision y escape, y al interior
del cilindro, debido al movimiento de las véalvulas y del piston. Por otro lado, la diferencia en
las condiciones del campo de flujo en los ductos del motor, al interior del cilindro y alrededor
de las valvulas, conlleva a que la malla que modela el motor no solo se adapte a los cambios
de volumenes, sino que sea capaz de captar dichos cambios en las variables del campo de flujo.
Los anteriores requerimientos conllevan a que este tipo de simulaciones solo se puedan llevar
a cabo mediante el uso de mallas dinamicas de fronteras méviles y que usan un mallado no
estructurado con el fin de reducir el nimero de celdas (y por ende de operaciones numéricas).
La malla se generé a partir de un CAD simplificado de la cadmara de combustién y los duc-
tos de admisién y escape, Figura 3.7. La relacién de compresién geométrica? del dominio
computacional usada en ésta investigacion es de 17 : 1, relaciéon de compresion geométrica que
presenté el mejor ajuste de presion con la curva de presién promedio bajo condiciones de motor
arrastrado, de seis relaciones de compresion evaluadas de 16.9 : 1 a 17.4 : 1. En la Tabla 3.5
se presentan los valores de la relacién de compresién efectiva® y los volimenes al interior del
cilindro en el PMS y en el cierre de la valvula para las diferentes relaciones de compresion
geométricas evaluadas. Se observa en la Figura 3.7 que el CAD usado corresponde a una geo-
metria simplificada (aunque conserva las principales dimensiones de la cdmara de combustién,
ductos y valvulas) en la cual se han redondeado bordes, eliminado vértices innecesarios, bordes
y caras menores, asi como simplficado la forma de los ductos de admisién y escape (Figura
3.8); esto con el fin de reducir el nimero de celdas requeridas en la malla y mejorar la calidad
de esta.

Tabla 3.5: Caracteristicas de las relaciones de compresién evaluadas.

Relacién  de | Volumen Volumen IVC | Relaciéon  de
compresion PMS [cm?] [cm?] compresion
geométrica efectiva
16.9:1 26.76 358.28 13.39: 1
17:1 26.59 358.11 13.47: 1
17.1:1 26.43 357.94 13.54:1
17.2:1 26.27 357.78 13.62:1

173 :1 26.10 357.62 13.70 : 1

174 :1 25.95 357.46 13.78 : 1

2Razén entre el volumen en el PMI y el volumen en el PMS.
3Razén entre el volumen en el cierre de la valvula de admisién y el volumen en el PMS.
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(a) (b) ()

Figura 3.7: (a-b)Vistas isométricas del CAD usado para modelar la cAmara de combustion y
los ductos de admisién y escape del motor. (¢) Detalle de la geometria de las valvulas.

Figura 3.8: Forma de los ductos de admision y escape de un motor perteneciente a la misma
serie del motor usado en la investigacién (imagen extraida del manual de servicio, Lombardini

®).

Figura 3.9: Regiones en la que se descompone la geometria de un motor de valvulas rectas en
el programa Workbench-ANSYS. El caso mostrado corresponde a un piston con bowl, donde la
cabeza del pistén esta representado por el borde inferior de la zona 1, mientras que el cilindro
esta representado por los bordes izquierdos de la zona 2 y 7.
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Dado que las diferentes regiones de la malla se ven afectadas de diferente forma por el movi-
miento de las fronteras y debido al requerimiento de una malla no estructurada, se requiere
dividir la malla en diferentes zonas/regiones [63, 74]. En la Figura 3.9 se presentan la divisién
en zonas usada para la geometria utilizada en esta investigacion:

» Zona 1: Camara de combustion/piston: Esta zona consiste en el volumen de la cdmara de
combustion que esta por debajo de la valvula en el PMS. Este volumen permanece fijo
durante el desarrollo de la toda la simulacion.

s Zona 2: Camara de combustion inferior: Consiste en un volumen que sirve de “capa limite
del domino” para capturar las interacciones del flujo con las paredes del cilindro y sirve
como una segunda zona de transicién para el flujo de alta turbulencia y velocidad que se
genera entre la valvula y su puerto. En este volumen se van adicionando celdas a medida
que el piston desciende y se van eliminando celdas a medida que el piston asciende.

s Zona 3: Cdmara de combustion superior: Consiste en un volumen de celdas que sirven de
una primera transicién del flujo de alta velocidad cuando las valvulas inician su apertura
y su cierre; asi mismo, cumplen la funciéon de convertirse en “celdas paredes” al momento
del cierre de la valvula. Este volumen permanece fijo durante el desarrollo de la toda la
simulacion.

» Zona 4: Camara de combustion asociada a la valvula: Es un volumen que acoge las celdas
que se van generando a medida que el cilindro desciende, acogiendo los patrones de flujo
que se desarrollan en la vecindad de la cara inferior de la véalvula debido a su movimiento.

= Jona 5: Zona de movimiento rigido: Esta zona consiste en un volumen rigido que sigue
el movimiento de la valvula que tiene como funcion capturar la concavidad fisica de la
vélvula sin afectar la Zona 6, facilitando la adicién/eliminacién durante el levantamiento
de la valvula.

s Zona 6: Zona de capas de la vdlvula: Consiste en un volumen que es deformado por el
movimiento de la vélvula, en el cual se adicionan/eliminan celdas. Su principal funcién
es capturar los gradientes de velocidad que se generan alrededor de las valvula durante
su apertura y cierre.

= Zona 7: Zona de crevices: consiste en el volumen existente entre la cabeza del piston y
el primer anillo de este. Este volumen permanece fijo durante el desarrollo de la toda la
simulacion.

La division en zonas se realizé en el sub-programa ICE-DesignModeler de Workbench-ANSYS,
el cual genera las relaciones topolégicas y de conectividad entre las diferentes zonas y sus celdas
a partir de las variaciones en el volumen del dominio computacional generado por el movimiento
de las valvulas y el movimiento del piston, Figura 3.10. El movimiento del piston se obtiene
a partir de las propiedades geométricas del mecanimos biela-manivela-pistén (andlogo a lo
considerado en la Ecuacién 2.14 para el célculo del volumen instantdneo del motor).

El movimiento de las valvulas se obtiene mediante el ingreso del perfil de levantamiento de
cada valvula. Estos perfiles fueron medidos en el laboratorio y luego se usé una curva Spline
para interpolar valores de los perfiles con el fin de suavizar el movimiento de la valvulas y
ajustar la informacion de de los perfiles al paso temporal de la simulacién. En la Figura 3.11
se presentan las curvas de valores interpolados y los valores medidos del levantamiento de las
valvulas.
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Figura 3.10: Zonas en las que se divide la geometria previo al mallado.

Figura 3.11: Perfiles de levantamiento de las valvulas. Lineas: valores interpolados; Puntos:
valores medidos. 0°CA corresponde al PMS al inicio de la carrera de expansion.

(a) (b)

Figura 3.12: Geometria mallada. (a) Vista isométrica (b) Vista de corte.

Una vez dividida la geometria en las diferentes zonas, se procede a realizar el mallado de
esta. El mallado se realiza en el sub-programa ANSYS Meshing de Workbench-ANSYS, el cual
usa la topologia ya generada en el programa anterior, junto con parametros asociados a las
dimensiones de la geometria para generar la cantidad de celdas adecuadas en cada una de las
zonas. Las dimensiones minimas de las celdas se configuran de acuerdo con el espacio existente

Desarrollo e Inplementacién de una Metodologia Secuencial CFD-Cinética Quimica Detallada para el Analisis de la Combustién HCCI



3.2. METODOLOGIA NUMERICA 41

entre las vélvulas y el asentamiento de éstas, y los criterios de calidad de la malla. Asi mismo,
dada las condiciones de flujo en cada una de las zonas de la malla, se usan diferentes tipos de
celdas.

Para la independencia de mallado, se usaron tres mallas de diferente cantidad de celdas:

Tabla 3.6: Cantidad de celdas de las mallas usadas en la independencia de mallado.
Malla PMS PMI

Celdas | Nodos | Celdas Nodos
Malla 1 155251 | 78683 | 426941 | 216379
Malla 2 418485 | 224951 | 1171758 | 629863
Malla 3 921728 | 545514 | 2304320 | 1363785

Los resultados de la indepedencia de mallado se presentan a continuaciéon junto con la infor-
macion de la configuracién de las simulaciones realizadas.

3.2.2. Configuracién de los Casos para las Simulaciones CFD e In-
dependencia de Mallado

Las simulaciones de CFD para el analisis anélisis de la independencia de mallado se llevaron
a cabo durante diferentes etapas. Antes de definir dichas etapas se procede a describir las
configuraciones de modelos y solvers utilizados durante las simulaciones CFD.

3.2.2.1. Configuracién de las Mallas Moviles

Para capturar el movimiento de las fronteras y su efecto sobre la solucion del problema, se
usaron los tres métodos de configuracion de mallas disponibles en ANSYS Fluent:

s Método Smoothing: Configura la forma en que se deforman las celdas por efecto del
desplazamiento de las fronteras en movimiento.

» Método Layering: Configura la generacién/eliminacién de celdas por delante de las fron-
teras en movimiento para evitar las celdas altamente distorsionadas.

= Método Remeshing: Configura el re-ordenamiento de nodos (y por ende de celdas) al inte-
rior de las zonas/regiones de la malla con el fin de evitar celdas altamente distorsionadas,
lo cual ocurre generalmente cuando el desplazamiento de la frontera es mayor al tamano
de celda local de la zona de influencia de la frontera movil.

En el método Smoothing se usa la analogia del resorte. En esta analogia, el desplazamiento de
los nodos conectados por una cara esta dada por la Ley de Hook:

Fo= " k(A7) — AR (3.17)

J

Donde AZ; y AZ; son los desplazamientos del nodo-i y su vecino j, n; es el nimero de nodos
vecinos conectados al nodo-i y k;; es la constante del resorte (o de rigidez) entre el nodo-i y
su vecino j. La constante de rigidez del resorte en la Ecuaciéon 3.17 se define a partir de una
constante definida por el usuario y la magnitud de la distancia entre los nodos en cuestion:
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k ac
ki = ——=L2 (3.18)

VT — 7]
Cuando se actualiza la malla, dada la multiplicidad de nodos y la posibilidad de traslape de
estos, se asume que la “fuerza” neta en cada nodo generada por el movimiento de la frontera es

cero, por lo que previo a la actualizaciéon de la malla, el desplazamiento de los nodos se calcula
de forma iterativa a partir de la Ecuacion 3.19:

Uz —m
> ki AT

—m+1
A; - Zni ki
J

(3.19)

Siendo m es el nimero de la iteracion.

En el caso de esta investigacion, a kfq. se le da un valor de 0.05 lo cual indica que los nodos
interiores estaran altamente influenciados por el movimiento de la frontera. Asi mismo, para el
movimiento de los nodos interiores se define un limite de 25 iteraciones de la Ecuacién 3.19
o un valor de 121073 como tolerancia de convergencia, es decir:

L T (3.20)
N

Donde #;™ es el desplazamiento del nodo-i en la iteracién-m y #;' es el desplazamiento del
nodo-i tras la primera iteracién.

Ahora, para la aplicacion del método Layering, en cada zona de celdas cercana a una frontera
moévil se define un valor de altura de celda minima (h,,;,,) y una altura de celda ideal (h;geq) de
acuerdo con el tamano de las celdas adyacentes a la frontera y el desplazamiento de la frontera
en cada paso temporal. Cuando las celdas se expanden, se anadirdn nuevas celdas cuando se
cumpla la siguiente condicién:

hmin > (]- + as)hideal (321)

Donde a; es el factor de divisién o de ruptura, el cual toma el valor de 0.4 en esta investigacién.
Al momento de dividirse la celda, la razén entre la altura de la nueva celda y la antigua celda
(la adyacente a la frontera) es exactamente a.

Cuando las celdas se comprimen, las capa de celdas adyacentes a las celdas contiguas a la
frontera se comprimiran hasta una altura definida por la siguiente condicion:

hmin < achideal (322)

Donde «. es el factor de colapso de la capa de celdas, el cual toma el valor de 0.2 en esta
investigacion. Cuando se cumple la Ecuacién 3.22, la capa de celdas comprimidas se fusionan
con la capa de celdas adyacentes a la frontera.

Por dltimo, la aplicaciéon del método Remeshing (el cual se aplica tanto a celdas interiores
como a celdas asociadas a caras de la malla) se realiza cada cinco pasos temporales si las celdas
cumplen una o varias de las siguientes condiciones:

= El valor del skewness de la celda supera el valor de 0.9.
» La longitud maxima de la celda es mayor al valor de 0.004441 m.

» La longitud minima de la celda es menor al valor de 8.742107° m.
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La longitud minima y méxima se definen de acuerdo con las dimensiones de la malla en el PMS.

3.2.2.2. Configuraciéon de las Ecuaciones Gobernantes y las Condiciones de Fron-
tera

Las simulaciones de CFD para el analisis de la independencia de mallado se realizaron en tres
pasos (pasos en los cuales se usé la presion en el cilindro de motor arrastrado como pardmetro
de comparacion para las soluciones obtenidas):

1. Evaluando las tres mallas para las mismas condiciones de frontera, solvers, valores minimos
de residuales y usando el modelo de turbulencia k-¢ estdndar con valores de constantes por
defecto.

2. Seleccionada la malla a usar en la investigacién en el paso anterior, se procede a comparar
la solucién obtenida con el modelo de turbulencia k-¢ RNG.

3. Se evalia el efecto del modelo de masa de fugas (o crevices) en la simulacion.

Dado que durante las simulaciones llevadas a cabo en ANSYS Fluent no se realiza el analisis
de la combustion, las tinicas ecuaciones gobernantes que se solucionan son la ecuaciéon de con-
tinuidad, la ecuacién de momentum, la ecuacién de energia y la ecuacion de especies, asi como
las ecuaciones de energia cinética turbulenta y la ecuacion de la tasa de disipacion de la turbu-
lencia, asociadas al modelo de turbulencia.

Para el modelo de turbulencia, como se indicé anteriormente, se utilizo inicialmente el modelo
de turbulencia k-¢ estandar, incluyendo efectos de compresibilidad y usando funciones de pared
estandar. En el modelo se usaron los valores por defecto presentados por el programa, es decir:

= Constante de proporcionalidad para el calculo de la viscosidad turbulenta: pu = 0.09.

= Constantes del modelo en la ecuacion de la ecuacion de transporte de la tasa de disipacién:
Ck =1.44 y Cge = 1.92.

= Numero de Prandtl turbulento para la ecuacién de transporte de la energia cinética tur-
bulenta: Pr, = 1.

= Numero de Prandtl turbulento para la ecuacion de transporte de la tasa de disipacién:
Pr.=1.3.

» Nimero de Prandtl para la ecuacién de energia: Preyerg = 0.85.
» Numero turbulento de Prandtl en la pared para las Funciones de Pared: Prpgreq = 0.85.
s Numero turbulento de Schmidt: Se¢;, = 0.7.

Para las ecuaciones de especies, se usa la informacion termodindmica del mecanismo de reaccién
GRI 3.0. Respecto al célculo de las propiedades del fluido al interior del dominio, la densidad
se calcula de acuerdo con la ley de gases ideales y el calor especifico a presion constante se
calcula usando los polinomios de ajuste del mecanismo. Para reducir el tiempo computacional,
dado que se esta simulando un flujo frio, la conductividad térmica y la viscosidad se toman
como valores constantes, usando un valor medio de estas propiedades entre la temperatura
méxima y minima de la mezcla aire/combustible al interior del cilindro durante el intervalo
de valvulas cerradas, asumiendo que la carga se puede modelar como si fuera solo aire con el
fin de no incrementar el costo computacional. En la Figura 3.13 se presentan las principales
condiciones de frontera del dominio:
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Figura 3.13: Principales condiciones de frontera del dominio computacional.

Las diferentes condiciones de frontera se definieron de la siguiente manera:

= Las condiciones de carga admitida se definen de acuerdo con la temperatura y la presion

medidas en el ducto de admision. La composicién de la carga se define como una mezcla
de aire seco més combustible, donde las fracciones masicas de las especies admitidas al
cilindro se obtiene a partir del flujo de aire estimado y el flujo de gas natural y didxido
de carbono medido. Las condiciones de los gases de escape se definen de acuerdo con la
temperatura y la presiéon medidas en el ducto de escape, mientras que la composicién
de los gases de escape se toma como la composicion de equilibrio al final de la combus-
tién obtenido mediante las rutinas de calculo durante el pos-procesado de la informacién
experimental.

La temperatura de pared del ducto de admision y de escape se estimé mediante la medicion
de la temperatura superficial externa del ducto de escape, y asumiendo que la transferencia
de calor del fluido a los ductos se da en estado estacionario.

La temperatura de las paredes del cilindro, de la culata y de la cabeza del pistén se
asumen iguales. La variaciéon de ésta temperatura con el dosado relativo se estima a
partir de los valores promedio obtenidos tras el ajuste de la tasa de calor transferido a las
paredes con la correlacién de Hohenberg y la tasa de calor transferido a las paredes con las
relaciones politrépicas en los intervalos usados para calcular los coeficientes politrépicos
en la compresién y el escape [75].

La temperatura superficial del cuerpo y de las valvulas de admisién de escape se tomaron
como 20 °C mayor que la temperatura de las paredes al interior de la camara de combus-
tion. Este valor se definié a través de un conjunto de simulaciones llevadas a cabo para
diferentes curvas de presién de motor arrastrado, teniendo como variable de respuesta la
presion en el IVC.

Para todas las simulaciones llevadas a cabo en ANSYS Fluent se usé el esquema PISO (Pressure-
Implicit with Splitting of Operators) como algoritmo de acople del campo de velocidades y
de presion en el campo de flujo. Para el célculo del campo de presion se utilizé el esquema
PRESTO (Pressure Staggering Option). En relacién a los métodos de discretizacién espacial,
para los diferentes términos de las ecuaciones gobernantes se usa un esquema “upwind’de
segundo orden. Respecto a los factores de relajacién para las variables del campo de flujo, se
usa un valor de 0.3 para la presion, de 1 para la densidad, las fuerzas de cuerpo, la viscosidad
turbulenta y la fraccion masica de las especies, un valor de 0.5 para el momentum y de 0.4
para las variables del modelo de turbulencia. Por ultimo, los residuales usados como criterio
de convergencia en cada paso temporal (el cual se tomé de 0.25 °CA) fue de 12107° para la
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ecuacion de energfa v de 121075 para las demds variables y ecuaciones gobernantes.

En la Figura 3.14 se presentan los resultados de las simulaciones realizadas bajo condiciones
de motor arrastrado, sin calentamiento del aire de admisién, para las tres mallas generadas. Se
observa que para todas las curvas el error en el pico de presién son menores al 1%, pero todas
las curvas se retrasan respecto a la curva promedio experimental alrededor de 0.6 °CA. Este
retraso se asocia principalmente a las simplificaciones geométricas y al uso de una relacion de
compresién equivalente (diferentes a la relacién de compresion geométrica), asi como el uso de
una temperatura de pared promedio para toda la simulacion y la ausencia de los efectos de
fricciéon mecanica sobre el fluido.

Por otro lado, se observa que el pico de presion incrementa levemente de la malla 1 a la malla 2,
pero el pico de presion cae con la malla 3; 1o ocurrido con la malla 3 se asocia a que el incremento
de celdas y nodos en la geometria tiene un limite asociado a los parametros definidos en los
modelos de mallas méviles utilizados, de este modo, durante el movimiento de las vélvulas, el
incremento de celdas y nodos lleva a la generacién de celdas con mayor distorsion; si bien esto
puede remediarse con parametros méas finos en los modelos de mallas méviles (por ejemplo, un
criterio de skewness admisible més bajo en el modelo de re-mallado), esto conllevaria a que se
incrementen los tiempos de iteracion para la actualizacion de la malla y con ello mayor gasto
computacional.

En la Figura 3.15 se observan los resultados de la solucién de la temperatura media para las
tres mallas generadas y los resultados obtenidos a partir de las mediciones de la presion en
el cilindro. Se observa que el retraso del pico de temperatura es mucho mayor que el retraso
del pico de presion, esto asociado a lo anteriormente explicado para el caso de la presiéon. Se
observa ademas que la metodologia usada para estimar la temperatura promedio de las paredes
del cilindro presenta un buen ajuste en la etapa temprana de la carrera de compresion y durante
el intervalo donde se calcula el coeficiente politrépico de compresion experimental.

Figura 3.14: Resultado de independencia de mallado durante el intervalo de vélvulas cerradas
para las condiciones de motor arrastrado: (izq) resultados en el intervalo de valvulas cerradas,
(der) ampliacién de los resultados cerca al PMS. Condiciones de operacion del motor: aire seco;
Pad = 0.85bar; T,; = 298 K; 1800 rpm.
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Figura 3.15: Resultado de independencia de mallado durante el intervalo de vélvulas cerradas
para las condiciones de motor arrastrado. Condiciones de operacion del motor: aire seco; p,q =
0.85bar; T,q = 298 K; 1800 rpm.

De acuerdo con estos resultados, se decide usar la malla 2 en esta investigacion. En las Figuras
3.16, 3.17 y 3.18 se presentan los parametros de calidad de la malla 2 en el PMS para la
razén de aspecto, la calidad ortogonal y el skewness, respectivamente. Se observa que mas
del 95 % de las celdas cumplen con una buena calidad de malla, respecto a los parametros de
calidad ortogonal y el skewness; solo un pequenio porcentaje poseen valores cercanos al limite
de mala calidad, asociados a las celdas que estan cerca del cuerpo de la valvula, zona de mayor
deformacion de celdas. En relacién con la razén de aspecto, se observa que la malla posee
una buena distribucion de tamanos de celdas, teniendo valores a lo sumo de 26, estos valores
asociados a la celdas en el ducto de admision.

Figura 3.16: Razon de Aspecto en el PMS de la malla utilizada en la investigacion.

Figura 3.17: Calidad Ortogonal en el PMS de la malla utilizada en la investigacién.
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Figura 3.18: Skewness en el PMS de la malla utilizada en la investigacion.

Elegida la malla, se procede a comparar las soluciones obtenidas variando el modelo de tur-
bulencia, comparando los resultados previos (en la que se usé el modelo k-¢ estandar) con los
obtenidos al implementar el modelo k-¢e RNG. En el modelo k-¢ RNG se usaron los valores por
defecto presentados por el programa y se tuvieron en cuenta los efectos de swirl sobre la energia
cinética turbulenta y la tasa de disipacién de turbulencia:

= Constante de proporcionalidad para el calculo de la viscosidad turbulenta: p = 0.0845.

= Constantes del modelo en la ecuacion de la ecuacién de transporte de la tasa de disipacion:
Ck =1.42 y 025 = 1.68.

» Nimero turbulento de Prandtl en la pared para las Funciones de Pared: Prpgyeq = 0.85.
= Factor de Swirl: oy, = 0.07.

En la Figura 3.19 se presentan los resultados para la presiéon en el cilindro bajo las condicio-
nes de motor arrastrado para ambos modelos de turbulencia evaluados. Se observa que para el
modelo k-¢ RNG, respecto al k-¢ estandar, se obtiene un pico de presion mas alto y levemente
avanzado.

Figura 3.19: Comparacion de los resultados obtenidos con los modelos de turbulencia durante
el intervalo de valvulas cerradas para las condiciones de motor arrastrado. Condiciones de
operacién del motor: aire seco; p,qg = 0.85bar; T,y = 298 K; 1800 rpm.

Ahora, en la Figura 3.20 se presentan los resultados de la energia cinética turbulenta promedio
al interior del cilindro para ambos modelos durante todo el intervalo temporal de la simulacién,
donde 0 °CA corresponde al PMS al inicio de la carrera de la expansién y 720 °CA correspon-
de al PMS al final de la carrera de la compresién. Se observa que la magnitud de la energia
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cinética turbulenta es mucho menor (diferencias de hasta el 50 % en la magnitud) en el modelo
k-¢ RNG durante la carrera de compresion; asi mismo, se observa una diferencia en magnitud
y forma de la energia cinética turbulenta durante el periodo de cruce de valvulas. Si bien esta
diferencia no genera un cambio notorio en la curva de presiéon durante la carrera de compresion
para condiciones de motor arrastrado, es un factor que puede tener un impacto importante en
las simulaciones de los puntos experimentales evaluados respecto a la estratificacion térmica y
maésica de la carga durante la carrera de compresion.

Complementando el analisis de los resultados obtenidos con los modelos de turbulencia eva-
luados, en la Figura 3.21 se presentan los valores obtenidos para la tasa de disipacién de
la turbulencia promedio al interior del cilindro. Se observa cémo al igual que para la energia
cinética turbulenta, los perfiles y magnitud de la tasa de disipacién de la turbulencia presenta
cambios importantes, teniéndose valores mucho mas bajos durante la carrera de compresion, lo
cual muestra el importante efecto del modelo de turbulencia, acompanado de la simulacién del
periodo de cruce de vélvulas, en la captura de la estratificacién térmica de la carga, ya que a
menor tasa de disipacién de turbulencia, se espera menor energia cinética turbulenta convertida
en calor.

Figura 3.20: Resultados de la energia cinética turbulenta obtenidos para ambos modelos de
turbulencia evaluados.

Figura 3.21: Resultados de la tasa de disipacién de la turbulencia obtenidos para ambos modelos
de turbulencia evaluados.

Finalmente, se presentan los resultados obtenidos para la evolucion de la masa al interior del
cilindro. En la Figura 3.22 se presenta el esquema geométrico del modelo de masa de fugas.
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En ANSYS-Fluent, el flujo mésico entre el anillo y la pared del cilindro se modela como un
flujo compresible laminar, mientras que el flujo a través de los anillos se modela como un flujo
a través de un orificio.

Figura 3.22: Esquema geométrico del modelo de masa de fugas.
Adaptado de ANSYS-Fluent [76]

En el primer caso, el flujo masico se calcula como:

mij = CaAijpen; (3.23)

Donde Cjy es el coeficiente de descarga, A;; es el area de flujo, p es la densidad del gas, c es la
velocidad local del sonido y 7;; es el factor de compresibilidad, el cual se define como:

2 y+1705
L{(ﬂy_(&)v} B s 052
7—1 Dj Dj Dj ’

41
)2”‘“ <052

pPj

2
v—1

Donde v es la relacién de calores especificos, p; es la presion aguas arriba del nodo de la “red”
y p; es la presién aguas abajo del nodo de la “red”.
Para el segundo caso, el flujo mésico se calcula como:

hij2<p1'2 - pj2>Az‘j
24W, phgas RT

(3.25)

mij =

Donde h;; es el area transversal de la seccién por donde pasa el flujo entre la cavidad del anillo
y la cara del anillo, 144, es la viscosidad local del gas, T' es la temperatura del gas y R es la
constante universal de los gases. Ahora bien, en el caso de la Ecuacién 3.24 se habla de nodo
de “red” ya que el modelo de masa de fugas resuelve las ecuaciones a partir de la representacion
de las presiones entre el interior del cilindro y el carter como una red de ecuaciones, tal como
se observa en la Figura 3.23.
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Figura 3.23: Representacién en forma de red para solucién del modelo de masa de fugas.
Adaptado de ANSYS-Fluent [76]

El sistema de ecuaciones para esta representacion de red es:

dpy _ p1(,; :
o m—l(mm - m12)
dpa __

Do (s : : :
T m—Q(moz + 1M1g — g3 — 1iay)

d . .
= g (s~ i) (3.26)
b1 — LL (194 + 1igg — 1itgs — Tige)

dps _

o = L2 (1 — 1isg)

Ahora, en la Figura 3.24 se observa la evolucién de la masa contenida al interior del cilindro. Se
observa como por efecto del modelo, la masa al interior al interior del cilindro es menor durante
la carrera de expansion y la carrera de escape, respecto al resultado cuando no se tiene en cuenta
el modelo. Sin embargo, se observa como desde la etapa temprana de la carrera de compresién,
por efecto del vacio al interior del cilindro, la masa al interior del cilindro incrementa, llevando
a un incremento del orden de 2% en la masa contenida al interior del cilindro en el IVC.

Figura 3.24: Masa al interior del cilindro con y sin modelo de masa de fugas a través de los
anillos del piston obtenidos en la simulacién. Condiciones de operacién del motor: aire seco;
Pad = 0.85bar; T,; = 298 K; 1800 rpm.
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Finalmente, en la Figura 3.25 se presentan las curvas experimentales y numéricas de la presion
y la temperatura al interior cilindro, incluyendo el modelo k-e RNG y el modelo de masa de
fugas en el caso simulado.

Figura 3.25: Resultados finales de la malla a utilizarse en la investigacion. Condiciones de
operacién del motor: aire seco; puqg = 0.85bar; T,y = 298 K; 1800 rpm.

3.2.3. Configuracion de los Casos para las Simulaciones de Cinética
Quimica Detallada

El desarrollo de las simulaciones multizona con cinética quimica detallada se realizaron con
modelos 0D acoplados con un mecanismo de reacciéon. En el caso de los modelos 0D, la relacién
de compresion equivalente se obtuvo mediante el desarrollo de multiples simulaciones durante
el intervalo de valvulas cerradas partiendo de las condiciones en el IVC obtenidas experimen-
talmente para la operacion del motor arrastrado a diferentes condiciones de temperatura en la
admision. La temperatura de pared se estimé de manera similar que en el caso de simulaciones
CFD. La relacién de compresién geométrica usada en ésta investigacion fue de 16.8 : 1, la
cual fue menor a la utilizada en las simulaciones CFD, ésto probablemente a la ausencia de
los efectos de fricciéon con las fronteras del dominio que si se tienen en cuenta en los célculos
CFD a través de la viscosidad del flujo y el tratamiento de pared (lo cual a su vez impacta la
transferencia de calor) y la ausencia de resolucién espacial de la presién y de la temperatura, lo
que conduce a no requerir un menor volumen para alcanzar un valor de presiéon maxima similar.
En la Tabla 3.7 se presentan las relaciones de compresion geométricas y efectivas usada en las
simulaciones de cinética quimica detallada y la real del motor.

Tabla 3.7: Comparacién entre las relaciones de compresién del motor y la usada para las simu-
laciones de cinética quimica detallada.

Relacion  de | Volumen Volumen IVC | Relacién  de
compresion PMS [cm? [cm?] compresion
geométrica efectiva

16.8: 1 26.93 358.44 13.31:1
17.2:1 26.27 357.78 13.62:1
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En la Figura 3.26 se presentan los resultados obtenidos para tres puntos experimentales a
diferentes temperaturas en la admision:

Figura 3.26: Curvas de motor arrastrado experimentales y numéricas (modelo 0D) a diferentes
condiciones de temperatura en la admisién.

La Figura 3.26 permite observar como la relacién de compresion elegida tiene un buen ajuste
con la presion maxima experimental a diferentes condiciones de temperatura en la admision, por
lo cual se puede asumir que dicha relacion de compresion puede utilizarse en las simulaciones
para diferentes niveles de temperatura en la admision.

Para la seleccién del mecanismo a utilizar en las simulaciones, se compararon las predicciones,
para un modelo de 1 zona, del pico de la fraccién molar de perdxido de hidrégeno (HyOs) con
resultados experimentales del angulo asociado a la liberacién del 10 % de la energia ingresada
en el cilindro (CA10) para el motor ya descrito operando con gas natural. El pico de la fraccién
molar del HyOs usualmente coincide con el CA10 [12], el cual se ha tomado tradicionalmente
como el inicio de la combustién. Lo anterior se debe a que el pico de concentracién de OH
(radical precursor de la combustion) es alcanzado tan pronto como la descomposicién del HoOo
ha iniciado [77].

Para la simulaciones de una zona se usé la relacion de compresion equivalente encontrada y se
usarén los mecanimos GRI 3.0 (53 especies y 325 reacciones) y San Diego (63 especies y 307
reacciones). En la Tabla 3.8 se muestran el nimero de especies y el nimero de reacciones en
comun entre ambos mecanismos (el nimero entre paréntesis corresponde a las reacciones en
comun que tienen al menos un pardmetro de Arrhenius diferente).

Tabla 3.8: Especies y reacciones en comun entre los mecanismos.
GRI-MECH 3.0
San Diego | 46 especies y 144 reacciones (139)

Las pruebas experimentales utilizadas consistieron en siete pruebas (a diferentes dosados) re-
plicadas dos veces. La Tabla 3.9 muestra los dosados utilizados en cada una de las pruebas,
la temperatura del aire de carga admitido y el CA10 obtenido (junto con algunos estadisticos
de dispersién de datos) en cada uno a partir del andlisis de la presion en el cilindro.
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Tabla 3.9: Parametros de pruebas con gas natural usadas para seleccionar el mecanismo de
reaccién detallado.

Dosado Relativo (¢)
022 | 0.25 | 0.28 0.30 | 0.32 | 0.34 0.36
Temperatura Admisién [°C] | 300 290 288 280 276 | 272 263

Parametro

CA10 [°CA aPMS] —0.84 | 0.121 | —=0.43 | —2.06 | 0.534 | 0.428 | —0.655
7(CA10) PCA] 069 | 0.73 | 0.67 | 071 | 1.01 | 1.06 | 1.22
Gases Residuales [ %] 11.52 | 11.33 | 10.68 | 10.35 | 10.17 | 9.83 | 9.69

En la Figura 3.27 se presentan los resultados obtenidos de las simulaciones y los valores
iniciales para el inicio de la combustién (CA10). En estos célculos se incluyé la fraccion de
gases residuales en la carga admitida, cuya composicién se tomo igual a la composicion de los
gases de escape obtenida experimentalmente. Se observa que para todos los puntos evaluados,
el mejor ajuste entre resultados numéricos y experimentales se obtuvo con el mecanismo de
reaccion de San Diego.

Figura 3.27: Pico de HyO5 predicho por los mecanismos GRI 3.0 y San Diego, y los valores
experimentales de CA10 para diferentes puntos de operacion. Motor operando con gas natural
a 1800 rpm; 0°=PMS.

Ahora bien, en la Tabla 3.10 y la Figura 3.28 se presentan las condiciones usadas para com-
parar en la prediccion del mecanismo cuando se tiene un diluyente en el combustible en grandes
proporciones, es decir, el contenido del CO5 en el combustible. En éste caso, se observa que el
mejor ajuste se logra con el mecanismo GRI 3.0, aunque la diferencia con el mecanismo San
Diego es muy pequena. El nivel de ajuste entre el pico de HyO5 y el CA10 es poco satisfactorio
en éste caso. El efecto del modelo de transferencia de calor, en conjunto con las condiciones de
presiéon, temperatura y régimen de giro es un elemento que debera ser explorado en trabajos
posteriores, ya que existen trabajos (aunque a menores temperaturas en el cierre de la vélvula
de admisién) que han mostrado un mejor ajuste entre el pico de HyOy y el CA10.
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Tabla 3.10: Parametros de pruebas con biogas usadas para seleccionar el mecanismo de reaccién

detallado.

Dosado Relativo (¢)

Parametro 028 | 028 | 028 | 0.30 | 0.30 | 0.37 | 0.37 | 042 | 042 | 0.45
Temperatura  Admi- | 325 330 335 325 330 310 315 325 330 330
sién [°C]

CA10 PCA aPMS] 154 | 033 | —0.15 | 2.03 | 2.26 | 5.13 | 347 | 6.13 | 3.62 | 2.47
o(CA10) [PCA] 045 | 0.79 | 054 | 0.72 | 045 | 049 | 049 | 0.63 | 0.70 | 0.54
Gases Residuales [%)] | 12.17 | 12.39 | 12.12 | 12.37 | 11.94 | 11.09 | 11.08 | 11.32 | 11.41 | 11.15

Figura 3.28: Pico de HyO5 predicho por los mecanismos GRI 3.0 y San Diego, y los valores
experimentales de CA10 para diferentes puntos de operacién. Motor operando con biogas: 60 %

GN - 40% CO,; 1800 rpm; 0°=PMS.

En relacion con los resultados presentados, el mecanismo San Diego fue el utilizado para el
desarrollo de las simulaciones multizona.

Ahora bien, una vez finalizados los calculos CFD, se procede a dividir en intervalos el campo de
temperatura obtenidos en cada uno de los pasos temporales, donde estos intervalos corresponden
a las zonas del modelo multizona. Los intervalos de temperatura se definen entonces como:

AT — Tmaac,i - Tmin,i
n—1

(3.27)

Donde T4z.i Y Tinin,: son los valores méximos y minimos del campo de temperatura en el paso
temporal i, respectivamente, y n es el nimero de zonas con las cuales se trabajara el modelo
multizona. En el presente trabajo se usan inicialmente 40 zonas y los calculos se realizan cada
20 pasos temporales (cada 5 °CA)%.

De éste modo, la zona 40 (zona mas caliente) en el paso temporal i esté definida por el intervalo

4E] paso temporal definido esté asociado al tamaifio en disco requerido de los archivos generados. En el caso
de generar archivos cada 20 pasos temporales con los datos de los presion, temperatura, velocidad, densidad y
especies, se obtuvo un tamano en disco de estos de 104 GB.
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de temperatura Tyo; = (Tmazi — AT, Thnas.i], la zona 39 (segunda zona més caliente) en el paso
temporal i estd definida por el intervalo de temperatura Ts9; = (Tnawi — 2AT, Thnari — AT,
y asi suscesivamente hasta la zona 1 (zona més fria). Definidos los intervalos de temperatura,
se hallan las celdas del dominio asociadas a cada intervalo, con lo cual la fraccién de masa de
cada zona se calcula como:

n Tmaz,zonafn
Zizl pcelda‘/celda |Tmm,zona—n
Mzona—n,i = (328)
Myotal,i

Donde monq—n, €s la fraccién de masa de la zona-n en el paso temporal-i, peeida ¥ Veetda 0D la
densidad y el volumen, respectivamente, de cada una de las celdas contenidas en la zona-n en
el paso temporal-i, y Myetqr; €5 la masa al interior del dominio en el paso temporal-i.

Ahora bien, en este trabajo de investigacion se usarda un modelo multizona reducido [12] con el
fin de conservar la resolucion de temperatura y distribucion de masa de las zonas mas calientes,
y reducir el tiempo de calculo requerido para desarrollar la simulacién al reunir en una sola
zona las zonas que generalmente no alcanzan a reaccionar y que poseen una pequena fraccién
de la masa contenida al interior del cilindro. Asi, en este trabajo de investigacién se usardan 12
zonas, siguiendo la metodologia de Bedoya y colaboradores [12].

(a) 40 zonas

(b) Modelo reducido (12 zonas)

Figura 3.29: Distribucion de temperatura al interior de la cdmara de combustion 45° aPMS
para (a) cuarenta zonas y (b) doce zonas bajo la metodologia de reduccién de zonas.
Combustible=60 % GN - 40 % COgq; ¢ = 0.42; paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C'; 1800 rpm.

Finalmente, en relacién con el angulo de transicion, se utilizaron 5 dngulos alrededor del CA10
experimental para evaluar el efecto del angulo de transicién sobre los resultados obtenidos.
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Respecto al esquema de transferencia de calor (ETC), en el programa CHEMKIN Pro la trans-
ferencia de calor de cada zona se calcula de acuerdo a la Ecuacion 2.15, siendo el factor Apagz
un valor constante durante toda la simulaciéon. Como es tipico en la smetodologias secuenciales
multizona, el valor de dicho factor se correlaciona con la fraccién de masa de cada zona en el
angulo de transicién. De este modo, se implementaron 4 esquemas de transferencia de calor:

= FTC 1: Las tres zonas mas calientes son adiabaticas y el drea equivalente de transferencia
de calor en las deméds zonas es proporcional al contenido de masa en éstas.

= FTC 2: La zona mas caliente es adiabatica y el area equivalente de transferencia de calor
en las demas zonas es proporcional al contenido de masa en éstas.

s FTC 3: El area equivalente de transferencia de calor en las zonas es inversamente propor-
cional al porcentaje de masa contenida en éstas, es decir, el porcentaje de area superficial
para la zona mas caliente es igual al porcentaje de masa contenida en la zona mas fria,
el porcentaje de area superficial para la segunda zona mas caliente es igual al porcentaje
de masa contenida en la segunda zona mas fria y asi suscesivamente.

» ETC 4: El area equivalente de transferencia de calor en las zonas es igual al porcentaje
de masa contenida en éstas.
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Resultados y Analisis

4.1. Resultados Experimentales

En la Figura 4.1 se observan las curvas de presion en el cilindro para alguno de los diferentes
puntos experimentales evaluados. Se observa que, para las temperaturas en la admision eva-
luadas, a medida que se incrementa el dosado relativo se retrasa la combustién. Asi mismo se
observa el efecto de la variacién de la temperatura en la admisién sobre la combustion a medida
que se incrementa el dosado relativo; a menor dosado relativo, el cambio de temperatura en
la admisién genera avances suaves de la combustién e incrementos menos subitos en el pico
de presién; sin embargo, al incrementarse el dosado relativo, y con ello la concentracion de
combustible en la mezcla, los incrementos en la temperatura de admisiéon generan incrementos
stibitos en el pico de presién y un mayor avance de la combustion.

Figura 4.1: Curvas de presién en el cilindro para diferentes condiciones de temperatura en la
admisién y de dosado relativo. Condiciones de operacién del motor: Combustible=60 % GN -
40 % COg; paa = 0.84 bar; 1800 rpm.

Se observa que con el incremento del dosado relativo se reduce el valor de la presiéon durante la
compresion. Esto se asocia a la reduccion en la relacién de calores especificos con el incremento
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del dosado relativo (incremento de la concentracién de combustible, y con ello del CO3); esto
se observa con mayor claridad en la Figura 4.2, con las curvas de temperatura en el cilindro.

Figura 4.2: Curvas de temperatura en el cilindro para diferentes condiciones de temperatura en
la admision y de dosado relativo. Condiciones de operacién del motor: Combustible=60 % GN
- 40 % COg; paqg = 0.84 bar; 1800 rpm.

Figura 4.3: Valores del CA50 para los diferentes puntos experimentales: Combustible=60 % GN
- 40 % COg; paqg = 0.84 bar; 1800 rpm.

Ahora bien, la sincronizacion de la combustién HCCI en motores se suele relacionar con el CA50.
En la Figura 4.3 se observan los valores del CA50 para cada uno de los puntos experimentales
evaluados. Se observa que para todos los puntos se obtuvo una combustién retrasada con el fin
de evitar operar el motor en zona de ringing debido a las altas temperaturas en la admision. Esto
generd un efecto importante sobre la capacidad de producir trabajo en el motor y la eficiencia
de este como se verd posteriormente. Se observa claramente el efecto de la temperatura en la
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admision sobre el avance de la combustién, especialmente a medida que se incrementa el dosado
relativo. Con incrementos de 5 °C se logra avanzar la combustién hasta 4 °CA en el punto de
mayor dosado relativo.

Asi mismo, en la Figura 4.3 se observa que en cada nivel de temperatura, la combustién
tiene un mayor avance a menor dosado relativo, esto asociado a la menor concentracion de
combustible en la mezcla permitiendo asi un mayor incremento de la temperatura durante la
compresion.

Esta tendencia en los valores de CA50 puede complementarse con los valores de las tasas de
liberacion de calor global, presentadas en la Figura 4.4 y calculadas de acuerdo a la Ecuacion
3.1. Para ¢ = 0.42, se observa como un incremento en el dosado relativo y/o en la temperatura
de la admision genera un incremento en el pico de la tasa de liberacion de calor; el incremento del
pico de la tasa de liberacion de calor con el incremento del dosado relativo se asocia a la mayor
concentracion de combustible lo que conlleva a mayores tasas de quemado, mientras que el
incremento de la tasa de liberaciéon de calor con el incremento de la temperatura en la admisién
se asocia al incremento en las tasas de quemado en la etapa temprana de la combustion, ya que
se esperan mayores temperaturas al interior de la cAmara de combustion al final de la carrera
de compresiéon. En ambos casos de dosados se observa claramente el efecto en el avance de la
combustion con el incremento de la temperatura en la admision.

Figura 4.4: Curvas de tasas de liberacién de calor global a diferentes condiciones de temperatura
en la admisién y de dosado relativo. Condiciones de operacién del motor: Combustible=60 %
GN - 40% COs; pea = 0.84 bar; 1800 rpm.

Ahora bien, los resultados que se presentan en la Figura 4.4 se pueden complementar con las
curvas obtenidas de fraccién de calor liberado, Figura 4.5; si bien la tendencia del efecto del
dosado relativo y la temperatura en la admisién no es muy clara, si se logra apreciar como
con el incremento de la temperatura en la admisién para un mismo dosado relativo se generan
mayores tasas de quemado del combustible (observando la pendiente de las curvas).
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Figura 4.5: Curvas de fraccion de calor liberado a diferentes condiciones de temperatura en la
admisién y de dosado relativo. Condiciones de operacién del motor: Combustible=60 % GN -
40 % COgq; paq = 0.84 bar; 1800 rpm.

En relacion con los resultados de la Figura 4.5, en la Figura 4.6 se presentan los valores de
la duraciéon de la combustion. Se observa una tendencia similar a la observada en la Figura
4.3 para el CA50, presentandose una combustion adelantada y en promedio mas corta con el
incremento de la temperatura, aunque el cambio es de menor magnitud respecto al cambio
observado para el CA50. Pese a que en todos los puntos evaluados, se obtuvo una combustién
retrasada, se observa que se tiene una combustién corta (de menos de 12 °CA), de aqui el
requerimiento de trabajar con una combustién retrasada para los altos niveles de temperatura
requeridos en la admisién para auto-encender la mezcla aire/combustible, para asi evitar operar
el motor con altas intensidades de ringing.

Figura 4.6: Duracion de la combustién para los diferentes puntos experimentales:
Combustible=60 % GN - 40 % COsy; paq = 0.84 bar; 1800 rpm.
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Por tltimo, respecto al diagnoéstico de la combustién, en la Figura 4.7 se presentan los valores
estimados de la fraccion de gases residuales, los cuales se obtuvieron a partir de la correlacién
presentada por Ortiz-Soto y colaboradores [78] y por Fox y colaboradores [79]. Dado que ambas
relaciones daban valores similares, se trabajé con la correlacion presentada por Ortiz-Soto y
colaboradores, dado que ha sido una correlacion ya evaluada para la combustion HCCI en
motores. En la Figura 4.7 se observa que en todos los puntos experimentales se opera con
altas fracciones de gases residuales, reduciéndose esta fraccién a medida que se incrementa el
dosado relativo. Estas altas fracciones de gases residuales, sumado al alto contenido de CO5 en
el combustible, la presién de admisién, el alto régimen de giro y el retraso en el IVC (respecto
al PMI), explican el porqué de los altos requerimientos de temperatura para auto-encender la
mezcla aire/combustible.

Figura 4.7: Fraccién de gases residuales promedio estimados para los diferentes puntos experi-
mentales: Combustible=60 % GN - 40 % COy; pog = 0.84 bar; 1800 rpm.

Ahora bien, respecto al desempenio mecanico y ambiental del motor, en la Figura 4.8 se
presentan los valores de IMEP,,.;, obtenidos a las diferentes condiciones evaluadas. Se observa
que a mayor dosado relativo se alcanza mayores IMEP,,.;,, esto debido a que un incremento
en el dosado relativo conlleva a mayores tasas de quemado asociada a un incremento en la
concentracion del combustible. Asi mismo, se observa que en el caso de la temperatura de
la admision se tiene lo contrario de la tendencia esperada, es decir, a mayor temperatura de
admision se obtiene un menor valor de IMEP,,.;, pese a que el CA50 se adelanta. Esto puede
asociarse a que para los niveles de temperatura en la admisién con los que se operd el motor, la
reduccion en la densidad de la carga (y por ende en la producccién de trabajo) y el incremento
de la transferencia de calor, supera el efecto positivo de una combustiéon mds avanzada (en
relacién con la produccién de trabajo).

Se destaca el hecho de los bajos valores de la IMEP,,.;, obtenida con el motor operando en modo
HCCI con biogas, siendo esta 60 % menor a la IMEP,,.;, alcanzable en la operacién del motor
en modo diesel (alrededor de 8 bar), respecto a los maximos valores alcanzados. Para lograr
mayores incrementos en la IMEP,,.;, se requiere disminuir la temperatura en la admisiéon que
permita alcanzar las condiciones de auto-ignicién, esto se puede lograr a través de una mayor
presién en la admisién y/o reduciendo el régimen de giro del motor, entre otras posibilidades.
En la Figura 4.9 se observa el coeficiente de variacion de la IMEP,,, para los ciclos utilizados
en cada punto experimental. Se observa como la dispersion ciclica se reduce con el incremento
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en el dosado relativo, pero se incrementa al aumentar la temperatura en la admision, siendo el
mayor incremento en el punto de menor dosado relativo.

Figura 4.8: Presién media efectiva neta (IMEP,,.;,) para los diferentes puntos experimentales:
Combustible=60 % GN - 40 % COg; paq = 0.84 bar; 1800 rpm.

Figura 4.9: Coeficiente de Variacion de la IMEP,,.;, para los diferentes puntos experimentales:
Combustible=60 % gas natural - 40 % COs; peq = 0.84 bar; 1800 rpm.

En la Figura 4.10 se presentan los resultados de la intensidad de ringing. En los puntos
experimentales evaluados nunca se envidencié ringing audible, lo cual se ajusta a los bajos
valores de intensidad de ringing. Para la condicién de temperatura en la admisién de 325 °C la
tendencia encontrada se debe a la reducciéon del pico de presion y menor tasa de incremento de
la presién con el dosado relativo, mientras que en el caso de 330 °C a medida que se incrementa
el dosado relativo, la tasa de incremento de la presién es mayor.
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Figura 4.10: Intensidad de ringing para los diferentes puntos experimentales: Combustible=60 %
GN - 40 % COg; peg = 0.84 bar; 1800 rpm.

En la Figura 4.11 se presenta la eficiencia indicada obtenida para algunos de los puntos expe-
rimentales evaluados. Se observa como la baja densidad energética de la carga, asociada a las
altas temperaturas y bajas presiones en la admision, y operar el motor con combustién retrasa-
da generan eficiencias por debajo de las esperadas para el modo de combustiéon analizado. Para
condiciones de baja dispersién ciclica, la eficiencia indicada tiende a incrementar con el dosado
relativo, sin embargo, al incrementar la temperatura en la admision se observa nuevamente que
es mas significativo su efecto adverso sobre la produccion de trabajo debido a la reduccion de la
densidad de la carga admitida y el incremento de la transferencia de calor, que el efecto positivo
asociado al incremento del pico de presion, la reduccion de la duraciéon de la combustiéon y el
avance de esta.

Figura 4.11: Eficiencia indicada para los diferentes puntos experimentales: Combustible=60 %
GN - 40% COs; pea = 0.84 bar; 1800 rpm.
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Finalmente, en las Figuras 4.12 y 4.13 se presentan las emisiones en base seca de NOx y CO,
respectivamente. Se observa que para todos los puntos de operacién se obtuvieron emisiones
ultra-bajas de NOx; esto se asocia claramente al pico maximo de la temperatura media al
interior del cilindro, Figura 4.2, la cual estuvo por debajo de los 1800 K, valor que representa
el limite térmico para el inicio de la producciéon de NOx [80]. Se observa que a altos dosados
y en el mayor nivel de temperatura es donde se empieza a obtener valores de NOx por encima
del error del instrumento.

Figura 4.12: Emisiones de NOx en base seca para los diferentes puntos experimentales:
Combustible=60 % GN - 40 % COy; pag = 0.84 bar; 1800 rpm.

Figura 4.13: Emisiones de CO en base seca para los diferentes puntos experimentales:
Combustible=60 % GN - 40 % COy; pag = 0.84 bar; 1800 rpm.

En relacion a las emisiones de CO, se observa que a mayor dosado relativo, éstas emisiones
se reducen ya que se alcanzan mayores temperaturas al interior del cilindro y se favorecen las
reacciones de oxidacién de ésta especie.
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4.2. Estratificacion Térmica y Masica de la Carga du-
rante la Carrera de Compresion

La construccién de la metodologia de simulacién abordada en éste trabajo de investigacion parte
de los trabajos de Aceves y colaboradores [9], y de Bedoya y colaboradores [12]; modelando la
combustién HCCI como un conjunto de reactores cero-dimensionales que interactiian mediante
el trabajo de frontera de éstos, donde cada reactor corresponde a una zona de la camara de
combustion definida por un intervalo de temperatura y una cantidad de masa contenida en
ésta. Los intervalos de temperatura y la cantidad de masa que definen cada una de las zonas
se obtienen a partir de los perfiles de temperatura y masa resultantes (estratificacion térmica y
masica) de simulaciones CFD. La metodologia parte de la hipdtesis de que la adecuada captura
del campo de velocidad, y su efecto sobre el campo de temperatura, durante el intervalo de
cruce de vélvulvas permite una mejor prediccién de las condiciones de la carga en el IVC y
por ende una mejor captura de la evolucién de la estratificacién térmica y masica de la carga
durante la carrera de compresién, permitiendo asi una mejor prediccién del desarrollo de la
combustion mediante un modelo multizona.

Dada las condiciones de alta velocidad (y por ende altos gradientes de presién) alrededor de
los puertos de las valvulas durante la apertura y cierre de éstas, se decidié iniciar la simulacién
desde el PMS, usando los valores de presiéon y temperatura experimentales en dicho punto,
una condicién de magnitud de velocidad igual a cero (0) y las fracciones mésicas de los gases
quemados al final de la combustién obtenidos a partir de equilibrio quimico; lo anterior se
realiza con el fin de obtener un campo de velocidades y temperatura desarrollados a la apertura
de la véalvula de escape (EVO), permitiendo asi una mejor convergencia de la solucién. A
continuacion analizaremos los resultados obtenidos en todo el intervalo temporal simulado para
uno de los puntos experimentales, ¢ = 0.28 - T,y = 325°C, y luego se comparara con los
resultados obtenidos para otros puntos experimentales a partir de la apertura de la valvula de
admision (IVO) y las caracteristicas de la estratificacion masica y térmica obtenidas.

4.2.1. Descripcion de los Campos de Flujo Obtenidos Durante el
Cruce de Valvulas

En las Figuras 4.14, 4.15 y 4.16 se observa la evoluciéon de la presién manométrica, la
magnitud de la velocidad y la temperatura, respectivamente, entre el PMS y la apertura de la
valvula de escape en el plano medio de la camara de combustién. Se observa cémo la presion
es uniforme en el cilindro en cada paso temporal a medida que el pistén se desplaza hacia el
PMI. En el caso de la velocidad, se observa cémo el fluido permanece casi estatico en la parte
superior de la cdmara de combustién (dada la condicién de inicializacién de la simulacion) y se
va acelerando en las zonas cercanas a la cabeza del pistén debido a la aceleracion que imprime
el pistén en el fluido adyacente a éste durante su movimiento descendente.

Asi mismo, en la Figura 4.15 se observa como se tienen altos gradientes de velocidad en los
ductos de admision y escape, gradientes que se van reduciendo a medida que la simulacion va
avanzando; éstos gradientes no se asocian a un proceso fisico sino a un proceso numérico, donde
las condiciones de velocidad en éstas zonas se ajustan a las condiciones de frontera en las zonas
de los ductos de admision y escape con los cuales se inicializa la simulacién.

Ahora bien, que se tenga un fluido casi estatico en las cercanias de la culata puede tener un
efecto importante sobre el modelado del proceso de evacuaciéon de los gases del cilindro, debido
al efecto de aceleracion que se generara cuando se inicie la apertura de la valvula de escape, lo
cual puede generar variaciones en el campo de temperaturas alrededor de la valvula que puede
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ser diferente si se tiene un flujo con una velocidad mayor; de aqui la importancia de la eleccién
del punto del ciclo mecénico para inicializar la simulacién de acuerdo con los fenémenos que se
desean evidenciar y capturar con las simulaciones.

15 °CA dPMS 30 °CA dPMS 45 °CA dPMS 60 °CA dPMS

AVAN

75 °CA dPMS 90 °CA dPMS 105 °CA dPMS 120 °CA dPMS

Figura 4.14: Evolucién de la presién (manométrica) al interior del cilindro entre el PMS y el
EVO: ¢ = 0.28; pog = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.15: Evolucién de la velocidad al interior del cilindro entre el PMS y el EVO: ¢ = 0.28;
Paa = 0.84 bar; T,q = 325°C"; 1800 rpm.
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La forma del campo de velocidades obtenido tiene también un efecto significativo sobre el campo
de temperatura, Figura 4.16, observandose una regién de alta temperatura por debajo de la
linea media (perpendicular al eje de movimiento del pistén) del dominio, regién que se hace
maés notoria a medida que el pistén se acerca al PMI. Es de interés (y debera abordarse en
proximos trabajos) observar si los campos de velocidad y temperatura obtenidos se generan si
la simulacion se inicializa en un paso temporal previo al PMS al final de la compresién y como
afecta el proceso de evacuacion de los gases, aunque la eleccion de éste punto de inicializacién

Desarrollo e Inplementacién de una Metodologia Secuencial CFD-Cinética Quimica Detallada para el Analisis de la Combustién HCCI



4.2. ESTRATIFICACION TERMICA Y MASICA DE LA CARGA DURANTE LA
CARRERA DE COMPRESION 67

siempre traera consigo la necesidad de tener un valor adecuado de la magnitud de la velocidad
para inicializar la simulacién.
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Figura 4.16: Evoluciéon de la temperatura al interior del cilindro entre el PMS y el EVO:
¢ = 0.28; pog = 0.84 bar; T,4 = 325°C'; 1800 rpm.

Ahora, en la Figura 4.17 se observa la evolucién de la presiéon manométrica entre la apertura
y el cierre de la véalvula de escape. Al inicio de la apertura se observa un alto gradiente de la
presién en el puerto de escape, gradiente que se va suavizando a medida que se incrementa el
area de salida del flujo. Es de interés observar como la presion en el cilindro al inicio del intervalo
mostrado en la Figura 4.17 y hasta 10 grados después del PMI tiene un comportamiento poco
esperado, incrementandose durante la carrera de expansion y en buena parte de la carrera de
escape, volviendo a disminuirse alrededor de los 25 grados después del PMI. Cerca del PMS de
la carrera de escape se observa que la presion en el cilindro alrededor de la valvula de admisién
es menor a la presion cerca de la valvula de escape, esto debido a que en éste punto la valvula
de admisién ya ha comenzado su apertura, modificando el campo de presiones en ésta zona. En
el mismo sentido, la Figura 4.18 presenta la evolucién de la magnitud de la velocidad entre
la apertura y el cierre de la valvula de escape. Se logra observar como en la etapa temprana
de la apertura de la valvula de escape se tienen muy altas velocidades de evacuacion de los
gases (lo cual estd asociado a los altos gradientes de presion) resultante en condiciones de flujo
chocado; asi mismo se observa como al inicio de la evacuacién de gases solo se logra acelerar
de forma significativa el flujo cuasi estatico alrededor de ésta valvula. Sélo hasta después del
PMI desaparacen los altos gradientes de velocidad alrededor del puerto de escape, lo cual es de
esperarse por el mayor area de paso de flujo disponible. A medida que el pistén asciende hacia
el PMS la velocidad al interior del cilindro se va haciendo més homogénea y sélo se tienen altas
velocidades alrededor del puerto de la véalvula de escape, las cuales son de menor magnitud a
las obtenidas al inicio de la apertura de la vélvula dada la menor diferencia entre la presion en
el cilindro y en el ducto de escape en éste paso temporal.

Los anteriores resultados ponen en evidencia otro punto que debe abordarse en la mejora de la
metodologia propuesta, y es el hecho de extender el dominio asociado a los ductos de escape y
admision con el fin de que los diferentes campos del flujo tengan un mejor desarrollo a partir
de las condiciones de inicializacién y observar si éstos tienen un efecto sobre el desarrollo del
flujo al inicio de la apertura de la valvula del escape. Asi mismo, cabe destacar que al usarse
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un solver del tipo basado en la presion para la convergencia de las ecuaciones gobernantes, ésto
tiene un efecto sobre la soluciéon obtenida en los primeros instantes de la apertura de la valvula
de escape y la precision y correspondencia fisica de la solucién obtenida.
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Figura 4.17: Evolucién de la presién (manométrica) al interior del cilindro entre el EVO y EVC:
¢ = 0.28; pog = 0.84 bar; T,y = 325°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.18: Evolucion de la velocidad al interior del cilindro entre el EVO y EVC: ¢ = 0.28;
Paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C'; 1800 rpm.

Finalmente, en la Figura 4.19 se presenta la evolucion de la temperatura entre la apertura y
el cierre de la vélvula de escape. En ésta figura se observan dos elementos de interés; el primero
se asocia al incremento inesperado de la temperatura en una porcion del cilindro en la etapa
temprana de la apertura de la valvula de escape, lo cual pareciese generado por una combinacion
del efecto de “compresion” que genera la valvula y el intercambio entre energia cinética y energia
interna que se genera en ésta zona debido al efecto del campo de presién y de velocidad alrededor
de ésta regién. El segundo elemento de interés son los cambios en el contorno de temperatura
que se observa en el ducto de admision, el cual empieza a homogeneizarse después de los 70°
después del PMI, en la carrera de escape; lo interesante aqui es el gran intervalo temporal que
se requiere para que el campo de temperatura se estabilice en el ducto de admision, esto puede
estar asociado tanto a la longitud del dominio como al efecto de la malla no-estructurada. Como
ya se indicé previamente, éste debe ser un elemento a explorar en proximas aproximaciones a
ésta metodologia. Asi mismo, se observa como la temperatura en la cercania de la pared del
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ducto de escape permanece por debajo (alrededor de los 310 K) de la condicién de frontera
fijada en ésta zona.
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Figura 4.19: Evolucién de la temperatura al interior del cilindro entre el EVO y EVC: ¢ = 0.28;
Paqd = 0.84 bar; T,q = 325°C"; 1800 rpm.

Prosiguiendo el analisis de la evolucién de los campos de las variables analizados durante todo
el intervalo modelado, en la Figura 4.20 se presenta el cambio de la presion manométrica entre
la apertura y el cierre de la valvula de admisién. Se observa que los gradientes de presion son
menores que en el caso de la apertura de la valvula de escape, esto en parte asociado a la menor
diferencia de presion entre el interior del cilindro y el ducto de admisién.
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Figura 4.20: Evolucién de la presién (manométrica) al interior del cilindro entre el IVO y IVC:
¢ = 0.28; pog = 0.84 bar; T, = 325°C"; 1800 rpm.

En la etapa temprana del proceso de apertura de la valvula de admisién se observan regiones
definidas de alta y baja presion, asi como la formaciéon de nédulos de baja presiéon al interior
del cilindro y alrededor del puerto de admision. Esto se asocia a los patrones de velocidad,
Figura 4.21, que genera la carga admitida que se acelera a medida que atraviesa el puerto de
admision y que se desacelera al llenar el volumen disponible en el cilindro, asi como la diferencia
de velocidad entre el flujo que ingresa al cilindro, el flujo que choca en la cabeza del piston y
asciende en la parte izquierda de la cabeza del piston, y el flujo de baja velocidad que esté por
debajo de la vélvula de admision. Cerca del PMI, al final de la carrera de admision, la presién
empieza a homogeneizarse en todo el cilindro, el patrén de flujo descargado por el borde derecho
del puerto de admision es modificado y se presentan bajos gradientes de velocidad al interior
del cilindro, teniéndose zonas de alta velocidad adyacente en las paredes del cilindro y una zona
de baja velocidad en el centro del cilindro.
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Figura 4.21: Evolucion de la velocidad al interior del cilindro entre el IVO y IVC: ¢ = 0.28;
Paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.

En la Figura 4.22 se presenta la evolucién de los contornos de temperatura entre la apertura
y el cierre de la valvula de admisién. Se observa cémo al inicio de la apertura de la valvula se
tiene un cambio dréstico en la temperatura del ducto de admision, elevandose alrededor de 45
°C por encima de la temperatura de ingreso de la carga. Este incremento de temperatura se
asocia al ajuste de la solucion al cambio drastico de presién que se genera durante el intervalo
inicial de la valvula de admision, es decir, a un efecto puramente numérico, ya que se observa
como al incrementarse el area de descarga del flujo (lo que genera celdas con menor sesgo)
la temperatura del ducto vuelve a tender al valor de la temperatura de ingreso de la carga.
Asi mismo, se logra observar como la temperatura de la carga que se aloja en gran parte del
volumen del cilindro cae en promedio 60 °C al ingresar a éste, respecto a la temperatura en
el ducto de admisién, y como se generan regiones con caidas del orden 90 °C por efecto de
la transferencia de calor hacia las paredes. Ahora bien, se observa cémo cerca del cierre de la
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valvula de admision, por efecto del campo de velocidad que desplaza la carga al centro del
cilindro y por el efecto de la compresién se genera una regién definida de alta temperatura
(alrededor de 30 °C por debajo de la temperatura de admision) y serd la regiéon que defina la
principal zona de autoignicién al final de la carrera de compresion.
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Figura 4.22: Evolucién de la temperatura al interior del cilindro entre el IVO y IVC: ¢ = 0.28;
Paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C'; 1800 rpm.

Sin embargo, para mayor claridad, en la Figura 4.23 se presenta la evolucién de los contornos
de temperatura entre la apertura y el cierre de la vélvula de admisién para un plano de corte
paralelo al eje de desplazamiento del cilindro y alineado con el eje medio del vastago de la
valvula de admision. Se observa como la regién de alta temperatura no se ubica totalmente en
el centro del cilindro (para el caso del punto experimental en cuestién), sino que también recoge
una porcién de la region superior frontal del cilindro, esto asociado a los patrones de descarga
de flujo y ubicacién del puerto de admisién.
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Figura 4.23: Evolucién de la temperatura al interior del cilindro entre el IVO y IVC para
un plano de corte paralelo al eje de desplazamiento del cilindro: ¢ = 0.28; p,q = 0.84 bar;
T, = 325°C"; 1800 rpm.

4.2.2. Evolucion de los Campos de Flujo Durante la Carrera de
Compresion

En la Figura 4.24 se presenta la evolucién de la presion manométrica entre el cierre de la
valvula de admision y el PMS. Se observa que al igual que los tltimos pasos temporales pre-
sentados en Figura 4.20, la presiéon permanece homogénea en todo el domino de la caAmara
de combustién. Ahora bien, en la Figura 4.25 se presenta la evolucién de los contornos de
temperatura para el mismo intervalo temporal; se observa cémo la regién de mayor tempera-
tura empieza a ocupar un volumen mayor en la primera etapa de la carrera de compresion y a
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medida que el volumen de la cAmara de combustion se va reduciendo la region mas caliente se
va ubicando en el centro de ésta.
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Figura 4.24: Evolucién de la presién (manométrica) al interior del cilindro entre el IVC y el
PMS: ¢ = 0.28; paq = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.

Figura 4.25: Evolucién de la temperatura al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.28;
Paqd = 0.84 bar; T,; = 325°C'; 1800 rpm.

En la Figura 4.26 se presenta la evolucion de los contornos de temperatura para un plano
perpendicular al de la Figura 4.25 y paralelo al eje de desplazamiento del pistén, observando-
se una evolucion del contorno de temperatura similar, lo cual conlleva a presuponer que la
estratificacion térmica que se de al interior de la camara de combustiéon no presenta cambios
significativos con el plano desde el cual se observa el mapa de contornos de la variable. La estra-
tificacién térmica (y por ende mésica) al interior de la cdmara de combustién estd influenciada
principalmente por el patrén de flujo tipo tumble, lo cual se evidencia en la Figura 4.27 en
el cual se logra ver un incremento de una regién de baja velocidad generado para el patron de
flujo. Esto se observa con mayor claridad en la Figura 4.28, la cual presenta el campo de flujo
en forma de vectores para tres pasos temporales diferentes en la carrera de compresion.
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Figura 4.26: Evolucion de la temperatura al interior del cilindro entre el IVC y el PMS en un
plano perpendicular: ¢ = 0.28; p,q = 0.84 bar; T,q, = 325°C'; 1800 rpm.

Figura 4.27: Evolucién de la velocidad al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.28;
Paqd = 0.84 bar; T,y = 325°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.28: Campo de velocidad al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.28;
Paag = 0.84 bar; T,q = 325°C"; 1800 rpm.
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Ahora bien, a partir de los campos de flujo obtenidos mediante la simulacién CFD, se constru-
yeron los perfiles de masa y temperatura para doce zonas a partir de cuarenta zonas (modelo
reducido) [12]. En la Figura 4.29 se presenta la distribucién de temperatura al interior del
cilindro para doce zonas, en dos angulos de giro de cigiienal diferentes, para el plano medio de
la cdmara de combustion y el plano perpendicular a éste.

En la Figura 4.30 se presentan los perfiles de temperatura. Se observan unos perfiles suaves y
con diferencias de temperatura entre zonas adyacentes que van desde 5 °C en el IVC a 20 °C
cerca del PMS. En la Figura 4.31 se presentan los perfiles de masa, observandose como se tiene
una distribucién de masa levemente heterogénea entre las zonas mas calientes cerca del IVC,
y aunque la zona més caliente ocupa un volumen representativo en la camara de combustion
(Figura 4.25), éste volumen sélo representa alrededor del 5% de la carga, mientras que las
zonas mas frias representan menos del 10 % de la carga.

A medida que la carga se comprime y que el patréon de flujo tumble va acumulando la carga al
centro de la camara de combustién, la masa de la zona de las dos zonas calientes va incremen-
tando hasta contener el 60 % de la carga. Asi mismo se logra observar cémo el mismo patrén de
flujo genera la transferencia de carga de la zona mas caliente a la segunda zona més caliente y
de las zonas frias y de la tercera zona més caliente hacia las zonas de temperatura intermedia.

(a) 60° aPMS

(b) 20° aPMS

Figura 4.29: Distribucion de temperatura al interior de la cAmara de combustién a diferentes
angulos de giro de cigiienial. Combustible=60% GN - 40% CO,; ¢ = 0.28; p,q = 0.84 bar;
T.q = 325°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.30: Perfiles de Temperatura para doce zonas obtenidos a partir de la simulacion CFD:
¢ = 0.28; pug = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.

Figura 4.31: Perfiles de masa para doce zonas obtenidos a partir de la simulaciéon CFD: ¢ = 0.28;
Paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.

Los resultados obtenidos con la actual metodologia se compararon con los resultados a partir
de simulaciones axisimétricas que modelan sélo la carrera de compresién en el intervalo de
valvulas cerradas!. En la Figura 4.32 y la Figura 4.33 se presentan los resultados los perfiles
de temperatura y masa, respectivamente, obtenidos. En relacién con los perfiles de temperatura
se observa el efecto del campo de velocidades sobre la estratificacion térmica de la carga,
teniéndose una estratificacion térmica mas compacta durante toda la carrera de compresion
para la simulacién de vélvulas cerradas (la diferencia de temperatura entre zonas adyacentes
es de 15 °C cerca del PMS), una temperatura levemente inferior para la zona mas caliente y
una diferencia de alrededor de 50 °C para las zonas mas frias en las cercanias del PMS.

'La malla utilizada fue una malla 2D, con alrededor de 18000 celdas en el IVC y 3000 en PMS. La simulacién
se inicializé con las condiciones de presion y temperatura experimentales en el IVC
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Figura 4.32: Perfiles de temperatura para doce zonas obtenidos a partir de la simulacién CFD
para un dominio 3D que incluye el periodo de cruce de valvulas (izquierda, correspondiente
a la Figura 4.30) y para un dominio 2D durante el periodo de vélvulas cerradas (derecha):
¢ = 0.28; poqg = 0.84 bar; Toq = 325°C"; 1800 rpm.

Figura 4.33: Perfiles de masa para doce zonas obtenidos a partir de la simulacién CFD para un
dominio 3D que incluye el periodo de cruce de valvulas (izquierda, correspondiente a la Figura
4.31) y para un dominio 2D durante el periodo de valvulas cerradas (derecha): ¢ = 0.28;
Paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.

Las diferencias en la estratificacion masica son més notables. Dado que en las simulaciones en el
periodo de valvulas se parte de una condicién de temperatura y presion para toda la carga en el
cierre de la valvula de admisién, la carga se centra en la zona mas caliente y se transporta a las
demads zonas de temperatura principalmente por el incremento de los gradientes de temperatura
al interior del dominio (debido a la transferencia de calor hacia las paredes), mas que por un
efecto fluido dindmico. En la Figura 4.34 se presenta una comparaciéon directa de los perfiles
masa para las zonas frias y las zonas calientes. Respecto a las zonas frias se observa claramente
la tendencia de acumulacién de masa en las zonas, para la simulacion 2D, a medida que se
comprime la carga, mayor contenido de masa (respecto a la simulacién 3D) y una estratificaciéon
mas heterogénea en las cercanias del PMS. Respecto a las zonas calientes, en las cercanias del
PMS,; los perfiles de masa son cercanos en ambas metodologias de simulacion CFD para las
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zonas menos frias, sin embargo, para la zonas méas caliente se tiene una diferencia marcada en
la segunda zona mas caliente en todo el intervalo temporal y una leve diferencia en la zona mas
caliente a los 10 ° antes del PMS y una diferencia muy notoria cuando se tiende al PMS.

Figura 4.34: Comparacion de perfiles de masa obtenidos a partir de la simulacion CFD para
un dominio 3D que incluye el periodo de cruce de vélvulas y para un dominio 2D durante
el periodo de vélvulas cerradas. Zonas frias (izquierdad) zonas calientes (derecha): ¢ = 0.28;
Paa = 0.84 bar; Toq = 325°C"; 1800 rpm.

Los anteriores resultados son de interés de cara a la exploracion de estrategias de estratificacion
de la carga desde simulaciones CFD, ya que el efecto de una estrategia puede conducir a
distribuciones diferentes de la carga segin la metodologia de simulacién, siendo la adecuada
inicializacion del campo de velocidades un factor fundamental en el caso de la simulacién del
periodo de valvulas cerradas.

4.2.3. Variaciones de la Estratificacion Térmica y Masica de la Car-
ga durante la Carrera de Compresiéon con Cambios en la Tem-
peratura de Admisién y el Dosado Relativo

En las Figuras 4.35 y 4.36 se presentan la evolucién de los contornos de velocidad y tempe-
ratura, respectivamente, entre la apertura y cierre de la valvula de admision para el punto de
operacién con dosado relativo de 0.28 y temperatura en la admision de 330 °C.
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Figura 4.35: Evolucion de la velocidad al interior del cilindro entre el IVO y IVC: ¢ = 0.28;
Paqd = 0.84 bar; T,; = 330°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.36: Evolucion de la temperatura al interior del cilindro entre el IVO y IVC: ¢ = 0.28;
¢ = 0.28; pog = 0.84 bar; T,; = 330°C"; 1800 rpm.

Se observa que los patrones de flujo no presentan cambios relevantes con el cambio de la tem-
peratura en la admisién durante gran parte del intervalo de apertura de la vélvula de admision
(respecto al punto de operacién del mismo dosado y de temperatura en la admisién de 325°C),
sin embargo, al iniciarse el cierre de ésta se observan cambios en los patrones tanto del flujo que
ingresa al cilindro como en la distribucion de zonas de mayor velocidad al interior del cilindro,
generandose una mayor heterogeneidad en el campo de velocidades al cierre de la valvula de
admisién y a un volumen mayor de carga de alta temperatura.

En las Figuras 4.37 y 4.38 se presentan la evolucion de los contornos de velocidad y tem-
peratura, respectivamente, durante la carrera de compresion para el punto de operacion con
dosado relativo de 0.28 y temperatura en la admision de 330 °C, mientras que en la Figura
4.39 y Figura 4.40 se presentan los perfiles de estratificacion térmica y masica para el punto
en cuestion y se compara con el punto de temperatura en la admision de 325°C. Se observa
que la mayor heterogeneidad de la velocidad del campo de velocidades para el punto de 330°C
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en la admisién conlleva a una mayor regién de baja velocidad rodeado por un flujo de mayor
velocidad cerca de las paredes (si se compara con los contornos obtenidos para el punto de
mismo dosado y 325°C en la admisién). Si bien éste patrén de flujo parece no afectar la forma
como se estratifica la masa en las regiones de baja y media temperatura, si se logra observar
un incremento notable en la masa contenida en la tercera y cuarta zona més caliente. Esta ma-
yor heterogeneidad del campo de velocidades durante la compresién lleva un comportamiento
de estratificacion de la masa muy similar, en donde el movimiento de tumble y el proceso de
compresion llevan a una transferencia de la masa desde las regiones frias y de temperaturas
intermedias hacia las regiones de mas alta temperatura, sin embargo, durante la parte final de
la carrera de compresién se evidencia una transferencia mas pronunciada de la masa de la zona
mas caliente a la segunda zona mas caliente.
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Figura 4.37: Evolucién de la velocidad al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.28;
Paqd = 0.84 bar; T,q = 330°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.38: Evolucién de la temperatura al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.28;
Paqd = 0.84 bar; T,q = 330°C"; 1800 rpm.

Este comportamiento en la estratificacion de la carga permite entender la tendencia observada
en la Figura 4.9 para los puntos de dosado relativo de 0.28. El incremento en la dispersién
ciclica con el incremento en la temperatura en la admisién se asocia a la forma en como se
distribuye la masa previo a la auto-ignicién, ya que si bien se tiene un leve incremento en la
temperatura de cada una de las regiones (como se observa en la Figuras 4.40), la regién que
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primero se auto-enciende (zona més caliente) posee una menor cantidad de masa en el caso
de T,q = 330°C, siendo menor la cantidad de calor que se produce en la primera etapa de
la combustion y que permite auto-encender de forma efectiva las demas regiones, y mayor la
probabilidad de que los radicales que se generan en los principales puntos de ignicién sean
transportados a zonas de menor temperatura donde no puedan conducir efectivamente a las
reacciones de ramificacién requeridas para mantener una combustion estable.

Figura 4.39: Perfiles de masa para doce zonas obtenidos a partir de la simulacion CFD para
¢ =0.28: T,y = 325°C (izquierda); ¢ = 0.28: T4 = 330°C' (derecha).

Figura 4.40: Perfiles de temperatura para doce zonas obtenidos a partir de la simulaciéon CFD
para ¢ = 0.28: T,4 = 325°C' (izquierda); ¢ = 0.28: T, = 330°C' (derecha).

Finalmente, en las Figuras 4.41 y 4.42 se presentan los contornos de velocidad y temperatura,
respectivamente, para un dosado de 0.42 y una temperatura en la admisién de 325°C. Al
comparar el contorno de velocidad con el obtenido para la misma condicién de temperatura en
la admisién y menor dosado, Figura 4.27 se observa claramente el efecto que tiene el dosado
relativo sobre el campo de velocidades y por ende sobre la estratificacién térmica y mésica de
la carga, Figuras 4.43 y 4.44. Con el incremento del dosado relativo se tiene nuevamente
un campo de velocidades mas heterogéneo en el IVC que conlleva a una mayor cantidad de
carga en las regiones mas calientes de la camara de combustion, aunque con una cantidad
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menor en la region de mayor temperatura. Durante la compresion los patrones de flujo tienden
a trasladar la masa hacia el centro de la caAmara de combustiéon, donde se ubican las regiones
de mayor temperatura, transfiriendo masa de las regiones frias y de temperaturas intermedias
a las zonas de mayor temperatura. La tasa a la cual se transfiere masa hacia las regiones de
mayor temperatura es alta hasta alrededor de los 40° antes del PMS, tras lo cual la tasa se
reduce debido a la menor disponibilidad de volumen en la camara de combustién y por ende del
espacio disponible para que los patrones de flujo se puedan seguir desarrollando efectivamente
y moviendo la carga hacia el centro de la camara de combustién; lo que es particular para ésta
condiciéon de mayor dosado relativo, es que en vez de comenzar un proceso de transferencia de
masa de la region mas caliente a la segunda mas caliente al final de la carrera de compresion,
se sigue presentando una acumulaciéon de masa en la zona més caliente.
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Figura 4.41: Evolucién de la velocidad al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.42;
Paqg = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.
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Figura 4.42: Evolucién de la temperatura al interior del cilindro entre el IVC y el PMS: ¢ = 0.42;
Paqd = 0.84 bar; T,; = 325°C"; 1800 rpm.

Finalmente, en la Figura 4.44 se observa que los perfiles de temperatura para una misma
condicién de temperatura en la admision no presentan cambios importantes con el incremento
en el dosado relativo, lo cual brinda nuevas herramientas para entender por qué se obtiene
una combustién més retrasada y una duracion de la combustion similar, aiin cuando se tienen
mayores picos de presién y de tasa de liberacién de calor.
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Figura 4.43: Perfiles de masa para doce zonas obtenidos a partir de la simulacion CFD para
Toa = 325°C: ¢ = 0.28 (izquierda); ¢ = 0.42(derecha).

Figura 4.44: Perfiles de temperatura para doce zonas obtenidos a partir de la simulaciéon CFD
para T,q = 325°C: ¢ = 0.28 (izquierda); ¢ = 0.42(derecha).

4.3. Resultados Numeéricos en las Simulaciones Multizo-
na con Cinética Quimica Detallada

4.3.1. Efecto del Angulo de Transicién entre CFD-Cinética Quimica
Detallada

En la Figura 4.45 se presentan los resultados de la presion en el cilindro para la condicion de
¢ =0.28 - T,y = 325°C, utilizando el esquema de transferencia de calor 4: el drea equivalente
de transferencia de calor a las paredes de cada zona es igual a la fraccién de masa contenida en
dicha zona en el angulo de transicion; mientras que en la Tabla 4.1 se presenta la distribucién
de masa en el angulo de transicion para los diferentes casos. Para éste punto de operacién el
CA10 correspondi6 a 1.5° dPMS, mientras que el CA05 correspondié a 0.6 ° dPMS.
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Tabla 4.1: Variacion de la distribucion de la masa con el angulo de transicion.

Angulo de Porcentaje de masa en la zona [ %]

transicién 'CA] | 1 | 2 | 3 | 4 | 5 ] 6 | 7 | 8 | 9 [ 10 ] 11 | 12
-3 3931116 | 181|136 |1.12] 052 | 1.42 | 6.39 | 11.86 | 8.99 | 30.91 | 30.53
—0.5 1.151049 | 0.5 [ 043 |0.71 | 1.49 | 4.92 | 12.28 | 12.88 | 4.89 | 30.33 | 29.93
—-0.1 1.21 1 0.51 | 0.53 | 0.42 | 0.71 | 1.47 | 4.84 | 12.11 | 12.87 | 4.99 | 30.39 | 29.95
0.2 1.04 1 0.46 | 0.44 | 0.47 | 0.69 | 1.53 | 5.08 | 12.61 | 12.9 | 4.67 | 30.22 | 29.89

Figura 4.45: Comparacion entre la presiéon en el cilindro experimental y los resultados numéricos
multizona para diferentes dngulos de transiciéon: Combustible=60% GN - 40 % CO,; ¢ = 0.28;
Pad = 0.84 bar; T,q = 325°C"; 1800 rpm; C'A10.,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

Se observa que la predicciéon del pico de presion es altamente sensible al dngulo de transicion
utilizado. Angulos muy retrasados tienden a sobreestimar los picos de presion. Esto se debe al
hecho de que las simplificaciones en el modelado del proceso de compresion en las simulaciones
CFD tiende a que se sobreestime la presién ligeramente en las cercanias del PMS, lo cual genera
a su vez temperaturas cercanas a la temperatura de auto-ignicién del combustible, Figura 4.46
y por ende que se inicie el proceso de combustién apenas se hace la transicion hacia los célculos
de cinética quimica. A medida que se utilizan angulos de transicién que tienden hacia el CA10,
la transicion se hace en condiciones de menor temperatura y por ende el inicio de la combustién
es menos subita

Sin embargo, en condiciones de operacion de combustién retrasada el CA10 se ubica en una
zona de baja temperatura y baja presién, respecto a las condiciones en el PMS; lo cual tiende
a reducir las tasas a las cuales se generan los radicales que llevan hacia la auto-ignicién y al
desarrollo de la combustion. Esto se observa con claridad en la Figura 4.45 para los angulos
de transicién de 0.1° aPMS y 0.2° dPMS, en los cuales se empieza a generar una concavidad
acentuada en la curva de presién generado por un “tiempo de retraso” entre el angulo de
transicion y la auto-igniciéon del combustible en los calculos multizona.
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Figura 4.46: Comparacién entre la temperatura promedio experimental y numérica para di-
ferentes dngulos de transiciéon: Combustible=60% GN - 40 % COy; ¢ = 0.28; p.q = 0.84 bar;
Tha = 325°C'; 1800 rpm; C'A10,,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

(a) —3°CA (b) —0.5°CA

(c) —0.1°CA (d) 0.2°CA

Figura 4.47: Evolucion de la fraccién molar de diferentes radicales de interés en la ignicion y la
combustién: Combustible=60 % GN - 40 % COg; ¢ = 0.28; pog = 0.84 bar; T,; = 325°C'; 1800
rpm; C'A10.,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

En la Figura 4.47 se presenta la evolucién de diferentes radicales de interés en la ignicion y la
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combustién para los cuatro angulos de transicién evaluados. Se observa claramente el efecto del
angulo de transicion en relacién con la temperatura sobre los radicales, obteniéndose una menor
generacion del radical OH y CHs, y un incremento y consumo mas lento de los radicales HO;
y Hy O, a medida que se escoge un angulo de transiciéon més retrasado. Asi mismo, el que se
dé una mayor o menor generacion de OH conlleva a una mayor o menor, respectivamente, tasa
de liberacién de calor y fraccién de masa quemada (o de calor liberado) tal como se observa en
las Figuras 4.48 y 4.49. Por otro lado, se observa que la duracién de la combustion (calculada
como la diferencia entre el CA90 y el CA10 para la fraccién de masa quemada normalizada)
se ve poco afectada por el angulo de transicién, pero no la fraccién de masa quemada, la cual
estd influenciada tanto por la distribuciéon masica como por la temperatura de cada una de
las zonas. Asi mismo, se logra observar que una menor tasa de liberacion de calor conlleva a
un menor pico de presion y una menor temperatura, que a su vez se relaciona con una menor
presién en la carrera de expansion, lo cual conduce a subestimaciones del trabajo producido y
por ende de la eficiencia indicada del motor.

Figura 4.48: Comparacién entre la tasa de liberacién de calor global experimental y los resulta-
dos numéricos multizona para diferentes dngulos de transicién: Combustible=60 % GN - 40 %
COq; ¢ = 0.28; pag = 0.84 bar; T,q = 325°C; 1800 rpm; C'A10.,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

Figura 4.49: Comparacion entre la fraccion de masa quemada experimental y los resultados
numéricos multizona para diferentes angulos de transicién: Combustible=60 % GN - 40 % COy;
¢ = 0.28; paqg = 0.84 bar; T,,q = 325°C; 1800 rpm; C' A10,,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

En la Figura 4.50 se presenta la evolucién de la fracciéon molar de CO y CO, para los diferentes
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angulos de transiciéon evaluados. La cantidad inicial de CO5 antes de la combustién se debe
principalmente al aportado por el combustible sin reaccionar, mientras que la cantidad inicial
de CO se asocia a los gases no evacuados del ciclo previo. Se observa como la maxima fraccién
molar de CO se incrementa con un angulo de transicion mas retrasado. Aunque las diferencias
en la generacion de CO, no son notorias, se observa que para el caso del angulo de transicién
mas avanzado no se tiene la mayor generacién de CO; al final del proceso de combustion, esto
se asocia a que si bien se logran mayores temperaturas, es mayor la cantidad de masa en las
zonas mas frias si se compara con los demés casos evaluados.

Figura 4.50: Evoluciéon de la fraccién molar de CO y CO, para los diferentes angulos de tran-
sicién evaluados: Combustible=60 % GN - 40 % COs; ¢ = 0.28; poq = 0.84 bar; T,; = 325°C;
1800 rpm; C'A10.,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

Finalmente, en la Figura 4.51 se presenta la temperatura de cada una de las zonas para los
diferentes angulos de transicion analizados. Como es de esperarse a partir de las curvas de
temperatura promedio al interior del cilindro, Figura 4.46, la temperatura en cada una de
las zonas se va reduciendo a medida que se tiene un angulo de transicién mas avanzado. La
zona con mayor temperatura al final de la compresién no es la zona con mayor temperatura
durante la combustion, aunque si es la primera en auto-encenderse; esto se asocia a que la zona
mas caliente tiene ligeramente menos masa que la segunda zona mas caliente, y a su vez, la
expansion que se genera en la zona mas caliente conlleva a comprimir las subsiguientes zonas,
permitiéndoles alcanzar mayores temperaturas.

Se espera que las zonas de temperatura intermedia al final de la compresién sigan siendo
inferiores a las zonas calientes aiin durante la combustion, y esto se cumple para una combustién
con un angulo de transiciéon avanzado. Sin embargo, cuando el dngulo de transicién comienza
a retrasarse, el efecto del area equivalente de transferencia de calor genera que dichas zonas de
temperatura intermedia alcancen valores cercanos a los valores de temperatura en la expansion
de las zonas calientes. Asi mismo, para angulos de transicién retrasados se observa cémo cambios
ligeros en dicho angulo genera que las zonas intermedias de menor temperatura empiecen a ser
zonas apagadas o de quemado parcial durante la combustion.

Por tltimo, se observa que las zonas frias tienden a permanecer apagadas, ya que se mantienen
por debajo de la temperatura de auto-ignicién del combustible, y con un ligero incremento en
la presion generado por el efecto de compresion de la zona adyacente.
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(a) —3°CA (b) —0.5°CA
(¢) —0.1°CA (d) 0.2°CA

Figura 4.51: Evolucién de la temperatura en las diferentes zonas: Combustible=60 % GN - 40 %
COq; ¢ = 0.28; pag = 0.84 bar; T,y = 325°C; 1800 rpm; ETC= 4.

Finalmente, en la Figura 4.52 se presenta la comparacion entre los resultados numéricos y
experimentales de diferentes variables de interés en la evaluacion del desempenio mecénico y
ambiental del motor. En el caso de la intensidad de ringing (IR), no se presentan los valores
para los primeros tres angulos de transicién ya que se alcanzan valores de 50 en el caso de
—3°CA y de 5 en el caso de —0.1°CA, lo cual conduciria a que no se obtuviese la suficiente
resolucion para observar los resultados para las demas variables. Se observa que en el caso de
la eficiencia indicada (variable asociada al trabajo indicado) la sub-estimacién de la presién en
la carrera de expansion genera un bajo ajuste en ésta variable, ajuste que se va reduciendo a
medida que el pico de presién disminuye y se acentia la concavidad observada en la Figura
4.45. En relacion con la presion maxima se observa un mejoramiento en el ajuste a medida
que se tiene un angulo de transicién menos avanzado, sin embargo, esto no conduce a un buen
ajuste en la intensidad de ringing dado el bajo ajuste en la tasa de incremento de la presion.
En relaciéon con el CA50 se observa una mejora en el ajuste a medida que se tienen un angulo
de transicién mas avanzado. Por 1ltimo, en relacion con las emisiones de CO, se evidencia un
bajo ajuste sin importar el angulo de transicién, aunque en el caso de la estimacién de los NO,,
la simulacion permite hacer una buena estimacion de éste contaminante.
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Figura 4.52: Razén entre el valor numérico y experimental para diferentes variables:
Combustible=60% GN - 40% COq; ¢ = 0.28; p,g = 0.84bar; T,q = 325°C; 1800 rpm;
CA10.,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

4.3.1.1. Resultados a Diferentes Condiciones de Dosado Relativo y Temperatura
en la Admisién

En las Figuras 4.53 y 4.54 se presentan los resultados numéricos y experimentales para
la presion y la temperatura, respectivamente, para dos condiciones de dosado relativo a una
temperatura de admision de 330 °C utilizando el esquema de transferencia de calor 4. En el
caso de ¢ = 0.28 el CA05 fue de —0.3° aPMS y el CA10 fue de 0.3° dPMS, mientras que en el
caso de ¢ = 0.42 el CA05 fue de 2.9° dPMS y el CA10 fue de 3.6° dPMS.

Se logra observar el mismo comportamiento evidenciado en el analisis anterior para el punto de
operacién de ¢ = 0.28 y temperatura en la admision de 325 °C. Al usar un angulo de transicién
retrasado se obtienen mayores picos de presién y de temperatura, ya que en la condicion de
combustion retrasada con la cual se operd el motor genera que los calculos de cinética quimica
se inicien con mayor temperatura al interior del cilindro. En el caso de ¢ = 0.42, se observa
que la presion predicha a partir de las simulaciones CFD es mayor que la presion experimental
(alrededor de 3 bar mayor), lo cual genera que la simulaciéon multizona sea més sensible a
variaciones del dngulo de transicion que en ambos casos de ¢ = 0.28.

Por otro lado, se observa que en el caso de ¢ = 0.28 se vuelve a tener un valor de presion en la
carrera de expansion por debajo de los valores expérimentales, pero en el caso de ¢ = 0.42 se
tiene un mejor ajuste en éste mismo aspecto.

A partir de los resultados observados en ésta seccién, se logra evidenciar que en el caso de una
combustion retrasada, el criterio del CA10 como angulo de transicién no es un criterio que genere
el mejor ajuste entre los resultados numéricos y experimentales. El mejor ajuste se logra con un
angulo un poco mas retrasado, como el CA05, ya que para condiciones de combustién retrasada
esto permite iniciar la simulacion multizona en condiciones en donde las zonas calientes estan
cercanas a la temperatura de auto-ignicién del combustible, obteniéndose el mejor balance entre
precisiéon en la evolucién de los perfiles de temperatura obtenidos mediante la simulacién CFD y
la captura de la cinética quimica temprana previa a la ignicién. Esto conlleva, ademés, a resaltar
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la importancia en la precisiéon con la cual se puede predecir la evolucién de la temperatura de
la carga durante la carrera de compresién en las simulaciones CFD.

(a) ¢ =0.28 (b) ¢ = 0.42

Figura 4.53: Comparacion entre la presion en el cilindro experimental y los resultados numéricos
multizona para diferentes dngulos de transicion: Combustible=60% GN - 40% COs; p.g =
0.84 bar; T,q = 330°C"; 1800 rpm; ETC= 4.

(a) ¢ =0.28 (b) ¢ = 0.42

Figura 4.54: Comparacion entre la temperatura en el cilindro experimental y los resultados
numéricos multizona para diferentes dngulos de transicién: Combustible=60 % GN - 40 % COx;
Pad = 0.84 bar; T,q = 330°C"; 1800 rpm; C'A10c,, = 1.5° dPMS; ETC= 4.

4.3.2. Efecto del Esquema de Transferencia de Calor

En la Figura 4.55 se presentan los resultados experimentales y numéricos de la presién y la
temperatura en el cilindro para la condicién de ¢ = 0.28 - T,; = 325°C', utilizando los cuatro
esquemas de transferencia de calor propuestos. En la Tabla 4.2 se presenta el porcentaje de
area superficial equivalente por zona segun el esquema de transferencia de calor.

Se observa que para el punto evaluado, los diferentes esquemas de transferencia de calor no
generan un cambio drastico en la forma y magnitud de las curvas presentadas en la Figura
4.55. Si bien con el esquema 3 se tiene un mayor pico de presién y una mayor presién en la
carrera de expansién (lo que igual genera una mayor temperatura), las diferencias son leves
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y por ende no conllevan a cambios representativos en los diferentes parametros de desempeno
mecanico y ambiental del motor.

Figura 4.55: Comparacion entre los resultados experimentales y numéricos multizona para di-
ferentes esquemas de transferencia de calor: Combustible=60% GN - 40% COy; ¢ = 0.28;
Pag = 0.84 bar; T,q = 325°C; 1800 rpm; AT= 0.2° dPMS.

Tabla 4.2: Area de transferencia de calor equivalente por zona segin el esquema implementado
para: ¢ = 0.28, T, = 325°C' y AT= 0.2° dPMS.

Esquema de Porcentaje de Area Superficial por Zona [ %)]
Transferencia| 1 2 3 4 ) 6 7 8 9 10 11 12
1 296 | 1.29 | 1.24 | 1.33 | 1.98 | 4.35 | 14.41 | 35.81 | 36.63 0 0 0
2 1.49 | 0.65 | 0.62 | 0.67 | 0.99 |2.18 | 7.24 | 1799 | 184 | 6.67 | 43.1 0
3 29.87 | 30.22 | 4.67 | 12.9 | 12.61 | 5.08 | 1.53 0.7 0.47 1044 | 0.46 | 1.05
4 1.04 | 046 | 0.44 | 047 | 0.69 | 1.53 | 5.08 | 12.61 | 12.9 | 4.67 | 30.22 | 29.89

Ahora bien, si exploramos el punto de operacion correspondiente a ¢ = 0.42 - T,;, = 330°C, Fi-
gura 4.56, encontramos que se tiene la misma tendencia encontrada para el punto de operacion
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previo, es decir, los cambios que se generan por los diferentes esquemas de transferencia de calor
no generan cambios drasticos en la magnitud y forma de las curvas presentadas, aun cuando
los esquemas 3 y 4 presentan grandes cambios en el drea de transferencia de calor equivalente
en las zonas calientes y frias.

Figura 4.56: Comparacion entre los resultados experimentales y numéricos multizona para di-
ferentes esquemas de transferencia de calor: Combustible=60% GN - 40% COq; ¢ = 0.42;
Paa = 0.84 bar; T,q = 330°C; 1800 rpm; AT= 2.5° dPMS.

Tabla 4.3: Area de transferencia de calor equivalente por zona segin el esquema implementado
para: ¢ = 0.42, T,; = 330°C' y AT= 2.5° dPMS.

Esquema de Porcentaje de Area Superficial por Zona [ %)]
Transferencia| 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12
1 1.78 | 0.56 [ 0.24 ] 0.31 | 1.76 | 3.23 | 14.94 | 48.01 | 29.17 | O 0 0
2 095 | 0.29 | 0.13| 0.16 | 0.93 | 1.71 | 7.89 | 25.38 | 15.42 | 5.85 | 41.29 0
3 28.71 | 29.43 | 4.17 | 10.99 | 18.09 | 5.63 | 1.22 | 0.66 | 0.12 | 0.09 | 0.21 | 0.68
4 0.68 | 0.21 | 0.09 | 0.12 | 0.66 | 1.22 | 5.63 | 18.09 | 10.99 | 4.17 | 29.43 | 28.71
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Ahora, volviendo a la condiciéon de ¢ = 0.28 - T,y = 325°C, en la Figura 4.57 se presenta
la evolucién de diferentes radicales de interés para los diferentes esquemas de transferencia de
calor.

(a) ETC1 (b) ETC2

(c) ETC3 (d) ETC4

Figura 4.57: Evolucion de la fraccién molar de diferentes radicales de interés en la igniciéon y la
combustion: Combustible=60 % GN - 40 % COg; ¢ = 0.28; poq = 0.84bar; T,; = 325°C'; 1800
rpm; AT= 0.2° dPMS.

A excepcion del esquema 4, los radicales previos a la auto-ignicién presentan una evolucién
similar y con un mayor valor pico en la fraccién molar del radical OH a medida que las zo-
nas mas calientes no se asumen como adibaticas. Lo anterior puede explicarse desde la mejor
re-distribucion del area de transferencia de calor equivalente, lo cual permite que las zonas de
temperatura intermedia reduzcan la tasa de pérdida de calor y por ende de la promocién de
generacion del radical OH. En el caso del esquema 4, los altos porcentajes de area de transfe-
rencia de calor equivalente en la primera y segunda zona maés caliente reducen la produccién
del radical OH, aunque esto no conlleva directamente a que se tenga un pico menor en la tem-
peratura promedio al interior del cilindro.

Ahora bien, el evaluar diferentes esquemas de transferencia de calor se realizé bajo la hipote-
sis de que estos pueden generar un mejor ajuste entre las emisiones de CO y HC numérica y
experimentales. En la Figura 4.58 se presenta la evolucién de la fraccién molar de CO. Se
observa, al igual que con los radicales, el esquema 4 presenta una tendencia diferente respecto a
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los demas esquemas en relacion con la evolucion de CO, sin embargo, al final de la combustién
la fraccion molar de CO varia poco entre esquemas. Cabe recordar que las simulaciones se han
desarollado bajo condiciones de combustion retrasada, en donde el efecto de transferencia de
masa entre zonas tiene un efecto mas notorio en el proceso de combustion y quizas por ésta
razon, los esquemas de transferencia de calor tienen un menor efecto que en trabajos anteriores
en donde se simulan condiciones de combustiéon centrada.

Figura 4.58: Evolucién de la fraccién molar de CO y para los diferentes esquemas de transferen-
cia de calor evaluados: ombustible=60 % GN - 40 % CO,; ¢ = 0.28; p,q = 0.84 bar; T,q = 325°C';
1800 rpm; AT= 0.2° dPMS.
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Capitulo 5

Conclusiones y Futuros Trabajos

Este trabajo de investigacion se enfoco en el desarrollo de una metodologia secuencial CFD-
cinética quimica detallada (aplicando un modelo multizona) para el andlisis de la combustién
HCCI y sus principales emisiones. La metodologia se construyé a partir de simulaciones CFD
en el programa ANSYS-Fluent, en el cual se simulé el periodo de cruce de valvulas y de
compresion con el fin de tener una mejor prediccion de las condiciones de la carga en el cierre
de la valvula de admision y la obtencion de perfiles térmicos y masicos que llevan consigo el
efecto de la heterogeneidad de la carga en dicho instante y del campo de velocidades. Estos
perfiles sirvieron como parametros de inicializacién en un modelo multizona que incluian célcu-
los de cinética quimica detallada (usdndose el mecanismo de San Diego, incluida la cinética del
nitrégeno), llevados a cabo en el programa ChemkinPro, para la prediccién del desarrollo de
la combustion y de las principales emisiones. Para validar la metodologia, se llevé a cabo un
conjunto de experimentos en un motor operando con combustion HCCI construido a partir de
un motor Diesel. El motor se operd con biogéds, a 1800 rpm y con aspiracién natural. Estas
condiciones de operacion llevaron a altos requerimientos de temperatura en la admision para
lograr las condiciones de auto-igniciéon de la mezcla cerca del PMS, y por ende se trabajé con
condiciones de combustion retrasada para evitar altos niveles de ringing.

Los principales resultados derivados del trabajo de investigacion se presentan a continuacién:

» La simulacion del proceso de cruce de valvulas en el modelado de un motor de combustion
interna no solo requiere de modelos numéricos adecuados para la solucién de las ecuacio-
nes gobernantes, sino también de una malla adecuada. Aun para mallas medianamente
burdas, éstas simulaciones conllevan un alto costo computacional.

El periodo més critico en éste tipo de simulaciones yace en la apertura y cierre de las
valvulas, momentos en los que se tienen altas deformaciones de las celdas alrededor de
éstas y con condiciones de presion y temperatura que pueden aproximarse a las condicio-
nes de flujo chocado. Un buen modelado de éstos periodos se asocia tanto a la calidad de
la malla como en un buen desarrollo del flujo en los ductos de admision y escape, ésto
ultimo se logra con un tamano de dominio adecuado de éstas zonas de la malla y de una
buena inicializacion de las condiciones de frontera.

En el caso de éste trabajo de investigacion se obtuvieron discrepancias numeéricas, evi-
denciadas en los contornos numéricos de presién y temperatura al inicio de la apertura
de las valvulas, especialmente en la valvula de escape en la cual se tiene la mayor dife-
rencia de presion al iniciar la apertura. Sin embargo, el proceso de admisién de la carga
se logré modelar con éxito, alcanzandose valores de presion en el IVC similares a los
obtenidos experimentalmente.

= Para los diferentes puntos de operacién simulados, se observé una fuerte heterogeneidad
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mésica de la carga (aunque con una homogeneidad en el dosado relativo) en el cierre de
la valvula de admision. Se observé como los patrones de flujo tienden a concentrar la
carga en el centro del cilindro, generando una zona de baja velocidad en la cual se da
un movimiento de masa entre las zonas intermedias y las zonas calientes. Lo anterior es
de vital importancia en el modelado de los enfoques de combustién avanzada diferentes
a la combustion HCCI, ya que el incremento de la estratificacién de la carga al final de
la carrera de compresion va a depender de como se reduzcan estos patrones de flujo que
tienden a concentrar la carga en el centro de la camara de combustion.

Para la mayoria de los puntos de operacién evaluados se evidencié que no siempre la zona
caliente contiene la mayor cantidad de la carga y no se presenta una relacién directa entre
el nivel de temperatura media de la regién (o zona) con el contenido de carga de ésta.
Cuando se comparan los resultados obtenidos del modelo 3D con un modelo 2D axi-
simétrico, para el modelo 3D se encuentra un mayor contenido de carga en las zonas de
temperatura intermedia y una mayor diferencia de temperatura entre las zonas.

= El modelo de cinética quimica tiene un gran influencia sobre el nivel de precisién con que
se estima el desarrollo de la combustion, pero aiin mas importante en la captura de las
reacciones tempranas que llevan a la auto-ignicién del combustible. La precision con la cual
se estima los perfiles de temperatura en la simulacion CFD tienen una fuerte influencia
sobre el efecto del nivel de variacion en el angulo de transicién sobre las simulaciones
multizona.
En el caso de combustion retrasada, variaciones del orden a 0.5° en el angulo de transicién
generan cambios importantes en los resultados obtenidos. Asi mismo, el criterio del CA10
como angulo de transicion no se cumple a cabalidad, ya que en combustion retrasada éste
angulo se ubica en la carrera de expansion a condiciones de presién y temperatura que
ralentizan las reacciones de la quimica temprana de la ignicion y conllevan a “tiempos
de retraso” significativos entre el angulo de transicion y el dngulo en donde se inicia la
combustion. Para la mayoria de los puntos de operaciéon simulados, se obtuvo un mejor
ajuste en la forma y picos de presion usando el CA05 como angulo de transicion.

= Dado que en la combustion retrasada los efectos de la transferencia de masa entre las zonas
son significativos, las simulaciones multizona presentaron un bajo ajuste con diferentes
parametros de desempeno del motor: emisiones de CO, presion media efectiva indicada,
eficiencia indicada, intensidad de ringing, duracién de la combustion. La prediccién de la
carrera de expansién tuvo un efecto importante en el bajo ajuste de entre lo simulado y
lo obtenido experimentalmente, de ahi que la posibilidad de obtener un desarrollo mas
suave y capturar la etapa tardia de la combustién son factores claves para tener un mejor
ajuste en estos parametros bajo condiciones de combustién retrasada.

= Para las condiciones evaluadas, la variacién del esquema de transferencia de calor tuvo un
efecto casi nulo sobre la fracciéon molar de CO al final de la simulacién y sobre la forma
de la curva y la magnitud de la presion al interior del cilindro. Esto se debe puede asociar
a las diferencias de temperatura existentes entre las paredes y las diferentes zonas bajo
condiciones de combustion retrasada; asi mismo, bajo éstas condiciones el efecto de la
transferencia de masa entre las zonas y el efecto de la turbulencia sobre el desarrollo de la
combustion empieza a ser significativo, por lo cual las suposiciones del modelo multizona
empiezan a perder precisién y el esquema de transferencia de calor como parametro de
ajuste de las emisiones de CO y HC empieza a ser poco influyente.

Dentro de los elementos que el autor considera que deben ser evaluados en trabajos futuros que
permitan mejorar la metodologia propuesta estan:

= Desarrollar las simulaciones CFD con una malla més refinada y con dominio més grande
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para las regiones de los ductos de admisién y escape.

De acuerdo con la capacidad de computacional, incluir cédigos en las simulaciones CFD
que permitan modelar la variacion de la temperatura de las paredes del cilindro con el
tiempo para tener una mejor captura del efecto de la transferencia de calor sobre la
estratificacion térmica y masica de la carga durante la compresion.

Incluir en el dominio computacional la zona de “crevices” asociada al primer anillo del
cilindro y observar su efecto combinado con el modelo de “crevices”del programa.

Profundizar en las estrategias de transferencia de calor y masa entre las zonas bajo el en-
foque de simulacién multizona, con el fin de desarrollar cédigos propios de simulacién que
permitan superar las limitaciones del modelo actual que contiene el programa comercial
utilizado.

Evaluar nuevos esquemas de estratificacién de la carga que no estén centrados sélo en la
agrupacion de zonas por temperatura.

Avanzar en el entendimiento del efecto del mecanismo de reaccién en la quimica temprana
del combustible y durante la combustion, dado que en la actualidad en el grupo de inves-
tigacién se usan mezclas de combustibles para los que no siempre se tiene un mecanismo
de reaccién plenamente validado o las condiciones de temperatura, presién y dosado a las
cuales se evaluan los mecanismos existentes estan en los limites de las condiciones en las
cuales se ha validado experimentalmente.

Evaluar la metodologia para condiciones de combustion centrada y presiones por encima
de la atmosférica en la admisién.
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