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Resumen

La combustion de llamas premezcladas en medios porosos inertes se ha catalogado como una
opcion muy eficiente al momento de quemar mezclas de bajo poder calorifico, con baja tasa de
emisiones contaminantes y con amplia modulacién de potencia, ademas de otras ventajas
comparado con la combustion de llama libre. Uno de los problemas que enfrenta esta tecnologia es
el movimiento del frente de combustion al interior del reactor ya sea aguas abajo o arriba del flujo,
lo cual puede ocasionar inestabilidades, un desplazamiento fuera del medio poroso o bien, hacia las
lineas de ingreso de premezcla, lo que se conoce como blowout y flashback, respectivamente. El
presente trabajo de tesis investiga numérica y experimentalmente la técnica de estabilizacion del
frente de combustion conocida como convectiva o variacion de area transversal, la cual tiene como
base la ley de conservacion de masa, buscando que la velocidad de entrada de premezcla se
equipare a la velocidad de quemado del combustible. El estudio se realiza mediante tres reactores de
medio poroso de esferas de alimina de 0°, 15° y 30° de divergencia, alimentados por mezclas de
aire y propano. Para la contraparte numérica se desarrollan modelos 2D transientes basados en el
método de diferencias finitas que resuelven la fluidodinamica, temperaturas del sélido y gas,
respectivamente, y conservacion de especie quimica. Se simularon los efectos que tiene la variacion
de la relacion de equivalencia, la velocidad de filtracion a la entrada y el angulo de divergencia
sobre la temperatura, posicion, velocidad y geometria del frente de combustién. Ademas, se analiza
el comportamiento de los gases producto.

Los resultados arrojaron comportamientos no informados antes en la literatura existente sobre este
tipo de reactores. En comparacién con un reactor de paredes rectas o cilindrico en donde la
geometria de la llama es normalmente plana, se comprob6 tanto experimental como numéricamente
gue ésta llama es concava en un reactor de paredes inclinadas, curvatura que ademas esta
influenciada por la magnitud de la velocidad de filtracion y la velocidad de avance de la llama. La
temperatura del frente de combustién no es constante dentro de un reactor divergente, ya que de
acuerdo con su ubicacién puede aumentar o disminuir, es mas, para el reactor de 30° con 0.90 m/s
de velocidad a la entrada se percibié un aumento de 86% de lo registrado desde la zona de ignicion
hasta la de ingreso de mezcla, esto es, 950 K hasta 1765 K. Por otro lado, la velocidad de avance
aguas arriba de la llama aumenta constantemente, por lo que se tiene una llama acelerada, si bien el
comportamiento hallado numéricamente es el correcto, se encuentra una gran desviacion para la
velocidad al alcanzar la entrada del reactor. Este fendmeno aumenta grandemente el riesgo de
flashback, por lo cual es imperativo usar una trampa de llama. En cuanto al rango de operacion, se
pudo comprobar que al aumentar el &ngulo de divergencia se admiten velocidades de entrada
mayores, y, por ende, se puede operar con potencias mayores. Al contrario que los reactores
cilindricos, los divergentes tienen mas de un punto de operacién para la relacion de equivalencia
con llama estacionaria. Para una velocidad de 0.63 m/s, experimentalmente se hallaron 3 puntos
estacionarios, mientras que numéricamente 2, y para una velocidad de 0.90 m/s experimentalmente
se hallaron 2 puntos y huméricamente también, pero con desviaciones en la ubicacion y, por ende,
temperatura de la llama. EI tiempo de combustion estacionaria para las llamas halladas en el reactor
de 15° no fue comparable con los tiempos experimentales. Respecto a los gases productos, el



tiempo de residencia dentro de los reactores divergentes es mucho mayor llegando para las mismas
condiciones de operacion al orden de los ~500 milisegundos en comparacion con el cilindrico, que
para el caso estudiado no supera los 50 milisegundos. Esto significa una gran ventaja al momento
de este tipo de reactores para usarse en procesos de reformado u oxidacion parcial. Ademas, se halla
que el régimen de la fase gaseosa es mayoritariamente laminar, sobre todo en los reactores
divergentes.

Palabras clave: Medio poroso inerte divergente, Angulo de divergencia, Frente de combustion,

Estabilizacién, Tiempo de residencia, Velocidad del frente de combustién, Relacion de
equivalencia.



Abstract

Premixed combustion in inert porous media (IPM) is a combustion method characterized for being
able to burn low calorific mixtures as it is a very efficient technique with various advantages over
free flame burning. One of the main problems of this technology is the displacement of the flame
front inside the porous medium whether it is upstream or downstream, causing blowout or flashback
into the fuel supply lines. The present work investigates experimentally and numerically the flame
front stabilization technique known as convective or cross section variation, which is based on the
mass conservation law, implying that the flow velocity of fresh mixture is matched by the burning
velocity of the fuel at some point inside the IPM. The study is carried out by testing three alumina
packed bed IPM burners, with divergence angles of 0°, 15° and 30°, fed by propane-air lean
mixtures. For the numeric counterpart, transient 2D models are developed based on the finite
difference method, which solve fluid dynamics, temperature of the solid and gas phase, and species
conservation. The effect of equivalence ratio, inlet velocity and divergence angle on temperature,
flame location, velocity and geometry were investigated as well as the behavior of combustion
product gases.

Results showed novel phenomena regarding divergent IPM burners. In comparison to a straight wall
reactor, where flame has a flat shape, it was evidenced experimentally and numerically that in an
inclined wall reactor this shape is concave or curved and is affected by the magnitude of the inlet
velocity and flame displacement velocity. Moreover, peak temperature is not constant inside the
burner, since it tends to constantly increase while the front displaces upstream, as an example, the
30° reactor with an inlet velocity of 0.90 m/s had an increase in 86% starting from what was
registered at the ignition zone i.e., 950 K up to 1765 K. On the other hand, upstream displacement
velocity increases significantly, thus, the flame accelerates towards the inlet, meaning a growing
danger of flashback. This leads to the conclusion that a well-designed flame trap is imperative.
Numerically, the values predicted for flame front velocity show deviations especially at the inlet
zone. It was proven that increasing the divergence angle positively affects the maximum admissible
inlet velocity without the flame to displace outside the reactor, thus, having the capacity to operate
with greater power. Contrary to straight wall reactors, divergent ones have the property of having
more than one operating point for which stationary flame fronts are achieved. For a velocity of 0.63
m/s in the 15° reactor, three experimental and two numerical stationary flames were found,
meanwhile, for the 30° reactor with an inlet velocity of 0.90 m/s, two experimental and numerical
ones were found. The positions of the predicted flame fronts present deviations in location and thus,
temperature, also, stationary combustion regime time for the 15° burner is limited and non-
comparable to experimental measurements. Regarding the combustion products, it is found that
residence time inside the post-combustion zone inside the burners augments drastically with the
increase in divergence angle, moreover, for equal operation conditions, the 30° burner reached
residence times in the order of ~500 milliseconds while the cylindrical burner did not surpass 50
milliseconds. This shows the potential of this technique to be used for partial oxidation or
hydrocarbon reforming.



Keywords: Stationary combustion, Divergent inert porous media, Divergence angle, Flame front
velocity, Equivalence Ratio, Residence time.
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Nomenclatura

Simbolos griegos

a: Coeficiente de difusividad térmica (m?/s)
A: Diferencial/diferencia

€: Emisividad de las esferas de alumina (-)
6: Angulo de divergencia (°)

A Conductividad térmica (W /mK)

Aess: Conductividad efectiva del medio poroso
(W/mK)

w: Viscosidad dinamica (Pa - s)

vy.: Coeficiente estequiométrico (Reactantes)
Simbolos latinos

A, Factor pre exponencial (1/s)

(A/F): Relacién aire combustible (—).

b: factor exponencial de la temperatura (—)
Cp: Calor especifico (J/kgK)

C: Coeficiente de resistencia inercial (1/m)
d,: Diametro de particula (m)

D: Coeficiente de difusion de la especie

(m?/s)
E,: Energia de activacion (J /mol)
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Capitulo 1:

1 Introduccion y objetivos

1.1 Introduccidn

Los combustibles y su uso excesivo en la industria del transporte, energia entre otras aplicaciones se
ha visto como un agente permanente en la sustentacion econdmica y social. Las emisiones
derivadas del uso de los hidrocarburos, asi como de otras fuentes de energia, tales como el carbén,
madera y biomasa han logrado afectar el equilibrio térmico de la atmdsfera terrestre en un proceso
conocido como cambio climético y efecto invernadero. Hoy en dia las empresas de produccion han
tomado medidas para aminorar el impacto de sus emisiones, asi como los gobiernos han adoptado
politicas y participado en acuerdos internacionales para reducir el dafio al planeta a causa de la
actividad humana. De acuerdo con Global Carbon Project, para el afio 2020, la cantidad de CO,
emitido por el uso de combustibles fosiles, supera las 35 billones de toneladas (Figura 1.1).
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Source: Global Carbon Project OurWorldInData.org/co2-and-other-greenhouse-gas-emissions * CC BY
Note: This measures CO: emissions from fossil fuels and cement praduction only — land use change is not included. 'Statistical differences’
(included in the GCP dataset) are not included here.

Figura 1.1: Emisiones anuales de CO2 asociadas a combustibles fdsiles por regién. Fuente: Our World in
Data.

Claramente estas emisiones son intrinsecas al uso de combustibles, sobre eso no existe discusion,
pero de igual manera, se emiten otros gases de efecto invernadero (H,O, CH,, N,0, 03),
contaminantes altamente dafiinos, tales como los NO,., SO,, CO y otros hidrocarburos no quemados.



Es importante hacer hincapié en el impacto que tienen, especialmente, los 6xidos de nitrégeno NO,.
De esta familia de gases (en total siete) destacan principalmente el &cido nitrico NO y el dioxido de
nitrogeno N O,. Este ultimo, ademas de ser toxico, es responsable de la formacion de la lluvia &cida,
material particulado PM2.5 y smog fotoquimico debido a la formacion de ozono y la interaccion
con compuestos organicos volatiles (COV) que corresponden a hidrocarburos no quemados [1]. Los
NOx son formados en procesos de combustion a altas temperaturas, como el mecanismo Zel’dovich
[2], interaccidn de hidrocarbonos, moléculas de nitrégeno y oxigeno a alta temperatura (fuera del
mecanismo Zel’dovich) o por presencia de nitrogeno ligado al combustible. Es entonces que la
produccidn de estas especies depende en gran medida del mecanismo de la combustién y el tipo de
combustible utilizado.

Asimismo, es sabido que las reservas de petroleo y combustibles fésiles son agotables, lo cual ha
traido incentivo a utilizar fuentes de combustible alternativos, asi como mejorar considerablemente
la eficiencia térmica de los que ya son usados.

Desde hace décadas que la tecnologia de combustion en medios porosos se presenta como una
alternativa al uso eficiente de los combustibles. Esto debido a que este tipo de quemadores
presentan un listado de ventajas, tales como una gran transferencia de calor por radiacion con el
exterior, alta eficiencia de la combustion, muy bajas emisiones de NO, y CO (para rangos
operacionales especificos), capacidad de auto reignicion, mayor modulacién de potencia y la
capacidad de quemar combustibles con bajo poder calorifico [3]. Esto se diferencia enormemente de
la combustidn de Ilama libre cuyas desventajas corresponden a una baja densidad de energia, bajo
poder radiativo, problemas de estabilidad, bajo rango de potencia y emisiones elevadas de gases
contaminantes. La superioridad de la combustion en medios porosos se debe a que al introducir un
medio s6lido se activa un proceso de recirculacion de calor que utiliza los tres medios de
transferencia de calor: conduccidn, conveccion y radiacion. Esta recirculacion calienta la mezcla
entrante produciendo una reaccién con exceso de entalpia.

Zona de reaccion

Radiacion /

Conveccion

L 4

Conduccion

+ »

—
Flujo

Figura 1.2: Mecanismos de transferencia de calor al interior de un medio poroso.

Al albergar llamas premezcladas, existe lo que se conoce la velocidad de quemado del combustible
o velocidad de Ilama laminar (S;). Esta propiedad genera inestabilidad y es la responsable de que
exista desplazamiento de la zona de reaccion ya sea aguas arriba o aguas abajo [4]. Es por esto que



existe un desafio en la CMPI: estabilizar la zona de combustién. El tener una Illama estacionaria
dentro de un medio poroso es determinante en cuanto a la factibilidad del uso de esta tecnologia en
aplicaciones industriales [3,5].

Si bien se han desarrollado variadas técnicas de estabilizacion del frente de combustion, existe una
conocida como “convectiva” o variacion continua del area transversal del medio poroso [6]. Tal
técnica, a diferencia de las demas, es la Unica gque tiene como objetivo modificar la velocidad de la
mezcla entrante, con tal de que esta se equipare a la velocidad de quemado del combustible, para asi
alcanzar una llama estacionaria.

Az,uz

- Tgas
| Ts

6lido
Figura 1.3: Método de estabilizacion convectivo.

Formalmente, esta técnica fue introducida por Bakry et al. [7], con el enfoque de crear un reactor
capaz de trabajar a altas presiones, temperatura y potencia sin tener problemas de “flashback” o
“blowout”, obteniendo resultados favorables. Numéricamente, se han investigado los
comportamientos del frente de combustién al variar los puntos de operacion de los reactores
divergentes, junto con el angulo de divergencia y las emisiones de estos [8-11]. Estos estudios se
han realizado por medios de softwares comerciales de simulacion, tales como Fluent y de manera
estacionaria, alcanzando buenos resultados y con tendencias esperadas con respecto a lo
experimental. Debido a que la de Bakry es la Unica investigacion experimental disponible en la
literatura de uso de un reactor completamente divergente, es que algunos trabajos numéricos
existentes se basan en él. Entonces, asi como experimentalmente, es necesario seguir investigando
numéricamente la combustion en este tipo de reactores para asi obtener mas informacion respecto
de la operacion, comportamiento de los frentes de combustion y ventajas del uso de esta técnica,
variando las configuraciones y condiciones de funcionamiento.

El presente trabajo abarca una modelacion experimental y numérica de tres reactores de medio
poroso construidos a base de esferas solidas de alimina. Se hace estudio de un reactor cilindrico,
uno con angulo medio de divergencia de 15° y uno de 30°, operando con mezclas pobres en
propano. Se varia la relacion combustible aire (relacion de equivalencia) y velocidad del flujo de
entrada con tal de estudiar el comportamiento del frente de combustion al interior de los



quemadores, monitoreados por termocuplas tipo S. En el caso numérico se utiliza un modelo
matematico 2D transiente con una cinética quimica de 1 paso resuelto utilizando el método de
diferencias finitas.

1.2 Objetivos

El presente trabajo de tesis tiene como objetivo general la investigacion y desarrollo de un
quemador de medio poroso divergente compuesto por esferas solidas de alimina que permite la
estabilizacién de un frente de combustidn en una zona especifica del reactor.

Los objetivos especificos de la tesis son:

e Reconocer los conceptos basicos de la combustién transiente y estacionaria en medios
porosos inertes y las técnicas de estabilizacion de un frente de combustion, principalmente
la de area transversal variable

e Proponer un modelo matematico bidimensional transiente para predecir numéricamente el
comportamiento y caracteristicas de los frentes de combustion de propano en reactores de
medio poroso inerte

e Desarrollar ensayos experimentales en laboratorio en reactores cilindrico y divergentes

e Analizar y contrastar los resultados numéricos y experimentales de temperatura,
velocidades de frente de combustion y gases producto.

e Presentar conclusiones y recomendaciones para futuros trabajos en reactores de medio
poroso divergente

1.3 Estructura de la tesis

La fisica involucrada en el concepto de estabilizacion del frente de combustion dentro de la
combustién en medios porosos, junto con una descripcion de los conceptos basicos sobre esta
tecnologia son descritos en la primera seccion del capitulo 2. Posteriormente, se describen las
técnicas de estabilizacion existentes, con especial énfasis en la técnica convectiva, haciendo un
repaso del estado del arte en el ambito experimental y numérico. En el capitulo 3, se abarca el
modelo experimental y numérico, en ese orden, detallando en el primero caso el arreglo
experimental y operacion de los reactores, junto con los esquemas representativos de cada
quemador. Para el segundo caso, se presentan los métodos numéricos utilizados, las ecuaciones
gobernantes y la discretizacion del modelo en diferencias finitas. En el capitulo 4 se presentan los
resultados tanto experimentales como numéricos y su discusion correspondiente. En el capitulo 5 se
resume el trabajo y se presentan las conclusiones més importantes, junto con recomendaciones y
proyecciones para trabajos futuros que tengan como base el presente.



Capitulo 2:

2 Marco Teorico y Revision
bibliografica

2.1 Combustién en MPI

El proceso de combustién que ocurre en los denominados quemadores de medio poroso se conoce
como combustién premezclada. Esto se da cuando un flujo de oxidante se mezcla con uno de
combustible previo al ingreso a la zona de reaccion. Opuestamente, se tienen las llamas por
difusioén, las cuales se generan con un flujo de combustible que se mezcla por difusién con el
oxidante presente en el ambiente.

Figura 2.1: Llama de difusion (izquierda), llama premezclada (derecha).

Las Ilamas por difusion tienen el color amarillo caracteristico debido a la presencia de hollin como
producto secundario de una combustion poco eficiente, el cual adquiere luminosidad debido a la
temperatura de la llama. Ademaés, producen altas cantidades de ppm de NO, y CO, sin embargo, son
altamente estables. Las Ilamas premezcladas son inestables (como se detallard mas adelante) pero
tienen la ventaja de poder quemar mezclas pobres en combustible, producir muy bajas emisiones de
NO, y CO, y préacticamente carecer de hollin.

La combustion en medios porosos inertes consiste en el proceso de propagacion de una zona de
reaccion exotérmica de un gas a lo largo de un sélido quimicamente inerte, es decir, la propagacion
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de una llama premezclada a través de los poros presentes en el medio solido. Existe una
participacion tanto del medio poroso como del gas reactante, en donde se pueden identificar cuatro
zonas caracteristicas, que se aprecian en la Figura 2.2. Como se explicd anteriormente, en los
reactores de medio poroso se tiene un ingreso de una premezcla de combustible (primera zona),
tipicamente aire con la adicion de un hidrocarburo gaseoso o atomizado, por lo general, este gas
hace ingreso a temperatura ambiente, sin embargo, puede ingresar de forma precalentada
dependiendo del arreglo experimental. La relacion entre aire y combustible se controla por medio
un factor de operacién caracteristico de la combustién, conocido como relacién de equivalencia, ¢
[12]:

CeH, + Gty (0, + 3.76N,) — Productos @4
— (A/F)stoich (2.2)
(A/F)

La relacion de equivalencia corresponde al cociente entre la relacion aire combustible
estequiometria y la relacién con la que se esta operando.

N, aire M Waire

(AJF) = 2.3
Ncomb. MWcomb. ( )

4.76(x + y/4) MWgie
A/F)stoic =
(A/F)stoic 1 MW.,omp.

(2.4)

Principalmente este factor se varia modificando los flujos masicos de aire y combustible, por medio
controladores de flujo. Cabe destacar, que cuando el valor de ¢ sea menor a 1 se trata de una
mezcla pobre, cuando es igual a 1, se habla de mezcla estequiométrica, y cuando es mayor a 1 es
una mezcla rica, cuya combustion da paso a lo que es conocido como oxidacion parcial, que tiene
entre sus productos el mondxido de carbono y el hidrégeno (gas de sintesis) [13].

La segunda zona se denomina de precalentamiento. En esta zona, la recirculacién de calor que se da
desde la zona de reaccion (tercera zona) por medio de radiacion y conduccion, eleva la temperatura
del medio poroso anterior, provocando que este genere un aporte calorifico a la premezcla entrante.
La zona de reaccion es muy estrecha y representa la zona de reaccion quimica, la que se mueve en
la misma direccion o en contra del flujo entrante de gas. La Gltima zona es de post combustion, por
ella fluyen hasta el exterior del medio poroso los gases provenientes de la reaccion, es decir, los
productos de combustidn, los cuales pueden terminar de formarse mientras son expulsados por esta
seccion del reactor.



T° Zona de reaccion
7 Zona de ingreso Zona de Zona de post
de la premezcla precalentamiento (—k—\ combustion

| Entrada de
| reactantes

Salida de

| productos

- Tgas

m Tysid0 Medio Poroso

Figura 2.2: Representacion de las zonas existentes en la combustion de MPI.

En la Figura 2.3 se observa como se transfiere la energia dentro de un MPI [14]. Es evidente que
existe una retroalimentacion desde el medio poroso hacia la mezcla entrante, que genera finalmente
una combustion precalentada. Esto da paso a una mejor combustién, inclusive posible para mezclas
bastante pobres en combustible, gracias al aporte de entalpia que ayuda a mantener la continuidad
de la reaccion quimica, muchas veces descrito como “exceso de entalpia” (Weinberg [15]). Es asi
como este tipo de quemadores tienen un mayor rango de estabilidad de Ilama en comparacién con
guemadores convencionales al poder trabajar con mezclas bajas en poder calorifico. Mas adn, al
poder trabajar en estos rangos operacionales, es posible que los productos de combustién contengan
muy baja concentracién de CO y NO,. No solo existe una recirculacion de calor dentro del medio
poroso [16], si no que a la vez existe un gran aporte de calor hacia el exterior por medio de
radiacion. Todo esto hace atractivo a usar quemadores de medio poroso en aplicaciones industriales
y domeésticas para ahorrar combustible y tener un uso eficiente de energia [5,17].
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Figura 2.3: Recirculacion de calor en un quemador de MPI [14].



2.1.1 Materiales

Los materiales utilizados como medio poroso en este tipo de quemadores son altamente resistentes a
la temperatura, stress térmico, tienen altas capacidades térmicas y poseen una gran area superficial
interna. Generalmente, se hace uso de materiales cerdmicos como por ejemplo el 6xido de circonio
(Zr0,), la alumina (Al,03) y carbono de silicio (SiC) [18]. También, aunque menos comun, es
posible utilizar materiales metalicos, como aleaciones de fierro, aceros inoxidables [17], etc.

(a) (b)

(c) (d)

Figura 2.4: Estructuras porosas ceramicas. a) esferas, b) honeycomb, ¢) laminar, d) esponja.

La geometria de los medios porosos es variable y cada una de las formas tendrd ventajas y
desventajas, por lo cual se debe seleccionar cuidadosamente. Los tipos se pueden identificar en la
Figura 2.4, a excepcion del medio poroso metélico, que corresponde al mallado de acero. Existen
medios porosos consolidados y no consolidados. Dentro de los consolidados destacan los tipos
honeycomb o panal (b), las esponjas (d) y los medios laminares (c). Los medios no consolidados
corresponden a un conjunto de elementos discretos, tales como esferas (a), cilindros u otras
geometrias, acumulados en un espacio cerrado, en inglés se conocen como “packed-bed”.

Las esferas se caracterizan por su durabilidad, gracias a su tamafio pequefio y forma robusta,
mientras que las esponjas al ser rigidas se vuelven fragiles a altas temperaturas. Los materiales de
Al,05 'y Zr0, pueden ser usados a temperaturas mayores a 1650°C (temperatura limite del SiC), de
hecho, pueden aguantar hasta 1900°C y 1800°C, respectivamente [19]. No obstante, estas
temperaturas no son alcanzadas en la préctica. Cada estructura o lecho empacado es distinto de



acuerdo con el material y las especificaciones de cada fabricante, lo cual tiene consecuencia directo
en el desempefio del quemador.

La porosidad (®) se define como el porcentaje de area libre que tiene un medio sélido en
comparacion con el area completa del cuerpo. Esta propiedad tiene impacto en las propiedades
térmicas del medio, vale decir, mientras mas porosa sea la zona, serd& mas resistente a shocks
térmicos y tendrd menor capacidad conductiva, pero mejor capacidad radiativa, por otro lado, a
menor porosidad, se tendra mejor transporte calorifico, mayor tiempo requerido para su
precalentado y mayor pérdida de presion [19,20].

¢ =—— (2.5)

Una ventaja que tienen las estructuras esponjosas por sobre las demas, es que se puede controlar de
mejor manera la cantidad de poros que se tiene por seccidn especifica (PPl o pores per inch) y, por
ende, la porosidad. Caso contrario son las esferas, cuyo factor de disefio son los diametros de
particula.

2.2 Combustidon Transiente vs Estacionaria

La combustion en MPI se puede dar de dos maneras: transiente y estacionaria. De la primera
manera, el frente de combustién existente se mueve libremente por el medio dependiendo de la
fluido-mecanica involucrada y la transferencia de calor existente. De la segunda manera, el frente
de combustion se estabiliza en un punto fijo a lo largo del reactor y esto puede deberse a una
configuracion puntual de la relacion combustible aire o debido al uso de una técnica de
estabilizacién, materia en la que se ahondara posteriormente.

En el caso transiente, se tendran dos posibilidades: desplazamiento aguas abajo y aguas arriba. Un
desplazamiento del frente aguas arriba, implica que la velocidad de quemado del combustible
supera a la velocidad del flujo entrante de premezcla. En cuanto a las temperaturas dentro del
reactor, estas seran sub adiabaticas, debido a que la reaccion ir4 calentando un medio poroso frio.
Caso contrario, cuando la velocidad del flujo supera a la velocidad del quemado del combustible, se
tendra el llamado desplazamiento aguas abajo, alcanzando temperaturas super adiabaticas, debido a
que la premezcla que entra a la reaccion se desplazara por un medio poroso calentado por la misma
reaccion [21].

La combustion transiente puede ser caracterizada por el régimen descrito por la velocidad del frente
de combustioén, como se observa en la Tabla 2.1. Sin embargo, en el caso de estudio interesa el
régimen de baja velocidad (LVR) y el de alta velocidad (HVR), cuyas velocidades se encuentran en
elrangode 0a107*y 0.1 a 10 m/s.



Tabla 2.1: Regimenes de velocidad en combustion [22].

Régimen Rango de velocidad (m/s) | Mecanismo de propagacion
Conduccidn de calor e
Régimen de baja velocidad (LVR) 0—10"* intercambio de calor entre
fases.
Régimen de alta velocidad (HVR) 0.1-10 Alta conveccion

Régimen de combustion répida Conveccion con gradiente

10— 100

(RCR) de presion bajo
i . L Conveccion con gradiente
Régimen a velocidad sonica (SVR) 100 — 300 L g .
de presion significativo
L . . Auto ignicion con on
Detonacion a baja velocidad (LVD) 500 — 1000 uto ignicion con onda de
choque
- D . -
Detonacion normal (ND) 1500 — 2000 etonacion con perdida de

calor y momentum

2.2.1 El NUmero de Péclet

Para que efectivamente se pueda dar la combustién dentro de un medio poroso, en un régimen LVR
0 HVR, se debe analizar el nimero de Péclet modificado asociado a la configuracion [23].

_ S1dppgCpg _ Spdy N advecciéon

Pe
Ag agy difusion

(2.6)

Se dice nimero de Péclet modificado debido a que se construye con la velocidad de llama laminar
en vez de una velocidad de flujo. Este nimero describe la razén entre la liberacion de calor por
parte de la combustion dentro de un poro y la pérdida de calor a través de la pared del poro [19]. En
mayor detalle, el nimero de Péclet aparece cuando se adimensionaliza la ecuacion de temperatura
de un fluido (omitiendo fuentes):

oTf . _
prpr + prCpsiiy - VTy = dlv(lfVTf) 2.7)

Adimensionalizando adecuadamente, resulta:

*

St p o0 TPy VI =5V (A7VT7) (2.8)
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También, se puede deducir que el nimero de Péclet es igual al nimero de Reynolds multiplicado
por el nimero de Prandtl.

Pe = Re - Pr (2.9)
El nimero critico de la relacion (2.6) tiene un valor cercano (generalmente) a:
Pe = 65+ 45 (2.10)

Por sobre este nimero, es posible que en el medio poroso frio exista propagacion libre del frente de
combustion. Si el valor del nimero de Péclet es menor al critico, el frente de combustion se
extinguird debido a que el medio poroso le quitard mayor energia al gas de la que se esta
produciendo. No obstante, si se asegura una temperatura alta del medio poroso (por ejemplo,
precalentando el medio) el frente podra existir. Por ultimo, se puede observar que modificando el
diametro del poro es que se puede modificar el namero, por lo cual es un factor de disefio
importante en el tipo de medio escogido.

2.2.2 VVelocidad de Llama Laminar

La velocidad de llama laminar es la medida de propagacion de un frente de llama relativo a la
mezcla entrante (no quemada) y esta relacionada estrechamente con la tasa de quemado dentro de
un reactor. Vale decir que esta propiedad es intrinseca a las llamas premezcladas. Esta velocidad
puede ser hallada mediante un analisis simplificado, detallado o bien mediante correlaciones, como
por ejemplo la de Metghalchi y Keck, la que ha sido validada para variados combustibles [24].

Pressure= 1 bar o To100K
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cm/sec
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—
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Figura 2.5: Velocidad de llama laminar en funcion de la relacién de equivalencia para mezclas propano-aire
para diferentes temperaturas de precalentamiento [25].

Para hidrocarburos, se tiene tipicamente el perfil mostrado en la Figura 2.5 para la velocidad de
llama laminar, en funcion de la relacion de equivalencia. Ante todo, esta variable es funcion de la
composicién de la mezcla entrante a la reaccion, la temperatura y la presion. Tipicamente, se tienen
las siguientes velocidades de llama laminar para mezclas estequiométricas a condiciones
ambientales normales:

Tabla 2.2: Velocidad de llama laminar para distintos combustibles, quemados con aire ¢ =1, 1atm y
temperatura ambiente [12].

Combustible Foérmula Velocidad de Llama Laminar S;, (cm/s)
Metano CH, 40
Acetileno C,H, 136
Etileno C,H, 67
Etano C,Hg 43
Propano C3Hg 44
Hidrogeno H, 210

2.3 Flashback y Blowout

Dentro de lo que es la combustion transiente en medios porosos, es decir, con régimen aguas abajo
0 aguas arriba, existe la fenomenologia del flashback y blowout. Cuando existe un desplazamiento
aguas arriba del frente de combustion y se adentra a una zona en donde no se tiene el disefio para
soportarla o que se siga desplazando, se esta frente a un fenémeno denominado flashback. Es algo
indeseado, ya que al igual que la autoignicion de la premezcla antes de hacer ingreso al reactor,
puede destruir el equipo o las lineas que alimentan el quemador, incluso llegando a dafar el equipo.
La principal razon para que exista flashback o bien, un movimiento incontrolado del frente aguas
arriba, es que la rapidez de quemado (ya sea laminar o turbulenta) de la premezcla supere la
velocidad del flujo entrante. Sin embargo, existen otras razones para la existencia del flashback,
tales como una inestabilidad en la combustion, flashback en la capa limite (pared) o combustion en
vortice [26].

Debido a esta fenomenologia es que en llamas premezcladas se debe mantener un monitoreo
constante al trabajar en regimenes aguas arriba y, por seguridad, es importante que un reactor
cuente con una porcion denominada como trampa de llama o supresor de llama. Esta porcion puede
ser de un material distinto al del medio poroso o igual, pero con un nimero de Péclet subcritico.
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Figura 2.6: Representacion grafica del flashback.

El blowout es un fendbmeno opuesto al flashback y ocurre cuando no existe un punto de
estabilizacion posible, pero en direccion aguas abajo. Esto quiere decir, que la llama puede emerger
del medio poroso hasta el punto de salir de este y despegarse completamente del reactor. Si esto
ocurre, la llama empezara a diluirse con el aire del ambiente volviéndose asi mas pobre, por lo cual
su velocidad de quemado ird en disminucién (Figura 2.5), no pudiendo contrarrestar la velocidad
de flujo axial. Finalmente, al empobrecerse la mezcla, seguir un régimen aguas abajo con menor
concentracion de combustible, la combustion inminentemente deja de existir. Es asi como la
velocidad necesaria para un blowout disminuye mientras mas pobre o rica sea la mezcla. Por otro
lado, el medio poroso se empezara a enfriar, por lo cual la premezcla no podra ser calentada. Este
fenémeno es ampliamente estudiado tanto en llamas premezcladas como en llamas de difusion [26—
28].

Free flame - $ = 1.3 Porous media - § =0.7 Porous media - $ =1.3 Porous media - § = 2.0

Figura 2.7: Frente de combustion en CMPI y llama libre [29].
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2.4 Estabilizacion del frente de combustion en CMPI

La busqueda de la estabilizacion del frente de llama en combustion en medios porosos nace desde el
principio de poder utilizar esta tecnologia en aplicaciones industriales o domésticas. Sin una
estabilizacién dentro del medio poroso o con periodos de tiempo limitados para los cuales el frente
de llama se encuentra dentro del medio poroso o &rea de disefio, se tendria que regular y monitorear
el comportamiento del frente constantemente con tal de evitar el flashback o emergencia del frente a
la superficie para posterior enfriamiento del medio y un inevitable blowout. Debido a esto, se han
dedicado afios de investigacion e ingenieria para adoptar técnicas de estabilizacion del frente de
combustién, sin sacrificar las ventajas del uso de tales reactores.

Se entendera como estabilizacion del frente de combustién al posicionamiento prolongado de la
zona de reaccion en un area determinada dentro del reactor de medio poroso. Por otro lado, se
entiende como combustién estable a la continuidad de la reaccién de manera ininterrumpida durante
el periodo de funcionamiento del reactor.

2.4.1 Ventajas de la Estabilizacion en CMPI

Una combustion dentro de un medio poroso de manera estable puede, en comparacién con
combustién de llama libre, puede traer consigo las siguientes ventajas:

= Rango amplio y variable de potencia

= Alta densidad de potencia por area transversal

= Emisiones de CO y NOx bajas

= Combustion estable en un gran rango de relacion de equivalencia

= Alta estabilidad de la combustién gracias a la capacidad calorifica del medio poroso.

2.4.2 Técnicas de Estabilizacion del frente de combustidon en
CMPI

La primera técnica de estabilizacion se refiere a la operacion inestable, de hecho, ésta es la técnica
usada en los reactores de flujo reciproco [30]. La técnica recae en que, cuando el frente de
combustion recorre el reactor hasta llegar a su extremo, el flujo de mezcla entrante se reversa, para
que asi el frente viaje en la direccion contraria, esto se repite continuamente. Debido a que las
direcciones de flujo se alternan, la mezcla de combustible puede aprovechar el calentamiento del
medio poroso del ciclo anterior, asi es posible alcanzar regimenes super adiabaticos facilmente.
Ademas, mezclas gaseosas con bajo contenido calorifico pueden ser quemados.

Otra técnica que sigue el mismo lineamiento anterior es la estabilizacion por control activo. Esto se
refiere al monitoreo constante de la temperatura del medio poroso a través de termocuplas o
aparatos afin. Teniendo en mente que se puede medir la ubicacion del frente de combustion, se
puede manipular la relacion entre aire y combustible mediante controladores de flujo masicos, para
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asi ubicar el frente en una posicion deseada. Sin embargo, esta técnica tiene un rango operacional
bastante bajo y para cada configuracion solo existird 1 Gnico punto de operacién estacionaria.

Ademas de las anteriores, se pueden identificar cuatro técnicas de estabilizacion en CMPI, como se
muestra en la Figura 2.8, las cuales no requieren un control activo. La estabilizacion por “thermal
quenching” o enfriamiento térmico, hace uso de 2 capas de medio poroso. El medio poroso donde
incide el flujo al entrar al reactor corresponde a uno con un didmetro caracteristico bajo, por lo cual
el nimero de Péclet es subcritico. Ademas, esta capa es de menor conductividad térmica por lo que
la rapidez de quemado es menor y sirve practicamente como una zona de precalentamiento de la
mezcla la capa porosa posterior a ésta es totalmente opuesta, su numero de Péclet es supercritico y
de alta conductividad térmica, haciendo que el frente de combustidén se estanque en la interfase
entre las dos capas. Asi como un cambio radical en el nimero de Péclet es importante un cambio en
la transferencia de calor del sélido [19].

G

E

2—Layer Coolant Radiation

Convective
Thermal

quenching Reaction zone cooling

Figura 2.8: Técnicas de estabilizacion en CMPI [21].

Por otro lado, se tienen las técnicas que enfrian el frente de combustion mismo: enfriamiento por
agente externo y enfriamiento por radiacién. El primero, utiliza tubos de enfriamiento en la zona
donde se esta llevando a cabo la reaccion, debido a que una mayor transferencia de calor desde la
zona de reaccién hacia una matriz solida mas helada hace que la mezcla entrante no sea
precalentada (al menos no en gran medida), haciendo que el frente se estanque en ese lugar. Por
ejemplo, se podrian utilizar tubos con agua incrustados en el medio poroso. La segunda técnica es
Ilamada enfriamiento por radiacién debido a que se da en forma tal que el frente de combustién se
estabiliza en el borde superior del reactor en el limite entre el ambiente y el sélido, intercambiando
activamente calor por radiacion. Sin embargo, esta técnica debe ser usada en un medio poroso
subcritico, caso contrario existiria inmersion del frente de llama y posterior flashback, igualmente,
si se quisiera incrementar el flujo mésico de la mezcla entrante (velocidad de filtracion) la llama se
ubicaria fuera del medio poroso, pudiendo provocar altas emisiones o incluso blowout.

La twltima técnica, llamada muchas veces “convectiva” sera explicada en la proxima seccion con
mayor detalle.
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2.5 Reactor de Medio Poroso Divergente
2.5.1 Teoria

Un medio poroso divergente es aquél donde se tiene un medio poroso continuo, pero con cierto
angulo de inclinacion en las paredes, en donde el area transversal aumenta conforme el flujo se
desplaza aguas abajo. Este tipo de reactores (por lo general) se fabrica de forma tal que se asegura
un numero de Péclet supercritico, con tal de que el frente se pueda desplazar libremente. El
principio que sigue este tipo de reactores se basa en la conservacion de masa y la transferencia de
calor, con el fin de estabilizar el frente de combustion en una posicion deseada y aumentar el rango
de operacion del reactor. La ecuacion para la conservacion de masa de un flujo libre se expresa
como:

_m
Uaxial = pg% (211)

V(pg ) =0 (2.12)

Se puede notar que a medida que aumenta el area transversal, el sistema se compensa haciendo
disminucién de la velocidad, ley conocida como conservacion de masa. Por otra parte, el hecho que
aumente el area gradualmente hace que la cantidad de area que debe calentar la reaccién sea mayor,
generando un efecto térmico que aumenta el flujo de calor hacia el medio poroso. Finalmente, estos
dos efectos se combinan para generar una estabilizacion del frente de combustion, en comparacién
con las demés técnicas, las cuales no intervienen de forma directa con la velocidad de la premezcla.
No obstante, a consecuencia de que la velocidad sea forzada a disminuir conforme se avanza por el
medio poroso es que no es posible usar estos reactores con velocidades de filtracién bajas, debido al
inevitable riesgo de flashback. Junto con buscar una estabilizacion del frente de combustion, esta
técnica tiene como objetivo buscar un mayor rango de operacién para las determinadas relaciones
combustible-aire, como, por ejemplo, utilizar altas potencias (por ende, flujos masicos) sin tener
riesgo de blowout. Ademas de esto, esta técnica se ha desarrollado para altas presiones y
temperaturas de entrada de los reactantes, algo que se ha sabido tiene incidencia en la velocidad de
quemado del combustible [31].

Con respecto al angulo de divergencia, en la literatura se ha encontrado distintas maneras de
abarcarlo, por lo cual se definirq este &ngulo para evitar confusiones y discrepancias como se
observa en la Figura 2.9, denotado por 6. En el siguiente esquema, se puede observar que el angulo
se considera como aquél relativo a la perpendicular o altura total hacia la pared.

16



W

porous structure
oxidation zone = ——= Pe > Pe.g

burning velocity

|
: v
reaction zone 'y

flow velocity

preheating zone -

Pt 1

fuel - oxidizer mixture Entrada de premezcla

Figura 2.9: Estructura de un reactor de medio poroso divergente [6] y definicidn del &ngulo de divergencia.
2.5.2 Estado del arte

A continuacién, se hace una revision bibliogréfica de trabajos tanto experimentales como numéricos
sobre combustién en medios porosos inertes divergentes.

2.5.2.1 Experimental

El trabajo de Bakry et al. [7] es la primera investigacion formal en cuanto a este tipo de reactores,
en donde se hace uso de una configuracion en la cual se varia la presién dentro del reactor, asi como
la temperatura de entrada de los reactantes. EI medio poroso utilizado corresponde a Al,0;
laminado, con un angulo de divergencia de 20°. Haciendo uso de mezclas metano-aire como
combustible, se estudia el efecto de la relacion de aire, flujo mésico, presion y temperatura inicial
de la mezcla para observar los efectos en los rangos de operacion y perfiles térmicos. Cabe destacar
que se hizo uso de mezclas pobres en combustible, variando la relacién de aire (1/¢) desde 1.2 a 3.
Sus estudios arrojaron que los efectos de la elevada presidn y temperatura de entrada de la mezcla
afectan la velocidad de propagacion del frente de combustion, haciendo que éste se mueva mas
rapido, ademas de presentar ignicion espontanea. En especifico, estos efectos generan que el frente
se ubique en porciones del reactor cercanas al ingreso de la mezcla, por lo cual deja abierto a
investigacion variar el angulo de divergencia o las areas para compensar este efecto. Ante todo, los
rangos de operacion aumentaron considerablemente en comparacion con un reactor convencional,
principalmente influenciados por el aumento de temperatura de ingreso de la premezcla, como se
muestra en la Figura 2.10. Por otro lado, la velocidad méxima admisible antes del blowout se
mantiene practicamente independiente para altas presiones.
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Figura 2.10: Limite de blowout relativo a la mezcla aire combustible en funcidn de la potencia para distintas
temperaturas de precalentamiento. Resultados del trabajo de Bakry et al. [7].

Derivado del mismo estudio anterior pero enfocado en las emisiones MPI divergente, Bakry et al.
[32] concluye que, de acuerdo con un mayor tiempo de residencia de los gases de post combustién
en el medio poroso, acompafiado de un proceso practicamente adiabatico, las emisiones de CO
alcanzadas son practicamente cero. Ademas, las emisiones de NO,,, como se muestra en la Figura
2.11, tienden a 0 ppm al aumentar la relacion de aire combustible y alcanza valores por debajo de
las 10 ppm para una relacién de 1.45 en adelante a condiciones ambientales, esto practicamente
independiente de la potencia (flujo masico) utilizada. También, se encontr6 que, a temperatura
inicial constante, estas emisiones dependen de la presion a relaciones de aire bajas, ya que, a mayor
presion, mayores emisiones. Por otro lado, a presion y relacion de aire constante, existe
dependencia de la temperatura inicial, haciendo que estas aumenten conforme aumenta la
temperatura. Ante todo, las bajas emisiones alcanzadas demuestran el potencial de esta técnica de
estabilizacién para ser usada en aplicaciones que resuelvan problemas a futuro que tengan que ver
con emisiones contaminantes.
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Figura 2.11: Ppm de N O, medidos a diferentes relaciones de aire para distintas potencias. Bakry et al. [32].

18



Voss et al. [33] hace estudio de esta técnica de estabilizacién implementando un reactor conico al
comienzo, para luego terminar de forma cilindrica, como se muestra en la Figura 2.12. A pesar de
que el reactor muestra una gran porcion cilindrica, la experimentacion arrojé que los frentes de
combustion para los flujos masicos usados se estabilizan en la seccion conica del reactor. Sin
embargo, este estudio esta enfocado en los espesores de los frentes de combustion de mezclas H, y
CO bajas en aporte cal6rico, contrastandolos con resultados numéricos, por lo cual no se hace
hincapié en cdmo la geometria del reactor cambia los rangos de operacion ni como se comporta en
la seccion conica.
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Figura 2.12: Reactor usado en el trabajo de Voss et al. [33].

Existen otros trabajos experimentales que han intentado incursionar en la geometria divergente,
similar a Voss et al. [33], ([34,35]) lo cual no abarca la totalidad del reactor y sélo constituye una
porcidn inicial acotada. La primera seccién conica se utiliza para estabilizar el frente y la zona
cilindrica de post combustion constituye una porcién que provee el tiempo adecuado para que
ocurran las reacciones pertinentes, como por ejemplo de reformado (en caso de usar mezclas ricas
en combustible). Estas investigaciones no se enfocan principalmente en el comportamiento del
frente de combustion ante la geometria variable y los factores influyentes, mas bien se menciona
que existe estabilizacion del frente en tal seccion, lo cual favorece la aplicacion a la que esta
destinada el quemador, por ejemplo, la produccion de hidrégeno. Sin embargo, demuestra la
factibilidad de la técnica y da pie al uso de un reactor divergente en su totalidad.

2.5.2.2 Numeérico

En el ambito de las simulaciones numéricas, el trabajo de Bakry et al. [7] marca un eje central,
siendo reconocido como el contraste experimental para estos trabajos. Lin et al. [9] hace uso de
mezclas pobres en metano con una cinética de 16 especies y 41 reacciones en un reactor de medio
poroso de alimina laminar. Se encontrd que las temperaturas maximas aumentan conforme se
incrementa la relacion de equivalencia ademas de que el frente tiene a estabilizarse aguas arriba. Por
otro lado, al aumentar la temperatura de la mezcla de entrada, se aumenta considerablemente las
emisiones de NO. Ante todo, el rango de operacion del reactor aumenta considerablemente en
comparacion con uno cilindrico.
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El trabajo de Hashemi et al. [8], hace uso de mezclas pobres de metano y una reaccion de un paso, y
hace enfoque en la variacion del &ngulo de divergencia ampliamente. Se encuentra que, basdndose
en las dimensiones del arreglo experimental de Bakry et al. [7], el angulo de divergencia éptimo es
de 30° (se hizo variar desde 10° a 40°), incrementando el rango de estabilizacion del frente de
combustién, esto debido a que tal punto es 6ptimo para la utilizacion de una alta velocidad de
mezcla antes de que ocurra un inminente blowout. Por otro lado, un aumento en la relacién de
equivalencia trae consigo de igual manera un aumento de la velocidad méxima admisible. También
se recalca como la ubicacion y la estabilidad del frente, para una determinada relacion de
equivalencia, puede ser controlada solamente variando la velocidad de la mezcla entrante.

Equivalence ratio

w
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E
x
©
E
>

25

Divergence angle (degree)

Figura 2.13: Influencia del angulo de divergencia (26) en la velocidad maxima admisible del flujo antes del
blow-out [8].

Qian et al. [10] hizo enfoque en un reactor de meso escala, de largo 21 mm, para una aplicacion a
pequefia escala, enfocada en el desarrollo de generacién de energia como por ejemplo los sistemas
fotovoltaicos. Se utiliz6 una geometria pequefia y velocidades de flujo altas, debido a que el
combustible simulado fue H,/aire, que corresponde a uno muy reactivo. Se estudié la posicion de
llama, velocidad de quemado y eficiencia de radiacion. Principalmente, se tienen los mismos
resultados en cuanto a los efectos de la relacion de equivalencia y velocidad de filtracion que se
presentaron anteriormente. Sin embargo, el descubrimiento mas destacable es que el limite de
blowout se incrementa considerablemente en comparacion con el trabajo experimental para un
reactor plano convencional. Como se muestra en la Figura 2.14, este limite para relaciones de
equivalencia de 0.6 y 0.8 se incrementa por un 167% y 186%, respectivamente. Los célculos fueron
realizados con el software Fluent. EI medio poroso utilizado corresponde a un mallado metélico,
haciendo uso de un mecanismo de 10 especies y 21 reacciones, obtenido de CHEMKIN.
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Figura 2.14: Limite de flamabilidad para reactor divergente y reactor recto Qian et al. [10].

Dai et al. [11] llevd a cabo una investigacién de mezclas ricas en metano, con el fin de producir

hidrégeno. Hace uso de un mecanismo de 41 reacciones y 16 especies y utiliza un medio poroso de

dos capas, en donde se tiene una seccion recta y una cénica agua abajo. Se estudia el cambio de
angulo de divergencia, didmetro de las esferas del medio poroso, relaciones de equivalencia desde

1.3 a 2.5y la eficiencia de conversion a gas de sintesis. Se encuentra que un angulo de 15° pudo

producir una mayor cantidad de H,, encontrandose una eficiencia de conversion del 45.8 % para

una relacion de equivalencia de 2. No obstante, se da un proceso inverso a lo que respecta los

limites de velocidad de las mezclas pobres, ya que a medida que se incrementa la relacion de
equivalencia, los limistes superiores de velocidad decrecen, como se muestra en la Figura 2.15.
Ademas, el aumento de la relacion de equivalencia hace que el frente de combustién se desplace
aguas abajo, pero a una menor temperatura.
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Figura 2.15: Izquierda: Temperatura maxima y fraccion molar de hidrégeno alcanzada para una relacion de
equivalencia de 2 para variados angulos de divergencia. Derecha: Limites de operacion entre angulos de

divergencia 0° y 45°.
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Capitulo 3:

3 Desarrollo del Modelo Matematico
y Metodologia Experimental

En el presente capitulo se expone el modelo matematico, es decir, las ecuaciones gobernantes que
determinan las variables de estudio. Posteriormente se desarrolla la resolucién numérica del
modelo, lo que incluye el mallado de los dominios tanto cilindricos como divergentes, la
discretizacion numérica de acuerdo con los esquemas escogidos y algoritmo de resolucién.
Finalmente, se presenta la metodologia experimental, esto es, esguemas de los reactores,
descripcion del arreglo experimental utilizado y procedimiento de los ensayos.

3.1 Modelacion matematica

3.1.1 Ecuaciones gobernantes

3.1.1.1 Ecuacion de conservacion de masa

dp -
a—l:q +V: (pgu) =0 (3.1)

La densidad de la mezcla gaseosa p, cambia de acuerdo con la ley de gas ideal:

py = e (32)
9 R,T, '
Con:
.
Ty Y (33)
k=1,

—

La velocidad del flujo gaseoso u se calculara mediante lineas de corriente, teniendo en
consideracion que existe una caida de presién impuesta por el medio poroso.
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3.1.1.2 Caida de presion dentro del medio poroso

VP =R, (3.4)

En donde R,, corresponde a la caida de presion de acuerdo con las leyes de Darcy y Forchheimer
[36]:

l;—gﬂ, si Re < 10 (Darcy)
Ro =1 1, 0 L (3.5)
(7 +p, Clul) ‘u, siRe =10 (Forchheimer)

Para discriminar si utilizar la formulacion de Darcy o Forchheimer, se hace célculo del nimero de
Reynolds local modificado para flujo dentro de un medio poroso basado en el diametro de particula
[37].

_ Du,d,p,

Re
p i

(3.6)

Sin embargo, en la resolucion del célculo de la velocidad se hard uso de la formulacion de
Forchheimer, debido a que es vélida para un mayor rango de velocidades que la de Darcy. Esto se
debe a que a un valor del namero de Reynolds mayor a 10 (aproximadamente) los efectos inerciales
por parte de la turbulencia generan comportamientos no lineales.

Luego, es necesario calcular los coeficientes asociados a la pérdida de presion propios de la matriz
porosa:

d2o?
K=Ts0-a—o)y (3.7)
175 (1—®)
La viscosidad del gas corresponde a [38]:
tg =3.37-1077-TQ7 (3.9)
3.1.1.3 Ecuacion de conservacion de energia del solido
T,
(1= ®)(pC,), =7 (AeffVTs) + hy(Ty — Ts) (3.10)
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La densidad del medio poroso viene dada por la densidad de las esferas de alimina [39], que
corresponde a 3950 kg/m3.

El calor especifico del medio poroso corresponde a una regresion polindmica del comportamiento
de esta propiedad a diferentes temperaturas [40]:

Cps = —4.833-102 + 7.40773 - T, — 1.46927 - 1072 - T2 + 1.62271- 107> - T2 — 1.00929 (3.11)
1078 - Tt + 3.29593 - 10712 - T> — 438687 - 10716 - T®

Respecto de la conductividad de la fase sélida, de acuerdo con bibliografia [37,41-43] alcanza
valores bastante bajos, por lo tanto, se considerara una conductividad de 0.2 W/(m-K). Sin
embargo, la conductividad efectiva del medio poroso incluye la conductividad radiativa, asimismo,
debe ser ponderado por el porcentaje de sélido del medio, es decir, sin considerar los poros:

200014y 12 c12)

El coeficiente de transferencia de calor por conveccién se calcula mediante el NUmero de Nusselt:

6P
hy = (2 ) Ny - 2 (3.13)
P
1
Nu, = 2+ 1.1 Pr3Re)*® (3.14)

El nimero de Prandtl y el nimero de Reynolds se calculan de acuerdo con las siguientes relaciones:

“gcpg
Pr=— (3.15)
g
El calor especifico de la mezcla gaseosa se calcula con:
— . ,1.83:107%T,

Cp, =947 e g (3.16)

La conductividad térmica del gas se calcula con el polinomio [38]:
/19 = 483 " 10_7 " Cpg " T907 (317)
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3.1.1.4 Ecuacion de conservacion de energia del gas

N

DT,
®(pCp), D—Lf’ = oV (4,VT,) - CDZ OrhWi — (T, — Ts)

k=1

(3.18)

La reaccion guimica que describe la combustién de propano serd modelada de 1 paso irreversible,
en presencia de exceso de aire con un 29% de Oxigeno y 71% de Nitrégeno:

5 1 5-3.76
La entalpia de combustién de reaccién corresponde a:
Ny
H, = Z(v,; — V) (AR W (3.20)
k=1

Entonces, tomando en consideracién las entalpias de formacion [12] y los coeficientes
estequiomeétricos de los productos y reactantes, para la reaccion (3.19) la entalpia de combustion:

H, = 2044171 kJ /kmol (3.21)

El término fuente que representa el aporte calérico del combustible contiene la tasa de reaccion de
la especie @y, que puede ser su aparicién o consumo. Tal tasa se calcula a partir del coeficiente de
velocidad de reacciéon con la forma de Arrhenius, con exponencial de temperatura nulo. Cabe
destacar que el modelo adoptado considera que el consumo de la especie esta limitado por la
concentracion molar de combustible presente. Este modelo es adoptado de [44].

(mar;)
W = —AgVeyu, Ty e "9 [C3He] (3.22)

La concentracion molar de combustible viene dada por:

_ YC3H8 "Pg

C3Hgl = ———=
[Csty] =~ (3.23)

Para la energia de activacion, E,, se elige el valor de 30 kcal/mol 0 125 kJ/mol, un valor tipico
de hidrocarburos en el rango pobre [45]. Siguiendo el lineamiento de modelos cinéticos de [46-48]
y en general para modelos de un paso irreversible, una vez con el valor de energia de activacion, se
selecciona un factor de frecuencia que ajuste las velocidades del frente computadas con las
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experimentales. Gracias a los resultados experimentales, se traza la linea base con el reactor
cilindrico, lo que hace que el valor de A, sea 6 - 107 (1/s).

Teniendo en consideracion que la reaccion es de 1 paso, el valor de esta tasa serd igual para todas
las especies involucradas e ira variando, dependiendo de qué coeficiente estequiométrico tengan los
elementos de la reaccién y su peso molecular. Entonces, la ecuacion (3.18) se reduce a:

DT,
®(pGy), D—tg = oV (A,VT,) — ¢ H, — h,(T, — Ty) (3.24)

3.1.1.5 Ecuacion de conservacion de la especie quimica

9(pgYi) (3.25)

Tk (pgtiYs) = V- (pgDy Vi) + @ Wy,

La difusién molecular de la especie es un término complejo de calcular cuando se involucra a mas
de 2 especies (difusion multicomponente). Sin embargo, se puede realizar una simplificacion,
considerando el niamero de Lewis [49].

Le = Dy (3.26)

El nimero de Lewis relaciona los efectos difusivos térmicos y moleculares, mostrando cual de los
dos es el que predomina. Haciendo la suposicién de que este nimero es 1 para todas las especies, se
considera que las especies y la temperatura se difunden de la misma manera, lo cual aliviana el
célculo de forma significativa.

A

Dy =a=—2 (3.27)
ngpg

Debido a que, al considerar una reaccién de 1 paso irreversible la masa de combustible consumido
se traspasa directamente a los productos, es que la ecuacién (3.25) puede ser resuelta solamente 1
vez para la especie de propano o el combustible en cuestion, para luego calcular las especies
producto por separado de acuerdo con lo consumido. En general, para un hidrocarburo en
combustion con aire:

veo,Weo
co, = - = (Ycombo — Yeomn) (3.28)
Wcomb
Vir,oWh,o 3.29
H,0 = 2 —- (Ycombo — Yeomn) (3:29)

Wcomb
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Wo
Yoz = Yozo - (vbz ]/1/—2

comb

) ' (Ycombo — Yeomn) (3.30)

Yn, =1—=Yeom» — Yco, = Yu,0 — Yo, (3:31)
La fraccion masica inicial de combustible y de oxigeno, es decir, lo que entra al reactor:
Y _ Weomp Véomb
combo Vo, x, (3.32)
Veomb * Weomb + D WOZ + D Wi
Y _ WOZ " VIOZ
029 v/ Vi, (3.33)

0
Véomb *Weomp + ?2 ' WOZ + D Wh2

3.2 Resolucidon numérica
3.2.1 Mallado

3.2.1.1 Ejes de analisis, notacion

El problema se analizara en dos dimensiones y con simetria en el eje central, es decir, axisimétrico,
lo cual reduce de manera significativa el tiempo de calculo. Los ejes a considerar se ilustran en la
Figura 3.1. A z se le conocera como eje axial y r como eje radial. Vale decir que se estara haciendo
uso de coordenadas cilindricas con ausencia de la tercera coordenada angular.

[

z

Figura 3.1: Ejes coordenados cilindricos.
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Los puntos de la malla se recorreran con la siguiente notacion:

i-1 [ i+1

j+1
z A

Y

Ar
Figura 3.2: Notacién de discretizacion en diferencias finitas.

3.2.1.2 Mallado cilindrico

El mallado para el dominio cilindrico se basara en una cantidad fija de nodos en cada eje. Para el eje
z se tendrd un recorrido desde 1 a k y para el eje r desde 1 a m. Cabe recordar que el eje de simetria
es z.

A
>
r

Figura 3.3: Malla en dominio cilindrico.

3.2.1.3 Mallado cénico

El mallado cdénico, dependiendo del angulo de divergencia del reactor, debe seguir en su borde
exterior la ecuacion de la recta correspondiente. Esto se controlara con un contador que hara un
incremento nodal en i cada vez que exista un incremento nodal en j. Vale decir que los elementos
de la malla se encontrardn a una distancia distinta, por lo cual Az serd distinto a Ar. El borde
inferior del reactor, es decir la entrada, tendra “s” nodos de distancia desde el eje central a la pared
y cada vez que aumente j, el contador que regular la distancia a la pared derecha.

28



A
4
1 i m
® K
j
1 3
1 s r ~
Figura 3.4: Malla en dominio divergente.
Con:
s=m—-k+1 (3.34)

El arreglo que almacena el espacio entre nodos de la distancia L (el alto del reactor) es:

L
Az = w_1 %% [0,Az,2Az, ..., L] (3.35)

R
z 4 - &

Recta inclinada 6°

>

r

Figura 3.5: llustracidn de construccién de espaciamiento radial.
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La idea es que el arreglo que almacena las distancias radiales llegue desde 0 a R, siguiendo la
ecuacion de la recta condicionada por la cantidad de nodos en la distancia vertical total, esto es
desde el origen hasta la distancia L + 6.

En general, para cualquier angulo de divergencia:

5— Rl'L
=R —R (3.36)
A’—L+5 "'=10,Az',2AZ',..,L +§ 7
Z_m—l’z_[’z’ VAR ] (3.37)
_ R,
r=z (3.38)
Con:
=0, =Ry, 1, =R, (3.39)
Por lo tanto:

j=1, contador =s, i=1,...,contador
j=2, contador =s+1, i=1,..,contador
j=k, contador =s+k=m, i =1,..,contador

3.2.2 Discretizacion de ecuaciones gobernantes

Primeramente, se hace calculo del campo de velocidades, para posteriormente calcular la
temperatura del sélido, del gas y transporte de especies, en ese orden. La discretizacion de estas tres
Gltimas ecuaciones se realiza de acuerdo con el método ADI, expuesto en el Apéndice, con un
esquema de diferencia finita centrada en el espacio para la derivada de segundo orden y upwind en
la de primer orden, respetando la direccion de la velocidad, tanto axial como radial. EI esquema es
adelantado en tiempo. Luego, cada sistema es resuelto mediante el algoritmo de Thomas, también
presentado en el Apéndice. El algoritmo de resolucidn anterior se lleva a cabo para cada paso de
tiempo.

3.2.2.1 Calculo de velocidad por medio de funciones de corriente

La ecuacion (3.1) se resolvera en su estado estacionario, es decir:

V- (pgtl) =0 (3.40)

30



Lo que se traduce en:

10 0
237 7 pgr wr) +5-(pguz) = 0 (3.41)

La definicién de las velocidades en coordenadas cilindricas como una funcién de corriente se define
como:

_ 1 0¥
W T (3.42)
_ 1 0¥
u, = = (3.43)
Por lo cual la ecuacion (3.41) viene siendo:
10 <6\P) d (6‘{’) —0
rdr \or oz\dz) (3.44)

Demostrando que se conserva la masa. La caida de presion a lo largo de ambas direcciones puede
ser descrita mediante la ley de Forchheimer:

S (B pp i), (3.45)
S By ctil) (3.46)

Se reescriben las ecuaciones:
5= { G o)
TEIRICH

Restando las ecuaciones (3.47) y (3.48) y considerando:

u S
n=tp,Cll (3.49)
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] ap> a< 6P>_6 0 —0
—(-5) -5 (-5;) =5, 0w — 5 w) = (350)

Reemplazando la definicién en funciones de corriente para las velocidades del flujo:
2 1%\, d Lo\ _
0z Tpg 0z ar Tpg Or B (3:51)
Considerando " = n/py:
d (n' v N a (n' 0¥ _ 0
a\rar) tar\rar) " (352

Ecuacion que se puede discretizar en diferencias finitas y resolverse mediante iteracion de punto
fijo.

16 ey Paen = Yap 10 wp + Mai-n  Pep = Yai-n +

2 riAz Az 2 riplz Az
("Ei.f) + n’(i+1,j)) <’7'(i,j) + U'(i—Lj)) (3.53)
I\"w  Ta+n ) Yap —Yep I\NTe  Te-v ) Yajp = We-up _ 0
2 Ar Ar 2 Ar Ar
La variable buscada es W ; ;:
w, =AY &Y+ &%Pan) +a¥a-) 354
@ a, +a, +a; +a, (3.54)
Las variables corresponden a:
_ Ny + M6
a; = W (3.55)
®
16,j-1) M6
= 3.56
T(i)AZZ ( )
! !
Nr1p | MG
AT+ Te (3.57)
% = Ar2
! !
N-1p | MG
\Tec-v  To (3.58)
e = Ar?
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3.2.2.2 Condiciones de Borde

Las condiciones de borde necesarias para la resolucién de la ecuacion (3.54) corresponden a:

Enr =0:
du, 0 a1 ov¥ 0
= - —— | =
or or \pgr Or (3.59)
v
ur=0—>a=0; Wy =uypy RS (3.60)
Enr =R:
0 oY 0 (3.61)
= - — = .
Uz or
u, =0-> Wp=uyp,-R? (3.62)
Enz=0
2
B U pgT
uz—u0—>‘l’——2 (3.63)
_ 0 O‘P_O
=T T (3.64)
Enz =1L:
du, 0 d 1 0¥ 0
=0-»>— — ) =
0z 0Z\pg T Or (3.65)
0 o¥ 0 3.66
= - — =
U, = (3.66)

Luego de encontrar el valor de la funcion corriente en cada nodo, se calculan las velocidades de
acuerdo con las relaciones (3.42) y (3.43).
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3.2.2.3 Ecuacion de conservacion de energia del sélido, barrido transversal

Se desarrolla la ecuacion de conservacion de energia del solido en coordenadas cilindricas:

(1-®)(pC,) of; _1 a( A aTS)+ g (,1 aTS)+h T, —T.
PE2)sar “rar\ e " or) Tz \Mef Ty v(T = T5) (3.67)
Cony = (1-®)(pCp),:
n+s n+s n+s
T, 2-—T™I. T, %2 —T, 2
yn N < S(i.j) 5(1.])> _ 1 (T(i+1)lef?i+l,j) + T(l)lef?l,])) . ( S(H‘l,j) S(i,j))
@@.)) (g) ZT'(L-) Ar Ar
2 1 1
n n T n+7 _ Tl+E
1 (T<i)/1ef(i_,-) + r(i—l)/lef(i_l_j)) SGp T SE-1)
_Z_rl- Ar Ar
(Res? o+ e ) (T8 oy = T2 ) (3.68)
I\er ey ™ " ap) Usairn ~ Tsip :
2 Az Az
n n n n
1 (’181‘ wj T Aer (i.j—l)) ) (TS(m - TS(u—l))
2 Az Az
1
n n _ n+§
+ hv(m‘)( gap " Is (i.j))
Dejando todas las variables de tiempo n + 1/2 a mano izquierda y n a mano derecha:
n+: n+
2 2
2¥Gy ok 1 (T @+nler sy, + r(i)/lef?i,;)) <Ts““'f) Ts("'f))
At SG) 21 Ar Ar
®
r nts nts
n n -
1 (rotery, +ra-vlergyy ) \Tsan ™ Tamup gt
21 () Ar ' Ar v Tse) (3.69)
n n n n
_ ip on }(Aef ijen + s (i.n) , (T = Ttip)
At SGD 2 Az Az
n n n n
_l(lef wp s (i,j—l)) , (TS(u) - Tsa,j—l)) o
2 Az Az Va9 @)
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Agrupando términos:

nas 2V (i ) 1 1
2 LJ n _ . n . n
S”‘”( ac D T 2a (raener T Rerty )
1 1
n n
+ T 202 (r(i)lef @y T a0 ler (i—l.j))>

1
ey (L1 m
TS(i—Lj) (T(i) 2Ar2 (T(L+1)lef(i+1,j) + T(z)lef(i_j))

L (3.70)
™Mz [ (pom . n
Bsvny (r@ 24r2 (ro2er @p T D Aer (i—1.j))>
n n n n
_ VG }(’16’1‘ wjrn T Her (i.j)) ) (TS(LJ'+1) - TS(t,j))
At @D T2 Az Az
n n n n
1 (Aef wj T Aer (i.j—l)) ) (TS(m - TS(i.j—l)) TR Tn
2 Az Az RN H))
Sea:
2y3j) n
C=—"Fhg, +A+B (3.71)
1 1 " "
A= v 2077 (r(i+1)lef(l-+1’j) + r(i)lef(i,j)) (3.72)
1 1 n n
o (roer,, + ravieriy ) (3.73)
n n n n
(T }(Aef e Aer i) . (T~ Ttip)
- SG)
(AAtn o 2 ) ) Az ) Az (3.74)
1y T hergyon) (i = Bliyon) pn m
2 Az Az vanN9 @)
Entonces:
s n+y nty 375
LapnC—TseapyAd = TgapB =F /D (3.75)
n+s nty nty -
T pA = Tsap€ ¥ T pB = -F (3.76)
Se sigue el algoritmo de Thomas, llegando finalmente a:
n+s s
Tsajy = CavipTsgyy jy T Barip 3.77)
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Con:
B

Aii+1j) = C—Aa Aa(,-j)
_F+A4Bu)
Bisj) = C—Aq - Aay,

3.2.2.4 Condiciones de borde

Imponiendo la condicion de borde en el eje (1,)) se sabe que:

aT, B
or

T n+% -7 n+%
S S(2.0)

Por lo tanto:

TI.+1 E

2 _ n+E
Ly = ®@pTsg) + B,

apgy =1
Bezp=0

A partir de esta condicion se pueden calcular todos los a y 8.

Imponiendo la condicion de borde en la pared (m, j) se sabe que:

aT,

~her 5y

= hwall (Ts - Too)

Aes Tn+% Tn+% —n Tn+%
TAr \Smp TSm-vp ) T wall\ sy

Sabiendo que:

1 1
n+s

z  _ ntg
Tsn=1,) = ¥omidTsm, + B

Por lo tanto, para el caso cilindrico:

8

/1ef 7’1,+1 n+l n+l
2 2 = z
T Ar (Ts(m.j) ~ @ Tsgyy + Banp | | = Mwaie | Ts gy ~

8

(3.79)

(3.79)

(3.80)

(3.81)

(3.82)
(3.83)

(3.84)

(3.85)

(3.86)

(3.87)

(3.88)
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Para el caso divergente, se usa (contador, j) donde el contador controla la posicion sobre la pared:

Aes n+% n+s —h n+%
_E Ts(contador,j) - Ts(contador—l,j) — wall Ts(gontador_]') —To (389)

Sabiendo que:

1 1
n+y n+y

2 — 2
S(contador-1,j) a(COTltudOT.I')TS(Contador‘j) + B(contadcr,j) (390)

Por lo tanto, para el caso divergente:

/1ef nis n+s
2 2
- Ar S (contador,j) - a(contador,j)Ts(Contador‘j) + B(contadur,j)

1
_ TI.+E _
= hyau <T5(contad0T.j) Too)

Resolviendo la ecuacion no lineal que se forma en ambos casos se obtiene facilmente la temperatura
de los nodos de la pared. A partir de esta condicion en el borde se puede hacer célculo de la
temperatura de todos los nodos interiores, para luego imponer las condiciones de borde
correspondientes.

(3.92)

Temperatura en la salida (i, k):

aT,
—Aef =, = Roue (Ts(i‘k) - Too) + &0 (Ts‘(*i’k) - T;‘,) (3.92)

}lef n+% n+% -7 n+% 4 n_'% .
g \ By ™ Tsgpemny ) = Pout \ Ty = Teo | ¥ 80\ Tsipy * = To (3.93)

Resolviendo la ecuacidn no lineal se obtiene facilmente la temperatura en la salida.

Condicion de borde en la entrada (i, 1):

aTy
_Aef En = hout (Ts(i,l) - Too) (3.94)
)lef TL+% n+% _ n+%
2z \Ban T Ty | = houe (Tsgp) = Too (3.95)

1
. += . . sy
Despejando TSZ 12) se obtiene la temperatura a la entrada para el medio sélido.
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3.2.2.5 Ecuacion de conservacion de energia del sélido, barrido axial

Cony = (1-®)(pCp),:

n+s n+s

1 1 1
n+1 _ 7 z 2
(TS(i,j) TS(l‘.j)) 1 (r(i+1)/19f?i +1,)) + r(i)lef?i‘ j)) (TS(HLJ‘) Ts(i,j)>

(%) 21 Ar Ar

n .
Ya.p

r n+s . n+s
n n —
1 (r(i)lef(i‘j) + T(i—1)/1ef(i_1’j)) S@p ~ SG-1)

B 21 Ar Ar
(3.96)
n n n+1 n+1
+ 1 (Aef G+ T Aey (i.j)) ) (TS(i,j+1) B Ts(i.i))
2 Az Az
n n n+1 n+1
}(Aef wj T Aer (i.j—l)) _ (TS(m B Tsa,j—l))
2 Az Az
n n _ 7Tn+1
+hog, ) (75 wp I )
. . . . . 1
Dejando todas las variables de tiempo n + 1 a mano izquierday n + ~ amano derecha:
n n n+1 n+1
2y s }(Aef G Aes (i,j)) . (TS(i,j+1) — Ts(i.j))
At S@h 2 Az Az
n n n+1 n+1
+}(’1€f i T Aer (i,j—l)) _ (TS(m B Tsa,j—l)) R !
2 Az Az V(L) S @)
1 1
n+s n+s
rt gt (3.97)
2y e, 1 (el o) ( S S(""))
At CED T 2r Ar Ar

1
niy o onty
1 (ra)/lefn-- +7a-nher;_ ) <T5<i.j) S(i—u))
_ @, -1,)/ + R TR
21 Ar Ar N )
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Agrupando términos:

n n n n
w1 [ 2V whn 41 (A“’f jsn + s (i.j)) + }(’191‘ wj T Aer (i,j—l))
)

s@h | " At v ) T Az2 2 Az?
n n n n
_pnt 1 (A“’f wp +her (i,j—l)) T (Aef wjrn T Aer (m)
S(i,j-1) 2 Az2 S(i,j+1) 2 Az2

T n+% T n+y
n n —
3 2]/3’].) . n% 1 (r(i+1)lef(i+1_j) + r(i)lef(i‘j)) S@+1j) S35

At CG@hH  2rg Ar Ar
r nts nts
n n —_
1 (r(i)AEf(i‘j) + r(i—l)AEf(i_l‘j)) S S@i-1,)) B n ™
h 21 ;) Ar Ar + il @)
Sea:
Zyn. .
C= A(;") +hyp, +A+B
n n
A= }(Aef(i,jn) + Aef(i,j))
2 Az?
n n
B }(Aef ijsn) T Aer (i.n)
2 Az2
i R
n n —
F= 2YGnTs ) Lt (T(i+1)’1€f i T IO (i,j)) A\ @) e
At 21 Ar Ar
1 1
TL+7 _ Tl+7
1 (roker o T rEnler ?i—l,j)) <Ts(i‘j) s(i_l'j)) " TT
B 21 Ar Ar Tt
Entonces:

+1 +1 +1 _ o
Ts?i,j)C_TS?i,j—l)A_Ts?i.j—l)B =F /(-1

n+1 n+1 n+1 _
TsjyA ~ TspnC + TsjenB = —F

Se sigue el algoritmo de Thomas, llegando finalmente a:

n+l __ n+1
Tsi) = @aj+nTsq 1) T Baj+n

(3.98)

(3.99)

(3.100)

(3.101)

(3.102)

(3.103)

(3.104)

(3.105)
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Con:

B
Agijr1) = m (3.106)
F + AB(i,j)
Baj = C—Aag, (3.107)

3.2.2.6 Condiciones de borde

Imponiendo la condicion de borde en la entrada, se sabe que:

1 1
Ts?i:) = a(i,Z)Ts?iE) +Buz) (3.108)

Se puede calcular la temperatura en la entrada haciendo uso de la temperatura Tsi2) del tiempo
anterior:
aT.
~er 5 = hin (Tsgy = 7o) (3.109)
/1ef n+% n+% n+%

_E<TS(L1) Loz ) = hin (T ~ Teo (3.110)

Entonces:
“an =0 (3.111)

g

Bun =Tsy (3.112)

A partir de esta condicion se pueden calcular todos los a y S para el caso cilindrico. Para el caso
divergente, debido a que el barrido es axial comenzando desde abajo, se necesitan a y B que
cumplan con las condiciones de los nodos de la pared, por lo tanto:

+1 = +1
Ts?contador, DI a(contadOT.j+l)Ts?contadOr_j+1) + B(contador,j+1) (3.113)
o,
_Aef E = hwall (Ts(contador,j) - Too) (3114)
_Zef [t _Tn+% —h (T”“ _ )
Ar \ “S(contador,j) S(contador—1,j) | — ' wall \ “S(contador,j) ) (3.115)
Entonces:
X (contador,j+1) = 0 (3.116)
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_ n+1
ﬁ(contador,j+1) = TS(contador,j) (3.117)

Siendo el contador la posicion sobre la pared.

Aplicando la condicion de borde en la salida:

T,
~Aer 5 = hour (Touo = Too) + 0 (T iy~ T2) (3.118)
)‘ef +1 +1 +1 4 N+l
_E(Tsz.k) - Ts?i,k—l)) = hout (Ts?i,k) - Too) + &0 (Ts(i,k) — TO‘};) (3119)

Resolviendo tal ecuacién se obtiene facilmente la temperatura a la salida. A partir de esta condicién
en el borde se puede hacer calculo de la temperatura de todos los nodos interiores, para luego
imponer las condiciones de borde correspondientes.

Condicién sobre el eje (simetria):

o _ o
or (3.120)
n+1 __ n+1
Ts(l.]') - TS(Z.]') (3.121)
Condicidn de borde en la pared:
T,
_Aefﬁ = hyau (Ts(m,j) - TOO) (3.122)

Aef n+1 n+1 n+1
A (TS(m.n - Ts (m—1.1')) = hwau (TS(m.n - T°°)

(3.123)

Resolviendo tal ecuacidn se obtiene la temperatura en la pared para el caso cilindrico. Para el caso
conico, la condicion en la pared ya fue resuelta con el célculode a y S.

3.2.2.7 Ecuacion de conservacion de energia del gas, barrido transversal

Se desarrolla la ecuacion de conservacion de energia del gas:

aT,  aT,  aT,
(nCo), (E tur gt a—z)

R O\ SR L7\
“ror\"" or 0z\"9 0z i g g T s

Cabe destacar, que debido a que se usa un esquema upwind, este debe ir discretizado en la misma
direccién que la componente de velocidad radial, por lo cual se considerara un término adicional en
la discretizacion para compensar tal efecto. Para la componente en z, se considera un esquema
centrado.

(3.124)
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Cony = (pCp)g:

Tn.+.%—T"..> my

Yap %% + Y (“r?i.j) + | D ' %
’ n+% B n+%

+ Y0 (“r?i,j) - “r?i,j)D ' g(i“"ﬁm S

VG Ya(iy 2o )2;;93,;-1)

1 1
n+s n+s
n T, 2 —-T, 2
1 (r(l+1))‘9( +1,)) + r(i)lg(i,j)) ( 9@i+1)) g(i,j))

- 21 Ar Ar
1
n+= n+s
T, 2T, 2
1 (r(of% +TanAg 1,)) <g<i.j) 9<i—1.j)>
21y Ar Ar
n n n n
1 (’19(11+1) T 1)) (Tg(i.m) _Tg(i,j))
2 Az Az
n n n _ n n
_ 1 (g *+ ots, ) (Tg(i.n Tg(i.j—n)_ o @D (2T
2 Az Az KTk \M9apn 56D

Dejando todas las variables de tiempo n + 1/2 a mano izquierda y n a mano derecha:

1 1 1

n+§ Tl+§ Tl+§
93i.j) 96  9G-1))
n n n n .
B Iy v (5 (ur(i,j) + ur(i,j)D 20T
n+% n+%
G2 ) B5))

n n — n
Vi (ur(i.n Ur (i, j) |) 2Ar

nig
1 (r(i+1)’19(+1]) A g(l g(l+11) g(u)

- ZT(i) Ar

1 (r(l)}‘y( )+r(l nh 9(1 1}) (g(l}) g(l 1})) h1;(l])Tn+l

2r(; Ar d 9N
n n
2y(”)Tg(u) 1 (/19(11+1) g(l}) ( g(u+1) Tg(lj))
= +=
At 2
n n n _p,n n _mn
_l(lg(i,j) +/19(i,j—1)) ) (Tg(i.j) Tg(i.j—l)) _ynoun ,Tg(i.j+1) Tg(i.j—l)
2 Az Az Yap¥a(ip 207

h,":
. v (i.j)
_(Ukthk + CDL] Ts?l])

(3.125)

(3.126)
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Agrupando términos:

n+s
SN

1
n+;

9G4

1
n+7

-T -
93,j+1) ) 2Ar?

1

+ _—
ZT'(L')AT'Z

n
Ur;

)

1

3D

+
2Ar

1

n
“r<i,f)| 1
T(i) 2Ar?

n n n
2Y ) +hva,j) +ur<t,j) +

n n _
uT(i.j)| ()

n
Ur (i, |

At O

2Ar

n n
(r(i)lef wp T Tanler (i—l.j))

n —
)

2Ar

2Ar

(r- Aesh +r-/1")+;(r-/1” + T des )

+D%f (49,5 D7%f (i j ZT(i)ATZ @7%f (i jy -D%f (;_1,j)
n n

(raener(iys )+ Tkert, )

n
Ur (i) |

n n n n n _7n
_ 2VanTs ) }(’19(1'.141) + Ag(i.j)) ( 9(i,j+1) Tg(i.j))
At 2 Az Az
n n n _m,n n _mn
}(Ag(i,j) * ’19(1'.1'—1)) , (Tg(i.j) Tg(i.j—l)) o To6j41) " To6j-0
2 Az Az @D 726 20z
. hv?i.j) n
_wkthk + CI) Ts(i,j)
Sea:
2Vl |, P
C=——+—=+A+B
At ®
n n
B ll.r(l-'j) + ur(l‘_]’)| (T ] 1 n + 7l n )
B 247 2rAr2 U D%l g jy T OTeS )
Ury iy = |Ur(s |
— q n ] n _ J) (F))
B= 27 Ar? (r(l)/lef(i.j) + r(l_l)lef(i—u)) 2Ar
n n n n n _mn
F= 2T, 1(’19(1'.141) +/19(i,j)) , (Tg(i.j+1) Tg(i.j))
At 2 Az Az
n n n _mp,n n _mn
l(lg(i.j) +/19(i.j—1)) , (Tg(i.j) Tg(i.j—l)) _m o Togijen) " Tagj-n
2 A7 A7 Yantzap 207
— QphW, +h”?i'”T"
Wiy Wi o) )]
Entonces:
e n+s n+s
20 2 _ 2 — L (—
Tg(mc Tg(i—l.j) 9(i+1.j)B F /=1
I™ A_r™icyT™ B o _f
961y " 9t T loany® =7

(3.127)

(3.128)

(3.129)

(3.130)

(3.131)

(3.132)

(3.133)
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Se sigue el algoritmo de Thomas, llegando finalmente a:

n+% _ n+;
9 sl iy T B+ (3.134)

Con:

B
A1) = A @) (3.135)

F + AB(”’)
Biwip =7 3.136
1 C — Aa(,-,]-) ( )

3.2.2.8 Condiciones de Borde

Imponiendo la condicion de borde en el eje de simetria (1, j) se sabe que:

T,

S5 =0 (3.137)

1 1
n+E _ n+E
9 = ) (3.138)

Por lo tanto:
T nty r n+s
9a = Fedley) + Bz (3.139)
ep =1 (3.140)
Bap=0 (3.141)
A partir de esta condicion se pueden calcular todos los a y 8.
Imponiendo la condicion de borde sobre la pared (m, j) se sabe que:
o _ 0 3.142
or - ( : )
Entonces, para el caso cilindrico:
™7 3.143
Im,j) ~ "I(m-1)) (3.143)
n+s n+s
9(m-1,) = a(m‘i)Tg(m_j) + B(m.j) (3144)
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Reemplazando:

1 1

T2 = aumiT," 2 + Bomi (3.145)
9(m,j) MmDG (mj) '
Por lo que:
2 — J)

I(m,j) 1-— A (m j) (3146)

En el caso divergente, ya que la pared esta inclinada, la condicion (3.142) se transforma en:
s _ g 3.147
on - ( . )

Lo cual viene siendo una derivada normal a la pared. Esto significa que la temperatura en la pared
se aproximaréa a la temperatura del nodo normal a esta, pero del tiempo anterior.

n+l

2 T," (3.148)

9(contador,j) 9 (contador—1,j+1)

A partir de esta condicion en el borde se puede hacer calculo de la temperatura de todos los nodos
interiores, para luego imponer las condiciones de borde correspondientes.

A la salida (i, k):

—2 =0
e (3.149)
Entonces:
n+d n+t
21T 2 (3.150)

9Gk) — IGk-1)
A laentrada (i, 1):

™2 T =300K 3.151
Gy = T = (3.151)
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3.2.2.9 Ecuacion de conservacion de energia del gas, barrido axial

Cony = (pCp)g:

1
+= 1 1
T, 1" ,2> ntz  _ ot n+l _pontl
v (( 9G@) 9(i,j) n _Tg(i+1.j) Tg(i—l.j) n T9(LJ+1) g(u)
@5 /

J \ (At) + U 2AT Uz Az
2

n+— _pn s
1 (r(i+1)/19( i+1,)) tropd g( ) g(l+1 D)

- ZT(i) Ar

- ZT(i) Ar

n+1 _ n+1

n
(/19(11+1) g(l})) g(l]+1) g(l})

2

_l(lg?i,}) 9(11 1))
2

n+1l _ n+1
960 9(11 1)

1 (r(i)lg?i’ +7i- 1)Ag(1 1})) (Tg(”) 9(1 11)) (3.152)
¢ )
¢ )

n

h,r: .
. __ PN (rnt1 _pn
WrchyWie o) (Tg B Ts (i,j))

Dejando todas las variables de tiempo n + 1 a mano izquierday n + % a mano derecha:

n+1 n+l _ pon+l n n n+l1 _ g n+l
2 T(u) n Tg(i.j+1) Tg(i.j) _(Ag(u+1)+/1~"(u)) (Tg(i.j+1) Tg(u))
V(l]) At y(ll) Z(u) Az 2 Az Az
n n n+1 n+1 n
i (/1‘9(11) Ag(i,j—l)) (Tg(u) Tg(i,j—l)) h"(tJ)Tn+1
2 Az Az d 96D
1
Tl+7 _ TL+2
1 (r(i+1)/1g( ) ,)+r(i)/1g?i_,-)) <Tg(i+1.j) 9(1‘.1'))
B 2r Ar Ar (3.153)
1
n+ n+s
n T 2 2
1 (T(i)/lg(i, Tl ,)) (g(i,j) g(l’-Lj))
21 Ar Ar
2 n T % n+% n+% h
i B)) 9. 9a+1j)  9(i-1j
, n L_oG+1)) G-1)) . VED mn
Sy v (L 2 OkhWet =g TG
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Agrupando términos:

n n n n n n
et [ 2YGp | Moap  Yantai L1 (’19 wjn o (i,j)) L1 (’19 wp " Ag(i.j—l))

qan\ At P Az 2 Az? 2 Az?
n n n n
ol 1(’19(1310 T (i.i—l)) _ontl }(Ag(t,jm + Ag(t.n)
9@i-n\ 2 Az? 9aj+n\ 2 Az?
r s nts
n n b
1 (r(i+1)/1g(i+1, i TTrolte D) I+ 9
h 21 Ar Ar
1 1
n+s n+s 1
n n T 2 _ 2 Tl+i
1 (r(i)/lg(i_ o Ta-ne_, j)) ( Iy 9 (i—l.j)) s 2vinTo g,
2T Ar Ar At
n+s s
2 —-T 2 h n
n Y9G+ 90— V(i) o
_y(i,j)ur?i‘j) A" — Wy Wy + ® Tsip
Sea:
Zyn , h," .
c=—P+—L+a+B
n n
_ }(’19 i T (i.j—n)
2 Az?
n n
B }(Ag(i,m) * Ag(i.n)
2 Az?
n+s n+s
n n T 2 _ 2
1 (r @Dhgyy T (i)/lg(i,,-)) ( 9(i+1,5) g(i,j))
h 21 Ar Ar
n+: n+: 1
n n T 2 _ T 2 n+§
1 (r(i)lg(i,j) + r(i_l)lg(i—l,j)) < g(i,j) g(i—l,j)) N ZVZ:_])Tg(w)
21y Ar Ar At
1 1
Tl+E _ Tl+§ h n
9(i+1,)) 9(i-1,j) . V(ij) mn
Y — )
Y@ plr(,j 2Ar WiehicWie + d Tsip
Entonces:

n+lpy _ on+l _ pon+l _ L
Toipn€ = Togj-nA = TojenB =F / 1)

n+1 _ m n+l n+1 - _
Tg (i,j—l)A Tg (i,j)c +T (i,j+1)B F

(3.154)

(3.155)

(3.156)

(3.157)

(3.158)

(3.159)

(3.160)
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Se sigue el algoritmo de Thomas, llegando finalmente a:

n+1 __ n+1
9 = @il gy T Bajrn

Con:

B
QAiivy) = ———
(ij+1) C— Aa(”)

B _ F + AB(i,j)
(ij+1) — ©F _ A
Y C— Aa(”)

3.2.2.10 Condiciones de borde

Sabiendo que la condicidn de borde a la entrada es:

Ty = To = 300K

Se tiene que:

+1 _ +1
Toiny = ATy, T Ba2)

a(i‘z) =0

ﬁ(i‘z) = Too =300K

(3.161)

(3.162)

(3.163)

(3.164)

(3.165)

(3.166)

(3.167)

A partir de esta condicion se pueden calcular todos los a@ y £ de los nodos interiores en el caso
cilindrico. En adicién a esta condicion, en el caso divergente, se necesita conocer la condicién de

los nodos adyacentes a la pared:
n+1 n+1

=«a i T,
9 (contador,j) (contador,j+1)'g (contador,j+1)

Siguiendo la condicion de borde:

n+1

=T
9 (contador,j) 9 (contador-1,j+1)

Se obtiene:

A (contador,j+1) = 0

+ ﬂ(contador,j+1)

(3.168)

(3.169)

(3.170)

(3.171)
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N

ﬂ(contador,}'+1) =T, 2 (3.172)

g (contador—1,j+1)

Notar que como la temperatura del gas debe ser aislada en la pared, la Unica manera de que se
cumpla tal condicion es que la temperatura en el tiempo n + 1 sea igual a la temperatura del nodo
vecino, pero en el tiempon + 1/2.

Aplicando la condicion de borde en la salida (i, k):

o _ g 3.173
9z - ( . )
Entonces:
n+1 __ n+1
Tg(i,k) =T (ik—1) (3.174)
1 _ 1
To gy = FhTag gy + Baiio) (3.175)
Reemplazando:
+1 __ +1
Tyt = F@ioTa e T Bao (3.176)
Por lo que:
B
n+1 o)
N 3.177
Ik 1-— A ( )

A partir de esta condicidon en el borde se puede hacer calculo de la temperatura de todos los nodos
interiores, para luego imponer las condiciones de borde correspondientes.

Condicién sobre el eje (simetria):

Ty
n+1 __ n+1
Tocp = Ty (3.179)

Condicion de borde en la pared en caso cilindrico:

T,
5 =0 (3.180)
n+l1 __ n+1
Totm) = Totm-1.p (3.181)
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La condicion de borde en la pared en caso divergente ya fue resueltaconlos a y .
3.2.2.11 Ecuacion de conservacion de la especie, barrido transversal

Desarrollando la ecuacion de conservacion de la especie:

aY, N Yy 4 ay, 1( D ayk> 4 d (D 6Yk> oW
Tk . —% w—k _ kY L 2 Lk
Pgg¢ T Paltr g T Pgta T, = T \TPkP g, 9z \"*Pg "3, Ok (3.182)
Considerando Dy, = Dy, - py:
Yn+%_yn Yn+%_yn+%
Kap k@D +(u noy|yn D kap  Fa-up
At T(i.)) ) 2Ar
2
TL+% Tl+% Y n Y n
k¢: D § T .. - ..
n _ |, n B GEY)) @) no L KGi+1)  TkGj-D
+ (“T(i.f) Ur (i) |) 207 R ) Az
1 1
1 (e Turn +T@De™ 0\ Y2 o =Y 2
_ <(i+1) k (@+1) 7T k(i,j))l ka+1,p) — kG
2ripnpPaT . Ar Ar
OFg j ) ) (3.183)
Tl+E _ n+7
1 (reDdGy +ra-oDk G\ Yean T eaow
Zr(i)pg?ij) Ar Ar
m m n _yn
Lt (Dk @+ + Dk (i.j)) Yo = Yeap
n
Zpg(i‘j) Az Az
1
n _yn 3
1 (Dk’?i,,-) + Dk'?i,j—l)) ewp ~Yeag-n | Pap W
n n
2Py Az Az Pagy
Dejando todas las variables de tiempo n + 1/2 a mano izquierda y n a mano derecha:
nr ns n+s n+s
2 n 2 __ 2 2 _ 2
Paq,p n+%+(u T D_Yk(i,j) Yk(i—l.j>+( n_lyn D_Yk(m,j) M)
At kap (i) U5 2Ar () () 2Ar
1 1
n+§ _ TL+E
1 (r(i+1)Dk’?i+1,j) + r(i)Dk’?i,j)) Yy = Ve
Zr(i)pg?ij) Ar Ar (3.184)
’ 184
1 1 1
1 (reDe™ » + D™ Vi 2=Vt 2 G 2w,
N ( ®Dr iy + -0 D (i—u)), @)~ k-1 P
. n n
2T Py ar ar Py j)
2p," m m n _yn
_Papy e 1 (Dk G+n) + D (i.j)) ey = Yeay
At ) ZpQZ_‘j) Az Az
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n+y o onts
2 2

— n n
1 (Dk”&-,j) + Dk'?i,,-_l)> ey = Yea,n _un Yy = Yooy
n Z(i,5)
2pg Wi Az Az 20z

Agrupando términos:

n . n n n o _ n
2Py iy @i Wi N (urtip + [wrtin) _ T )
n
At Pgii iy 2Ar 2Ar
Yknf% P ! <r(i+1)Dk’?i+1.j) + T(i)Dk’?t,j))
@ WPyl 2Ar2 Ar
+ 1 1 <r(i)Dk,?i_j) + r(i—l)Dk,?i—l,j))
T(i)pg?i,j) 2Ar? Ar
n n
—Ykn+% (ur(i.f) + ur(i.j)|) + 1 1 (T( )Dk’? ) + T )Dk’? ))
ey — 2 \T'i ij i-1 i-1,j
(-1.)) 2Ar TPy, jy 207 (3.185)
1 (u"..—u"..|) 1 1
n+y T () T (.
-Y,. 2. + TPk Ger iy + T)Di T 5
K(i41,)) 2Ar r(i)pg?i,j) 2Ar2 ( +D%k (i+1,)) O~k (1.1))
n n n
_ 2P9iy) 1 (DiGjen + DG Yeajen = Yeap
T Az Az
Drn Dln YTH%_Yn-'% yn _Yn
1 < ke i) 1 D (i,j—l)) R B O VR R VS DR (P
n Z(i.))
2pg 0 Az Az 20z
Sea:
2047 O @M W
k
C= A;"’) - A+B (3.186)
Pagij
(et + [ ]) 1 1
A= ‘ Lt (raDe'% o + TP e ) (3.187)
D PR OES A (H)) -k (-1,
2Ar r(L)pg(iJ) 2Ar
(ur?i.j) B ur?i'j)D 1 1 m m
B = ZAT' + T p n ZATZ (T(i+1)Dk (i+1,j) + T(i)Dk (l,])) (3188)
OFg j
2 n m m n _ n
poPopyn 1 (DG FDap) Tewien ~ e
At KED T 2pgn Az Az
ek nad (3.189)
’ ’ - n _yn
1 <Dk G T Dk ?i,,-_l)) ey TV un Neijien) = Ve -
n Z(@i,))
2pg i Az Az 20z
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Entonces:

1 1

1
n+y _ n+y _ n+y _ e
Ve 2€ = Yeg 2 A= Ye 2 B =F [ (-1) (3.190)
1 1 1
n+s 3 n+y _
Vil yA=Ye 2C+ Y 2 B =—F (3.191)

Se sigue el algoritmo de Thomas, llegando finalmente a:

1 1
n+z n+s
Yk(iﬁ = “(i+1,j)yk(i+21_]-) + B+ (3.192)
Con:
B
1D = T dag, (3.193)
Fﬁ'Aﬂﬁﬁ
B+ = C—Aagy,, (3.194)

3.2.2.12 Condiciones de Borde

Imponiendo la condicion de borde en el eje (1,)) se sabe que:

oM _ o
o = (3.195)
Y, 2 = g 3.196
kap = Tk@p (3.196)
Por lo tanto:
v n+% 3 v n+%
ke = enYeg t Bap (3.197)
Aoy =1
@D (3.198)
=0
Bap (3.199)

A partir de esta condicion se pueden calcular todos los @ y 8. Imponiendo la condicién de borde
sobre la pared (m, j) en el dominio cilindrico, se sabe que:

—=0 (3.200)
Entonces:

=Y, 2 (3.201)
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Reemplazando:

Por lo que:

Para el dominio divergente:

n+
Viimejy = Emp Y gy + Bam) (3.202)

1

n+s
Veamyy = @ompYieim ) + Bom) (3.203)
n+s B(m j
2 — J)
kanj) — 1 = A j) (3.204)
aY,
on -0 3.205
on ( )
—y."
k(contador,j) ~ "¥(contador-1,j+1) (3.206)

Esto significa que la fraccion mésica en la pared se aproximara a la fraccion del nodo normal a esta,
pero del tiempo anterior. A partir de esta condicion en el borde se puede hacer calculo de la fraccion
masica de todos los nodos interiores, para luego imponer las condiciones de borde correspondientes.

A lasalida (i, k):

A laentrada (i, 1):

ay,,
oz (3.207)
1 1
n+§ _ n+§
Yiewaey = Yepem) (3.208)
s
Yegry =Yo (3.209)
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3.2.2.13 Ecuacion de conservacion de la especie, barrido axial

Y, n+1l _ n+% Y, n+% — n+% Y, n+1 —Y, n+1
o k@)~ Tk T K+ k-1 poun K TR
Poin™ At (i) 24r 2(i.)) Az
1 1
1 Ty D™ + 71D, Ykn+E - kn+§
_ < @+ "k (i+1,)) (Ot (i,j))_ (i+1,)) (i.))
Zr(i)pg?i’j) Ar Ar
1
TL+§ _ Tl+7
- 1 <r(i)D",?i.j) +ra-pD k’?i—l'f)) . Ve = Yeong (3.210)
i n
2r(H)Pg Wi Ar Ar
n+1 n+1
L1 <Dk'ﬁ-_,-+1) + Dk’?i_,-)) Yegijan = Ve
n
2pg(i,},) Az Az
m m Y TL+% Y Tl+% cn+1
1 <Dk @) + Dr (i.j—l)) kap ~ kaj-n | Pap W
n n
2Py Az Az Pagjy
Dejando todas las variables de tiempo n + 1 a mano izquierday n + 1/2 a mano derecha:
n n+l  _ y n+l m m n+l _ y n+l
2pg(i,j) Y, 4 .Yk(i,j+1) Yk(i,j) _ 1 Di"(i,j+1) + Dic'i.py _Yk(i,j+1) Yk(i,j)
At K@D TGN Az 2047, Az Az
m m Y, n+% Y, +% | - n+1
L1 (Dk @)t Dk (i.j—l)) ke T TRaj-n | O W
n n
2Py jy Az Az Pa i
1 1
2 n 1 m m Y Tl+§ _ Y Tl+§ (3211)
_“Pagjy  nesy 1 TP G T 70Dk G arnp T TRap
At F@D Zr(i)pgg,j) Ar Ar
1 1 1 1
D m D m Y Tl+i _ Y n+§ y TI.+E _ y TI.+E
1 TP ap T ra-vPe-up) *ep ~ *a-rp o K T kG
Zr(i)pg’é N Ar Ar T@n 2Ar
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Agrupando términos:

n . n
e LY IRV P
2 ij+1 i,j
y At pg?i‘j) Az 2Az pg?i‘j)
k(i) 1 ( )
+ ka- 4+ D, /
2, n @@n k (i,j-1)
\ 2Az ’Dg(i,i)
Y, n+1 ;(D m +D m )
k k (i) k (i,j-1)
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At Pa™
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(@)
1 Uz
— m m iLj)
B = 282%p,7, (Di"jany + DG jy) = Ay
1
n Tl+E _ n+§
P 2Pg, 1) nts 1 T+ Di Gy 70Dk G p) _Y"(t+1,j) Ve jy
At RaD 2r)PgY; Ar Ar
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Entonces:

+1 +1 +1 — o
Yk?i,j)c_Yk?i,j—l)A_Yk?i.ﬁl)B =F /(1)

n+1 n+1 n+1 _
YijonA = Y€+ YegjunyB = —F

(3.212)

(3.213)

(3.214)

(3.215)

(3.216)

(3.217)

(3.218)
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Se sigue el algoritmo de Thomas, llegando finalmente a:
+1 _ +1
Yk?i’j) = a(i,j+1)Yk?i,j+1) + Bajr)

Con:

B
QAiivy) = ———
(ij+1) C— Aa(”)

B _ F + AB(i,j)
@Ej+1) —
Y (e Aa(,-‘j)

3.2.2.14 Condiciones de borde
Sabiendo que la condicidn de borde a la entrada es:
Vi = Yo
Se tiene que:
YiGiny = @an V(o) + Baz)

a(i,Z) =0

B i2) = Yo

(3.219)

(3.220)

(3.221)

(3.222)

(3.223)
(3.224)

(3.225)

A partir de esta condicion se pueden calcular todos los a y £ de los nodos interiores en el caso
cilindrico. En adicién a esta condicidn, en el caso divergente, se necesita conocer la condicién de

los nodos adyacentes a la pared:

n+1

— n+1
k(contador,j) — a(contador,j+1)Yk(contador_j.,_l) + ﬂ(contador,j+1)

Considerando la condicion de borde:

Yy
-0
on

1
Ykn+1 n+§

=Y,
(contador,j) k  (contador-1,j+1)

Se obtiene:

a(contadar,}'+1) =0

n+y
2

B(contadar,}'+1) = Yk (contador—1,j+1)

(3.226)

(3.227)

(3.228)

(3.229)

(3.230)
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Aplicando la condicion de borde en la salida (i, k):

Yy,
—*_0
0z

Entonces:

n+1l __ n+1
Yk(i,k) - Yk(i,k—l)

Yk?i}l_l) = “(i,k)YkE:) + B
Reemplazando:
Yitiioy = @i V(oo + Bago
Por lo que:

o+ _ _Bao
R T — @y

(3.231)

(3.232)

(3.233)

(3.234)

(3.235)

A partir de esta condicion en el borde se puede hacer calculo de la temperatura de todos los nodos

interiores, para luego imponer las condiciones de borde correspondientes.

Condicién sobre el eje (simetria):

Y,
Fa

n+1 __ n+1
Yeewjy = Ye )

Condicién de borde en la pared:

Y,
L
or

n+1 __ n+1
Yk(m.j) - Yk(m—l.j)

La condicion de borde en la pared para el caso divergente ya fue impuestaenlosay S.

(3.236)

(3.237)

(3.238)

(3.239)
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3.3 Metodologia Experimental

Para la fase experimental de la investigacién, se llevan a cabo ensayos para tres reactores de medio
poroso, entre los cuales se tiene uno de forma cilindrica y dos divergentes. Cada uno de los
reactores tienen como estructura acero al carbono, la cual es revestida interior y exteriormente por
papel cerdmico, aproximadamente de 1 centimetro de espesor, el cual actia como un aislante con tal
de tener minimas pérdidas de calor a través de las paredes. EI medio poroso inerte utilizado
corresponde a esferas macizas de alimina (Al,03) de un didmetro promedio de 6 milimetros, lo
cual resulta en una porosidad del 44% aproximadamente. En las Figura 3.6, 3.7 y 3.8 se puede ver

una representacion de los arreglos experimentales.

Productos
L O el 2 Aislante
T5
E = Termocupla tipo S
(;’) /
& T4 -// .
& Pro:ceccién
S T3 / cerdmica
_I_. - ]
@ Medio poroso
T2
- n )
Q Acero al carbono
T1
- -
o
N Z ‘ a ‘ ‘ 7 Trampa de llama
4= 10
al 1Y
A 17

Figura 3.6: Esquema del reactor de medio poroso cilindrico empleado.

Aire + Propano
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Figura 3.7: Esquema representativo del reactor de medio poroso divergente de 15° de divergencia.
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Figura 3.8: Esquema representativo del reactor de medio poroso divergente de 30° de divergencia.

Para la medicion de temperaturas, se hace uso de termocuplas tipo S de Platino-Rodio, dispuestas
en varillas protectoras de ceramica horizontalmente a través del reactor, con el bulbo de medicion
en el eje central y equiespaciadas. Los datos se recolectan en tiempo real a traves de un adquisidor
de datos OMB-DAQ5455 con una frecuencia de 1 Hz. Fisicamente se tienen dos temperaturas
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dentro del reactor, una del medio sélido y otra del medio gaseoso. La recoleccion de temperatura de
las termocuplas corresponde a la del sélido y éstas van desde T5 a T1 en el caso cilindrico y de 15°,
en el caso de 30°, se procede a utilizar la T5 para medir la variacion radial de temperatura en
contraste con la T2, a una distancia media entre esta Ultima y la pared del reactor.

Debido a que el combustible corresponde a mezclas Propano-Aire, se utiliza un arreglo neumatico
gue consiste en un compresor de aire, filtro de aceites y un filtro de humedad. El Propano es
alimentado directamente de la linea conectada a un estanque de la empresa Lipigas. Los caudales de
ambos fluidos son controlados por controladores de flujo especializados. El proceder antes de cada
encendido de un reactor corresponde a: purga del compresor y filtros, pruebas de hermeticidad en
ambas lineas de alimentacién, encendido de la unidad recolectora de datos, ajuste de controladores
de flujo, encendido.

Los rectores son abiertos a la atmdsfera y alimentados desde el extremo inferior (z = 0), a través de
la trampa de Ilama la cual cuenta con orificios. La ignicién de la mezcla se realiza en el extremo
superior del reactor con un encendedor. La relacion inicial de combustible y aire corresponde a ¢ =
1, y asegura una inmersion del frente de llama dentro del medio poroso. Luego de alcanzar la zona
de ingreso de premezcla o T1, se modifican los caudales de combustible y aire para alcanzar la
relacién de equivalencia y velocidad inicial de filtracion deseada. Ya que los reactores cilindricos se
caracterizan por solo tener 1 punto de estancamiento del frente de combustién, en la mayoria de los
casos se tendra un viaje aguas arriba o aguas abajo. Caso distinto son los reactores divergentes que
debido a que poseen velocidades de flujo distintas a lo largo del reactor pueden poseer mas de un
punto de estancamiento dependiendo de la mezcla de combustible aire.

Figura 3.9: Reactores de medio poroso cilindrico (izquierda) y con angulo de divergencia de 15° (centro) y
30° (derecha).
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Capitulo 4:

4 Resultados y discusion

En el presente capitulo se exponen los resultados tanto experimentales como numeéricos. Los
resultados obtenidos desde los ensayos hechos en laboratorio corresponden a las recolecciones de
las temperaturas por parte de las termocuplas dispuestas en los reactores a través del tiempo.
Claramente, debido a la cantidad limitada de termocuplas, la resolucion respecto de la ubicacion
real y temperatura instantanea se reduce a los picos de las curvas generadas, a partir de lo cual se
construyen las gréficas de posicion del frente de combustion vs tiempo adyacentes a los perfiles. Se
vuelve a recalcar que la temperatura registrada por las termocuplas corresponde a la del sélido, por
lo cual estos resultados se comparan con las temperaturas del sélido predichas por las simulaciones.
Gracias a la construccion de un modelo matematico en 2D, se aprovecha con énfasis de exponer
figuras mostrando distribuciones de campos y lineas de contorno de la variable en cuestion.

Primeramente, se muestran los resultados y discusion respecto al reactor cilindrico, para luego
abarcar ambos reactores divergentes y posteriormente analizar el comportamiento de los gases
producto. Adicionalmente se agregan comentarios al final del capitulo.

4.1 Reactor cilindrico

A continuacién, se presentan los resultados experimentales para el reactor cilindrico.

—_ T — T2 — T3 T4 — T
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Figura 4.1: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacion de equivalencia 0.3 y 0.4, reactor de 0°,
velocidad de filtracion 0.35 m/s.
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Figura 4.2: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacion de equivalencia 0.5 y 0.7, reactor 0°,
velocidad de filtracion 0.35 m/s.
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Figura 4.3: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacién de equivalencia 0.8, reactor 0°, velocidad
de filtracién 0.35 m/s.

Primeramente, se lleva a cabo la comprobacion de la independencia de malla, en donde 4 mallas
irregulares fueron elegidas con gran diferencia en la cantidad de nodos. Esto se realiza para verificar
que los resultados alcanzados no sean dependientes de la cantidad de nodos del dominio. Se puede
notar en la Figura 4.4 que la independencia de malla se alcanza alrededor de los 15000 nodos, en
donde la diferencia de temperatura de gas es despreciable, al igual que para la temperatura del
solido. Estas simulaciones fueron realizadas para una relacion de equivalencia de 0.7 y 0.35 m/s de
velocidad de filtracion a la entrada. Mas a fondo, se nota que para una malla de 301x101 y 151x75
practicamente no hay diferencia y los perfiles se sobreponen indicando que también su velocidad es
igual. Sin embargo, la malla escogida sera la de 301x101, es decir 30401 nodos, por la suavidad y
resolucion que implica para los resultados.
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Figura 4.4; Resultados verificacion de independencia de malla.

En la Figura 4.5 a) se presenta la prediccion numérica del perfil del frente de combustién para una
relacion de equivalencia de 0.7 con velocidad a la entrada de 0.35 m/s y la medicion experimental
por parte de las termocuplas. Estos resultados estan en un rango aceptable, mostrando desviaciones
en las temperaturas posterior a la zona de reaccion, que se atribuye a las condiciones de pérdida de
calor de pared y salida que pudieron ser impuestas de manera muy fuerte en el dominio, haciendo
que las predicciones a la salida sean menores. De todas maneras, el modelo numérico es aceptable.
La evolucion de la fraccion masica de las especies mostrada en Figura 4.5 b) evidencia resultados
acordes con la reaccion global de la oxidacién de propano, con el consumo total de este y el exceso
de oxigeno a la salida, asi como la produccién de CO, y H,O0.
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Figura 4.5: Con u, = 0.35m/s y ¢ = 0.7 en reactor cilindrico, a) Comparacién numérica y experimental
de la temperatura sobre el eje axial. b) Fraccion mésica de las especies a lo largo del eje axial.
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La Figura 4.6 a), muestra la velocidad del frente de combustién en funcién de la relacién de
equivalencia. La mayor magnitud de esta velocidad corresponde experimentalmente a ¢ = 0.3 con
3.7 1073 cm/s en direccion aguas abajo y para 1 con 3.5 1073 cm/s en direccion aguas arriba.
Comparando la pendiente de la curva experimental generada entre los puntos, se nota que la
tendencia para el extremo estequiométrico es la desaceleracién, debido a la posterior transicion a
mezcla rica. Las predicciones para la velocidad del frente de combustién estan en el mismo orden
de magnitud y muestra gran similitud para el rango entre 0.4 y 0.8. Entre 0.8 y 1 se nota una mayor
diferencia, con las velocidades numéricas teniendo una mayor magnitud aguas arriba. La ubicacion
del punto de operacién estacionario aparece alrededor de 0.6, con la velocidad predicha de ese
frente de combustion siendo 2.5- 10™* cm/s. En general, se puede ver que el modelo construido se
acerca bastante a lo experimental, con las mayores desviaciones siendo los extremos del rango de
mezcla pobre. En la Figura 4.6 b) se muestra una comparacién entre los resultados para las
relaciones de equivalencia entre 0.3 y 1 con la velocidad de 0.35 m/s que se llevaron a cabo los
ensayos para el reactor cilindrico. Las temperaturas maximas predichas presentan baja desviacién
en promedio, con la llama de 0.7 presentando 60 K de diferencia, lo que significa un 4.1% de error.
En el régimen aguas abajo se nota que las temperaturas predichas son subestimadas, mientras que
aguas arriba, es decir 0.6 en adelante, son sobre estimadas, pero existe bastante cercania entre los
resultados de las llamas de los extremos. Si bien la temperatura de las llamas méas pobres es
levemente menor a las cercanas a la estequiometria, esto se explica debido a que, una vez
precalentado el medio, estas llamas se desplazan a través de un medio poroso que aporta energia de
forma activa a la reaccion, causando que se tenga combustion con exceso de entalpia. Esto es
apreciable con las llamas experimentales y numéricas de ¢ = 0.3 y 0.4, las cuales superan a la
temperatura de llama adiabatica. La temperatura de la llama estequiométrica presenta una baja
respecto a las anteriores debido a que se empieza a tener una transicion a mezcla rica, efecto que se
replica numéricamente.
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Figura 4.6: Para reactor cilindrico y u, = 0.35 m/s: a) Velocidad del frente de combustion predicha y
experimental, b) Temperatura de llama adiabética, temperatura maxima promedio predicha y experimental.
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En comparacién con un modelo unidimensional, cuando se observa la Figura 4.7 es claro que uno
bidimensional es necesario para representar el comportamiento de los campos de temperatura. La
distribucion de la temperatura del s6lido y sus lineas de contorno exhiben un peak de temperatura
sobre el eje central con decrecimiento hacia las paredes debido a las pérdidas de calor por
conduccion y conveccion.
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Figura 4.7: Llama de 0.7, 30 minutos luego de ignicién en z =12.5cm, u, = 0.35m/s en reactor
cilindrico, campos de a) Temperatura del solido, b) temperatura del gas, c) Fraccién masica de propano, d)
campo vectorial de velocidades.
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Un gran gradiente de temperatura ocurre previo a la zona del peak, lo cual coincide con el espesor
de la zona de reaccion mostrada en la Figura 4.7 c¢), que empieza alrededor de los 8 cm y termina a
los 10.5 cm. EIl peak de temperatura del gas se ubica previo al del sélido teniendo un gradiente adn
maés pronunciado, mostrando lineas de contorno méas contraidas, manteniendo la mayor temperatura
en el centro y decreciendo a las paredes. Ademas, se puede ver que el solido precalienta al gas al
tener temperaturas mayores en la zona roja y morada previa a la zona de reaccion, entre los 9 cmy
10 cm. Por su parte, el campo vectorial de velocidad (Figura 4.7 d)) muestra una magnitud cero en
las paredes gracias a la condicién de no deslizamiento y mayor valor hacia el centro, especialmente
donde el gas adquiere su mayor temperatura, llegando la magnitud maxima de ésta a ser casi 6
veces la de ingreso. La fraccion mésica de combustible muestra lineas de contorno arqueadas a
través de la dimension radial del reactor y se consume rapidamente una vez en la zona de alta
temperatura, con el valor minimo siendo presente con el peak de temperatura del gas (~10.5 cm).
Estos resultados son consistentes con los predichos por [37,50,51]. Debido a que las zonas de
méaxima temperatura se concentraron en un espacio muy reducido, no es posible rescatar lineas de
contorno de aquellas.

La influencia de la relacién de equivalencia sobre el campo de temperatura del medio soélido se
aprecia bidimensionalmente en la Figura 4.8. A partir de las lineas de contorno de temperatura y
considerando que para la velocidad de ingreso de la mezcla seleccionada el punto de inflexion de
régimen aguas abajo y arriba se ubica alrededor de ¢ = 0.6, se puede inferir que las mezclas aguas
arriba exhiben un campo contraido hacia la direccion de avance y con un gradiente bastante
pronunciado, con las lineas cada vez mas juntas a medida que aumenta la relacion de equivalencia.
Esto es consecuencia del aumento de la velocidad del frente y una combustién con una reaccién
mas potente. Aguas abajo, se nota una mayor progresividad hacia el peak de temperatura ya que el
frente se desplaza sobre un medio calentado por la misma reaccion.
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Figura 4.8: Efecto de la relacion de equivalencia en campos de temperatura de la fase sélida luego de 10
minutos de ignicion al centro del reactor.
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Los perfiles de temperatura de 0.4 y 0.8 se muestran en la Figura 4.9 a) después de 600 segundos
(10 minutos) luego de la ignicion generada en la mitad del reactor. Los desplazamientos aguas
arriba y aguas debajo de los perfiles son evidenciados, asi como las diferencias entre las
temperaturas de la fase gaseosa y sélida. Claramente la diferencia entre estas temperaturas maximas
no es la misma entre las llamas, siendo para la de 0.8 de 211 K y para 0.4 de 106 K. Estos
resultados estan a la par con lo concluido por Zheng et al. [52] y son explicados por el
desplazamiento de la llama hacia un medio poroso helado (aguas arriba) y uno precalentado (aguas
abajo), asi como una mayor cantidad de energia liberada por una reaccion mas rica en combustible.

La evolucion temporal del perfil del frente de combustion es visto en Figura 4.9 b), evidenciando el
desplazamiento y la ubicacion de la temperatura maxima de la fase sélida. Se puede notar que entre
0 y 10 minutos ocurre del desarrollo del perfil, ya que el desplazamiento desde la ubicacion de la
igniciéon hasta la posicion de los 10 minutos es menor al desplazamiento posterior a ésta, que,
ademas, es constante. Esto Gltimo es evidencia de que la velocidad del frente de combustién tiene
igual magnitud y es inalterada a lo largo del reactor.
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Figura 4.9: a) Frente de combustion para llamas de ¢ = 0.4 y 0.8, 10 minutos después de la ignicién, b)
Evolucion temporal del frente de combustion y ubicacién de la temperatura maxima del sélido para llama de
@ =0.7.

Viendo la influencia de la velocidad de filtracion a la entrada del reactor, se comparan cinco
velocidades, 0.2, 0.4, 0.6, 0.8 y 1 m/s. Se utiliza la relacién de equivalencia de 0.5 y 0.7 a 15
minutos después de iniciar la combustion al centro del reactor (Figura 4.10). Claramente, la
velocidad del frente aumenta aguas abajo a medida que se incrementa la velocidad de flujo axial de
mezcla. Para la llama de 0.5 el incremento es suave, desde 1.4 -10"3¢m/s hasta 1.9 - 10~3cm/s
para una velocidad de entrada de 0.6 m/s, posterior a esto se aprecia un incremento lineal hasta 7.3 -
10~3cm/s para la llama mas rapida. Para la llama de 0.7, existe un comportamiento de aceleracion
aguas arriba al aumentar levemente desde 0.2 m/s, lo cual luego se invierte en 0.6 m/s para luego
incrementar linealmente hasta 2.1-1073cm/s. Este fenomeno es causado debido a la mayor
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potencia que adquiere la llama, la cual es capaz de precalentar el medio aguas arriba y asi
desplazarse en aquella direccién. Sin embargo, luego de cierta velocidad entre 0.4 y 0.6 m/s, el
caudal de flujo entrante es tal que la mezcla fria evita este efecto y obliga al frente a desplazarse
aguas abajo, lo cual también viene acompafado de que la velocidad de quemado es superada por la
de filtracion. Las temperaturas aumentan considerablemente gracias al mayor ingreso de
combustible y, por ende, un incremento de la potencia. Esto no solo en la zona de la reaccién, si no
que la temperatura posterior al peak se mantiene y transfiere aguas abajo de mejor manera en los
frentes mas rapidos gracias a la mayor tasa de transferencia por conveccién, mientras que para la
mezcla de 0.2 m/s, la temperatura decrece drasticamente hacia la salida. Los resultados son
consistentes con lo planteado en la literatura [53,54].
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Figura 4.10: Efecto de la velocidad de entrada en campos de temperatura y velocidad del frente de
combustion luego de 15 minutos de la ignicién al centro del reactor.

68



4.2 Reactores divergentes

A continuacioén, se muestran los resultados obtenidos para los reactores divergentes de 15° y 30°,
respectivamente.
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Figura 4.11: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacion de equivalencia 0.3 y 0.4, reactor 15°,
velocidad de filtracion 0.63 m/s.
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Figura 4.12: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacion de equivalencia 0.5 y 0.6, reactor 15°,
velocidad de filtracion 0.63 m/s.
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Figura 4.13: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacion de equivalencia 0.8, reactor 15°,
velocidad de filtracion 0.63 m/s.
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Figura 4.15: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacion de equivalencia 0.7, reactor 30°,
velocidad de filtracion 0.90 m/s.

Lo primero es comparar la forma de los perfiles recolectados por las termocuplas entre reactores,
apreciable en la Figura 4.16. Para el reactor de 0°, aguas arriba se nota un alto gradiente cuando se
aproxima el frente de combustién hasta un peak de temperatura que se replica para cada termocupla,
posterior a lo cual se nota un enfriamiento progresivo conforme el frente el frente sigue avanzando a
través del reactor. Aguas abajo, se nota un calentamiento progresivo hasta un nuevo maximo de
temperatura para después enfriarse abruptamente. Este enfriamiento rapido se debe a la temperatura
de entrada de la premezcla. En los reactores divergentes si bien existe un alto gradiente de
temperatura una vez se acerca el frente a la termocupla, no se logra apreciar un peak marcado, mas
bien se aprecia una perturbacion en forma de oscilaciéon y un crecimiento con pendiente menor
posterior a ese evento. Lo anterior es generado debido a que temperatura maxima de la llama
aumenta conforme esta avanza a diametros menores ya que existe menor medio solido presente. Es
entonces que el calor proveniente de esta reaccion con mayor potencia calorifica por area
transversal calienta el medio aguas abajo, incluso cuando ya sobrepasa las termocuplas siguientes.
Caso contrario es cuando se tiene un desplazamiento aguas abajo, en donde la temperatura
desciende conforme se aproxima a didmetros menores sin peak, con el perfil asemejandose a
escalones.
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Figura 4.16: Visualizacion de perfiles de termocuplas para reactor de 0° y divergente (15°).

Se procede a comprobar la independencia de malla de los modelos divergentes. Es de destacar, tal
como se menciond al presentar el modelo, que la cantidad de nodos radiales queda determinada en

funcién de los nodos axiales. Para el modelo de 15° se utilizaron cuatro mallas irregulares, sin

embargo, después de cierta cantidad de nodos (120 nodos axiales aproximadamente) el sistema

diverge, por lo cual se intenta ocupar la mayor cantidad de nodos posibles. Es asi como se puede

apreciar que para el modelo de 15° existen leves desviaciones entre los resultados de cada malla.
Por otro lado, para el modelo de 30°, se nota que existe gran similitud entre los resultados de las tres

mallas y, de hecho, los resultados entre la malla de 75x97 y 101x132 son practicamente iguales

salvo pequefias diferencias en las temperaturas de ambas fases, como es visto en la Figura 4.18.
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Figura 4.17: Comprobacion de independencia de malla de modelos divergentes, 10 minutos luego de ignicion

en la mitad del reactor.
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Figura 4.18: Temperatura de fases solida y gaseosa en funcién de la cantidad de nodos, 10 minutos luego de
ignicion en la mitad del reactor.

Como se explicé anteriormente, lo primero que es apreciable en las series de figuras de los reactores
divergentes, es que la temperatura con la configuracién ¢ = 1 0 0.8 en desplazamiento aguas arriba
aumenta constantemente cuando el frente se aproxima a radios menores, lo cual difiere grandemente
del reactor cilindrico, en donde la temperatura maxima practicamente es constante. En la Figura

4.19 se aprecia la prediccion y resultados experimentales de temperaturas maximas con ¢ = 1 en el

reactor de 30°. Para el caso experimental, el aumento es aparentemente lineal, en donde el
incremento mas significativo se da entre la termocupla T3 y T2 siendo de 383 K, lo cual es un 33%
y considerando desde la T4 a la T1 existe un aumento total de 86%.
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Figura 4.19: Temperatura maxima y desplazamiento del frente de combustion en reactor divergente de 30°,

=1

Numéricamente, la tendencia de aumento de temperaturas también es lineal, en donde la mayor
diferencia con la data experimental se da en T3, es decir a los 106 mm con alrededor de 154 K.
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Existe una desviacion luego de la ignicion numérica, la cual es hecha a la misma temperatura
méaxima experimental registrada en T4, ya que después de esto el perfil numérico tiene una etapa de
formacion y posterior propagacion. Viendo la forma del perfil en comparacion con las temperaturas
experimentales instantaneas en los 63 mm, es decir, superponiendo ambos perfiles, se puede ver
que hay un buen acercamiento de la prediccion de la temperatura maxima, asi como la temperatura
de la zona de postcombustion.
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Figura 4.20: Temperatura méxima y desplazamiento del frente de combustién en reactor divergente de 15°,
o =1.

Siguiendo el mismo lineamiento anterior, se hace la simulacién para el reactor de 15° con ¢ = 1. Se
encuentra gque en este caso existen mayores desviaciones que para el reactor de 30°. Esto es
apreciable en la diferencia de temperaturas maximas, que en su maximo punto difieren en 127 K
para la posicion de 149 mm, sin embargo, el incremento de temperatura desde la ignicion hasta la
posicion 63 mm es bastante acertada. La temperatura experimental de la termocupla T1 no fue
registrada por precauciones de seguridad. Numéricamente, desde la temperatura de ignicion de
1000K hasta lo registrado en la posicion de la termocupla T1, es decir, ~1800 K, existe un aumento
de 80%, muy semejante a lo hallado en el reactor de 30°. Superponiendo los perfiles experimental y
numeérico en la posicion de 106 mm, se halla que la mayor diferencia se da en la zona de post
combustion, especificamente con T4 y T5, lo cual puede deberse a las pérdidas de calor impuestas
en el dominio numérico a la salida y el intercambio de calor al interior del reactor entre la fase
gaseosa y la solida, la cual es mas potente en los diametros mayores.

La visualizacion bidimensional de los campos de temperatura tanto sélido como gaseoso, ademas de
los campos de consumo de propano y velocidad, se presenta en la Figura 4.21 jError! No se
encuentra el origen de la referencia.y Figura 4.22 para el reactor de 30°, y en la Figura 4.23 y
Figura 4.24 para el de 15°.
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Figura 4.21: Para reactor de 30° y ¢ = 0.9 luego de 36 minutos de ignicién, campos de a) Temperatura del
solido b) Temperatura del gas.

La mayor diferencia con el reactor cilindrico es la forma de la llama, la cual es cdncava, sin
embargo, el comportamiento de decaimiento de temperatura hacia las paredes permanece constante,
con un aumento progresivo de la temperatura del sélido en contraste con un gradiente bastante
pronunciado del gas. Esto anterior es respaldado por los resultados hallados por [10,11], en donde
se aprecia una clara curvatura de las lineas de contorno y de los campos de temperatura dentro del
reactor. Entre los reactores, se nota que la llama del de 30° tiene una geometria mucho mas ancha
radialmente alcanzando su zona de altas temperaturas con mayor cercania a las paredes.

10 — 6 1.25
20.0
1 e —1.00
=°= 15.0
= 4(,5, -
8 125 —0.75 g
~ -a e} =
§ = ER- BB E
N = N &
S 0.50 &
3 7 =
2 g
=
6 Yo=5.45% o 0.25
1
25
T S 0 3 2 Rl 0.0 0.00
r (cm) r (cm)
a) b)

Figura 4.22: Para reactor de 30° y ¢ = 0.9 luego de 36 minutos de ignicion, campos de a) Fraccion masica
de propano b) Velocidad.
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Figura 4.23: Para reactor de 15° y ¢ = 1 luego de 40 minutos de ignicion, campos de a) Temperatura del
solido b) Temperatura del gas.
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Figura 4.24: Para reactor de 15° y ¢ = 1 luego de 40 minutos de ignicién, campos de a) Fraccién masica de
propano b) Velocidad.

En contraste, el de 15° muestra una zona de alta temperatura més contraida y parecida a la del
reactor cilindrico. Por otro lado, el campo de la especie de propano marca gran diferencia ya que
asume la geometria de la Ilama, exhibiendo lineas de contorno curva, significando que se consume
primeramente en los costados y por ultimo en el centro del reactor. EI campo de velocidades
muestra la naturaleza difusiva de la geometria divergente, con velocidad decreciente desde la
entrada de la mezcla, hasta el aumento de magnitud significativo en la zona de combustion (casi el
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doble de la magnitud de entrada), para luego nuevamente decrecer drasticamente gracias al aumento
de &rea transversal. Este comportamiento es mas acentuado para el reactor de 30°, que en contraste
con el de 15° alcanza muy bajas temperaturas luego de la zona de combustién a pesar de tener
mayor caudal de entrada. Asi mismo, es notorio como en un plano transversal la magnitud de
velocidad es mayor en el centro y menor hacia las paredes.

La diferencia radial de temperatura entre el centro y la media distancia hacia la pared fue estudiada
experimentalmente para el reactor de 30°, lo cual se exhibe en la Figura 4.25 unidimensional y
bidimensionalmente. Esto se realiza con la T5 que se encuentra dentro de la proteccion cerdmica
junto con T2. Se asume que la temperatura recolectada por T5 es axisimétrica, por lo cual se
muestra una contraparte simétrica T5’. Para los 2000 segundos, el frente de combustion se
encuentra lejos de las termocuplas, a los 3700 segundos las alcanza rapidamente con T5
incrementando su temperatura antes que T2, con una diferencia maxima de 380 K. Luego, una vez
que la pendiente de la curva cambia, mostrando que el frente se desplaza mas alla, T2 supera a T5.
Un reactor de cilindro se asume que el frente es plano, con la mayor temperatura en el centro y que
ésta decrece hacia las paredes de acuerdo con las pérdidas calorificas. Sin embargo, en un reactor
divergente, como se vio en la Figura 4.21, la llama existe en forma concava con lo cual al avanzar
aguas arriba, son los costados del medio poroso los cuales se calientan inicialmente.
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Figura 4.25: Perfil térmico de termocuplas para ensayo de relacién de equivalencia 1, reactor 30° y
visualizacién bidimensional de la diferencia de temperatura radial.
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Figura 4.26: Para reactor de 30°: a) Visualizaciéon bidimensional numérica de campo de temperatura del
solido, b) Temperatura del sélido numérica en z = 63 mmn, en rojo, las posiciones experimentales de T2, T5
y T5°.

Como ya se expuso anteriormente, el frente de combustion dentro de un reactor divergente es
concavo y avanza con esa geometria aguas arriba, como se aprecia en la prediccién numérica de la
Figura 4.26 a), una vez mas ratificando el comportamiento experimental antes expuesto.
Asimismo, se reprodujo la Figura 4.25 b) utilizando las ubicaciones experimentales de las
termocuplas T2 y T5 en rojo y trazando las curvas de temperatura del s6lido a una altura de 63 mm
obteniéndose un efecto muy similar, solamente que la diferencia maxima entre estas dos
termocuplas resulta mayor en la simulacion que en el ensayo, lo cual sugiere que el modelo sobre
estima la curvatura del frente dentro del reactor. No obstante, el acercamiento es bastante bueno.

Con tal de comparar como afecta el angulo de divergencia al comportamiento del frente de
combustion, se simula para una velocidad de 0.7 m/s 'y ¢ =1 ambos reactores divergentes. Se
simula por una ventana de 50 minutos y se exponen los perfiles de fase gaseosa y solida en la
Figura 4.27, cada 10 minutos. Lo que se ve a primera vista es que el frente de combustion en el
reactor de 15° es capaz de moverse méas rapido con su posicion final alcanzando los 6.51 cm,
mientras que para el reactor de 30° los 7.98 cm. Otro punto es el perfil de la zona post reaccién en
donde se puede ver que para el de 30° se mantiene una forma de arco, mientras que para el de 15° se
tiene que la curva decrece de manera més réapida conforme se avanza a la salida. Esto puede ser
explicado por el mayor tiempo de residencia que tienen los gases postcombustion dentro del reactor
gracias al mayor area transversal.
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Figura 4.27: Desarrollo temporal del perfil de combustién a través de reactores divergentes, llamas con u, =
0.7m/s, ¢ = 1.

Mas a fondo, en la Figura 4.28, se ilustra la evolucion de la temperatura y de la velocidad del frente
de combustion en funcion del largo del reactor. Es claro que el comportamiento se asemeja a lo
lineal en el reactor de mayor angulo y de tipo exponencial en el de menor, ademas de que las
temperaturas en el de 15° siempre son mayores. De la mano de la temperatura, la velocidad del
frente se ve afectada con la divergencia, y es de destacar como para el comienzo del desplazamiento
de la llama luego de la ignici6n, sobre todo para el reactor de 30°, su velocidad empieza en los
—1.5-1073 cm/s, mientras que el de 15° empieza en —2.6-10"3cm/s. Esto se da por que la
llama tiene que calentar mayor volumen de esferas antes de poder empezar a moverse, ademas
luego de la ignicidn, el tiempo de formacidn o desarrollo de la llama es mayor. Por Gltimo, se nota
que la curvatura de la llama es méas pronunciada en el reactor de 15°, lo cual es probablemente
debido a la velocidad la cual es mayor aguas arriba en didmetros menores, no asi en el de 30°, cuya
caida de velocidad es més dréastica aguas abajo, gracias a lo cual su geometria es mas plana aguas
abajo y angular aguas arriba. La diferencia de temperatura maxima alcanzada para el sélido entre
inicio y término es de 500 K para el reactor de 30° y 454 K para el de 15°. Por otro lado, se tiene
el tamafio de la curva de nivel de la zona de temperatura maxima, lo cual en el de 30 es mucho mas
grande y desplegada a lo ancho del arco de Ilama gracias al mayor tamafio del reactor, lo que indica
que la temperatura cercana a la pared es mas alta. Esto es apreciable en la Figura 4.29 en donde se
grafica la temperatura del gas y del s6lido en el plano radial, esto hecho para las ubicaciones de
temperatura méxima del sélido en z. En esta zona, comparando entre reactores, la diferencia de
temperatura entre fase gaseosa y sélido es mucho mas grande para el de 15°, en especifico 140 K de
diferencia, mientras que para el de 30°, son aproximadamente 30 K.
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Figura 4.28: Comportamiento de la temperatura y velocidad del frente de combustion a lo largo de reactores
divergentes, u, = 0.7 m/s, ¢ = 1.
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Figura 4.29: Temperaturas en plano de ubicacion del frente de combustion y visualizacion bidimensional de
campo de temperatura del sélido.

La Figura 4.30 muestra la potencia térmica generada por la combustion por unidad de area de
material poroso. Considerando una llama de 0.8, con velocidades de ingreso de mezcla de 0.5 m/s 'y
0.35 m/s, se tienen potencias nominales de 3.9 kW y 1.8 kW, respectivamente, esto tomando en
cuenta el poder calorifico inferior del combustible, es decir, asumiendo que el agua continla en
forma de vapor. La potencia por unidad de area transversal en el reactor cilindrico claramente es
constante, pero para los reactores divergentes decae bruscamente con el cuadrado del radio de la
seccion. En el caso de 15° de divergencia, para cualquier potencia, entre entrada y salida se tiene
una disminucion del 83%, mientras que para el de 30° 94%. Entonces, a un reactor de mayor angulo
le va a costar bastante poder precalentar el medio poroso en direccién aguas arriba empezando
desde la superficie y le serd bastante méas féacil en la seccién inferior del reactor, esto explica el
fenémeno de alza de temperatura y aceleracion del frente de combustion que se vio en la Figura
4.28.
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Figura 4.30: Variacion de la potencia térmica de reactores por unidad de area en eje z, con ¢ = 0.8.

En la Figura 4.31, se muestra como afecta la velocidad de filtracion desde la entrada a la posicion
del frente luego de 40 minutos de iniciada la ignicion. En consecuencia, del aumento de esta
velocidad, disminuye la capacidad de desplazamiento aguas arriba de la llama hasta el punto de que
no es capaz de sumergirse y se genera el blowout. Se puede notar de igual manera que la curvatura
de la llama, especificamente de la zona de precalentamiento, se vuelve més pronunciada en forma
de cono al aumentar la velocidad, debido a que la velocidad del frente de combustion se ve cada vez
maés sobrepasada por la de premezcla. Respectivamente, para u, = 0.6 m/s, el frente alcanza una
velocidad de 4.9 - 1073 c¢m/s, parau, = 0.7 m/s alcanza 4.37 - 10~2 cm/s, y 0.8 m/s alcanza los
2.9 -1073cm/s en sus respectivas posiciones.

13.0

12.5

— =
— N
[V e

11.0
10.5

Temperatura del gas (K)

10.0

up= 0.6 (m/s)

up= 0.7 (m/s)
0=15° t=40min. ¢=1

up= 0.8 (m/s)

o
n

Posicion frente de comb. z (cm

°
o

IIllllIIlllIII|IIII|IIII||III[IIII|IIIIIIIII

| | |

0.6 0.7 0.8
ug(m/s)

00
n

Figura 4.31: Variacion de la posicién de la llama y distribucion de temperatura dentro de reactor de 15° para
distintas velocidades de ingreso de mezcla.
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Se puede apreciar en la Figura 4.32, que claramente el aumentar el dngulo de divergencia de las
paredes del reactor influye positivamente en el rango de velocidades admisibles dentro del reactor.
Para una llama estequiométrica, en el caso de 0° de divergencia el rango posible para que la
combustion pueda ocurrir y desplazarse por el medio parte en 0.1 m/s y termina en 1 m/s. Mientras
tanto, en ambos reactores divergentes el rango inicia en 0.2 m/s y, para el de 15° y 30° termina en
1.3y 1.6, respectivamente. Claramente, el hecho que la velocidad del flujo entrante disminuya a lo
largo del reactor permite que se puedan utilizar velocidades mayores sin riesgo de blowout. El
limite inferior aumenta conforme se agranda el angulo debido al aumento de pérdidas energéticas en
la superficie del medio poroso, el cual inicia helado. El tener que calentar tanto volumen de esferas
de alimina requiere una mayor potencia por unidad de area. Si bien se pueden alcanzar altas
temperaturas en las velocidades mayores, la magnitud de la velocidad del flujo entrante se vuelve
predominante ante el desplazamiento de la llama.
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Figura 4.32: Limites de flamabilidad para reactores, con Ilama ¢ = 1, ignicién en porcién superior del
reactor.

Mas a fondo, en la Figura 4.33 se muestra el fendmeno de flashback y blowout interpretado
numéricamente. En la situacion de blowout se aprecia el desplazamiento de la Ilama aguas abajo
hasta el punto de que la fase gaseosa deja de tener un peak predominante sobre el solido, luego el
calor acumulado en la fase sélida va disminuyendo debido al intercambio energético con la
superficie del reactor y el volumen de medio poroso helado circundante. Por el contrario, en una
situacion de flashback, ya en conocimiento de la aceleracion del frente de combustion aguas arriba
en un reactor divergente, la llama se sitda violentamente al inicio del dominio a alta temperatura,
con lo que ya no es apreciable la forma céncava de la Ilama, en este punto lo Unico que evita la
salida de la llama es la condicion de borde de ingreso de premezcla a 300 K.
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Figura 4.33: Interpretacion de flashback y blowout en reactor divergente.

La Figura 4.34, muestra el cambio en la velocidad del frente de combustion a través de cada reactor
divergente. Para el reactor de 15°, ¢ = 1y 0.8 muestran un incremento significativo en la velocidad

avanzando aguas arriba con la medida entre T3 y T2 siendo la mayor con 3-103cm/sy 5-
1073 cm/s, respectivamente. Una leve desaceleracion es vista entre T1 y T2, que se debe a las

mayores velocidades de filtracion presentes en la entrada y la barrera fisica que significa la trampa
de llama. Bajo 0.6, se muestra la desaceleracién de las llamas régimen aguas abajo, dentro de lo
cual la Ilama 0.4 logra alcanzar la velocidad 0 entre T4 y T3, pero la llama 0.3 sale del reactor a una

velocidad de 1.6- 1073 cm/s, levemente acelerando, lo que sugiere un cese de la combustion a

causa de pérdidas energética. A pesar de gque aparezca como velocidad 0 para las llamas de 0.5 y
0.6, éstas se desplazaron lentamente hacia el punto de estabilizacion una vez eran seteadas, pero no
mas alla de una termocupla por lo cual no es posible calcular una velocidad.

|
[*]

Velocidad frente comb.ug x10~*(cm/s)
|
=

o~

2

<

p=03
p=04
B =05
B =006
p=028

|
=)

L (m -
Estacionario TxT 0=
N 0=15°
- A - 1y = 0.63(m/s)
- Experimental
e————— x" .
-
g
—-”"‘
-
1 1 1 1
20 63 106 149 192
z (mm)

Velocidad frente comb. u; x10~3(cm/s)

—10.0f

-12.5

:— o
b Estacionario
- 0=15°
[ uo =0.63(m/s)
E Numérico
; 1 1 1 | 1

20 63 106 149 192

z (mm)

Figura 4.34: Velocidades de frente de combustion experimental y numérico para reactor de 15°.

Numéricamente se halla que fue posible simular en régimen aguas arriba las llamas ¢ =1y 0.9,
ambas con un comportamiento muy similar entre si, pero con gran desviacién de resultados en la
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porcion inferior del reactor con respecto a los experimentales. Se hallan dos Ilamas estacionarias,
aunque por un periodo muy corto, para ¢ = 0.5y 0.4, iniciando la ignicion desde la ubicacion de la
termocupla T2. Estas llamas se encuentran muy cerca entre si y difieren en poca medida de sus
temperaturas méximas, y no se ubican en la posicion experimental. Mé&s alla de 0.4 la llama se
extingue muy rapidamente.
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Figura 4.35: Velocidad del frente de combustion en funcién de la relacién de equivalencia para los reactores
divergentes a lo largo del eje axial, izquierda experimental, derecha numérica.

Similarmente, para el reactor de 30° (Figura 4.35) y llama estequiométrica se puede ver que se
alcanza una velocidad de 6 - 1073 ¢m/s entre las T1y T2. La velocidad para las llamas de 0.7 y 0.8
no fue posible de medir, debido a que estas, luego del medio estar precalentado se movian aguas
arriba generando riesgo de flashback, ademés se puede ver que la llama de 0.4 sale del reactor con
0.8 1073 cm/s. Numéricamente, la velocidad de las llamas 0.5 y 0.6 alcanza el valor estacionario
una vez se desplazan lentamente hasta este punto, mientras que las llamas 0.3 y 0.4 demuestran un
desplazamiento constante hacia afueras del reactor, sin embargo, en comparacién con lo
experimental, en la Ultima seccién del reactor se aprecia que la temperatura decrece y mueve su
peak un tanto mas rapido, similarmente a lo ocurrido experimentalmente con el reactor de 15°. Para
la llama estequiométrica la pendiente de la velocidad es muy similar entre T4-T3 y T3-T2 y de
hecho los valores son muy cercanos, no obstante, entre T2 y T1, se ve una gran desviacion debido a
que la llama al llegar al borde del dominio se acelera grandemente. En el régimen aguas arriba se
pudo simular llamas de 0.9 y 0.8, algo que no fue posible desde la superficie del reactor
experimentalmente. Se puede ver que estas llamas replican el comportamiento de la llama
estequiomeétrica, pero con menor magnitud.

Como se puede apreciar en las Figura 4.11, Figura 4.12, jError! No se encuentra el origen de la
referencia. y Figura 4.14, experimentalmente, luego de configurar la relacion de equivalencia
deseada y que la llama se desplace, la temperatura méxima permanece constante y fija en una
termocupla mostrando un perfil plano, esto indicado por la grafica de posicidn de llama en el eje z.
Una estabilizacion del frente mientras mas aguas abajo sea, serd a menor temperatura, lo cual
implica menores emisiones contaminantes debido a la inhibicion de los mecanismos que producen
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NOxy material particulado, que se dan a alta temperatura y tiempo de residencia de los gases
producto. Los estudios disponibles en la literatura no informan sobre tiempo de estabilizacidn, sin
embargo, el presente estudio muestra combustion en un punto fijo por méas de una hora sin cambios
significativos. Después de esto, el reactor es apagado.
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Figura 4.36: Posiciones de frentes de combustion estacionarios dentro de reactores divergentes de: a) 15° con
uy, = 0.63m/s, b) 30° con u, = 0.90 m/s, para variadas relaciones de equivalencia.
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Figura 4.37: Frente de combustion estabilizado para reactor de 30° con ¢ = 0.5y 0.6.

Para una velocidad de filtracion de 0.63 m/s, el reactor de 15° presenta tres puntos de operacién
para llama estacionaria, en ¢ = [0.4,0.5,0.6], mientras que para 0.90 m/s de velocidad de
filtracion, el reactor de 30° tuvo dos llamas estacionarias en ¢ = [0.5,0.6]. Mostrado en la Figura
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4.36, al igual que la velocidad de flujo axial, la relacién de equivalencia tiene la capacidad de
manipular la ubicacion del frente. Para ambos reactores divergentes, méas alla de 0.6 el frente se
desplazaria aguas arriba generando un peligro inminente de flashback. Méas pobre que 0.4 y 0.5, en
el caso del reactor de 15° y 30°, respectivamente, la llama no encuentra punto de estancamiento
dentro del reactor, por lo cual esta podria desplazarse por sobre la superficie y finalmente apagarse.
Esta tendencia se debe a que a mayor relacién de equivalencia el frente adquiere una velocidad de
propagacion mayor que luego procede a igualarse a velocidades de flujo de mayor magnitud.
Numéricamente, para el reactor de 30° se predicen dos Ilamas estacionarias, para 0.5 y 0.6, sin
embargo, esta Ultima se ubica méas aguas arriba que la llama experimental. En consecuencia, a esta
ubicacion, la temperatura es distinta y mucho maés alta, pero dentro del rango obtenido en esa
ubicacion, como se ve en la Figura 4.14. Ambas llamas tienen tiempo de régimen estacionario
mayor a 25 minutos de combustion sostenida a alta temperatura (visto en la Figura 4.37). Para el
reactor de 15° se predicen dos llamas estacionarias en 0.5 y 0.4, muy cercanas entre si, sin embargo,
esta estabilidad se da por un tiempo corto (~10 min) y no comparable con los tiempos
experimentales, por lo cual se reconoce que para este modelo existe una gran desviacion. Dentro de
todo, es de destacar que experimentalmente se desconoce la ubicacion especifica del frente de
combustion ya que esto estd de la mano con la cantidad de termocuplas usadas, por lo cual se
desconoce esta propiedad y también la temperatura maxima.

4.3 Gases Producto

Es importante analizar como se comportan los gases producto dentro de los reactores, tanto en su
etapa de formacion como en post combustion. De acuerdo con la reaccion de oxidacion de propano,
es esperable que se forme C0O,, H,0 y que quede un remanente de oxigeno, ademas del nitrégeno
gue siempre se encuentra presente. En la Figura 4.38, 4.40 y 4.41 se pueden ver los campos de
fracciones masicas de los gases producto.
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Figura 4.38: Campos de fraccion maésica de 0, con uy, = 0.5m/s y ¢ = 0.8. De izquierda a derecha: 0°,
15°, 30°.
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Figura 4.39: Campos de fraccion mésica de H,0, con u, = 0.5m/s y ¢ = 0.8. De izquierda a derecha: 0°,
15°, 30°.
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Figura 4.40: Campos de fraccién mésica de C0O,, con uy, = 0.5 m/s y ¢ = 0.8. De izquierda a derecha: 0°,
15°, 30°.

Para el caso de estudio, se tiene una llama de relacion de equivalencia 0.8 y u, = 0.5m/s, por lo
cual el oxigeno entra con una fraccion masica de 22.17% y deja el reactor con 4.5%, el agua llega a
formar 7.95% de la mezcla final, mientras que el CO, 14.63%. Por supuesto esto es en términos
ideales, ya que en la realidad un porcentaje de la mezcla final puede estar compuesto por gases que
no alcanzaron a oxidarse 0 que son parte de mecanismos de alta temperatura, como NOx y CO [55].

Los campos de los gases producto exhiben lineas de contorno conforme a lo hallado anteriormente
respecto a la forma del frente de combustion. Se aprecia una formacién completa de los gases y un
consumo de oxigeno, asi como un remanente de este a la salida de los reactores. Se puede ver
diferencia entre la distribucion entre el reactor de 15 ° y 30°, en donde la formacion de agua 'y CO,
empieza antes de la zona de reaccion principal por las paredes y luego hacia el centro, mientras que
este comportamiento también se da en el reactor de 30°, pero de manera mas suave, en donde si
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bien existe una formacién concava de los productos, esto se da de manera mas compacta. Los
anchos de las zonas de reaccion, medidos en el eje central, corresponden a 1.8 cm para el cilindrico,
1.9 cm para el de 15° y 2.0 cm para el de 30°.
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Figura 4.41: Magnitud de velocidad de fase gaseosa sobre eje central para reactores cilindrico y divergentes,
méaximos ubicadosen z = 100 mmy z = 150 mm conu, = 0.5m/sy ¢ = 0.8.
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Figura 4.42: Campos vectoriales y de magnitud de velocidad del gas para reactores con ubicacién de
méaximos en z = 100 mm, con uy, = 0.5m/sy ¢ = 0.8.
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En la Figura 4.41 se exponen perfiles de magnitud de velocidad a lo largo del eje central de los
reactores, con una velocidad de ingreso de la mezcla de 0.5 m/s. En el reactor cilindrico desde el
ingreso de la mezcla hasta el punto en que esta aumenta drasticamente debido a la aproximacion al
frente de combustion se mantiene sin alteraciones, algo muy distinto a lo que sucede en los
reactores divergentes, en donde esta velocidad decae progresivamente debido al aumento del area
transversal. Una vez ingresando a la zona de reaccidn, gracias al cambio en la temperatura del gas,
lo cual afecta la densidad y viscosidad, hay un aumento de la velocidad, para luego volver a decaer
hasta la salida. Estos fendmenos se pueden apreciar méas a fondo en la Figura 4.42. En la Tabla 3,
se presentan lo valores obtenidos de las llamas estudiadas en la Figura 4.41. Se nota que el tiempo
de residencia en el reactor de 30° se encuentra aproximadamente en una relacion de 1:10 con el
tiempo del reactor cilindrico cuando el frente se ubica en z = 100 mm, claramente la distancia
desde la superficie a la ubicacién del frente de combustion afecta este tiempo, tanto por la distancia
como por las temperaturas que se alcanzadas. Esto anterior se corrobora comparando los tiempos de
residencia en la ubicacion z = 150 mm, en donde estos reactores se encuentran en una relacién
1:18. Claramente las temperaturas alcanzadas por el gas en el reactor cilindrico son bastante mas
altas que en los divergentes, de hecho, en z = 150 mm son un 24% mayores que para el reactor de
15°. Esto, agregado al hecho de que desde la entrada no cambia la velocidad de filtracion, favorece
a que se alcance una velocidad de casi 3 m/s, en consecuencia, los tiempos de residencia son
bajisimos, ni siquiera superando los 50 ms.

El hecho que haya un aumento en el tiempo de residencia de los gases producto al interior del
reactor, ayuda a que se puedan completar las reacciones y asi reducir las emisiones contaminantes.
En este caso, al trabajar con mezclas pobres, el posible CO producido puede ser oxidado por el
oxigeno remanente de la reaccion, favoreciendo que el CO pase a CO,. Ahora, si se trata de una
oxidacion parcial, es decir, trabajar con mezclas ricas en combustible, se producirian reacciones
endotérmicas de reformado, generando H, y CO, las cuales son bastante lentas, por lo cual extender
en lo mas posible el tiempo de residencia de los gases producto en un ambiente de alta temperatura,
favorece a que se pueda generar, por ejemplo, un gas de sintesis mas rico en estas especies [56].

Tabla 3: Caracteristicas de las Ilamas estudiadas y tiempo de residencia de gases producto.

Reactor Ubicacion de Temperatura Magnitud de | Magnitud de Tiempo de
magnitud de | méaxima del gas | velocidad velocidad a residencia de
velocidad maxima la salida gases producto
méaxima
100 mm 1822 K 2.93 m/s 1.68 m/s 47 ms
0° 150 mm 1822 K 2.93 m/s 1.98 m/s 24 ms
100 mm 1383 K 0.89 m/s 0.15m/s 211 ms
15° 150 mm 1470 K 0.63 m/s 0.20 m/s 144 ms
100 mm 1285 K 0.40 m/s 0.063 m/s 475 ms
30° 150 mm 1397 K 0.19 m/s 0.086 m/s 435 ms

89



El rol que juega la temperatura del gas en la formacion de los NO es bastante importante debido que
una reaccion a alta temperatura va a favorecer a la produccion de esta especie y viceversa. Por lo
cual al trabajar con un reactor divergente es importante ubicar el frente de combustién en una zona
en donde se favorezca la combustion completa de la premezcla, que signifique un alto tiempo de
residencia de los productos y que no sea a alta temperatura (lo cual va de la mano con la ubicacion).
No obstante, en un reactor divergente al tener una mayor superficie de intercambio de calor con el
exterior, la temperatura del gas a la salida decrece bastante en comparacién con un reactor
cilindrico.

La Figura 4.43 muestra la evolucién del nimero de Reynolds en funcién de la velocidad axial de la
fase gaseosa, con el frente de combustién ubicado en z=100mm y z = 150 mm. Para la
configuracion escogida los regimenes no alcanzan la turbulencia, ya que el nimero de Reynolds
méaximo alcanzado, que se da previo a la zona de combustion, solamente llega a 95 en el reactor
cilindrico. Bajo el criterio de una porosidad de ~0.4, el régimen turbulento segin [57] no es
alcanzado, ya que se encuentra dentro del rango inercial 25 < Re, < 375. Luego de la zona de
reaccion el numero decae violentamente, esto debido a la baja en la densidad de la fase gaseosa
gracias al aumento de temperatura, esto produce que hacia la salida los productos puedan fluir hacia
el ambiente de manera laminar en la gran mayoria de los casos. En los reactores divergentes serd
muy dificil que se alcance un nimero de Reynolds alto, debido al decaimiento de la magnitud de la
velocidad luego de la entrada.
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Figura 4.43: Numero de Reynolds a lo largo del eje central para cada reactor con llama en posiciones z =
100 mmy 150 mm, uy, = 0.5m/sy ¢ = 0.8.
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4.4 Comentarios

La Figura 4.44 muestra los limites inferiores de velocidad de la mezcla entrante de los reactores
divergentes para una relacion de equivalencia de 1 medidos experimentalmente. Se puede ver que
para un angulo de divergencia mayor se requiere mayor velocidad para tener combustién sostenida
y para que efectivamente se pueda sumergir la llama. Para el reactor divergente de 15° el limite
inferior encontrado corresponde a 0.60 m/s mientras que para el de 30° viene siendo 0.90 m/s. Este
valor existe de acuerdo con dos variables: La potencia por unidad de &rea, en este caso de la
superficie del reactor necesaria para calentar el medio y mantener la combustion, y la segunda es
que la velocidad de llama laminar pueda superar la velocidad del flujo axial. Numéricamente, la
ignicion es realizada seteando la temperatura de una seccién del sélido, con lo cual la mezcla
gaseosa posteriormente logra superar la temperatura de la fase s6lida y mantener la combustion. Es
por esto que las dificultades de trabajar con velocidades menores a las que se presentaron
experimentalmente no se manifiestan. Quiza si el medio poroso utilizado hubiera sido precalentado
antes de cambiar la velocidad de flujo entrante, no se hubiera presentado tal dificultad.
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Figura 4.44: Limite experimental de flamabilidad inferior de reactores divergentes respecto de la velocidad
de flujo entrante.

Para ilustrar de manera méas explicita el fendmeno de la aceleracion del frente, en la Figura 4.45 se
muestran las curvas de velocidad para los tres reactores, como se dijo anteriormente, la velocidad
del reactor cilindrico tiene una diferencia despreciable, mientras que para los reactores cilindricos la
diferencia se aproxima a 3 - 1073 c¢m/s, con la mayor diferencia siendo para el reactor de 30°. Lo
cual significa que para una mayor potencia y angulo de divergencia el riesgo de flashback se
incrementa de mayor manera. Sin embargo, gracias a la trampa de llama esto no sucedio.
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Capitulo 5:
5 Conclusiones

El objetivo de esta investigacion numérico-experimental fue analizar el comportamiento de los
frentes de combustion en el uso de quemadores de medio poroso inertes divergentes, con tal de
ampliar el conocimiento de la implementacion de esta técnica de estabilizacion. Para esto se usaron
tanto ensayos de laboratorio, asi como la resolucion numérica de los modelos matematicos
bidimensionales propuestos. Tres reactores, uno cilindrico y dos divergentes de 15° y 30° de
inclinacién constituidos por esferas de alimina fueron sometidos a pruebas experimentales en los
cuales se vario la relacién de equivalencia, monitoreando las temperaturas generadas por las
mezclas de aire-propano mediante termocuplas. A partir de estos resultados, se realizd la
contrastacion numérica, con lo cual se predijeron los comportamientos del frente de combustion
alcanzados con los parametros utilizados en los ensayos ademas de indagar en la variacion de otros
como por ejemplo la velocidad de filtracion, angulo de inclinacién. Por otro lado, se estudiaron los
campos de temperatura, velocidad y especies quimicas.

Uno de los factores mas caracteristicos hallados a través de los campos de temperatura y
velocidades, es que la llama dentro del reactor divergente es concava. Es decir, desde un plano
transversal con un avance aguas arriba se tendrd un calentamiento progresivo desde las paredes
hacia el centro. En efecto, experimentalmente se percibi6 una diferencia radial maxima entre centro
y distancia media a la pared cercana a 380 K, mientras que huméricamente alrededor de 550 K. Esto
contrasta con el reactor cilindrico en donde se halla que la distribucién del sélido tiene su zona de
méaxima temperatura confinada en el centro y decae hacia las paredes, con su zona de
precalentamiento siendo practicamente plana. Este efecto se da gracias a los campos de velocidades,
los cuales gracias a las paredes inclinadas se desarrollan de manera difusiva. La curvatura de la
llama depende grandemente de la velocidad del flujo, debido a que en porciones aguas abajo donde
el diametro es mas grande y, por ende, la velocidad es menor, la Ilama es més achatada. Claramente
esto también es afectado por la inclinacion de las paredes del reactor.

Gracias al &ngulo de divergencia la temperatura dentro de reactores divergentes, a diferencia de un
reactor cilindrico, no es constante. Si el frente de combustion se halla cerca de la superficie, gracias
al mayor é&rea disponible, las pérdidas energéticas con el exterior se acentlan, ademas el
intercambio de calor entre fase gaseosa y fase sdlida aumenta. El efecto contrario se da en
didmetros menores. Se comprobd tanto experimental como numéricamente que una llama
estequiométrica desplazdndose aguas arriba incrementa su temperatura en el orden de 80% para el
reactor de 15° y un 86% para el de 30°. Dentro del mismo lineamiento, la velocidad del frente de
combustion también se ve afectada. Se comprobo la aceleracion del frente al avanzar aguas arriba,
significando un peligro aumentado de flashback en comparacion con el reactor cilindrico, en donde
esta velocidad es constante a lo largo del eje central. Si bien la teoria explica que se deberia dar que
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la llama desacelera mientras mayor es la velocidad del flujo entrante a la cual se enfrenta, se
encontro experimental y numéricamente lo contrario. Una posible explicacion tiene que ver
nuevamente con el intercambio de calor entre gas y solido, ya que aguas arriba existird menos
material circundante, por lo cual la transferencia de calor existente puede transferirse aguas arriba
de manera mas facil.

La relacion de equivalencia tiene el efecto esperado en cuanto a temperatura y velocidad de
desplazamiento del frente de combustion que ya se ha visto en literatura. El reactor cilindrico para
la velocidad de 0.35 m/s hall6 un punto de combustion estacionaria para una relacion de
equivalencia de 0.6, marcando el punto de inflexion entre desplazamiento aguas arriba y aguas
abajo y, por ende, que la llama pueda sumergirse. Para los reactores divergentes, de manera
experimental el limite de sumergir la llama fue de 0.8 para el de 15° y 1 para el de 30°, utilizando
velocidades de 0.63 m/s y 0.90 m/s, respectivamente. Numéricamente si se pudo sumergir llamas
hasta 0.8 para el de 30° y 0.9 para el de 15°, pero esto esta influenciado por la manera en que se
produce la ignicion en el modelo, ya que se precalienta una seccién del medio poroso. Por lo que, si
se deseara trabajar con mezclas atin mas pobres desde la superficie, se debe precalentar el medio.

En cuanto a la estabilizacién para los reactores divergentes, experimentalmente se tienen 3 puntos
de estancamiento para el reactor de 15° y se obtuvieron 2 puntos para el de 30°, con relaciones de
equivalencia de [0.4, 0.5, 0.6] y [0.5, 0.6], respectivamente. Los frentes variaron en posicion,
estando para las llamas mas pobres aguas abajo y, en consecuencia, a menor temperatura. Las
predicciones numéricas arrojaron 2 llamas estacionarias en el reactor de 30°, de 0.6 y 0.5, dentro de
lo cual la llama de 0.6 se desvia de la experimental en cuanto a ubicacion, y, por ende, en
temperatura, posicionandola en una porcion mas aguas arriba, sin embargo, la llama de 0.5 se
acerca bastante en temperatura y ubicacion a la que se encontrd en los ensayos. Ambas Ilamas
tienen un tiempo de combustion estacionaria cercano a 30 minutos sin variacion. Para el reactor de
15° hubo 2 llamas estacionarias, pero por un tiempo muy corto y muy cercanas entre si en
comparacion a los resultados experimentales, para ¢ = 0.4y 0.5, por lo cual no se tienen resultados
concluyentes.

La velocidad de filtracion tiene un efecto importante dentro de los reactores. Un aumento de esta
velocidad significa un alza de temperaturas, debido a que finalmente estd ingresando un mayor
caudal de combustible, pero ademas genera que el frente de combustion, con un régimen aguas
arriba se desplace més lento y si se tiene un desplazamiento aguas abajo serd mas rapido, lo cual
obviamente en exceso llega a riesgo de blowout o generar que la llama no se sumerja en el medio
poroso. Ademas, esto genera que los puntos de estancamiento de los frentes de combustién se
desplacen aguas abajo. Caso contrario y sobre todo en los reactores divergentes, si la velocidad de
ingreso es baja, el reactor tendra dificultad para mantenerse encendido desde la superficie, ya que se
tiene una mayor cantidad de medio poroso que necesita ser calentado, lo cual puede llevar a la
extincion de la llama. No obstante, un reactor divergente admite velocidades de filtracion mayores,
incluso, para llama estequiométrica, es decir, el limite superior, en el reactor de 30° la prediccion
numérica arroja que puede aumentarse hasta 1.6 m/s versus 1 m/s en el reactor cilindrico y 1.3 m/s
en el reactor de 15°.
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Finalmente se analizd como se comportan los gases producto, con el resultado mas importante
siendo el tiempo de residencia de los gases producto dentro del reactor. Para el caso analizado,
comparando entre el reactor cilindrico y el de 30°, este tiempo es 18 veces mayor cerca de la salida
y 10 veces en medio del reactor. Un tiempo de residencia mayor implica que los reactores
divergentes sean ideales para utilizarse en procesos de reformado o de oxidacién parcial,
permitiendo que se completen las reacciones respecto a la produccion del CO y H,, por ejemplo,
que suelen ser bastante lentas. Ademas, analizando el nimero de Reynolds a lo largo del eje central,
se puede ver que el régimen de la fase gaseosa es laminar en todo el dominio.

En base a las conclusiones anteriores, se pueden hacer correcciones al disefio de los reactores
expuestos. Primeramente, es recomendable utilizar reactores de menor tamafio, debido a la gran
cantidad de material s6lido necesario para llenarlos, lo cual también abarataria el costo y seria méas
facil de utilizar en aplicaciones de acuerdo con el espacio disponible. Debido al peligro inminente
de flashback con el desplazamiento aguas arriba acelerado de los reactores divergentes encontrado
en este trabajo, tanto experimental como numéricamente, es imperativo contar con una trampa de
llama o, si es posible, combinar esta técnica de estabilizacion con otra, la cual seria utilizar un
medio poroso de menor tamafio de poro y, por ende, nimero de péclet, con tal de que si la Ilama no
pudo estabilizarse aguas arriba, si pueda hacerlo en el limite entre los dos medios, como lo
demuestra Dai et. al [11]. Tomando como referencia los 6 milimetros de didmetro de las esferas
utilizadas en este caso, se podria utilizar un medio adicional de 2 mm, con forma cilindrica. Con
esto el disefio ideal de un reactor divergente podria ser el mostrado en la Figura 5.1 a) o b), el cual
cuenta con una seccion cilindrica agregada con esferas de 2 milimetros en su interior, en
comparacion con las de 6 milimetros de la seccién cénica.

Salida de
productos
Salida de
productos
Didmetro »
6mm Diametro
6mm
.. . |
Dismetro Diametro i
2mm 2mm
] /
A
=
= 3 \W /
Z] |7 T Z / /-
Entrada de Entrada de
premezcla premezcla
a) b)

Figura 5.1: a) Disefio de reactor divergente con seccion cilindrica llena de esferas de menor tamafio a matriz
divergente b) Disefio de reactor divergente con seccion de esferas de menor tamafio.

En cuanto a mejoras en el disefio del modelo numérico, se podria cambiar el método de calculo de
los campos de velocidades, por ejemplo, resolviendo las ecuaciones de Navier Stokes. Durante el
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desarrollo de esta tesis se intentd utilizar un modelo con Navier Stokes, resolviendo con el método
de Chorin Temam, no obstante, representaba un costo computacional altisimo y, por otro lado, tal
método interpreta la densidad y viscosidad del fluido como constante y es muy sensible a cambios
en estas propiedades, por lo cual no tiene la capacidad de reproducir los fendmenos térmicos
correspondientes, que son cruciales para el célculo de la combustion numérica. Es por esto que
finalmente se opto6 por resolver el campo de velocidades con el método de las lineas de corriente, el
cual entrega un costo computacional menor y predice bastante acertadamente el comportamiento
real de los campos de velocidad. Sin embargo, en cuanto a las velocidades de los frentes de
combustion existen falencias. Finalmente, una futura investigacién con este tipo de reactores podria
ser un modelo numérico adicionando un esquema de més cantidad de pasos en la cinética quimica,
con tal de predecir las emisiones nocivas de una combustion rica, incompleta o super adiabética, asi
como intentar corroborar la capacidad de producir hidrégeno con llamas estacionarias.
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Apéndice A
A.1 Método ADI

El modelo numérico a utilizar para la resolucién de las ecuaciones gobernantes del problema
corresponde al método ADI. EI método ADI es de tipo fraccionado y es utilizado para resolver
ecuaciones diferenciales parciales, por lo general parabdlicas, en 2D o 3D, que divide en tantos
pasos temporales intermedios como dimensiones tenga el problema.

Figura A 1: llustracién de la metodologia ADI.

En cada paso temporal fraccionado, se recorren las ecuaciones discretizadas en una direccion
especifica, en el caso 2D, por ejemplo, primeramente, se resuelve el esquema haciendo barrido en
direccion x, llevando tal informacién al paso n + 1/2, para luego, en el paso n + 1, resolver el
esquema discretizado con la informacién del paso anterior, en direccion y. Al ser un método de
formulacion implicita, se genera un sistema matricial tridiagonal, el cual puede ser resuelto
rapidamente con el algoritmo de Thomas. Tomando como ejemplo la ecuacion de difusion en 2D y
para exponer el sistema que se utilizara para resolver, se tiene:

d 02 02
% _ <_¢+ <P)

ac = “\oxz T 5y2 (A1)
Llevando al tiempon + % el barrido en eje x:
Tl+§ n n+% 2 n+7 TL+%
Pup TP Pasip T 2Pan TP ) (@ 40— 200 + 08 1)
(At) - Ax? + Ay? (A-2)
L J
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Agrupando términos y omitiendo las constantes:

\ AN J
Y Y
A resolver Conocido (por condiciones iniciales)

n+t +2 1

2 n+z s on n n
Pasrpy ~ Pap T Pu-1p = Paj+» ~ Pap T Phj-v (A3)

Como se resolvio el paso n + 1/2 mediante el algoritmo de Thomas, que luego se expondra, se
puede llevar al tiempo n + 1 el barrido en y utilizando la informacion recién resuelta.

1 1
n+1 n+s n+s nt+s n+s
g 2 =20, P+, .
(‘p(m "’(u)) _ <"’(z+1.1) P ‘”(z—u)) .\ (PF ey — 2005 + 0fttyy)
(E) - Axc? Ayz (A4)
2
Agrupando términos y omitiendo las constantes:
n+1 ntly nel Mg niy  mig A5
\<P(i,j+1) —Pup t ¢(i,j—9_\ip(i+1,j) ~Pap TP (A5)
Y
A resolver Conocido (por tiempo anterior)

A.2 Algoritmo de Thomas

El algoritmo de Thomas es un método eficiente para resolver sistemas tridiagonales de la forma:

fi 91 1 b,
e, fo 92 P2 b,
es f3 s (,0:3 b_3

.. ., .. . . = f (AG)
€r—1 frk-1 k-1 Pre-1 by
ek fk <pk bk

En términos generales, algoritmo consiste en tres pasos: descomposicion, sustitucion hacia adelante
y sustitucion hacia atrds. Se deberan resolver dos matrices tridiagonales por cada paso completo de
tiempo para cada ecuacion.
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Siguiendo el ejemplo anterior, el sistema jError! No se encuentra el origen de la referencia.
resulta, para el barrido en x, como:

fan 9ep @) b,
ewpy fep 9eh P2, bez,j)
eep fep 9w Yan by
: ; = 3 (A7)
ew-1j) fak-1j) YIk-1j) (p(k‘f'j) \b(k—l.j)/
ey faen Pep b
Conj=12,..,m
Lo cual formaria una ecuacion del tipo:
n+s n+s nty AS
Pu-1.p€ = Pupt T Pus1pg = b (A-8)
Ahora, siguiendo el Algoritmo de Thomas, se sabe que:
Pia-1) = XapPay + By (A.9)

Reemplazando jError! No se encuentra el origen de la referencia. en jError! No se encuentra el
origen de la referencia.:

nty_ 9 niy | bteBuy
()] f — ea(i'j) (p(i+1.]') f — ea(i'j) (AlO)
Con:
-9 (A.11)
a(l+1,}) f — ea(i,j)
By = —b *ePay (A12)
i+1j) — f — e ;
@@n
Finalmente:
) 2 (A.13)

n+§ _ TL+E
Pujy = X pPayyyy By
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Los valores iniciales de a y 8 son condicionados por las condiciones de borde del dominio y con
ellos, mediante las ecuaciones jError! No se encuentra el origen de la referencia. y jError! No
se encuentra el origen de la referencia. se pueden calcular todos los valores. Luego, para
encontrar los valores de ¢ se aplica sustitucion hacia atréas (paso final del algoritmo).

EI mismo procedimiento se replica para el barrido en y y actualizando al tiempo n + 1.
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