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Introduccién

La combustion del gas natural en aire es un proceso de suma importancia,
particularmente en nuestro medio y es necesario desarrollar las herramientas teéricas para
su analisis y disefio.

El estudio de la combustidén se realiza mediante experimentos fisicos y numéricos,
complementarios y de similar importancia. Los experimentos fisicos tienen la gran
desventaja de su alto costo, rigidez y dificultad de instrumentacién (la combustién es un
medio muy hostil). El experimento numérico es de relativamente bajo costo, gran flexibilidad
y todas las variables son observables, pero usualmente se omiten ciertas leyes o efectos
fisicos (radiacion de gases, difusién multicomponente), por ignorancia o falta de poder
computacional. Por esto es que hay grupos internacionales que se dedican al disefio de
experimentos que tiendan a minimizar las dificultades enumeradas mas arriba para asi
poder realizar los dos tipos de experimentos sobre el mismo caso y perfeccionar las técnicas
experimentales.

En forma general el experimento numérico se puede plantear como sigue: dado un
entorno fisico (reactor) y un flujo de especies quimicas que pueden reaccionar
quimicamente entre si, se plantean las relaciones matematicas entre las variables del flujo,
como ser,

o Leyes de conservacion de la fisica (de la masa, de la cantidad de movimiento y
de la energia)
e Leyes de la cinética quimica, la termodinamica y la termoquimica.
Otras relaciones tales como relaciones de simetria, leyes de la mecanica, etc.
e Condiciones de borde o frontera.

Algunas de estas relaciones tienen forma algebraica (por ejemplo, la ecuaciéon de
estado de los gases ideales), pero otras tienen forma de ecuaciones diferenciales, es decir,
plantean relaciones entre las derivadas, y no entre los valores, de las variables, y por
consiguiente no tienen en general una solucion explicita; para ellas se busca una solucion
numérica que las satisfaga, sujeta a las condiciones de borde. Para esto se procede a
discretizar (dividir) el campo de flujo en porciones finitas y replantear las ecuaciones
diferenciales en cada porcioén, en forma discreta, convirtiéndolas en ecuaciones algebraicas
lineales, tantas como porciones haya del campo de flujo. El sistema de ecuaciones lineales
resultante se resuelve conjuntamente con las relaciones algebraicas remanentes para
obtener, en cada porcion del espacio discretizado, un conjunto de los valores de todos los
parametros del flujo, que forman la “solucion” numérica del problema.

Un concepto muy util para el modelado de flujos reactivos es el de escalares
conservados. Un escalar conservado es aquel que no se modifica por las reacciones
quimicas. Ejemplos de escalares conservados son los numeros de atomos de las especies
atémicas; en un sistema adiabatico la entalpia total estandardizada es también un escalar
conservado.

Para la reaccion A+B —Productos, definimos la fraccion de mezcla como
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La cantidad de masa que aporté a la mezcla la especie A no se puede alterar, haya o
no sucedido la reaccién quimica; luego, la fraccién de mezcla es un escalar conservado.

El escalar puede normalizarse; si B es un escalar conservado que toma los valores A y
Bs en las corrientes de reactantes de entrada A y B, entonces se puede escribir

f = ﬂ_ﬂB
/BA _ﬂB
Cualquier otro escalar conservado puede deducirse de éste por medio de relaciones
lineales con coeficientes constantes.

La combustion del gas natural en aire es usualmente turbulenta, lo que requeriria
resolver las ecuaciones en su valor instantaneo para muchos pasos de tiempo. Como la
escala de turbulencia es usualmente muy pequefia se requeriria un elevado numero de
puntos de calculo. Estas condiciones implican un elevadisimo numero de ecuaciones
lineales, tal que esta fuera del alcance de las herramientas computacionales disponibles.

Por otro lado el conocimiento instantaneo de las variables es de poca utilidad para el
disefio de sistemas de combustion; es mas util el conocimiento de los valores promedio en
el tiempo y/o el espacio. Por lo tanto se plantean las ecuaciones promediadas. Dados los
grandes cambios de densidad que se encuentran en la combustién se utiliza el promedio
tipo Favre, o pesado con la densidad. Resultan asi, por ejemplo:
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El modelado del escurrimiento turbulento se puede realizar de varias maneras, pero
el método mas usual es el de modelado de dos escalares, la energia cinética de la
turbulencia, formando el llamado método «—«.

La fraccion de mezcla también tendra variaciones estocasticas, y se plantea una
ecuacion de transporte de la varianza de la misma:
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Este es el método denominado RANS (Reynolds Averaged Navier-Stokes).



Este método, aunque relativamente sencillo de aplicar, no refleja adecuadamente la
interaccion entre las variaciones de composicion de la mezcla y las propiedades del flujo.
Bilger y Klimenko (independiente y simultaneamente) han desarrollado el método CMC
(Conditional Model Closure [1][2]) que consiste fundamentalmente en considerar a la
fraccion de mezcla como una variable independiente (identificada con la letra griega n para
diferenciarla del valor promedio f) y resolver el sistema de ecuaciones de las especies
quimicas no so6lo en el espacio sino también para todos los posibles valores de la fraccion
de mezcla. Obtenidas las composiciones de la mezcla para cada valor de nel valor
promedio de cada especie quimica se obtiene promediando (integrando) con la funcién de
distribucion de probabilidades de n, de la que ya se conocen su media y varianza (son las
obtenidas para la fraccién de mezcla),

~ 1 ~
Q=[ QuP(n)dn, etc.
La ecuacion de transporte de una especie quimica Q; considerando la cuarta variable
independiente (ecuacion CMC) es:
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De lo anterior se desprende que es necesario conocer dos funciones de 7, las
distribuciones de probabilidades (PDF) y de disipacion del escalar y,, (Conditional Scalar
Dissipation, CSD).
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Tradicionalmente se han utilizado para esto la funciéon Beta y una Funcién Error [3].
Sin embargo, Mortensen [4] [5] ha demostrado que estos modelos no son consistentes con
la ecuacion de CMC, y ha dado los algoritmos para encontrar las formas correctas de estas
distribuciones estocasticas, tanto para el caso de mezcla de dos corrientes como para tres.
Esto lo ha logrado mediante la aplicacion del método de funciones de mapeo presuntas
(Presumed Mapping Functions, PMF).

El procedimiento de Mortensen implica resolver algunas ecuaciones integrales de
funciones error inversas, y es bastante complejo, por lo que no habia sido puesto en practica
hasta recientemente. Esto fue hecho y los resultados presentados en un trabajo ya
aprobado para su publicacién internacional, donde se prueba la utilizacion de estos nuevos
algoritmos y se los compara favorablemente con los modelos anteriores (funciones Beta y
Error). En lo que sigue se presenta una version abreviada de este trabajo.

Parte Experimental
Para probar el nuevo método se eligio el caso de la llama estandar tipo D [6], que se
muestra en la figura:




Se trata de una llama de difusion turbulenta de metano en aire rodeada de un anillo
piloto, por lo que es un caso de mezcla de tres corrientes. Todos los parametros de esta
llama han sido medidos fisicamente por un nimero de laboratorios en varias partes del
mundo, por lo que se conocen los valores experimentales con gran detalle [7][8][9][10].

Para la resolucion del campo de flujo (Ecuaciones de conservacion de la masa y de
la cantidad de movimiento, de la turbulencia y de la mezcla promedio) se utilizé un codigo
existente de fluidodinamica computacional (CFD). El modelo de llama es el CMC con el
agregado de las funciones de Mortensen para las distribuciones de PDF y CSD. Se siguen
los siguientes esquemas:
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La quimica se modeld con el sistema de reacciones de Smooke [11] y los términos
de fuente se computaron con el cédigo CHEMKIN [12].

El computo se realizé en una PC con un procesador dual-core de 3GHz con 2GB de
RAM. Tanto el cédigo CFD como el CMC iteraron en aproximadamente 75 microsegundos
de tiempo en pantalla, por celda y por iteracion. Se estima que, si se comienza de
condiciones iniciales se necesitarian unos 15 dias de corrida.

Resultados y Discusion
La figura siguiente muestra distribuciones de probabilidad segun el método PMF
comparadas con resultados experimentales a 15, 30 y 45 diametros .
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La figura siguiente muestra las distribuciones obtenidas con el método PMF para la
disipacion condicional del escalar comparadas con los resultados experimentales a 30, 15y
7.5 diametros:
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La figura siguiente muestra perfiles radiales de la disipacién del escalar media
(modelada) comparada con resultados experimentales a 2, 7.5, 15 y 30 diametros:
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Las figuras siguientes muestran algunas distribuciones en direccion radial a una
distancia axial de un diametro del jet central, es decir, cerca de las entradas, donde las
mejoras debidas al nuevo método debieran ser mas evidentes.
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Estos resultados muestran una mejora en las predicciones utilizando el modelo PMF.
Se hace hincapié en que la unica diferencia entre los dos resultados computacionales es en
los modelos de distribuciones de PDF y CSD.

Se nota que la temperatura esta mas cerca del valor experimental por entre 100 y
200 K en los puntos r/d=0.65 y r/d=1.2. La fraccién de mezcla media en estos puntos es
aproximadamente 0.6 y 0.15, vale decir, en las zonas de mezcla entre el chorro central y el
piloto y entre el piloto y el aire circundante.

La figura siguiente muestra la temperatura condicional en la misma posicion,
promediada radialmente. Se nota que ambos modelos predicen bastante bien la temperatura
excepto por la regién cerca del punto estequiométrico; esto puede atribuirse a la falta de un
modelo de radiacion.
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Dada la similitud entre los promedios condicionales para fracciones de mezcla de 0.6
y 0.15 (r/d=0.65 y 1.2), las mejoras observadas deben deberse al promediado. Las figuras
siguientes muestran las PDF correspondientes a estos dos puntos.
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La figura de la izquierda, de la regién pobre en combustible, muestra que la funcion
Beta promediara las variables condicionales sobre un rango mas amplio de la fraccion de
mezcla, incluyendo mas porciones del lado del aire. A la derecha, la funciéon Beta pondra
mas peso en el lado rico en combustible. En ambos casos la temperatura promediada sera
mas baja con la funcién Beta, como se observo.

Conclusiones y Bibliografia.

Los modelos de funciones estocasticas basados en funciones de mapeo presuntas
(PMF) han sido exitosamente aplicados al modelado de la llama D, utilizando el método de
cierre por momentos condicionales (CMC), obteniéndose mejoras en los resultados cuando
se los compara con las funciones estocasticas tradicionales.

El caso experimental de la llama D, aunque trimodal, no presenta recirculaciones ni
engolfamientos. La aplicacion de los modelos PMF a experimentos mas exigentes y con
modelos mas complejos de quimica y turbulencia esta aun por demostrar.
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