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Resumen breve

Los MCIA de hidrégeno se presentan como una de las grandes alternativas para
sustituir los MCIA de derivados del petroleo, cuya fabricacion sera prohibida a partir
de 2035 en la Unién Europea. Los estudios experimentales estan aln en fases muy
tempranas, ya que la técnica y la tecnologia actuales presentan deficiencias en cuanto
a aplicaciones reales.

La combustién de hidrégeno no produce CO2 por su naturaleza, pero si produce otros
tipos de emisiones contaminantes. Para cumplir con las normativas de emisiones, se
han considerado las opciones de variar el dosado y de utilizar EGR, aunque no se han
explorado a fondo los resultados de estas opciones. El presente trabajo realiza una
comparaciéon mediante simulaciones de ambas opciones y arroja algunas
conclusiones sobre la conveniencia de una u otra técnica en funcién de las
necesidades de cada aplicacion.

Palabras clave: MCIA , Combustion de Hidrégeno, Cantera, Simulaciones cinéticas,
Combustibles alternativos

Abstract

Hydrogen burning ICEs seem to be a suitable option as a substitute for oil fueled
engines, as manufacturing these engines is going to be forbidden since 2035 in the
European Union. Experimental studies are still in early phases, ought to the
development of technique and technology is still poor to study real uses.

The hydrogen combustion does not produce any CO2 due to its chemistry.
Notwithstanding, other pollutants are emitted. Variations on dosage or the use of
exhaust gas recirculation (EGR) have been considered to accomplish emissions
normatives. This work compares both techniques using simulations and finds
conclusions on which option is optimal basing on the needs of each application.

Keywords: ICE ,Hydrogen combustion, Cantera, Kinetic Simulation, Alternative fuels

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Agradecimientos

A mi tutora Miriam Reyes por ofrecerme la oportunidad
de contribuir a la investigacion y el desarrollo

del hidrogeno como combustible alternativo,

y por la confianza y trabajo que ha depositado en mi.

A Rosaura, por la ayuda prestada
y el conocimiento que me ha aportado en tan poco tiempo.

A mis padres Javier y Maria Teresa y mi novia Angela
por acompanarme y apoyarme ahora y siempre.




Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024




Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Contenido
INAICE UE ECUBCIONES. ....eiiieieiireeee e e s VIl
TNAICE @ FIBUIAS w.eeeeeeeeeeeeeeeeseseeeeeeeeseseseesseeeseseesas s eseseesasessseseseasasssesesessansenens IX
INAICE A€ ACIONIMOS w.vvvecvreecverereaeeeesesessesssssssessesassesseesssssssessssssssessssssssassessssassanes XII
I [ o1 Yo [¥ eTo1 T o ISP 1
I I /[ (Y7 Yo7 o (OSSPSR 1
1.2, ANTECERUBNTES ....oiiieieceeecee e e 2
00 TR T = ¥ Y/ 1= TS 6
1.4.  Estructura del dOCUMENTO ..c.ceeerieeeieieeciee e 7
2. EStado del @rtl....ooiiiiiieiceeiee e 8
12 R o 1T [0 ==Y o T T 8
2.2.  ReaCCioONES QUIMICAS ...ccoeeeeeiiureeeicirreeeeeisreeeeesssseesessseeesesssseessesssnns 14
2.3, COMDBUSTION .ttt 14
2.4, Combustion €N MCIA ..ot 18
2.5, RECIICUIACION ..ottt 19
2.6.  SeNnSIbIlidad.......ccooerieriieee e 20
2.7,  EfECLO SOIel.. it 21
2.8.  Eficiencia de COMDBUSTION .....oceiieriiererierieree e 21
G TN |V =7 (o o (o] (o = - S 22
3.1.  Paquete ANACONAa ..ccceei et 22
G I 07 [ 0| (= SR 23
3.3, MeCaniSMOS CINETICOS.....cerruerrerreererrreeniereeseenseeeesseessesneeseesseeneens 23
4. Programacion simulaciones CiNEtiCas........cuurvererreerresieeserseesenneeeenns 24
Tt N 07 0| (= SR 24
5. Validacion de reSURAdOS. .....c.cccerverreerieerrie et 37
5.1. Comparacion con VErhelst......ccoeeeveeeeceececee e 37
5.2. Comparacion CON BOUIEINE .......cccuverriiernierieeenee e s e e 42
5.3. Comparacion CON S. WaNE ......cccueverreerieerneesseeessee e s sseeseessseeseeens 45
5.4. Resultados de validacion ........cccuecerreerieernieniersee e 52
6. Estudio paramétrico: adicion de EGR y disminucion de dosado.......... 53

Vi

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

6.1. Efecto de la presion y dosado a temperatura constante............... 56
6.2. Efecto de la temperatura y dosado a presion constante............... 64
6.3. Analisis de resultados del estudio parameétrico......ccccceeeveereueennee. 70
7. Calculo de PardmetroS......cccceeeeieeeeieeeecreeecre e e e e ereeeeseeeeneeeesseeseaneeenns 80
7.1. Capacidad calorifica y conductividad tErmica ......ccccccveveereevnveenenns 80
7.2. Reaccion principal y energia de activacion .........ccccceeeeeveeeeeeeeennen. 83
7.3. N.20de Lewis Yy Prandtl .....cceeeeeeeeee i ree e e 85
A YA oo 1] o = o H SRR 89
7.5. Densidad de reactiVoS .......ccccceerieerrieeinee e 90
7.6. Densidad de prodUCIOS......cieieieeeieeiieeeeeieceeeeees e e e e e e e e e e e e e ee e 92
8. CONCIUSIONES ...t 94
RY S Lo =] oo =T 3 PRI 95

Vil

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Indice de ecuaciones
Ecuacion 2.1: Reaccion estequiométrica de combustion de Hidrégeno con

(0= g o T 14
Ecuacion 2.2: Reaccion de combustion de hidrogeno con aire........cccceeeuneen. 16
Ecuacion2.3 : Reaccion de combustion de hidrégeno con recirculacion........ 19
Ecuacion 2.4: Calculo de la sensibilidad ........ccccoevieeeieecieeciieeceecceecee e 21
Ecuacion 2.5: Poder calorifico de la mezcla......cccoeveceecceecieeeceecceeceeciee e 21
Ecuacion 2.6: Eficiencia de la combustion.........ccccvecercceecieeecee e 21
Ecuacion 4.1:- NUMEro de LEWIS ....ceccieeceiee et et e e e e 29
Ecuacion 4.2:- NUmero de Prandtl.......cocceecceeccee e e 29
Ecuacion 5.1 Relacion entre lambda y el dosado........cccceeeceeeceeeceeeceecceeeceeene 38
Ecuacion 6.1: Relacion entre tasa de recirculacion y dosado ......cccccecceeenneeee. 73
ECUACION 7.1 N.2 AE LEWIS weeerereeeceiecceeecceee et e et e et e e e e e e e esn e enneeenneeennneas 85
Ecuacion 7.2 N.° de Prandtl........ccceecciecceee et 85

Vil

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Indice de figuras
Figura 1.1 Imagen del vehiculo de de Rivaz. A = Cilindro, B = Bujia, C = Pistén,
D = Depésito de hidrégeno, E = trinquete, F Piston de carga con admision de

aire y valvulas de escape, G = Manilla para piston de carga.[2]...ccccccereveerrunnen. 1
Figura 1.2 Comparacion de usos de motor eléctrico y fuel cell.........ccceveuuenn..e. 4
Figura 1.3 Imagenes de vehiculos propulsados por MCIA de hidrégeno: BMW
Hydrogen 7 (a) [5], Mazda RX-8 Hydrogen RE (b) [6] ..cccccvmrrreeeieecccieeeeee e 5
Figura 2.1 Comparacion de densidades relativas al aire de hidrégeno, gas
natural, propano, y vapor de gasolina, de izquierda a derecha [8]......ccccceeeeen... 8
Figura 2.2 Comparacion de limites de inflamabilidad al aire de hidrégeno, gas
natural, propano, y vapor de gasolina, de izquierda a derecha [8].....c.cccccveernne 9

Figura 2.3 Comparacion de energias minimas de combustion al aire de
hidrogeno, gas natural, propano, y vapor de gasolina, de izquierda a derecha

IS 9
Figura 2.4 Llama producida por hidrogeno y propano a la luz del dia (izquierda)
VAo (SR g Ted gl (o [T =T od aF= ) I < RSP 10
Figura 2.5 Vistas de alzado (a) y planta (b) de una combustidon provocada por
jet ignition. [referenCi@l. ..o s 12
Figura 2.6 Triangulo de la combustion (ilustracion propia) .......ccccccceeeveeeceeenne 15
Figura 2.7: Clasificacion de los procesos de combustion [16]........ccccceeeeueenne 18
Figura 2.8 Esquema del circuito de recirculacion en un motor de combustion
iNternNa alterN@tivo, [L] .eeeecccceeeeeecreeeee e e e e e e e ere e e e e e e e e ne e e e e enneeeenaas 20
Figura 4.1: Extracto del programa de OFiZEN.......coocoeereieerrieeeeiee e 25
Figura 4.2: Entrada de parametros de composicion, dosado, temperatura y
QY=Y [ o TP 26
Figura 4.3 a) y b) Inicializacion de variables obtenidas y calculadas............... 28
Figura 4.4 :Obtencion de variables en cada caso singular......c.ccceeeeevceerieeenen. 30
Figura 4.5: Obtencion de la reaccion critica y la energia de activacion........... 31
Figura 4.6 Estudio de sensibilidad para mezcla a 900K a 40 bar a), b), ¢), d) y
SO o7 Y TR = TR R = B 35
Figura 5.1: Velocidad de combustion respecto dosado. Comparacion con
resultados obtenidos POr VEINEIST. ... e 38
Figura 5.2: Velocidad de frente de llama respecto de Temperaturas (a) y de
[T =2 o =S { o) 40

Figura 5.3: Velocidad de frente de llama frente a dosado. Resultados
comparados entre obtenidos por Cantera y seglin estudio de Bourgrine. T=
G 1010 A = o Y- 1 43
Figura 5.4: Estudio de sensibilidad para dosado 1, 0% recirculacion, 300K, 1
bar. Resultados segun Cantera (a) y Bourgring (b)....cceeeceeeeveeereceeeceeeeeeeee e, 44
Figura 5.5 Comparacion de resultados de velocidad de combustion en funcion
de la cantidad de dilUCION .....c.ccceeeieriie et 46




Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Figura 5.6 Comparacion de resultados de temperatura de combustion en

funcion de la cantidad de dilUCION ......cceevcerrerrieeiee e e 47
Figura 5.7 Comparacion de resultados de emisiones de NO en funcion de la
for=1 ) 4o F=To l'o L= 3o 1110 To] o] o SR 49

Figura 5.8 (a) Comparacion de resultados de emisiones de H2 de combustion
en funcion de la cantidad de dilucion y (b) zoom en los resultados de S. Wang

.............................................................................................................................. 50
Figura 6.1: Velocidad de la llama en funcion de dosado composicion. Ensayos
2 900K ¥ Varias PrESIONES ..evvieieieeeeeieeieeeeeeeseseseeeseerseeeeeeeereeererereeeeeeeeeserereeeeereeeens 57
Figura 6.2: Temperatura adiabatica de llama para (a) diversas presiones a
900K y (b) diversas temperaturas a 60 Dar......ccccceeeccceieeeieee e 58
Figura 6.3 :Emisiones de NO en funcion de dosados a 900K y diferentes
S ONES . uuuuuuunrnnnnnnnnssssssssssnssssssssssssssssssssssssssssssssssnsssnsssnsssssnnnsnnnsnsnsnnnnnsnnnnnnnnnnns 60
Figura 6.4 :Emisiones de NO2 para distintos dosados a 900K y distintas
(OS2 e 0= 60
Figura 6.5 :Emisiones de OH para distintos dosados a 900K y distintas
(OS2 T0 T 0= 62
Figura 6.6 :Emisiones de H> inquemado para distintos dosados a 900K y
o |1y g1 e ISR o1 (=151 (] == 62
Figura 6.7 :Emisiones de H* inquemado para distintos dosados (a) 900K,
distintas presiones y (b) 60 bar y diversas temperaturas .....cccccceeeeecccevveeeennnn. 63
Figura 6.8 Velocidad de la llama en funcién de dosado composicion. Ensayos a
60 bar y varias tEMPEraturas ......ccueccceeerrereeee e e ssere e s snee e e snre e e ne e e s enes 64
Figura 6.9: Temperatura adiabatica de llama para diversas temperaturas a 60
o= | PSRN 65
Figura 6.10 :Emisiones de NO para distintos dosados a 60 bar y diversas
LT 00 0T=T = (U= 66
Figura 6.11 :Emisiones de NO> para distintos dosados a 60 bar y diversas
TEMPEIATUIGS oiiiiiiiiiiiiieeiieieieeeteeererererererererererarararerarararasasssssnsssssnsssnsnsnsnsnsnnnsnnnnnnnn 67
Figura 6.12 :Emisiones de OH para distintos dosados a 60 bar y diversas
LT 00 0T=T = (U= 68
Figura 6.13 :Emisiones de H> inquemado para distintos dosados a 60 bar y
dIVErsas tEMPEIAtUIAS ......eueiiieei e e e e e e e e e e nnn e e e e e as 68
Figura 6.14: Emisiones de H* inquemado en funcion del dosado a 60 bar y
dIVErsas tEMPEraturas ... e 69

Figura 6.15 Emisiones de NO y NO2, velocidad de combustion y temperatura de
llama en funcion de dosado y recirculacion para combustion a 550K y 60 bar.
Valores totales (a) y cociente entre resultados con dosado y con recirculacion

(o) R 71
Figura 6.16 Emisiones de NOx a 900K para distintas presiones en comparacion
con el limite impuesto por la normativa EUro Vi.........ccceeeeecceeeeecceeeee e 73




Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Figura 6.17: Relacion entre recirculacion y dosado para velocidades de

(o300 oTU ISy oY T F= U= L= 74
Figura 6.18 Valores de EGR equivalentes a dosado en temperatura adiabatica
de llama (a), emisiones de NO (b), de NO2 (C) Y OH (d) ceeeeeeereeeerrerrrrrerereeeeeeeeen, 76

. Figura 6.19: Comparacion de emisiones y temperaturas de llama adiabaticas
para combustiones a 60 bar, 900K para velocidades de combustion iguales

Figura 6.21: Comparacion de emisiones en combustion de 100% H2 o EGR en
funcion de la fraccion molar inicial de Hz. Ensayos a temperatura 900K y
PFESION B0 DAI ..uiiiiciieciieeciieeeieeeeiee e e e e e e seeeeseeeeseeessseesesseesesseesasseessneesannessnsnens 79
Figura 7.1 Capacidad calorifica (a) y conductividad térmica (b) a 900K en
funcion de dosado, presion Yy EGR ......cocieeciee et 81
Figura 7.2: Capacidad calorifica (a) y conductividad térmica (b) a 60bar en
funcion de dosado, temperatura y EGR......c..oeveieeciie e e 82
Figura 7.3 : Reaccion principal y su energia de activacion en funcién de dosado
y (a) diversas presiones con temperatura 900K, (b) distintas temperaturas a 60

o = | SRR 84
Figura 7.4 N.° de Prandtl (a) y de Lewis (b) a 900K en funcién de dosado y
(Y=Y [ o TR 87
Figura 7.5 N.° de Prandtl (a) y de Lewis (b) a 60 bar en funcion de dosado y
LT 0] 0121 = (UL = USSR 88
Figura 7.6 Viscosidad de la mezcla tras la combustién para 900K (a) y 60 bar
(o) 90
Figura 7.7 Densidad de la mezcla antes de la combustion para 900K (a) y 60
o= | {0 ) 1 91
Figura 7.8 Densidad de la mezcla tras la combustion para 900K (a) y 60 bar (b)
............................................................................................................................... 93

Xl

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

Indice de acrénimos

EGR
MCIA
Cp

k

Ha
NOx
NO
NO2
(0]
N2
OH
Ea

A

¢
MHV

n

Exhaust Gas Recirculation - Recirculacion de Gases de Escape
Motor de Combustion Interna Alternativo
Capacidad calorifica a presion constante
Conductividad térmica

Hidrégeno (gas)

Nitroxidos

Monéxido de nitrégeno

Dioxido de nitrogeno

Oxigeno (gas)

Nitrogeno (gas)

Hidroxido

Energia de activacion

Lambda. Inverso de phi

Dosado. Fraccion molar de fuel sobre comburente
Mixture heating value

Eficiencia




Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

1. Introduccion

1.1. Motivacion

El motor de combustion de interna alternativo de hidrégeno, objeto de estudio
del presente trabajo, tiene la apariencia de ser una idea muy nueva y
revolucionaria. Sin embargo, estudiando la historia descubrimos que el
hidrogeno fue el combustible del primer MCIA, desarrollado por Francois Isaac
de Rivas en 1807 [1]. Este motor fue inventado buscando una alternativa a las
turbinas de vapor, las cuales mostraban problemas cuando trataban de
integrarse en la idea de un vehiculo autobnomo. Se observa un boceto de dicho
vehiculo en la Figura 1.1

Vemos de esta forma que los vehiculos, los MCIA y el hidrogeno como
combustible tuvieron un origen comdn hace mas de 200 anos, y ahora parece
que sus caminos se unen de nuevo.

En este TFG se tratara de aportar herramientas para el estudio de la
combustion del hidrégeno, y se realizara analisis de la combustion de
hidrogeno en distintos casos tratando de aportar conclusiones acerca de cémo
afectan distintas condiciones a dicha combustion.

De esta forma, la motivacion es apoyar a la investigacion y el desarrollo del uso
del hidrégeno como combustible, el cual parece hoy en dia que es una de las
grandes alternativas a los combustibles derivados del petroleo.

Figura 1.1 Imagen del vehiculo de de Rivaz. A = Cilindro, B = Bujia, C = Pistén, D = Depdsito de
hidrégeno, E = trinquete, F Pistén de carga con admision de aire y valvulas de escape, G = Manilla
para piston de carga.[2]
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1.2. Antecedentes

. Tras numerosos estudios acerca de la situacion medioambiental actual y la
futura disponibilidad de recursos naturales, se ha demostrado una alta
cantidad de compuestos presentes en el aire originados por la actividad
humana. Una de las diferentes consecuencias de esto es la contaminacion del
aire tanto a nivel de suelo como en las capas mas superiores de la atmosfera.
Esta contaminacion afecta profundamente a la salud humana con distintos
problemas y enfermedades. También afecta gravemente a toda la biosfera,
conformando asi un grave problema mundial y un obstaculo para la
supervivencia de un gran namero de especies, incluyendo en Ultima instancia
la de los propios humanos.

Con la Primera Revolucion Industrial, la contaminacion atmosférica comenzé a
crecer exponencialmente tras haberse mantenido en niveles estables y poco
toxicos para la mayoria de las especies. La invencion de la maquina de vapor y
su rapida popularizacion conllevé un enorme aumento del uso de combustibles
como el carbon, anteriormente utilizados solo con fines luminicos, como
fuentes de calor simples para cocinas y otros usos poco intensivos. La creciente
escalada de las nuevas maquinas condujo al crecimiento de emisiones de
sustancias como CO, cuyos efectos nocivos no tardaron en hacerse notar en la
salud de los trabajadores de las fabricas.

Las medidas para preservar la salud de los trabajadores en los lugares donde
se realizaban estas combustiones comenzaron a llegar, pero no se incidio en a
donde llegaban estas emisiones cuando salian de las fabricas o los vehiculos.
A finales del siglo XX, los esfuerzos de investigadores y divulgadores cientificos
comenzaron a calar en la poblacion, quien empez6 a darse cuenta de la causa
de algunas enfermedades y la de la destruccion de ecosistemas y de paisajes:
Las emisiones contaminantes.

Tras la maquina de vapor, la tecnologia fue mejorando en busca de mayores
eficiencias energéticas, potencias mas grandes y aplicaciones a distintos
sectores. Una de las derivadas de la maquina de vapor es el motor de
combustion interna alternativo (MCIA). Entre sus ventajas destaca su
proporcion peso-potencia, haciéndolo la opcion éptima para vehiculos. EIl MCIA
transforma energia quimica contenida en un fluido combustible en trabajo que
puede utilizarse para mover ruedas o hélices.

La situacion medioambiental ha llevado a las autoridades competentes a
buscar métodos para disminuir las emisiones contaminantes. Para ello,
distintos organismos como la Unién Europea internacionales han fijado
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distintas bases y objetivos a corto plazo tratando de conseguir una huella de
carbono neutral en 2050. Una de estas bases es la prohibicion desde 2035 de
la venta en paises de la UE de vehiculos nuevos que en su uso produzcan
emisiones de carbono. Esto conlleva la prohibicion de la fabricacion de nuevos
motores que utilicen gasolina o diésel a partir de ese ano, por lo que es una
prioridad el desarrollo de nuevas tecnologias para suplir estos motores.

Como alternativa a los MCIA de derivados de petroleo, se esta trabajando en 3
alternativas. Estas son el motor eléctrico, la pila de combustible y el MCIA de
hidrogeno. Observamos en la Figura 1.2 el rango de aplicacion de motor
eléctrico y fuel cell. Mientras que el motor eléctrico es Optimo para
desplazamientos cortos y de carga ligera, la fuel cell es indicada para trayectos
medios y con cargas ligeramente mayores. Como vemos en la imagen, el motor
eléctrico es prefecto para ciclomotores, motocicletas o automéviles pequenos
y ligeros para uso urbano. La pila de combustible seria mas recomendable en
caso de desplazamientos de distancia media o desplazamientos cortos, pero
de vehiculos algo mas pesados.

El rango de aplicacion éptimo de MCIA de hidrégeno seria para vehiculos mas
pesados tales como aviones y barcos, aunque también incluiria vehiculos
terrestres pesados como camiones y ferrocarriles [3]. La principal ventaja del
MCIA de hidrégeno frente a la pila de combustible y el motor eléctrico es su
capacidad para dar mayor autonomia y potencia.
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Fuel Cell

o
Vehicles (cvs)
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range and fast refueling. transport such as buses
and shipping trucks and
even spacecrafts.
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Personal mobility

TRAVEL DISTANCE
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SOURCE: Green Car Reports
Figura 1.2 Comparacion de usos de motor eléctrico y fuel cell [3]

La tecnologia que concierne a este trabajo es la de la utilizacién de hidrégeno
(H2) como combustible alternativo en motores de combustion interna
alternativos. Esta tecnologia es una gran alternativa para disminuir las
emisiones tal como se pretende. Sin embargo, se encuentra ain en fase muy
temprana de desarrollo. Las empresas estan comenzando a plantear su diseno
y fabricacion y se encuentran ain ante desafios acerca de su configuracion.

La idea de usar hidrégeno en MCIA no es nueva. La historia nos remonta al siglo
XIX, donde ya se desarrollaron el primer MCIA, que funcionaba a base de
hidrogeno, y los primeros motores de gas a base de hidrogeno. Sin embargo,
eran menos eficientes que los combustibles fosiles y el hidrégeno es mas dificil
de almacenar. En la primera mitad del siglo XX también se investigd el
hidrégeno como combustible. La motivacion vino de la preocupacion por perder
acceso a combustibles fosiles por culpa de la complicada situacion geopolitica.
En varias ocasiones durante la segunda mitad del siglo XX se ha vuelto a
investigar e incluso desarrollar vehiculos a base de hidrégeno. Durante el siglo
21 se han comercializado mas de 180 vehiculos que utilizan hidrégeno como
combustible [4] . Observamos algunos de estos vehiculos en la
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(b)

Figura 1.3 Imagenes de vehiculos propulsados por MCIA de hidrégeno: BMW Hydrogen 7 (a) [5], Mazda
RX-8 Hydrogen RE (b) [6]

El escaso éxito de los MCIA de hidrogeno viene provocado por el desarrollo
pobre de la tecnologia necesaria.

La experimentacion con MCIA de Hidrégeno es alin muy complicada, dado que
no existen modelos comerciales o de referencia. Algunas condiciones como las
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altas presiones de entrada son audn dificiles de conseguir en entornos
experimentales. Pero gracias a las simulaciones cinéticas y a programas como
Cantera, se puede estudiar el efecto de presiones, temperaturas y
composiciones, entre otros, ahorrando gran cantidad de tiempo y recursos. De
esta forma, se pueden disenar ensayos experimentales especificos ahorrando
gran cantidad de iteraciones, como podrian ser composiciones o presiones no
adecuadas, no favorecedoras 0 que nhi siquiera pudiesen conseguir la
combustion.

1.3. Objetivos

El objetivo principal de este TFG consiste en caracterizar la combustion de
hidrogeno en condiciones reales de funcionamiento de un motor de
combustion interna haciendo uso de un software de simulacién del proceso de
combustion, estudiando el efecto de la adiccion de EGR con el de la
disminucion de dosado en condiciones de motor.

Para caracterizar el proceso de combustion se procedera a simular
cinéticamente la combustion de hidrégeno mediante el software Cantera y
haciendo uso de Python.

Se utilizaran presiones y temperaturas de motor, similares a las tedricas para
un MCIA de hidrégeno, para obtener resultados extrapolables al motor.

Para conseguir este objetivo se caracterizara la combustion de hidrégeno a
través de la velocidad de combustion, temperatura adiabatica de llama y
emisiones durante dicho proceso, validando con otros resultados. También se
analizaran otros parametros que caracterizan la combustion, aunque son de
menor importancia.

Se compararan los resultados con los obtenidos en otros estudios con el
objetivo de demostrar si Cantera es una herramienta que arroja resultados
validos, y si puede ahorrar enormes cantidades de tiempo, trabajo y capital.

Ademas, se tratara de encontrar porcentajes de EGR y dosados de
funcionamiento que ayuden a reducir las emisiones de contaminantes como
NO2, NO y OH tratando de mantener otras propiedades para una correcta
combustion.

Se estudiara a qué parametros favorece y cuales empeora el uso de EGR, y en
que proporciones es 0ptimo el uso de EGR.
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1.4. Estructura del documento

Para conseguir los objetivos anteriormente detallados se ha realizado esta
memoria de TFG que se estructura en siete capitulos que se describen a
continuacion:

1. Introduccion y objetivos
= Descripcion de la motivacion y finalidad del documento
2. Estado del arte
= Términos y conceptos considerados necesarios para la
comprension del documento
3. Metodologia
= Descripcion de los programas y aplicaciones utilizados
4. Programacion
= Descripcion exhaustiva del funcionamiento del programa
de simulaciones cinéticas
5. Validacion
= Comparacion de resultados con otros autores y discusion
de la validez de resultados obtenidos mediante el
programa de simulaciones cinéticas propuesto
6. Estudio paramétrico
» Muestra y analisis de resultados obtenidos con
simulaciones mediante el programa de simulaciones
cinéticas propuesto
7. Conclusiones
= Analisis resumiendo las conclusiones obtenidas del
presente trabajo
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2. Estado del arte

2.1. Hidrégeno

El hidrégeno es un elemento quimico formado por un proton, un electrony 0, 1
0 2 neutrones, aunque el is6topo mas comun es el que no tiene neutrones,
llamado protio. La union de dos atomos de hidrégeno da lugar a moléculas
gaseosas que llevan el mismo nombre, hidrégeno. Aunque en algunos articulos
se habla de este gas como dihidrogeno, hidrégeno molecular, o hidrégeno
gaseoso, la denominacién mas comun es hidréogeno. Cuando se mencione el
hidrogeno en el presente trabajo se referira a su forma como molécula gaseosa
a partir del presente apartado, siempre que no se indique explicitamente lo
contrario.

2.1.1. Propiedades del hidrogeno

El hidrogeno destaca frente a los combustibles actuales derivados de la
gasolina por su alto poder calorifico, siendo aproximadamente de 3 veces
mayor que el de la gasolina o el diésel, su alta difusividad masica y baja
densidad[7].

Su densidad es de 0.07 veces la del aire. Se ilustra en la Figura 2.1 una
comparacion de la densidad del hidrogeno frente a otros combustibles,
mostrando la muy baja densidad del hidrégeno frente a otros combustibles.

5—

< o
2 1.52

Relative to Air

0.07 0.5

Hydrogen | Natural Gas | Propane IGas.olineVaporI

Figura 2.1 Comparacion de densidades relativas al aire de hidrégeno, gas natural, propano, y vapor de
gasolina, de izquierda a derecha [8]
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Los limites de inflamabilidad son las concentraciones mas alta y baja entre las
cuales una mezcla de gas y aire es inflamable. En el caso del hidrégeno, sus
limites de inflamabilidad son 4% y 75% en volumen. Se ilustran en la Figura 2.2
los limites de inflamabilidad del hidrogeno comparados con los de otros
combustibles convencionales. Se observa en la figura el amplio rango que
tienen estos limites en el hidrégeno frente a los rangos de otros combustibles.

80 — 75.0%

% gas-to-air volume ratio

Hydrogen Natural Gas Propane Gasoline
Vapor

Figura 2.2 Comparacion de limites de inflamabilidad al aire de hidrégeno, gas natural, propano, y vapor
de gasolina, de izquierda a derecha [8]

La energia minima de combustion se define como la energia minima que debe
aportarse a una atmosfera para que en esta se produzca ignicion. Esta energia
puede ser aportada por chispas o en forma de calor. La energia minima de
combustion del hidrégeno es de hasta 1/10 la de otros combustibles, aunque
en concentraciones bajas el valor se acerca a 0.25 mJ, valor similar al de otros
combustibles comunes. Se observa la baja energia minima de combustion en
la Figura 2.3.

0.4
<} Sl
E 03 0.29 mJ 0.26 mJ
3
3 02
2
= 01
0.02 mJ
o —

Hydrogen lNatur'al Gas Propane IGasoline Vapor

Figura 2.3 Comparacion de energias minimas de combustion al aire de hidrégeno, gas natural, propano,
y vapor de gasolina, de izquierda a derecha [8]
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La velocidad de combustion en el aire es aproximadamente 6 veces superior a
la velocidad de combustion del propano y del metano en condiciones similares.
Su llama es practicamente invisible a la luz del dia, presentando un brillo azul
palido tenue en la oscuridad. [7], [8], [9]. Se puede observar el comportamiento
de la llama del hidrégeno comparado con la de propano en la Figura 2.4.

Hydrogen flame Propane flame

Propane Flame Hydrogen Flame

Figura 2.4 Llama producida por hidrégeno y propano a la luz del dia (izquierda) y de noche (derecha) [8]

La baja densidad del hidrégeno provoca que para almacenarlo sea necesario
comprimirlo. En un depésito de 1000 litros a condiciones atmosféricas lleno de
hidrogeno, no encontrariamos mas que 44 gramos de este gas. Segln las
estimaciones actuales, en un escenario verosimil para un MCIA de hidrégeno
se ha de comprimir el hidrogeno a 350 bar. Esta es una masa de
aproximadamente 850 gramos si el depdsito es de 60 litros.

La alta difusividad masica del hidrégeno presenta frecuentemente un
problema. Los atomos de hidrégeno son en esencia tan solo un proton y un
electron. Dichos atomos son por tanto los mas pequenos que pueden existir.
En caso de tener hidrégeno almacenado en un tanque, este escapa
gradualmente del tanque, debido al mencionado tamano de los atomos de
hidrogeno. Uno de los problemas del hidrogeno tiene que ver con ambas
propiedades. El hidrégeno debe ser comprimido por su densidad tan baja, pero
esto provoca que su difusividad aumente y que parte del hidrogeno escape del
deposito.

10

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

2.1.2. Hidrégeno como combustible

En la actualidad la investigacion para movilidad terrestre esta desarrollando
nuevas tecnologias para aportar energia a los vehiculos. Estas nuevas
tecnologias buscan la descarbonizacion de la movilidad y una disminucién en
emisiones nocivas para el ser humano y el medio ambiente. Algunas de las
tecnologias con las que mas se esta trabajando son los motores eléctricos, la
pila de combustible y los MCIA de hidrégeno.

Mientras ya existen modelos comerciales de vehiculos con motores eléctricos,
las otras dos tecnologias mencionadas se encuentran en fases de desarrollo
mas tempranas. En el caso del MCIA de hidrégeno existen aun algunos
problemas a resolver relacionados con la alta presion que necesita este
combustible para su almacenamiento o combustion, aumentar la produccion
de hidrogeno debido a la alta demanda futura, y crear infraestructuras
extensivas para el transporte de este combustible.[10], [11], [12].

2.1.3. Inyeccion en MCIA de hidrégeno

La investigacion en los ultimos anos con MCIA de hidrégeno ha llevado a
considerar como una mejor alternativa la inyeccion directa. [13] Los estudios
experimentales con MCIA de hidrocarburos adaptados a hidrogeno muestran
que con inyeccion indirecta premezclada la diferencia de densidades entre el
aire y el hidrégeno provoca una mezcla mala y estratificada, provocando una
combustion ineficiente y una densidad energética del hidrogeno inferior a la de
gasolina o diésel. Con inyeccion directa, sin embargo, se evitan estos
problemas en la mezcla, pudiendo obtenerse resultados mucho mas
favorecedores. La combinacion de inyeccion directa y combustion por
compresion ha mostrado también resultados con eficiencias similares a las de
los motores de diésel.

2.1.4. Ignicion en MCIA de hidrogeno

La técnica jet ignition ha surgido como una alternativa al encendido tradicional
que presentan los motores de gasolina. Se ilustra la jet ignition en la Figura 2.5.
Esta técnica incorpora una precamara de combustion insertada en la camara
de combustion del cilindro. Esta precamara consiste en un volumen cerrada,
con 4,5, 6 u 8 pequenos orificios que comunican con la camara de combustion.
La precamara de combustion esta conectada con una bujia convencional y con
la inyeccion de combustible. Cuando el combustible es inyectado, se acciona la
bujia, por lo que la chispa provoca una primera ignicion en el seno de la
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precamara de combustion. Dado el rapido aumento de presion, la llama escapa
por los orificios, pero a gran velocidad, en forma de jets o chorros. Estos chorros
se prolongan diametralmente por la camara de combustion. Cuando la llama
de estos chorros se expande, provoca que la combustion sea mas homogénea
en la camara. [14]

(a)

(b)

Figura 2.5 Vistas de alzado (a) y planta (b) de una combustion provocada por jet ignition. [referencia]
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Los estudios mas recientes muestran que el uso de jet ignition mejora la
combustion. Esta también ha sido aplicada a MCIA de hidrégeno, permitiendo
mejorar los resultados de eficiencia. Distintas tecnologias estan siendo
desarrollados y probados. Entre ellas estan la criogenizacion del combustible,
el uso de inyeccion directa o indirecta, mejoras en el sistema de jet ignition, la
optimizacion de la refrigeracion del motor, ignicion hibrida por compresionyy jet,
inyeccion hibrida indirecta y directa y uso de alta presion en la inyeccion.

El uso de software de simulaciones cinéticas, entre ellos cantera, puede
facilitar estos estudios. Se pueden obtener resultados para prever las
configuraciones Optimas para algunas de estas tecnologias, ya que se pueden
modificar la presion, el tipo de ignicién, la temperatura, la mezcla, y otras
variables. De esta forma puede ahorrarse mucho tiempo y capital en
investigaciones.

2.1.5. Actualidad de MCIA de Hidrogeno y uso de EGR

Investigaciones actuales sobre el MCIA de hidrégeno proyectan resultados muy
interesantes. Parametros como la eficiencia se encuentran ya cercanos al 40%,
valores muy similares a los actuales motores de combustion de diésel y
gasolina. Nos indican por tanto que este nuevo combustible seria ya igual de
eficiente que los utilizados actualmente, abriendo la posibilidad de que sea en
un futuro un combustible mucho mas eficiente si se aplican tantos anos de
experiencia y desarrollo a este como se han dedicado a los derivados del
petréleo [11], [15]. Algunos articulos reflejan estas posibilidades de aumentar
la eficiencia, mencionando también ensayos en los que se han conseguido
resultados mayores al 42% [12].

Aunque las emisiones de CO2 desaparecen debido a la quimica de la
combustion del hidrégeno, los NOx siguen presentes. El alto poder calorifico,
del hidrégeno provoca altas temperaturas al ser quemado, las cuales propician
la formacion de compuestos NOx. Para evitar las altas temperaturas, se han
propuesto actualmente dos alternativas: La introduccion de recirculacion de
gases de escape (EGR, por sus siglas en inglés) o la reduccion del dosado.
Algunos articulos comparan ambas alternativas [12], mencionando que la
disminucion del dosado proporciona ademas una reduccion de las pérdidas
térmicas. Otros indican que el aumento de EGR también favorece la
disminucion de pérdidas de calor[11] . Diversos articulos senalan también el
efecto favorable de la recirculacion para disminuir las emisiones de NOx[15] .
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Se observa por tanto que el uso de EGR produce disparidad de opiniones, por
lo que se trataran de clarificar en este trabajo los efectos de su uso.

2.2. Reacciones quimicas

Una reaccion quimica es un proceso en el cual ciertos compuestos iniciales
llamados “reactivos” se transforman en otros llamados “productos”. Una
extensa cantidad de reacciones son reversibles, por lo que una reaccion no
indica una transformacion permanente.

Las reacciones quimicas suceden al entrar en contacto moléculas de distintos
compuestos. La facilidad para entrar en contacto depende de las condiciones
de presion, temperatura y concentracion, entre otras. Estas condiciones
aportan a las moléculas cierta energia. Las condiciones criticas para que se dé
una reaccion no dependen de valores concretos de las condiciones en las que
se encuentra la mezcla, si no del conjunto de estas condiciones a través de su
energia en conjunto. A esta energia critica la llamamos energia de activacion
(Ea)

Dado que algunas reacciones son reversibles, la energia de activacion de una
reaccion y la de su reversa son iguales con signo opuesto. La que lleva signo
negativo indica que esa reaccion sucede de manera espontanea, es decir, sin
necesidad de aporte de ningln tipo de energia.

2.3. Combustion

Entre las diferentes clases de reacciones quimicas, el presente trabajo fija su
principal atencion en las de combustion. Las reacciones de combustion se
caracterizan por la presencia de un hidrocarburo llamado combustible
reacciona con otro compuesto llamado comburente que aporta oxigeno y entre
los productos aparecen CO2 y/o H20. Otra caracteristica importante de la
combustion es que presente altas velocidades de reaccion y es exotérmica, es
decir, cede energia calorifica al sistema en el que se encuentra.

En el presente trabajo, la reaccion de combustion a estudiar es la que sigue:

Ecuacion 2.1: Reaccion estequiométrica
2H, + 0, - H,0 de combustion de Hidrégeno con Oxigeno

Para que se presente una combustion, son siempre necesarios 3 agentes:
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e Combustible
o Elemento que se oxida. Generalmente, caracteriza la combustion
en cuanto a cantidad de energia exotérmica, masa de
comburente necesario, temperaturas de combustion, productos,
etc.
e Comburente
o Elemento que cede atomos de oxigeno. En la mayoria de los
casos, aire u oxigeno purificado. También otros compuestos son
utilizados ocasionalmente como comburentes: Lejias, agua
oxigenada, sales de permanganato, sulfoxidos, etc. La cantidad
de comburente en relacion con la cantidad necesaria segun la
relacion estequiométrica caracteriza la combustion en relacion
con temperaturas de combustion, eficiencia y otros factores.
e Ignicion
o Lacombustion necesita ser provista de una energia de activacion
para suceder. Segun las condiciones de contorno, puede ocurrir
la autoignicion, como en el caso del diésel al comprimirlo a altas
temperaturas, 0 ser necesaria una chispa o llama generada
mediante otro componente, caso de los motores de gasolina. Los
tipos de ignicion se explicaran con detalle a continuacion.

Observamos en la Figura 2.6 el esquema de los agentes necesarios para la
combustion.

Ignicion

Figura 2.6 Triangulo de la combustion (ilustracion propia)
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2.3.1. Oxidacion del combustible

Dado el elevado coste de obtener oxigeno diatbmico puro a gran escala, se
utilizan en la mayoria de las reacciones otros componentes. Uno cuyo uso es
ampliamente extendido y de muy sencilla obtencion es el propio aire, el cual es
una mezcla compuesta por un 78% de Nitrégeno, 21% de oxigeno e impurezas
de composicion y concentracion variable

Dada la facilidad de obtencion del aire y su uso como comburente, el presente
trabajo es otro ejemplo de la utilizaciéon de este compuesto. Se modifica la
reaccion principal, por tanto, dando lugar a la siguiente reaccion quimica:

0, + 3.76N, 3.76 Ecuacion 2.2: Reaccion de combustion de

, + > - H,0 + 'TN2 hidrogeno con aire

Sin embargo, esta no es la Unica reaccion que ocurre durante la combustion.
El caso real es la activacion de una gran variedad de reacciones quimicas
distintas. En el caso de los motores de combustion interna hay que prestar
especial atencion a compuestos toxicos como NOx y OH. Las altas temperaturas
favorecen la formacion de los compuestos NOx. Uno de los objetivos del
presente trabajo sera relacionar la recirculacion y la cantidad de esta con la
formacion de estos compuestos.

2.3.2. Tipos de combustion
Atendiendo a distintos parametros, se pueden clasificar los procesos de
combustion de distintas formas. Se realizara una breve descripcion de estas
para entender en qué casos se centra el presente trabajo.

e Combustion generalizada o autoencendido: Un volumen
diferencial se encuentra bajo las mismas condiciones en un
instante dado en este proceso caracterizado por una
discontinuidad temporal pero no espacial. Ningun agente
externo (ninguna ignicion) es responsable del inicio de la
combustion, y la dltima fase de la combustion es
increiblemente rapida y exotérmica, por lo que puede
identificarse como una explosion.

Cuando las condiciones de la mezcla se elevan a condiciones de presion
y temperatura que superan el umbral de autoencendido y el combustible
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hidrocarburo de cadena corta (metano, benceno, benceno) se

produce este fenomeno.
Tras un tiempo de retraso o induccion sucede la explosion o
autoencendido de la mezcla.

©)

Combustion localizada. En este caso la discontinuidad es
espacial y no temporal. Es necesario aplicar una ignicion
externa que actia como fuente, que produce un frente de
llama que progresa. El tipo de discontinuidad determina la
clase de combustion localizada:
Combustion localizada con discontinuidad de presion. Proceso
de combustion con velocidad de propagacion de la llama del
orden de la velocidad del sonido en la que no se puede
considerar homogeneidad de presiones, obligando a tener en
consideracion la onda de choque generada. La causa general de
este tipo de combustion en motores de encendido provocado es
una combustion andémala. Este fendémeno se denomina
detonacion

Combustion localizada con discontinuidad de temperatura.
Combustion en la que se considera que las variaciones de
presion se transmiten de forma instantanea debido a
velocidades de propagacion de la llama considerablemente mas
bajas que la velocidad del sonido. Se halla una discontinuidad de
temperatura en el frente de llama, que se mantiene por la
energia liberada por la combustion. Este fendmeno se denomina
deflagracion Se puede clasificar segin mezclas homogéneas o
heterogéneas, llamadas combustion premezclada o combustion
por difusion respectivamente. Ambas pueden ser laminares o
turbulentas

En la combustion por difusion el combustible y oxidante se
mezclan en el punto en el cual ocurre la combustion. Este tipo de
combustion puede dividirse en funcion de las fases iniciales de
los reactivos, gas/gas o liquido/gas. [16]
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Figura 2.7: Clasificacion de los procesos de combustion [16]

2.4. Combustion en MCIA

2.4.1. Propagacion de la llama

El proceso de quemado del combustible en un motor de combustion interna
(MCIA) ocurre en un periodo de tiempo muy corto. La llama puede conseguirse
mediante el calentamiento y compresién de un compuesto gaseoso hasta su
punto de autoinflamacion.

La propagacion del frente de llama es un parametro importante en la
combustion, del que dependen muchas caracteristicas del motor. El que nos
concierne es la velocidad de combustion. Cuanto mayor sea la velocidad de
combustion, menores son los contaminantes de HC emitidos. La velocidad de
propagacion depende de la composicion. Segun

La velocidad de propagacion de la llama depende en gran medida de la
presencia y cantidad de 5 elementos quimicos: carbono, hidrégeno, oxigeno,
nitrégeno y azufre.

La velocidad de propagacion del frente de llama depende también de la
temperatura de reactivos y productos, la presion de la mezcla, la difusividad
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térmica y el calor especifico de los inertes, del dosado relativo, de la estructura
molecular, de aditivos y de otros factores como tasa de stretch y celularidad.

2.4.2. Tasa de stretch

Se puede traducir como tasa de expansion o estiramiento de la llama. Se define
como la lagrangiana del logaritmo del area A: de un elemento diferencial de
superficie del frente de llama [16] . Puede entenderse como la velocidad de
crecimiento de la superficie de la llama. Una tasa de stretch nula corresponde
a un frente de llama que no esta en movimiento, mientras que una tasa de
stretch positiva indica que el radio del frente de llama esta aumentando con el
tiempo.

La tasa de stretch no puede ser aplicada a simulaciones cinéticas. Esto se debe
a que es una consecuencia de irregularidades de la llama, inestabilidades de
esta o del entorno y caracteristica de llamas turbulentas. Las simulaciones
cinéticas solo tienen en su alcance a las llamas laminares.

2.4.3. Celularidad

El frente de llama puede presentar un proceso de arrugamiento provocado por
distintas inestabilidades. Esta estructura del frente de llama es denominada
como celular. La celularidad consiste en la ruptura del frente de llama en celdas
de combustion, con regiones de combustion debilitada lejos de los bordes de
las celdas y regiones de combustion intensificada en las crestas de las celdas.

2.5. Recirculacion
La recirculacion es un método de gestion de los productos donde se dirige parte
de estos hacia la alimentacion de la camara de combustion. De esta forma
parte de los productos se mezclan con los reactivos, dando lugar a una
combustion con compuestos y concentraciones distintas.

En este trabajo se denomina “Xegr” a la fraccion molar de recirculacion de los
productos. Se modifica la reaccion principal haciendo que en equilibrio
estequiométrico quede la ecuacion que sigue:

0, + 3.76N, 3.76N,

2t 2 + Xper(H20 + 2 ) Ecuacion2.3 : Reaccion de
3.76 combustion de hidrégeno
- (H,0 + TNZ)(l + Xeer) con recirculacion
( ]
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Parametro A: A=—=

Con ¢ =Fr

El objetivo del presente trabajo es comparar las caracteristicas de la
combustion a distintos dosados con las caracteristicas obtenidas a distintos
grados de recirculacion.

Observamos en la Figura 2.8 [1] un esquema simplificado de la recirculacion
de los productos de escape a través de una unidad de control electrénica. Estos
productos son mezclados en la inyeccion con el compuesto de aire y
combustible, provocando una dilucion del combustible.

-~

—

m 5 —
Hydrogen Fue %} _._

Tank

N

Valve {
Pressure

Regulator

K |
|
|

___+—Exhaust

Electronic
Control

Unit
inputs outputs

ICE

Figura 2.8 Esquema del circuito de recirculacion en un motor de combustion interna alternativo, [1]

2.6. Sensibilidad

El frente de llama es esencialmente una singularidad espacial en la cual se
esta dando la transformacion de reactivos en productos. La velocidad del frente
depende, entre otros factores, de la concentracion de reactivos y productos, asi
como de la energia interna de la mezcla. En el frente de llama no ocurre una
sola reaccion, sino muchas en periodos de tiempo muy cortos. Algunas de estas
reacciones liberan energia con lo que facilitan alcanzar la energia de activacion
de otras y que acaben sucediendo todas las reacciones.
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Las reacciones que provocan que comience esta cadena de reacciones tienen
una gran importancia en la velocidad de propagacion. Se puede determinar el
efecto sobre esta velocidad que tiene cada reaccion de la siguiente forma:

Sens = W~ Uo Ecuacion 2.4: Calculo de la sensibilidad
Ujo * dy
Donde dk es el valor de la perturbacion y u; y ui son las velocidades de

propagacion laminar de la combustion original y tras la perturbacion.

2.7. Efecto Soret
La difusion de particulas predominante sigue la Ley de Fick generalmente. Sin
embargo, en casos con gradientes de temperatura significativos, las particulas
pesadas y ligeras toman comportamientos opuestos. Las particulas pesadas
tienen a desplazarse hacia las zonas mas frias, mientras que las particulas mas
ligeras tienden a desplazarse a zonas mas calientes. A esta forma de
termodifusion se le llama efecto Soret.

El efecto Soret afecta a la velocidad del frente de llama, como vemos en
distintos estudios [17], [18],[19] La presencia de hidrogeno como atomo ligero
provoca un aumento de la velocidad de la llama. Los atomos de hidrogeno
viajan

2.8. Eficiencia de combustion
La eficiencia de una combustion da una medida de la energia Gtil que puede

extraerse de la reaccion [20]. Para calcularla, se tienen en cuenta la energia de
reactivos y productos

MHYV es el poder calorifico de la mezcla, calculado de la siguiente manera:

— Ecuacion 2.5: Poder calorifico de la mezcla
MHV = HproductosTu,Pu - HreactivosTu,Pu

Donde H es la entalpia de reactivos o productos a temperatura Tu y presion Pu

_ MHV
Necomb = YHZLHVHZ

Ecuacion 2.6: Eficiencia de la combustion

Donde Y es la fraccion masica en el combustible y LHV es el poder calorifico
inferior

——
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3. Metodologia

3.1. Paquete Anaconda

Anaconda[21] es una compania fundada en 2012 con el objetivo de
proporcionar herramientas para explotar todo el potencial del entorno de
programacion Python.

A través de su pagina web, se puede obtener de manera gratuita el paquete
Anaconda Free, que consta de distintas herramientas y entornos como son
Jupyter Notebook, DataSpell, JupyterLab, Orange 3 o el utilizado en el presente
trabajo, Spyder. El paquete nos permite crear y editar nuestros propios
entornos, permitiendo de esta manera la creacion de un entorno para Cantera
y la instalacion de diferentes librerias complementarias a esta.

La distribucion Anaconda esta disenada especificamente para cientificos de
datos, ingenieros y desarrolladores que requieran de calculos numéricos y
analisis de datos.

Esta distribucion tiene algunas caracteristicas de alto interés. Trae consigo una
amplia gama de bibliotecas preinstaladas tales como NumPy, SciPy, Pandas,
Matplotlib, etc., que seran de gran utilidad en cuanto al tratamiento de datos
numéricos y la representacion de dichos datos. Otra ventaja del paquete
Anaconda es su compatibilidad entre distintas plataformas, facilitando las
posibilidades de trabajar desde distintos equipos.

3.1.1. Spyder

Spyder[22] es un entorno gratuito de desarrollo cientifico y de cédigo abierto
escrito en Python y para escribir en este lenguaje. Esta disenado por y para
cientificos, ingenieros y analistas de datos. Dispone de una interfaz grafica
intuitiva conformada por un editor de cédigo, consola interactiva, explorador de
variables y archivos, y otros elementos. El diseno unificado de la interfaz facilita
la navegacion entre distintas partes del proyecto y la realizacion de tareas de
forma eficiente. Este entorno que permite la programacion en Python de forma
accesible para todos los usuarios ha sido seleccionado por su facilidad para
nuevos usuarios, su interfaz de facil comprension y su potencia a pesar de ello.

Spyder proporciona un editor de c6digo con caracteristicas como resaltado de
sintaxis, completado automatico, manejo de multiples archivos, etc. Esta
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caracteristica, en conjunto con el visualizador de variables en tiempo real y su
diseno orientado a trabajar con bibliotecas populares como NumPy, SciPy y
Matplotlib, contribuyen a que sea una interfaz muy recomendable para ser
utilizada por ingenieros, analistas de datos o desarrolladores de software.

3.2. Cantera

Cantera[23] es un programa de codigo abierto escrito en C++ disponible para
varias herramientas de computacion, entre ellas para Matlab o Python. Su
objetivo es el modelado y la resolucion de problemas quimicos cinéticos,
termodinamicos y de transporte. Cantera permite modelar una amplia gama de
procesos quimicos, en los que se puede analizar el efecto de variables como
presion o temperatura en procesos de combustiébn y cinética quimica,
ofreciendo la posibilidad de estudiar otros parametros como la formacion de
especies.

Cantera ofrece la posibilidad de abordar una variedad de problemas que va
desde la sintesis en reactores quimicos hasta la combustion en motores de
combustion interna. Analizar la precision, exactitud y fiabilidad del uso de
Cantera para simular la combustion de hidrogeno es uno de los objetivos del
presente trabajo.

3.3. Mecanismos cinéticos
Los mecanismos cinéticos son herramientas fundamentales para simulaciones
de caracteristicas similares a las del presente trabajo. Estos mecanismos
describen la velocidad de reaccion de las especies involucradas en la
combustion, asi como otros parametros de gran interés como propiedades
termodinamicas, de transporte, productos, etc.

Los mecanismos cinéticos aportan datos no solo sobre las reacciones
principales, sino también sobre reacciones intermedias cuyos productos
desaparecen al final de la combustion. Algunos parametros como la energia de
activacion son obtenidos directamente de estos mecanismos.

El mecanismo principalmente utilizado en el presente trabajo es GRIMECH 3.0.
GRIMech es una abreviatura de “Gas Research Institute Mechanism”. Es uno
de los mecanismos mas ampliamente utilizados y reconocidos para simulacion
de combustion de hidrégeno, metano y otros hidrocarburos. Fue desarrollado
en 1999 por Gas Research Institute (GRI) en Estados Unidos.
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4. Programacion simulaciones cinéticas

4.1. Cantera

El presente trabajo comienza con la base de un programa anterior [16] el cual
obtenia, graficaba y exportaba resultados de:

1. Temperatura adiabatica de la llama
e Através de la simulacion de la combustion del compuesto segln
sus condiciones iniciales.
2. Velocidad de propagacion del frente de llama
e Estimacion mediante las ecuaciones de conservacion de la
energia y el momento cinético, en combinacion con la simulacion
por celdas 1-D

3. Emisiones:
o CO

o CO2

o NO2
o OH

e Estimadas segln eficiencia en la combustion, proporciones
estequiométricas y dosados, y condiciones de contorno.

Las variables de entrada que el programa utilizaba eran:

1. Dosado relativo

2. Composicion molar

3. Temperatura de entrada
4. Presion de entrada

Se observa en la Figura 4.1 una fraccion del programa original donde se
observa la creacion y utilizacion de las variables mencionadas.
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. ratio(er[i], {* ;e : @ X ho{roz': 1, N2 02_molar_ratic}) #co

Figura 4.1: Extracto del programa de origen

Este programa habia sido previamente utilizado en distintos estudios por el
Departamento de Ingenieria Energética y Fluidomecanica de la Escuela de
Ingenierias Industriales de la Universidad de Valladolid. Habian sido validados
los resultados con los obtenidos en dichos estudios, pero no se habia
profundizado en la utilidad de esta herramienta de simulacion, habiendo
guedado como trabajo futuro la comprobacion del alcance de este programa.

Sin embargo, se quiere aumentar la capacidad del programa para caracterizar
a fondo la combustion, en este caso de hidrégeno. Una version modificada del
programa estaria capacitada para analizar combustiones de muy diversa
naturaleza. Podrian obtenerse resultados con cualquier compuesto conocida
su composicion, pudiendo ser ajustadas también la temperatura, la presion del
combustible, el dosado y la composicion del comburente. Adicionalmente,
también se ha dotado al programa de la capacidad para simular ensayos con
recirculacion de los gases de escape.

El programa se ha modificado capacitandolo para realizar estudios
paramétricos en funcion de 2 vectores a elegir entre 3 opciones:

1. Composiciones molares junto con dosado
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2. Temperaturas
3. Presiones.

La variable restante sera constante, también fijada por el usuario.

[
~J

= &

...

=
w =0
WO

=

74.43,8.35,1],

o W= o4
E

oL L=
-

es 1]
iteracion= A len(t)*len(p)*len(comp_gas}]]
jt.studio (p,t,comp_gas, iteracion,name)

Figura 4.2: Entrada de parametros de composicion, dosado, temperatura y presion

Se ha introducido una funcion que dota de nombre al archivo de resultados.
Esta funcion actuara siempre y cuando no se haya determinado un nombre
especifico para el archivo. El nombre mostrara la presion, temperatura o
composicion de los ensayos, siempre que una de estas 3 variables sea
constante en todos los ensayos

Por objetivo del presente trabajo, las composiciones introducidas, se
componen siempre de mezclas de hidrégeno, aire e inertes procedentes de la
recirculacion, aunque en distintas proporciones. No obstante, el programa seria
valido para simular cualquier combustible conocida su composicion, por
ejemplo, gasolinas, gasbleos o querosenos comerciales, gases de petrdleo,
etano, metano, etc.

Los inertes que se han considerado son H20 y No. En algunos estudios [24] se
tiene solo en cuenta el nitrégeno haciendo referencia a que las masas de CO»
y de vapor de agua son similares y tienen efecto opuesto en la velocidad. Por
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el contrario, en el presente estudio al trabajar sin compuestos carbdnicos no
aparece dioxido de carbono, por lo que se ha de tener en cuenta la presencia
de vapor de agua en la recirculacion, afectando de esta forma a la combustion.

También se han ampliado las propiedades y caracteristicas de cada
combustion que calcula el programa. La ejecucion del programa y obtencion de
resultados para cada ensayo se describe a continuacion:

Se realizara un estudio paramétrico de 2 condiciones iniciales y otra condicion
inicial constante.

Se analizan los datos de entrada para leer las condiciones iniciales
correspondientes al ensayo actual.

En caso de no haber introducido nombre en la variable dedicada a este
fin, se asigna uno de forma automatizada.

Se crean e inicializan vectores para almacenar de forma ordenada los
parametros obtenidos para cada ensayo. Estos son vectores
bidimensionales 0 matrices, de dimensiones suficientes para
almacenar la informaciéon de cada caso de estudio particular del
conjunto correspondiente a un ensayo. Se crean variables para los
siguientes parametros:

Velocidad de combustion laminar

Fraccion molar de hidrégeno a la salida
Fraccion molar de 6xido de nitrogeno a la salida
Fraccion molar de dioxido de nitrogeno a la salida
Fraccion molar de hidréxido a la salida
Temperatura adiabatica de la llama

Difusividad masica del Hidrogeno
Conductividad térmica

. Viscosidad

10.Calor especifico a volumen constante

11.N.° de Lewis

12.Energia de activacion

13.Eficiencia de la combustion

14.N.° de Prandtl

© 00N A~®NRE

Se observa en la Figura 4.3 a continuacion la creacion de las
mencionadas variables. La longitud de los vectores de cada variable no
es fija, pues esta asociado a la longitud de los vectores de entrada, los
cuales fijan las condiciones de contorno.
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cp = np. ”mP ¥ik
1 F"l.'-.'i 5

3 1
2} Y5 fllﬂtJ
ntvarll, lwntvathJ, float)

n N

cond_ twrm = np Hmptvttlwntvarll, len{wvar2)},
visc = np Hmptvttlwntvarll, lFHtVthII, floa

cp =
(b)

Figura 4.3 a) y b) Inicializacion de variables obtenidas y calculadas

e Para cada combinacion, se simula la combustion.

= Se importan las reacciones y compuestos mediante la lectura del
archivo Grimech3.0

= Se fija la composicion del gas, utilizando como combustible el
hidrogeno, como comburente el aire y una dilucion de nitrégeno y
agua correspondiente a la recirculacion.

= Se fijan para el caso de estudio actual la presion y temperatura.

= Se simula la combustion. El modelo de combustion utilizado simula
una llama plana que se propaga libremente. La llama es simulada
entre celdas de longitud fijada por el programa.

= De esta combustion, se obtienen los siguientes parametros:
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e Velocidad de combustion laminar

e Temperatura adiabatica de la llama

e Difusividad masica del Hidrégeno

e Conductividad térmica

e Viscosidad

e Calor especifico a volumen constante

= Y a partir de ellos se calculan:

N.° de Lewis, calculado segun la ecuacion:

Ecuacion
k 4.1:-
_p*Cp Nidmero de
Le = D Lewis
Donde:

o k= conductividad térmica
p= densidad de la mezcla tras la combustion

o c¢p= calor especifico a volumen constante de la
mezcla tras la combustion

o D= coeficiente de difusividad masica del hidrogeno.

e N.°de Prandtl
Calculado segun la formula:

[ *cp
Pr = X Ecuacion 4.2:- Numero de Prandtl

Donde:
o k= conductividad térmica

o u = viscosidad dinamica del fluido tras la combustion

29

——
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

o cp= calor especifico a volumen constante de la mezcla
tras la combustion

talp f-entalp i)#pode

ep[31l1]

W15C

Figura 4.4 :Obtencion de variables en cada caso singular

e Concentracion de especies contaminantes e inquemados en la salida:

Al no contener atomos de carbono el combustible, la emision resultante de
cualquier compuesto carbonico es inexistente. Se demuestra por lo tanto que
la concentracion de los siguientes compuestos es nula:

o CO
o CO2
o HC

Siguen existiendo sin embargo algunos compuestos contaminantes, nocivos
para la salud del ser humano y téxicos para la naturaleza. Estos provienen
mayoritariamente del nitrégeno del aire:

o NO
o NO2
o OH
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Adicionalmente, existe cierta concentracion de hidrégeno diatdmico no
guemado, causado por una mezcla imperfecta del hidrégeno y el oxigeno,
conllevando esto dosados locales distintos de 1

o Ho2

e Reaccion quimica critica

o Se realiza un analisis de sensibilidad de las 325 reacciones
guimicas incluidas en GRIMECH 3.0.

o A continuacion, se seleccionan todas las reacciones cuya
sensibilidad sea >10% de la sensibilidad maxima.

o Se obtiene la energia de activacion de cada una de estas
reacciones, leyendo este dato directamente del archivo
GRIMECH.

o Se selecciona la reaccion con mayor energia de activacion.

e Energia de activacion
o Durante el proceso de obtencion de la reaccion quimica critica
se almacena su valor de energia de activacion.

shape[@]):
iloc[t,2]

num_reacc-1).high_rate.activation_energy),
acc-1).high_ra ation_energy

set.iloc[t,3]=gas.reaction(num_reacc-1).rate.activation_energy

Graficar
Graficar

.format(

plt.rcPara i ] _—
plt.xlabel it \Fr ) ~tial |

Reacc_princ= sibilid : .sort_walues('Ea’',ascending=False)}.iloc[@]
Energ_activacion[j][i princ[ "Ea”]
nom_reacc.append(Reacc_princ[ "nomt c

Figura 4.5: Obtencion de la reaccion critica y la energia de activacion

re
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= Finaliza el bucle de este ensayo dentro de la simulacion
actual y se realiza el mismo proceso para el siguiente
ensayo.
e Se realiza el bucle descrito anteriormente para cada ensayo
correspondiente a la simulacion actual.

e Al finalizar todos los casos de ensayo, se exportan los resultados
obtenidos. Cada vector corresponde a una variable y almacena de forma
ordenada los resultados calculados para esa variable en cada ensayo.
Todos los vectores son transformados al formato “.csv” (comma
separated values) y se guarda un archivo con esta extension en la
carpeta de trabajo. El nombre del archivo correspondera al asignado por
el usuario o0 a uno generado segun las condiciones de los ensayos si no
hay un nombre asignado.

Se detallan a continuacion algunas singularidades del programa en cuanto a
su configuracion, funcionamiento y métodos de calculo.

Dado el crecimiento en complejidad del programa, se ha disenado como un
programa de dos ficheros, uno para manipulacién a nivel usuario y otro a nivel
programador, con el fin de ofrecer un programa mas limpio y comprensible al
primero de estos, y facilitar el rediseno, ampliacion y mejora para el
programador mediante este diseno modular. El fichero para usuarios solo
necesita que sean introducidos los vectores de composicion, presion y
temperatura, ademas de proporcionar una variable que indique el nimero de
ensayo actual y el total de ensayos necesarios seglin los parametros de entrada
introducidos.

El software Cantera solo permite la simulacion de llamas con frentes planos.
Ademas, dichos frentes son de espesor nulo. Estas simplificaciones en el
programa conllevan la imposibilidad de estudiar ciertos fendmenos, como son
el N.° de Markstein o la variacion del espesor del frente de llama.

Algunas propiedades se obtienen directamente mediante funciones built-in de
Cantera. Ademas, el proceso de obtencion de estas propiedades no esta
detallado en la documentacion de Cantera. Es por ello posible encontrar
algunos problemas en cuanto al significado de estas propiedades o0 a su
definicion. Es el caso de propiedades como la difusividad masica,
conductividad térmica, viscosidad y el calor a volumen constante

A partir de las propiedades built-in obtenemos los numeros adimensionales
correspondientes al fluido. En caso de inconsistencias en los numeros
adimensionales en estudios futuros, seria importante tratar de descifrar como
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se realiza la obtencién de los mencionados parametros, pues podrian ser estos
los causantes.

En cuanto a la obtencién de la reaccion principal de cada ajuste, el primer paso
que realiza el programa es un estudio de la sensibilidad del frente de llama
frente a las reacciones mediante funciones built-in. De este estudio se
seleccionan las reacciones cuya sensibilidad sea de al menos un 10% la
sensibilidad de la reaccion que mas afecta a la velocidad de la llama. De esta
forma, se descartan del proceso reacciones que afectan en pequena medida a
la velocidad de combustion. A continuacion, se accede al fichero del
mecanismo, de donde se obtienen las energias de activacion de todas las
reacciones que han superado el filtro. Se elige la reaccidon con mayor energia
de activacion como reaccion principal. De esta forma se asegura que la energia
de activacion que indica el programa es la minima necesaria para que tengan
lugar todas las reacciones que afectan significativamente a la velocidad de
propagacion.

Sensitivities for GRI 3. %Hydrogen 1.0

H+ 02 === 0 + OH 1
H+ 02 + H20 === HOZ + H20 { [
H+ HO2 <=> 2 OH {
HZ + OH <=2 H + H20 1
H+ HOZ === H2 + 02 1 [ |
H2 + O === H + OH 1
H+ 02 + N2 === HOZ2 + N2 - [ ]
H+OH+M<=>H20+ M { [ ]
|

HOZ + OH === H20 + 02 {

-04  -02 0.0 02 0.4 0.6 08
Sensitivity: 20>

amk

(a) 40 bar, 0% recirculacion

Sensitivities for GRI 3. %Hydrogen 0.8

H+ 02 <=> 0+ OH { L

H+ 02 + H20 <== Ho2 + Hzo | [N

H2 + OH <== H + HZ0 4

H + HOZ2 <=> 2 OH -

HOZ + OH <=> H20 + 02 { [ ]
H + HOZ <=> HZ + 02 - [ ]
H+ 02 + N2 <=> HOZ + N2 - [ |

-0.75 -0.50 -0.25 000 025 050 075 100
Sensitivity: 3=

din

(b)40 bar, 20% recirculacion
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Sensitivities for GRI 3. %Hydrogen 0.6

H+ 02 <== 0+ OH

HZ + OH <= H + H20

H+ 02 + H20 <== HO2 + H20 1
2 OH (M) === HZ0Z (+M)
HOZ + OH === H20 + 02 1

HOZ + OH === H20 + 02 1

H+ HOZ === 2 OH 1

H+ HOZ === HZ + 02

HOZ + OH === H20 + 02 1

HOZ + OH === H20 + 02 1

Sensitivity: T
(c) 40 bar, 40% recirculacion

Sensitivities for GRI 3. %Hydrogen 1.0

H+ 02 <== 0+ OH

H+ 02 + H20 === HO2 + H20 -
H2 + OH === H + H20 -

H+ HO2 <= 2 OH A

HOZ + OH <==H20 + 02 4

H+ HO2 === H2Z + 02 |

H+ 02 + N2 === HO2 + N2

2 OH (+M) === HZO0Z {+M) -

T T T
02 00 02 04 0 08
Sensitivity: 202

ammk

e) 80 bar, 0% recirculacion
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Sensitivities for GRI 3. %Hydrogen 0.4

HZ 4+ OH === H + H20 |
H+ 02 <=> 0 + OH {

2 OH (+M) === H202 (+M) -
HOZ + OH ==> H20 + 02 1
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Figura 4.6 Estudio de sensibilidad para mezcla a 900K a 40 bar a), b), ¢), d) y 80 bar d), e), f),

A la vista de los resultados, la sensibilidad varia mucho en funcion de la presion
y la composicion. La reaccién a la que es mas sensible la combustion no es
siempre la misma, y en ocasiones hay una reaccion muy dominante mientras
que en otras hay varias reacciones con coeficientes de sensibilidad muy
parecidos. Por todo esto, el estudio de sensibilidad se realiza para cada uno de
los ensayos en cada ejecucion del programa.

Ante los resultados del estudio de variacion de coeficientes de sensibilidad en
funcion de la presion y la fraccion de recirculacion, se concluye que estos
coeficientes de sensibilidad varian significativamente, incluso cambiando de
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reaccion principal, por lo que en las simulaciones posteriores se calcularan
automaticamente las reacciones con un coeficiente de sensibilidad de al
menos un 50% de la mayor y se utilizara como energia de activacion general
del proceso la de la mayor de las 4, ademas de localizar cual es en cada caso
dicha reaccién
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5. Validacion de resultados

Inicialmente, en el presente capitulo se procede a validar los resultados
obtenidos en el presente trabajo con otros obtenidos por otros autores, para
ello se representan los resultados obtenidos y se comparan con los resultados
obtenidos por los trabajos realizados por Verhelst y Bourgrine en sus
estudios[24], [25], [19]. Estos estudios buscan correlaciones para obtener el
valor de velocidades de combustion, temperaturas de llama y emisiones en
funcion de temperatura, presion, dosado, y lo realizan en llamas de hidrégeno,
mezclas de hidroégeno y gas natural y mezclas de estos con recirculacion o con
la adicion de agua. Para ello, utilizan datos numéricos y experimentales.

Estos estudios se consideran adecuados para la validacion dada su
investigacion en torno a la combustion de hidrégeno, comparacion de
resultados con los de otros autores y utilizacion de EGR o introduccion de vapor
de agua para simular recirculacion de gases de escape.

5.1. Comparacion con Verhelst

En el trabajo de S. Verhelst [25] se busca una correlacion para encontrar la
velocidad de combustion laminar para el proceso de combustion de hidrégeno.
Para ello, estudia diversos factores que afectan a la combustion y obtiene
diversos coeficientes para la relacion. Estos coeficientes son exponentes de
temperatura, presion y gas residual, variables que afectan a la combustion.

El rango de estudio en el que se han utilizado estas variables es el siguiente:
0.2<A<3,500 KST<900 K, 5 bar<p <45 bar, 0% vol. <f<50% vol., donde
f es la fraccion volumétrica de gases residuales. Segln Verhelst este es el rango
en que se espera que se encuentren las condiciones de la mezcla de hidrégeno
y aire antes de la combustion, aunque las investigaciones y desarrollos mas
recientes consideran muy importante la posibilidad de inyectar el hidrégeno o
la mezcla a presiones mucho mayores, a 80, 150 o hasta 300 bar[13].

Verhelst se basa en el mecanismo de Konnov [26] y en el codigo Chem1D de
cinética quimica unidimensional desarrollado en la Universidad Técnica de
Eindhoven, simula y obtiene resultados numéricos de velocidades de
combustion que compara con los resultados tanto experimentales como de
simulacion de otros autores. En ellos, obtiene correlaciones dependientes de
presion y temperatura sin presencia de gases residuales, y después incorpora
gases residuales y encuentra una correlacion que muestra también el efecto
de estos.
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Sin embargo, sus resultados siempre se parecen mas a otros resultados
numeéricos obtenidos mediante calculos que a resultados experimentales. Esto
se debe a que ciertos efectos intrinsecos a un proceso de combustion real
como las inestabilidades, el stretch, la esfericidad y la celularidad no pueden
ser calculados numéricamente en la actualidad.

Se observa en la Figura 5.1 la superposicion de resultados obtenidos por este
estudio y los presentes para el citado articulo en cuanto a velocidad del frente
de llama con respecto al dosado.

Es importante observar que en este grafico se ha utilizado lambda en vez del
dosado, de acuerdo con el grafico que se ha utilizado como referencia. Como
se observa en la Ecuacion 5.1 Lambda es el inverso del dosado, por lo que en
este caso tenemos a la izquierda un dosado de 2, rico (A=0.5), y en el extremo
derecho nos aproximamos a dosados mas pobres, siendo el Gltimo de valor 0.3
(A=3).

1= 1 — i Ecuacion 5.1 Relacion entre lambda y el dosado
6 FE
phi P= 1bar, T= 298K
2,00 1,00 0,66 0,50 0,40 0,33
4,0
O Liu&MacFarlane
35 &= o liiima&Takeno
2 Koroll et al.
3,0 Milton&Keck
25 m Taylor
0 ' o Kwon&Faeth
E 2,0 A \fasslanoulos ot ol
) Verhelst et al.
1> —&— Trabajo actual
1,0
0,5
0,0
0,50 1,00 1,50 2,00 2,50 3,00
lambda

Figura 5.1: Velocidad de combustion respecto dosado. Comparacion con resultados obtenidos
por Verhelst.

Los resultados obtenidos por Verhelst [25] no tienen en cuenta los efectos del
stretch de la llama. Los resultados graficados con simbolos rellenos provienen
de llamas no afectadas por stretch, ya que son resultados obtenidos
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numéricamente mediante simulaciones cinéticas. Por otra parte, los resultados
con simbolos no rellenos no tienen en cuenta este fendmeno, se obtienen de
resultados experimentales.

Los resultados de Verhelst experimentales varian respecto de los obtenidos
numéricamente, aportando valores de velocidad de combustion mayores.

Se observa que los resultados obtenidos mediante Cantera siguen una curva
similar a los resultados de Verhelst para llamas sin efectos de stretch. Este
fendmeno tampoco puede ser tenido en cuenta por Cantera, ya que simula
llamas sin espesor, es decir, no tiene en cuenta el espesor de la llama.

Observamos a continuacion en la

1000

—— Trabajo actual T=500 K, =1
——4— Trabajo actual T=900 K, =1
—&— Trabajo actual T=500K bar, @=5
—&— Trabajo actual T=900K , ¢=5
= » = Verhelst T=500K, ¢=5

Verhelst T=500K, ¢=1
= ¥ = Verhelst T=900 K, =5
= » = Verhelst T=900K, =1

Ul (m/s)

100

10
0 20 40

P(bar)

Figura 5.2 la comparacion entre las velocidades de llama para distintas
presiones, temperaturas y dosado segun el presente trabajo y Verhelst. Aunque
las curvas son similares, se aprecia mayor similitud de resultados para bajas
presiones y para altas temperaturas.
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(b)
Figura 5.2: Velocidad de frente de llama respecto de Temperaturas (a) y de presiones (b)

Cabe destacar en este sentido que los resultados de Verhelst [25] han sido
validados para dosados entre 2 y 0.3 y presiones entre 5 y 45 bar, siendo la
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zona de bajas presiones la mas adecuada para trabajar. La zona de 45 bar de
presion se encuentra, por el contrario, en el limite del rango en el cual es fiable
dicho estudio. El dosado se encuentra también fuera del rango validado, puesto
que encontramos aqui un dosado de 5 cuando el dosado minimo validado es
de 2

En relacion con las temperaturas, los resultados son de una mayor similitud.
Se tiene en cuenta de nuevo el hecho de que 500K se encuentra en el extremo
inferior del rango en el que se senala que es fiable el estudio de Verhelst [25]

Por tanto, se validan los resultados de velocidad de combustion obtenidos en
el presente TFG para variaciones de presiones y temperaturas.
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5.2. Comparacion con Bourgrine

A continuacién, continuando la validacion de los resultados que se obtienen en
los ensayos realizados con Cantera, se comparan los valores obtenidos con los
del articulo de Bourgrine et al. [24].

En el estudio mencionado se realiza un estudio numérico de combustiones de
mezclas de hidrogeno y metano utilizando los mecanismos GRIMech3.0,
Konnov 0.5y Princeton. El estudio muestra que cuando aumenta la proporcion
de hidrégeno en la mezcla de combustible, la velocidad aumenta también. Este
estudio compara sus resultados con otros resultados no experimentales, que
muestran los mismos efectos en cuanto al aumento de la proporcion de
hidrogeno.

En su trabajo, Bourgrine busca una correlacion para obtener la velocidad de
combustion laminar. Observan que las variables de las que depende esta
velocidad son la temperatura y presion iniciales, la proporcion de gases
residuales y de una velocidad de combustién para condiciones estandar para
el dosado y gases residuales de cada ensayo.

En dicho estudio, Bourgrine compara las correlaciones de Zel’dovitch y de Blint
para obtener el grosor del frente de llama, ademas de comparar ambos con el
mecanismo GRIMech 3.0 y demostrar que este mecanismo puede obtener
resultados fieles para este parametro con mezclas de metano e hidrégeno con
hasta el 40% de hidrégeno.

Todos los datos utilizados en este estudio son numéricos y no experimentales.

Acerca de este, hay algunos detalles para tener en cuenta antes de la
comparacion:

e En su articulo, Bourgrine no considera el H20 ni CO2 (que son los
productos de la combustion) en la masa del disolvente porque tienen
efectos opuestos en la velocidad de combustion laminar. Ademas,
justifica que no se consideren dichos productos porque la masa del N2
es mayor y prevalece sobre las masas de H20 y CO»-.

En el presente trabajo se toma la decision de tener en cuenta la recirculacion
como una mezcla de Ho0 + 3.76N2. Esto se debe a que la combustion de
hidrogeno sin metano no produce CO», por lo que no existe efecto de
compensacion con el del H20 producido.
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Se observa en la Figura 5.3 que las simulaciones con recirculacion obtienen
resultados similares a los resultados para mezclas del estudio de Bourgrine
[24] en las que predomina el hidrégeno. En dicha figura se grafican los
resultados de velocidad de combustion de hidrégeno en condiciones iniciales
de 300K y 1 bar segun distintos autores y el presente trabajo.

2000 =GRI 3.0 ® Hu09
= USClI o llbas06
3500 - = KONNOV 05 ¢Sun&Law99
=-PRINCETON 7 Downdy&Taylor91 0
300,0 - A Takahachif3 o L
’ —@— Trabajo actual 0 o & ."
2500 F
2
S
= 2000 -
-}
150,0 -
100,0 -
500 - &
0'0 1 J JL L L
0,4 0,6 0,8 1 1,2 1,4

Dosado

Figura 5.3: Velocidad de frente de llama frente a dosado. Resultados comparados entre obtenidos por
Cantera y seglin estudio de Bourgrine. T= 300K P=1 bar
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Adicionalmente, se han comparado los resultados del estudio de sensibilidad
segun el articulo de Bourgrine [24] y el estudio actual. Es importante tener en
cuenta que, en el estudio de Bourgrine, [24] las barras negras representan la
maxima concentracion de H2 y esta es del 90%. El otro 10% contiene
compuestos carboénicos. Por tanto, la comparacion adecuada al presente
estudio es entre los resultados de este y las mencionadas barras negras del
estudio de Bourgrine. Observamos en la Figura 5.4 que las reacciones mas
importantes son las mismas. Sin embargo, el orden difiere. Cuando nos fijamos
en la tendencia del estudio de sensibilidad seglin Bourgrine, se denota que la
reaccion H + 0, <=> 0 + OH pierde importancia cuando crece el contenido
de H>. Sin embargo, la reaccion H, + OH <=> H + H,0 solo aparece para
altos contenidos de H2. Comprobamos por tanto que las reacciones son las
mismas.

Sensitivities for GRI 3. %Hydrogen 1.0

H2 + OH <=> H + H20 1 I
H+ 02 <=>0+ OH 4 ]
. H+ HO2 <= 2 OH | ]
E. HZ + 0 <=>H + OH 4 ]
l'é H+ HO2 === Hz + 021 [N
: H+ OH+ M <=> H20 + M [ |
H+ 02 + N2 <=> HOZ + N2 [ ]
HO2 + OH === H20 + 02 - [ |
010 -005 000 005 010 015 020
(@) Sensitivity: 3o
a
GRI 3.0 = HCO+H20=H+CO+H20
— %H2 CH4+OH=CH3+H20
_—_ H+02=0+0H

: H+CH3(+M)=CH4(+M)
h CO+0OH=CO2+H

H+02+H20=H02+H20

H+OH+M=H20+M

O+H2=H+OH

OH+H2=H+H20

H+HO2=20H

0,2 03 0,4 0,5
(b)

02 01 0 0,1 s

Figura 5.4: Estudio de sensibilidad para dosado 1, 0% recirculacion, 300K, 1 bar. Resultados segin
Cantera (a) y Bourgrine (b)
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5.3. Comparacion con S. Wang

A continuacion, con la intencion de validar el uso de cantera y el mecanismo
GRIMech 3.0, se han comparado los resultados obtenidos de esta forma con
los obtenidos por S. Wang [19] en su estudio de combustion de hidrégeno con
mezclas de aire o de recirculacion.

En dicho estudio se recaban datos sobre la combustion de hidrégeno a 1 bary
373K en una camara de combustion cerrada. La combustion es iniciada por
medio de un electrodo. En la cAmara se simuld la presencia de EGR mediante
la introduccion de vapor de agua en la mezcla. Es importante senalar que de
esta forma se esta introduciendo solo vapor de agua y no se introduce N2
adicional como tendriamos en el caso de EGR.

Se ha simulado la combustion para temperatura de 373Ky 1 bar. Los dosados
o recirculacion han sido objeto de un estudio paramétrico, y cada valor puede
ser obtenido por lectura directa de las graficas.

5.3.1. Velocidad de combustion

Se grafican a continuacion en la Figura 5.5 los resultados obtenidos de
velocidad de combustién. Los resultados obtenidos mediante GRIMech 3.0 son
muy similares a los obtenidos por experimentacion de S. Wang.[19]
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Figura 5.5 Comparacion de resultados de velocidad de combustion en funcién de la cantidad de
dilucion

Se observa un buen acuerdo en los resultados obtenidos en el presente TFG
con los obtenidos por los trabajos mencionados anteriormente, es considerada
suficiente para considerar como validos los resultados de velocidad de
combustion obtenidos haciendo uso de Cantera con el mecanismo de reaccion
GRIMech 3.0.

Una vez validada la metodologia se procede a realizar un estudio paramétrico
de la influencia de la adicion de EGR en las combustiones de H2 y validacion y
comparacion con otros trabajos.

5.3.2. Temperatura adiabatica de llama
Se grafican a continuacion en la Figura 5.6 los resultados obtenidos de
temperatura adiabatica de la llama mediante GRIMech 3.0 y se comparan
estos con los resultados experimentales de S. Wang.
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Figura 5.6 Comparacion de resultados de temperatura de combustion en funcion de la cantidad de
dilucion

Los resultados obtenidos en el presente TFG son muy similares a los obtenidos
por S. Wang [19] en cuanto a temperatura adiabatica de llama. En ambos
trabajos la tendencia al crecer el dosado es de que aumente la temperatura
adiabatica de llama. Ademas, la influencia de la adicion de recirculacion
disminuye en ambos casos la temperatura de llama. En el trabajo actual tienen
mas influencia los EGR. Esto es debido a que en el estudio de S. Wang [19] solo
se anade agua a la mezcla, faltando de anadir N2 y siendo por ello distinta la
composicion final de la mezcla.

La similitud de resultados tanto para experimentacion con recirculacion como
para cambio de dosado es suficiente para considerar los resultados de
temperatura de llama adiabatica obtenidos mediante GRIMech 3.0 como
validos.
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5.3.3. Emisiones

A continuaciéon, se comparan las emisiones de NO y H» tras la combustion de
hidrogeno en este estudio y el de S. Wang [19] en condiciones similares.

Se grafican a continuacion en la Figura 5.7 los resultados obtenidos para
emisiones de NO y se comparan estos con los valores medidos en el estudio de
S. Wang. [19]

Se observan diferencias significativas en cuanto a emisiones de NO tanto en
cambio de dosado como en casos con recirculacion. Se ha utilizado por tanto
otro mecanismo cinético para realizar los calculos y compararlos con ambos
grupos de datos.

El mecanismo adicional utilizado para obtener resultados ha sido el mecanismo
Creck. Este mecanismo fue desarrollado en 2020 por el laboratorio de
ingenieria de reacciones y cinética quimicas. Este esta disefado originalmente
para simular la cinética quimica de reacciones de metano, aunque se han
optimizado varias versiones de este para trabajar con Hz, CO, NH3, y otros
combustibles entre los que se incluye gas natural y GLP [27]. Este mecanismo
ha sido validado [28] para estudios paramétricos de emisiones de NOx y
velocidades de llama para ser utilizado en simulaciones cinéticas de
combustion de hidrégeno. Los resultados muestran gran similitud con los
obtenidos mediante GRIMech 3.0, siendo por tanto distintos de los resultados
experimentales obtenidos por S. Wang.

Habiendo sido validados de esta forma, se van a tomar como validos los
resultados de emisiones de compuestos NOx obtenidos mediante GRIMech 3.0.
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Figura 5.7 Comparacién de resultados de emisiones de NO en funcion de la cantidad de dilucién
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Se representan a continuacion en la Figura 5.8 los resultados de emisiones de
H2 inquemado tras la combustion. Los resultados han sido obtenidos mediante
el mecanismo GRIMech 3.0, mediante el mecanismo Creck y comparados con
los resultados del estudio de S. Wang.

EGR
0,7 0,6 0,5 0,4 0,3 0,2 0,1 0
18000 L 1 1 L 1 1 1 ]
16000
— % = S.Wang dilucion con aire
14000 —=®— Trabajo actual GRIMECH 3.0 dilucion con aire
E 12000 -=-&--Trabajo actual Creck Mech dilucion con aire
= —— Trabajo actual GRIMECH 3.0 EGR XH20=0,35
o 10000 — = = 5.Wang EGR
é 2000 —— Trabajo actual GRIMECH 3.0 EGR XH20=0,2
j% ==4=-Trabajo actual Creck Mech EGR XH20=0,2
£ 6000
4000
2000 ==1
0
0,25 0,35 0,45 0,55 0,65 0,75 0,85 0,95
Phi
(@
EGR
0,7 0,3 0,2 0,1 0
250 1 1 1 1 ]
200
g 150 2=
= R st
= = - R BV
wv
2
2 100 — = — S. Wang dilucion con aire
= —&— Trabajo actual GRIMECH 3.0 dilucion con aire
= ==4#--Trabajo actual Creck Mech dilucion con aire
—— Trabajo actual GRIMECH 3.0 EGR XH20=0,35
o0 — = = S.Wang EGR
—— Trabajo actual GRIMECH 3.0 EGR XH20=0,2
-=4#--Trabajo actual Creck Mech EGR XH20=0,2
0
0,25 0,45 0,65 0,85
Phi

(b)

Figura 5.8 (a) Comparacion de resultados de emisiones de H> de combustion en funcion de la cantidad
de dilucién y (b) zoom en los resultados de S. Wang
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Las emisiones de Hz inquemado calculadas por Cantera arrojan valores muy
distintos de los presentados por el estudio de referencia. Por ello, se han
buscado otros mecanismos para simular reacciones de combustion de
hidrogeno y emisiones. EI mecanismo Creck ha sido indicado como uno fiable
para este tipo de reacciones [28]. Tras comparar los resultados con los del
mecanismo GRIMech 3.0, observamos resultados muy similares con ambos
mecanismos. Por ello, se dan por validos los resultados obtenidos segln
simulaciones con Cantera.

Después de los resultados presentados, se optara por realizar el resto de las
simulaciones con el mecanismo GRIMech 3.0 ya que el mecanismo Creck , al
ser mas detallado y complejo, conlleva un alto coste computacional y temporal.
En concreto, se estima que el coste computacional es 20 veces mayor [28].
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5.4. Resultados de validacion

Se ha comprobado la validez de diferentes parametros de entrada y salida por
comparacion con otros estudios [19], [24], [25].

Los parametros de entrada estudiados han sido dosado, fraccion de EGR,
temperatura y presion iniciales.

La validacion del dosado y fracciéon de EGR es completa, ya que los resultados
de velocidad de combustion obtienen resultados muy similares en comparacion
con los 3 estudios.

La validacion de la presion y temperatura iniciales es correcta en los rangos en
que han sido comparados los resultados con otros estudios. Dichos parametros
no han podido ser validados en todo el rango utilizado en el presente trabajo,
dado a la carencia de estudios en esto rangos. Esta carencia se debe
fundamentalmente a las dificultades técnicas de desarrollar equipos para
combustion a altas presiones y temperaturas.

Los parametros de salida estudiados han sido velocidad de combustion,
temperatura adiabatica de llama, sensibilidad de las reacciones, emisiones de
NO y emisiones de Ho.

La validacion de la velocidad de combustion y de sensibilidad es completa, al
ser los resultados obtenidos por el presente estudio y por los estudios con los
que se ha comparado enormemente similares.

La validacion de las emisiones de NO y de Hz se da por correcta por la
comparacion con el mecanismo Creck. De igual manera, la comparacion con el
estudio de S. Wang [19] es correcta para dosados pobres.
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6. Estudio paramétrico: adicion de EGR y disminucion de dosado

Una vez validada la metodologia y el mecanismo cinético utilizado, en este
capitulo se presenta un trabajo en el que se estudian por separado el efecto de
la adicion de EGR a la combustion de hidrogeno y el efecto de la disminucion
del dosado en términos de emisiones, temperaturas y velocidades de
combustion.

Para obtener resultados se han elegido una variedad de condiciones iniciales
de presién, temperatura y composicion que emulen las condiciones en el motor,
de forma que se pueda realizar un estudio paramétrico de los tres parametros
de entrada.

Para ello, se han elegido 3 presiones y 3 temperaturas con valores a los que
podria aclimatarse una camara de combustion de un MCIA y que son valores
verosimiles y posibles en nuestra aplicacion.

En cuanto a la composicién se han utilizado valores equiespaciados desde 1
hasta 0.3 para el dosado. El limite inferior esta marcado por un valor a partir
del cual el programa de simulaciones cinéticas no obtiene resultado valido: el
resultado obtenido no sigue la misma tendencia o requiere de grandes recursos
computacionales para ser obtenido. Se concluye que este valor presenta un
limite inferior de inflamabilidad para las condiciones de presion y temperaturas
estudiadas.

Las combustiones con recirculacion han seguido una variacion de 0 a 0.65 en
la fraccion de productos recirculados, manteniendo fijo un dosado igual a 1. El
limite superior ha sido marcado por la misma razén mencionada anteriormente
con respecto al limite inferior del dosado.

De esta forma, se han combinado los ensayos para realizar estudios en cuanto
a la variacion de dosados, temperatura, presion y grado de recirculacion
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Las condiciones de ensayo sin recirculacion han sido las siguientes:

phi P (bar) |T (K)
1 40 900
0,95 40 900
0,9 40 900
0,85 40 900
0,8 40 900
0,75 40 900
0,7 40 900
0,65 40 900
0,6 40 900
0,55 40 900
0,5 40 900
0,45 40 900
0,4 40 900
0,35 40 900
phi P (bar) |T(K)

1 60 550
0,95 60 550
0,9 60 550
0,85 60 550
0,8 60 550
0,75 60 550
0,7 60 550
0,65 60 550
0,6 60 550
0,55 60 550
0,5 60 550
0,45 60 550
0,4 60 550
0,35 60 550

phi | P (bar) | T (K) phi | P(bar) |T(K)
1 60| 900 1 80| 900
0,95 60| 900 0,95 80| 900
0,9 60| 900 0,9 80| 900
0,85 60| 900 0,85 80| 900
0,8 60| 900 0,8 80| 900
0,75 60| 900 0,75 80| 900
0,7 60| 900 0,7 80| 900
0,65 60| 900 0,65 80| 900
0,6 60| 900 0,6 80| 900
0,55 60| 900 0,55 80| 900
0,5 60| 900 0,5 80| 900
0,45 60| 900 0,45 80| 900
0,4 60| 900 0,4 80| 900
0,35 60| 900 0,35 80| 900
phi | P (bar) | T (K) phi | P (bar) |T(K)
1 60| 800 1 60| 900
0,95 60| 800 0,95 60| 900
0,9 60| 800 0,9 60| 900
0,85 60| 800 0,85 60| 900
0,8 60| 800 0,8 60| 900
0,75 60| 800 0,75 60| 900
0,7 60| 800 0,7 60| 900
0,65 60| 800 0,65 60| 900
0,6 60| 800 0,6 60| 900
0,55 60| 800 0,55 60| 900
0,5 60| 800 0,5 60| 900
0,45 60| 800 0,45 60| 900
0,4 60| 800 0,4 60| 900
0,35 60| 800 0,35 60| 900
=y
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recirculacion han sido las

XEGR | P (bar) [T (K)
0,05 40| 900
0,1 40| 900
0,15 40| 900
0,2 40| 900
0,25 40| 900
0,3 40| 900
0,35 40| 900
0,4 40| 900
0,45 40| 900
0,5 40| 900
0,55 40| 900
0,6 40| 900
0,65 40| 900
XEGR [P (bar) |T (K)
0,05 60| 550
0,1 60| 550
0,15 60| 550
0,2 60| 550
0,25 60| 550
0,3 60| 550
0,35 60| 550
0,4 60| 550
0,45 60| 550
0,5 60| 550
0,55 60| 550
0,6 60| 550
0,65 60| 550

XEGR [P (bar) |T(K)
0,05 80| 900
0,1 80| 900
0,15 80| 900
0,2 80| 900
0,25 80| 900
0,3 80| 900
0,35 80| 900
0,4 80| 900
0,45 80| 900
0,5 80| 900
0,55 80| 900
0,6 80| 900
0,65 80| 900
XEGR | P (bar) |T(K)
0,05 60| 900
0,1 60| 900
0,15 60| 900
0,2 60| 900
0,25 60| 900
0,3 60| 900
0,35 60| 900
0,4 60| 900
0,45 60| 900
0,5 60| 900
0,55 60| 900
0,6 60| 900
0,65 60| 900

XEGR | P (bar) | T (K)
0,05 60| 900
0,1 60| 900
0,15 60| 900
0,2 60| 900
0,25 60| 900
0,3 60| 900
0,35 60| 900
0,4 60| 900
0,45 60| 900
0,5 60| 900
0,55 60| 900
0,6 60| 900
0,65 60| 900
XEGR | P (bar) | T (K)
0,05 60| 800
0,1 60| 800
0,15 60| 800
0,2 60| 800
0,25 60| 800
0,3 60| 800
0,35 60| 800
0,4 60| 800
0,45 60| 800
0,5 60| 800
0,55 60| 800
0,6 60| 800
0,65 60| 800
=
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6.1. Efecto de la presion y dosado a temperatura constante

Una vez validado el software Cantera para realizar este tipo de simulaciones,
se procede a analizar los resultados obtenidos con este programa y realizar
estudios paramétricos en funcion de diferentes variables, empezando con la
presion inicial.

En la Figura 6.1 se observan los resultados de graficar la velocidad del frente
de llama para mezclas al 100% H» frente al dosado (lineas continuas) o para
mezclas de Hz y diferente porcentaje de EGR (linea discontinua). En ella, se ve
la relacion que tiene la velocidad de combustion en funcion de estos
parametros. Las presiones a la que se ha realizado esta simulacion son de 40,
60 y 80 bar, para una temperatura de 900K.

Para entender el efecto que tiene el dosado en la velocidad de combustion,
basta con fijarse si la velocidad de combustion crece o decrece en las series de
linea continua de izquierda a derecha.

Para realizar el analisis de la influencia del EGR, han de observarse las series
de lineas discontinuas de derecha a izquierda, de forma que si los valores a la
derecha son mayores que a la izquierda, la conclusion es que el EGR ayuda a
que disminuyan estos valores.

El efecto que tiene la presion, y la temperatura en figuras del apartado
siguiente, puede entenderse al leer la grafica en direccion vertical. Para
resultados obtenidos para el mismo dosado o EGR, si los resultados crecen
para mayores presiones quiere decir que los aumentos de presion favorecen el
aumento del parametro estudiado.
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EGR

-2

;’, —&— 40 bar 100% H2

3 —— 60 bar 100% H2

/X’ 44— 80 bar 100% H2
> = » =40 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
X = % =60 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
= % =80 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1

0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9
Dosado /XH2

Figura 6.1: Velocidad de la llama en funcion de dosado composicion. Ensayos a 900K y varias
presiones

Se observa el efecto de la presion en la velocidad de llama. Para descensos de
presion la velocidad de llama aumenta.

Se aprecia también el efecto de la variacion de dosado o recirculacion y la
diferencia de estas. Cuando el dosado se empobrece la velocidad de llama
disminuye. Ocurre lo mismo al aumentar la recirculacion, haciendo que
disminuya la velocidad de combustion. Sin embargo, El aumento de
recirculacion afecta de forma mucho mas significativa a este descenso de
velocidad de llama. Esto se debe a que como ha sido mencionado
anteriormente, el H20 y el N2 son retardantes del proceso de combustion.

Por ejemplo, si nos fijamos en la linea horizontal de color azul que representa
igualdad de velocidades de combustion, se obtiene la misma velocidad con
aproximadamente un 18% de EGR que con un dosado de 0.65.Y se observa lo
mismo para el resto de las presiones. Por tanto, el efecto del dosado es menor
que el efecto de la adicion de EGR.

Observamos a continuacion en la Figura 6.2 como varian las temperaturas de
llama en funcion del dosado y con distintos ajustes de presion.

Las variaciones de presion no tienen consecuencias en la temperatura de
llama. Por otro lado, las variaciones de dosado o recirculacion si que afectan
a la temperatura de llama. Se vuelve a observar coOmo se obtienen las mismas
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temperaturas para porcentajes de EGR por ejemplo de 30% y un dosado de
0.6. Dosados mas pobres o recirculaciones de mayor valor implican una
combustion de menor temperatura.

XEGR
0,7 0,6 0,5 0,4 0,3 0,2 0,1 0
2900 l | | | | | | |
X
2.700
2.500
— 2.300
=
©
©
= 2.100
—— 40 bar 100% H2
1.900 - —— 60 bar 100% H2
x- —@— 80 bar 100% H2
= » =40 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1.700 X = ¥ =60 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
P — % =80 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1.500
0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Dosado

Figura 6.2: Temperatura adiabatica de llama para (a) diversas presiones a 900K y (b) diversas
temperaturas a 60 bar

En la Figura 6.3 se representan las emisiones de NO para ensayos a 40, 60 y
80 bar y a 900K. Se presentan también los resultados de emisiones de NO2 en
la Figura 6.4.

Las emisiones presentan un maximo en el caso de combustion sin
recirculacion. Este maximo de emisiones de NO se sitla entre los dosados 1y
0.8 para las presiones estudiadas. El aumento de la presion conlleva que este
maximo se desplace hacia dosados mas pobres. El maximo esta situado en
dosado 0.9 para presion de 40 bar, en dosado 0.85 para presion de 60 bary
en dosado 0.8 para presion de 40 bar. En el caso de las emisiones de NO2 los
maximos estan en los dosados 0.8, 0.75y 0.7 respectivamente.

Se observa que con el aumento de EGR se consigue una reduccion de las
emisiones mas pronunciada que mediante una disminucion de dosado. En los
casos de recirculacion no se observan maximos en la region de ensayo. Podria
aparecer uno para dosados mayores al estequiométrico.

Generalmente, la disminucidn en la presion es favorable para una disminucion
en las emisiones. Esto se debe a que las reacciones de formacion de NO
requieren de gran energia de activacion. Al trabajar con mayores presiones, la
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mezcla posee mayor energia, por lo que requiere de menos energia calorifica
para formas compuestos NO. Sin embargo, se destaca que, para
recirculaciones de valores grandes (70%), las emisiones pueden ser menores
a mayores presiones.
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XEGR
0,6 0,4 0,2 0
1,E-01 1 1 1 ]
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1,E-04
o
£
1,E-05
1E06 /% —e— 40 bar 100% H2
' // —— 60 bar 100% H2
% ~—@— 80 bar 100% H2
1E-07 2/ — % =40 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
’ — % =60 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
% = % =80 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1,E-08
0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Dosado

Figura 6.3 :Emisiones de NO en funcién de dosados a 900K y diferentes presiones

XEGR

0,7 0,6 0,5 0,4 0,3 0,2 0,1 0
1’ E_O4 1 1 1 1 1 1 ]

1,E-05

1,E-06

1,E-07
o
o
=2
<
1,E-08
o id —— 80 bar 100% H2
LE 7 —— 60 bar 100% H2
N —@— 40 bar 100% H2
1E10 ’}g — % =80 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
5 — % — 60 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
= ¥ =40 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1,E-11
0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
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Figura 6.4 :Emisiones de NO2 para distintos dosados a 900K y distintas presiones
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Se grafican a continuacion en la Figura 6.5 de nuevo la disminucion de
emisiones de OH con la recirculacion.

El empobrecimiento del dosado y el aumento de la recirculacion llevan de
nuevo a emisiones de hidroxidos de valores menores.

En este caso, la presion tiene efectos poco significativos en la formacion de OH.

Los efectos de la recirculacion son de nuevo significativos para este parametro.
La combustion con recirculacion tiene una presencia mucho menor de
emisiones de OH. Este descenso crece cuando nos acercamos a zonas con
menor presencia de hidrégeno en la mezcla inicial. Estos son ensayos con
mayores recirculaciones o menores dosados.

Se grafican en la Figura 6.6 las emisiones de gas H» inquemado. Observamos
un aumento de la presencia de gas H> sin quemar al introducir recirculacion.
Vemos por tanto que con recirculacion aumenta la fraccion de hidrégeno que
no se ha quemado. Al disminuir el dosado o aumentar la recirculacion,
disminuye la fraccion de hidrégeno en los productos. Vemos por tanto que de
esta forma se agota mas el hidrégeno de los reactivos.

La presion tiene un efecto pequeno en la fraccion molar de hidrégeno a la
salida, como observamos en la Figura 6.6. A mayores presiones, el H>
disminuye ligeramente, ya que se favorece la formacion de H20.

Se han graficado en la Figura 6.7 los resultados de las simulaciones para las
emisiones de iones hidrogeno tras la combustion. Una mayor presencia de
estos le daria un brillo anaranjado caracteristico a la combustion.

Se observa que con la disminucién del dosado o el aumento de la recirculacion,
desciende la emision de estos iones. Sin embargo, en los casos de recirculacion
se observa una menor presencia de iones H*.

Las variaciones de presion afectan de forma minima a las emisiones de OH, H»
y H*. Los aumentos de presion favorecen ligeramente la emision de OH y Ho,
mientras que hacen disminuir las emisiones de H*
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L 1 1 1 1 1 1 ]
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>
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1,E-04 L% —4— 60 bar 100% H2
z," —@— 40 bar 100% H2
y’ — X= 80 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
g," — % =60 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
x% — % =40 bar Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1,E-05 %
0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Dosado

Figura 6.5 :Emisiones de OH para distintos dosados a 900K y distintas presiones
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Figura 6.6 :Emisiones de H2 inquemado para distintos dosados a 900K y distintas presiones
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XEGR
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L 1 1 1 1 1 1 ]
1,6-03 y 2%
1,E-04
1,E-05
+
<
1,E-06
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Dosado

Figura 6.7 :Emisiones de H* inquemado para distintos dosados (a) 900K, distintas presiones y
(b) 60 bar y diversas temperaturas
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6.2. Efecto de la temperatura y dosado a presion constante

Se presenta la Figura 6.8 para relacionar las variaciones de temperatura con
la velocidad de combustion.

Con respecto al efecto de la disminucion del dosado en combustiones 100%
H2 o la adicion de EGR, se observa el mismo efecto que veiamos en el apartado
anterior.

Para el estudio del efecto de la variacion de temperaturas sobre la temperatura
de combustion se ha realizado la Figura 6.9.

Las diferencias de temperatura inicial provocan variaciones significativas en la
temperatura de la llama. La relacion es directa. A mayor temperatura inicial,
crece también la temperatura de la llama.

70% 60% 50% 40% EGR 30% 20% 10% 0%
10'0 L 1 1 1 1 1 1 J
1,0
z
£
35 01
rd x 0,
P —— 550 K 100% H2
_ —— 800 K 100% H2
0,0 ,)( g 900 K 100% H2
¢ s = » =550 K Mezcla H2+EGR(H20+N2)
- % =800 K Mezcla H2+EGR(H20+N2)
= % =900 K Mezcla H2+EGR(H20+N2)
0,0
0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Dosado /XH2

Figura 6.8 Velocidad de la llama en funcion de dosado composicion. Ensayos a 60 bar y varias
temperaturas
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XEGR
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2900 L 1 1 1 1 1 1 ]
2.700
2.500
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g 2.100
©
©
~ 1.900
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X~ Nl —— 900 K 100% H2
1500 X o ¢ 800 K 100% H2
X x7 — % =800 K Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1.300 X = % =550 K Mezcla H2+EGR(H20+N2)
x,>( — 3 =900 K Mezcla H2+EGR(H20+N2)
1.100
0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
Dosado

Figura 6.9: Temperatura adiabatica de llama para diversas temperaturas a 60 bar

Estudiando estos efectos se observa que la temperatura inicial afecta
significativamente a la velocidad de combustion. Una mayor temperatura se
traduce en una velocidad de combustion mucho mayor. Esto puede deberse a
que los reactivos tienen mayor energia, por lo que es necesaria menos energia
para alcanzar la energia de activacion y comenzar la reaccion.

Se han graficado también las emisiones de NO y NO2 en relacion con las
temperaturas iniciales en la Figura 6.10 y la Figura 6.11 respectivamente.

Observamos que un descenso de temperaturas favorece la disminuciéon de
emisiones de ambos compuestos. Se observa ademas que, en los casos de
recirculacion, el efecto del descenso de temperaturas es mas significativo.
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Figura 6.10 :Emisiones de NO para distintos dosados a 60 bar y diversas temperaturas
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Figura 6.11 :Emisiones de NO:z para distintos dosados a 60 bar y diversas temperaturas

Se han analizado también los efectos de la variacion de temperaturas iniciales
para la emision de OH, H2 y H* en la Figura 6.12,Figura 6.13 y Figura 6.14
respectivamente.

La disminucién de temperaturas iniciales favorece la emision de una menor
cantidad de OH. Esta disminucién es de nuevo mas efectiva para casos de
recirculacion de productos.

En cuanto a la emision de Ha, la disminucion de temperaturas conlleva también
una emisiébn menor de estos compuestos. Sin embargo, la relacion con la
recirculacion varia en funcion de la temperatura. Para el caso de 900K y 800K,
la recirculacion hace que aumenten las emisiones de H». Para el caso de 800K,
las emisiones son solo ligeramente superiores con recirculacion para
recirculaciones menores del 60%. Todo esto indica que, para una presion dada,
la recirculacion puede favorecer o dificultar la emision de inquemados
dependiendo de la temperatura.
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Figura 6.12 :Emisiones de OH para distintos dosados a 60 bar y diversas temperaturas
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Figura 6.13 :Emisiones de H2 inquemado para distintos dosados a 60 bar y diversas temperaturas

En relacion con la emision de iones H* observamos un descenso de este tipo
de emisiones cuando desciende la temperatura. De nuevo, un descenso de
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temperaturas dificulta la emision de estos iones, haciéndose mas significativo
este descenso en casos de recirculacion.
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0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1
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Figura 6.14: Emisiones de H* inquemado en funcion del dosado a 60 bar y diversas temperaturas

Tras esta seccion, parece que el efecto general del uso de EGR disminuye las
emisiones, aunque también hace que disminuya la velocidad de combustion y
por tanto la calidad de la combustion. Esto podria ser debido a que al introducir
EGR se esta disminuyendo el gasto de Ho en mayor medida que al reducir el
dosado.

Para clarificar cual de los dos métodos es mejor para disminuir las emisiones
contaminantes, se elabora en el apartado 6.3 un analisis extensivo de varias
de las propiedades en conjunto la introduccion de EGR en la combustion. En
esa seccion también se arrojan conclusiones sobre la conveniencia de uno u
otro método segln el caso de estudio y del objetivo de cada ensayo.
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6.3. Analisis de resultados del estudio paramétrico

Se procede a analizar los resultados obtenidos tratando de integrarlos en la
construccion de un motor MCIA.

El siguiente parametro indica una combustion de mas calidad y un trabajo del
motor mas eficiente cuanto mayor sea su valor:

e Velocidad de combustion: Cuanto mayor sea la velocidad de
combustion, sera también mas eficiente.

Los siguientes parametros son seleccionados para buscar el menor valor entre
ellos:

e Emisiones de NOx: Cuanto menor sea el valor de estas emisiones, menor
sera el impacto de los MCIA que utilicen hidrégeno como combustible
en la salud publica. Tendran ademas mayor facilidad para cumplir con
regulaciones de emisiones y seran menos perjudiciales para el medio
ambiente, ya que estos compuestos desintegran la capa de ozono.

e Temperatura adiabatica de llama: Cuanto mayor sea la temperatura de
la llama, mayor sera el calor transmitido a las paredes del motor y por
tanto mayor sera la energia perdida

Estos parametros han sido graficados en la Figura 6.15. Para una combustion
a 550K y 60 bar. Observamos de los resultados que, en el caso de la
recirculacion, se reducen las emisiones en gran medida. La velocidad de
combustion también se reduce, aunque en una menor medida. Esto contribuye
a conseguir unas emisiones de un valor mucho menor perdiendo menos
velocidad de combustion que si se actuase sobre el dosado.

En el analisis de como se reduce cada variable, vemos que con la creciente
recirculacion aumenta la reducciéon de emisiones, velocidades y temperatura
que consigue esta. De esta forma, para valores de recirculacion mayores al
30% se obtiene una reduccion drastica de las emisiones.

En caso de un EGR de 30%, la reduccion de emisiones que se obtiene es del
92% en NO y del 97.5% en NO.. La velocidad de combustion se reduce un 53%
y la temperatura de combustion desciende en 200K. Estas reducciones en las
emisiones son muy significativas y positivas, mientras que la reduccion
velocidad de combustion es asumible en ese valor.
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Figura 6.15 Emisiones de NO y NO2, velocidad de combustion y temperatura de llama en funcion de
dosado y recirculacion para combustion a 550K y 60 bar. Valores totales (a) y cociente entre resultados
con dosado y con recirculacion (b)
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Con la intencion de representar las posibilidades del uso de EGR en MCIA de
hidrogeno, se han calculado las emisiones en las unidades que sigue la
normativa Euro VI[29] y Euro VII[30] de emisiones para vehiculos pesados.

Dichos resultados estan representados en la Figura 6.16, donde se
representan las emisiones especificas de compuestos NOx por unidad de
energia producida. La energia calculada se obtiene una masa unitaria de
hidrogeno, del PCI del hidrégeno y un 40% de eficiencia, El valor de eficiencia
se ha escogido de acuerdo con eficiencia ya alcanzada en combustion de
hidrégeno.

Observamos como la recirculacion permite cumplir con la normativa para
recirculaciones a partir del 40%, mientras que sin recirculacion seria necesario
un dosado menor a 0.4. Trabajar en dosados tan pobres es una desventaja, ya
que el limite de inflamabilidad inferior se encuentra en torno a 0.33 Fijandonos
en ambos puntos y en relacion con valores obtenidos anteriormente para
velocidades de combustion, se obtendria una velocidad de combustion 3 veces
mayor para el caso de recirculacion que para el caso de dosado (ver Figura
6.16).

El analisis con relacion a la futura normativa a aplicar Euro VIl es similar. El
valor de emisiones sera muy dificil de alcanzar mediante dosado, estando muy
cerca del limite inferior de inflamabilidad. Con EGR se podria sin embargo
cumplir con el limite minimo de emisiones obteniendo ademas mejores
resultados en algunos parametros como velocidad de combustion.

También se concluye de esta grafica un aprovechamiento mucho mas eficiente
de la energia en el caso de EGR. Por cada unidad de potencia util obtenida se
produce un valor mucho menor de emisiones de compuestos nocivos.
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Figura 6.16 Emisiones de NOx a 900K para distintas presiones en comparacion con el limite impuesto
por la normativa Euro VI

Para relacionar la disminucién del dosado con la recirculacién, se han
calculado los valores que proporcionan la misma velocidad de frente de llama
para uno u otro. Todo ello se representa en la Figura 6.17. Estos valores
equivalentes comparten una gran similitud en cada una de las tres presiones.

Obtenemos por tanto una tendencia que se puede asumir como no
dependiente de la presion, de la que extraemos la ecuacion:

Ecuacion 6.1: Relacion entre tasa

Xgor = 0.8581¢2 — 1.9602¢ + 1.1196 de recirculacién y dosado
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Figura 6.17: Relacion entre recirculacion y dosado para velocidades de combustion iguales

También se han obtenido valores de EGR cuya temperatura adiabatica de llama
y emisiones de NO, NO2 y OH son equivalentes. Los resultados han sido

graficados en la Figura 6.18.

Se observa en las graficas (b) y (c) de la Figura 6.18 que con recirculacion se
obtiene una gran reduccion de las emisiones, sobre todo para valores de
recirculacion menores al 30% en el caso del NO y 55% en el caso del NO». Para
valores de recirculacion mayores, utilizar recirculacion sigue siendo mas
favorable, aunque la diferencia entre usar dosado y recirculacidon es menos

acusada.
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Figura 6.18 Valores de EGR equivalentes a dosado en temperatura adiabatica de llama (a), emisiones
de NO (b), de NO2z (c) y OH (d)
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Puesto que la version de Cantera a fecha de realizacion de este trabajo no
permite obtener la eficiencia de la combustion, se han representado los
resultados de emisiones y temperatura adiabatica de llama para iguales
velocidades de combustion con objetivo de comparar la calidad de la
combustion.

Estos resultados son observados en la . Figura 6.19. Se representan las
emisiones de simulaciones de combustion de 100% H2 en linea continua,
mientras que las emisiones de simulaciones con EGR se representan con lineas
discontinuas.

La temperatura adiabatica de llama es siempre mayor en caso de utilizar EGR
dentro del rango de estudio

Las emisiones de NO2 son siempre menores en caso de utilizar EGR en el rango
de estudio.

Si tomamos como referencia las emisiones de NO, en este caso utilizar EGR
reduce las emisiones para velocidades de combustion mayores a 1,8 m/s. El
valor de EGR con el que obtenemos esta velocidad es de un 20%, y en el caso
del dosado es un 65%. Para valores de EGR mayores al 20% observamos que
las emisiones son menores en el caso de variacion de dosado.

En el caso de las emisiones de OH, utilizar EGR reduce las emisiones para
velocidades de combustion mayores a 3.2 m/s. Esto son dosados > 0.87 o0 EGR
< 6.5%, por lo que el rango en que es beneficioso el uso de EGR es muy
limitado.
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. Figura 6.19: Comparacion de emisiones y temperaturas de llama adiabaticas para combustiones a 60
bar, 900K para velocidades de combustion iguales

Tras este analisis se concluye que los EGR no son mejor opcion que la variacion
de dosado si la velocidad de combustion es un parametro critico en el caso de
estudio.

Finalmente, se ha realizado un analisis de las emisiones y la temperatura de
llama adiabatica en funcion de la fraccion molar de hidrégeno en la mezcla
inicial. Los resultados obtenidos para una combustion a 900K y 60 bar se
representan en la Figura 6.20. En ella se observa una reduccion en todos los
valores de emisiones y temperaturas en el caso de combustion con EGR frente
a combustiones de 100% Ho.

En cuanto a la cantidad de emisiones por mol de hidrégeno utilizada, la
combustion con EGR ofrece mejores resultados que sin recirculacion de gases
de escape. Por cada unidad de masa que se queme o por cada unidad de
potencia que se obtenga, se estaran produciendo menos emisiones
contaminantes si se realiza combustion con EGR.
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Figura 6.20: Comparacion de emisiones en combustion de 100% H2 o EGR en funcién de la fraccién
molar inicial de Hz. Ensayos a temperatura 900K y presion 60 bar
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7. Calculo de parametros

Se realiza a continuacion un estudio de la influencia de temperatura, presion,
dosado y grado de recirculacion en otros parametros termodinamicos
importantes en caso de aplicaciones reales de la combustion de hidrégeno,
como en el caso de la aplicacion a MCIA. Dichos parametros son capacidad
calorifica, conductividad térmica, nimeros de Lewis y Prandtl, viscosidad,
emisiones de H+, densidad de reactivos y de productos y energias de
activacion.

7.1. Capacidad calorifica y conductividad térmica

La capacidad calorifica y la conductividad térmica de la mezcla caracterizan la
eficiencia de un motor. Cuanto mas calor absorba el fluido, mas trabajo
transmitira a los pistones, ya que se dilatara mas. De la misma forma, cuanto
menos calor transmita a las paredes del cilindro, tendremos menos pérdidas
de energia por calor. De ellas dependera la energia calorifica que sera perdida
al ser disipada por las paredes del motor. El valor de estas tendra también
consecuencias en parametros como la carga frigorifica necesaria para
refrigerar el motor y la temperatura de los gases de escape, entre otros.

Se grafican los resultados de estos parametros en la Figura 7.1 para diferentes
dosados y presiones y en la Figura 7.2 para diversos dosados y temperaturas.
Observamos un aumento de la conductividad y del calor especifico para
recirculaciones menores y dosados mayores.

Los efectos de la presion son despreciables para ambos parametros.

Los aumentos de la temperatura favorecen la conductividad térmica y la
capacidad calorifica.

El uso de EGR favorece el aumento de capacidad calorifica y de conductividad
térmica El aumento en capacidad calorifica es mucho mayor que el de
conductividad térmica, por lo que en este sentido el uso de EGR es beneficioso.
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Figura 7.1 Capacidad calorifica (a) y conductividad térmica (b) a 900K en funcion de dosado, presion y
EGR
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Figura 7.2: Capacidad calorifica (a) y
temperatura 'y EGR

conductividad térmica (b) a 60bar en funcion de dosado,
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7.2. Reaccion principal y energia de activacion

Tras realizar el estudio de sensibilidad para combustion a 40,60 y 80 bar a
900K vy distintos dosados o grados de recirculacion, se han graficado los
resultados en la Figura 7.3. Para casos sin recirculacion, se observa que la
reaccion limitante es en la mayoria de los casos la de H+ 0, <=> 0 +
OH. Esta es la reaccion limitante por ser la de mayor energia de activacion
entre las energias a las cuales es mas sensible la combustion.

Cuando desciende el dosado 0 aumenta la recirculacion es cuando se perciben
cambios. Para casos de recirculacion se encuentran con H,0, + OH <=>
H,0 + HO, entre un 0.65y un 0.35 de dosado equivalente, manteniéndose
esta reaccion como la principal para presiones menores. Esta reaccion también
aparece como limitante para casos sin recirculacion, en ensayos con dosado
menor que 0.4.

Para el caso de recirculaciones grandes, encontramos que la reaccion limitante

puede ser distinta para las presiones mayores. Para 60 y 80 bar y dosados

equivalentes menores de 0.4, la reaccion limitante es
2HO0, <=> H,0, + 0,

En cuanto a las variaciones de temperatura, el efecto observado es que a
menores temperaturas cambia la reaccion limitante a una que necesita de una
mayor energia de activacion.
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Figura 7.3 : Reaccion principal y su energia de activacion en funcion de dosado y (a) diversas presiones
con temperatura 900K, (b) distintas temperaturas a 60 bar
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7.3. N.° de Lewis y Prandtl

El N.° de Lewis se define como la relacion entra la difusividad térmica y la
difusividad masica. Se observa su formula en la Ecuacion 7.1, donde «
representa la difusividad térmica y D representa la difusividad masica. Este
parametro es >1 cuando predomina la difusividad térmica, mientras que varia
entre Oy 1 en caso contrario

El N.° de Prandtl es un nimero adimensional que representa la relacion entre
la difusion de cantidad de momento y la difusividad térmica. Se observa su
formula en la Ecuacion 7.2. Si el valor es >1, predomina la difusividad de
momento.

En el caso de un MCIA conviene que predomine la difusividad masica sobre la
térmica, de forma que la mezcla sea lo mas homogénea posible en todos los
puntos de la camara en el momento de combustion. Interesa por tanto un N.°
de Lewis lo mas alto posible. En cuanto al nimero de Prandtl, interesa el valor
mas bajo posible, de forma que el calor se difunda de forma homogénea por la
camara antes de que los compuestos sean empujados hacia las parades de la
camara de combustion por la presion.

Ecuacion 7.1 N.° de Lewis

Le =

Ecuacion 7.2 N.° de Prandt!

DT

ikl ey ey

Tras el estudio de los nimeros de Lewis y Prandtl a distintos dosados y
presiones para T=900K, se han graficado los resultados en la Figura 7.4.

En ella se observa que el Prandtl crece para dosados mas ricos, asi como con
recirculaciones de menor valor. Observamos que para la zona de dosados entre
1 y 0.5, las recirculaciones equivalentes implican un Prandtl mucho menor.
Para dosados mas pobres que 0.5, los resultados se homogenizan.

Es también notable el efecto de la presion, que provoca un Prandtl mayor
cuanto mayor es la presion. Este efecto es mas notable para dosados mayores
y valores de EGR pequenos.

En el caso del N.° de Lewis, la tendencia es de crecimiento hacia dosados mas
ricos o recirculaciones menores. En este caso, las diferencias mas significativas
entre el uso de variacion dosado y de EGR se encuentran en la zona de dosado
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mas pobre. En toda la zona estudiada, el Lewis es mayor en los casos de
recirculacion

En el caso del N.° de Lewis, la presion afecta a este resultado provocando
valores mayores para presiones menores.

La curva que siguen los resultados de ambos valores nos indica que al
disminuir el dosado o aumentar la recirculacion, la difusividad térmica pierde
importancia frente a la difusividad masica y de momento.

El efecto es el mismo al aumentar la presion, donde al disminuir el espacio
entre los atomos, estos son mas susceptibles a transmitir energia mecanica
entre ellos 0 a moverse orientados por gradientes de concentracion.
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Figura 7.4 N.° de Prandtl (a) y de Lewis (b) a 900K en funcion de dosado y presion

Se han realizado ensayos a presion constante de 60 bar para determinar la
influencia de la temperatura. En estos ensayos, se varian la temperatura, el
dosado y el EGR. Los resultados han sido graficados en la Figura 7.5.

El valor de temperatura inicial antes de la combustion afecta al valor del
Prandtl. Cuanto menor es la temperatura inicial, mayor es el Prandtl

La temperatura inicial afecta al N.° de Lewis de forma en que cuanto menor es
la temperatura, mayor es el Lewis. Este efecto es mas significativo en el caso
del uso EGR.
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Figura 7.5 N.° de Prandtl (a) y de Lewis (b) a 60 bar en funcién de dosado y temperatura

88

—
| —



Analisis de combustion de hidrégeno con recirculacion mediante simulacion

Javier Tello Perales
Valladolid, 20/02/2024

7.4. Viscosidad

La viscosidad es un parametro de vital importancia en un MCIA. Esta define
gran parte del comportamiento del fluido dentro del cilindro, caracterizando el
paso de este por la camara de combustion tanto en la admision como en el
escape.

Para estudiar el cambio de viscosidades en funciéon de temperatura, presion,
dosado y recirculacion, se ha realizado la Figura 7.6. Observamos en ella que
los dosados ricos y los valores bajos de recirculacion favorecen un aumento de
la viscosidad.

En cuanto a la presién, no tiene efecto significativo sobre la viscosidad. Si que
lo tiene la temperatura, ya que observamos gue a mayores temperaturas
aumenta la viscosidad.

En cuanto a la comparacion de dosado con recirculacién, obtenemos menores
viscosidades para los casos de recirculacion.
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Figura 7.6 Viscosidad de la mezcla tras la combustion para 900K (a) y 60 bar (b)

7.5. Densidad de reactivos

Se han graficado en la Figura 7.7 las densidades obtenidas previas a la
combustion en los distintos ensayos.

En cuanto a la variacion de presiones, observamos que los aumentos de
presion provocan un aumento en la densidad. Los aumentos de temperatura

afectan de forma inversa. Para mayores temperaturas obtenemos densidades
menores.

En cuanto a la variacion de dosado, el efecto es de una disminucion de la
densidad para dosados mas ricos. Esto se debe a que al introducir una, mayor
cantidad de aire desciende la fraccion de hidrégeno, el cual es el componente
mas ligero de la mezcla.

El crecimiento de la recirculacion conlleva un aumento de la densidad, al igual
qgue en el caso de cambiar a dosados mas pobres. De nuevo, hay una menor
presencia de hidrégeno, por lo que la mezcla resulta mas densa y pesada. En
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este caso, el aumento de recirculaciéon provoca un menor aumento de la
densidad que en el caso del descenso del dosado.
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Figura 7.7 Densidad de la mezcla antes de la combustion para 900K (a) y 60 bar (b)
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7.6. Densidad de productos

Se grafican a continuacién en la

Figura 7.8 el efecto de la temperatura, presion, dosado y recirculacion en la
densidad de los productos.

Observamos que al igual que con la densidad de reactivos, el aumento de
presionesy el descenso de temperaturas favorecen el aumento de la densidad.

Con el aumento de dosado y la reduccion de la recirculacion favorecen la
obtencion de menores densidades en los productos. Esto se debe a una mayor
temperatura en los productos, como se ha visto anteriormente.

El uso de EGR provoca que aumente la densidad de productos debido al menor
peso molar del hidrogeno cuando introducimos recirculacion. Al introducir EGR,
la fraccion molar de hidrogeno es menor, por lo que hay mayor presencia de
compuestos mas pesados, lo que hace que la densidad de la mezcla aumente.
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Figura 7.8 Densidad de la mezcla tras la combustion para 900K (a) y 60 bar (b)
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8. Conclusiones

Se ha analizado el uso de EGR en MCIA de hidrégeno y el impacto que tiene en
la combustion. Se ha estudiado el impacto del dosado en la combustion y se
ha comparado el uso de EGR o dosado segln los parametros que interesa
mejorar.

Se ha concluido que el uso de EGR provoca una gran disminucion en las
emisiones de NOx y OH facilita el cumplimiento de normativas de emisiones.
Econdmicamente, el gasto de Hz provoca menos emisiones contaminantes en
el caso de utilizar EGR. Si la velocidad de combustion es un parametro critico,
el uso de EGR puede no ser beneficioso, ya que para velocidades alcanzadas
con mas del 10% de EGR, las emisiones pueden ser menores en caso de utilizar
100% Ho.

Se ha observado que la disminucion de presidon y temperatura previas a la
combustion favorecen la reduccion de emisiones contaminantes. El caso
concreto de las emisiones de OH es una excepcion. Aunque las temperaturas
menores contribuyen a menores emisiones de este gas, las presiones menores
hacen que aumenten estas emisiones. Este efecto de las presiones es sin
embargo de pequena influencia, por lo que la recomendacion general sigue
siendo de realizar combustiones a valores bajos de presion y temperatura
dentro de los limites de inflamabilidad cuando el objetivo sea el de reducir
emisiones.

Se ha comprobado y aprobado la viabilidad del software Cantera para realizar
simulaciones cinéticas de combustion de hidrogeno mediante la comparacion
con otros autores. Cantera presenta resultados fiables y se recomienda como
herramienta para simular combustion de hidrégeno de forma que ayude a
prever comportamientos de la combustion, agilice la investigacion en este
campo y evite experimentacion innecesaria. Mediante el uso de Cantera puede
evitarse el diseno y construccion de experimentos que se encuentren a
presiones, temperaturas, o condiciones de mezcla que no obtengan resultados
mejores que los ya estudiados o que no consigan la combustion.

En el caso del uso de Cantera para la simulacion cinética de combustion de
hidrogeno se recomienda tomar los resultados como orientativos, ya que los
resultados de simulaciones cinéticas difieren de la realidad por la incapacidad
de la tecnologia actual de tener en cuenta efectos como inestabilidades y
turbulencias. Es necesaria una validacion con datos experimentales en cuanto
a variacion de temperaturas y presiones previas a la combustion.
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